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Resumo da Dissertacdo apresentada a Universidade Federal de Juiz de Fora
como parte dos requisitos necessarios para a obtencdo do grau de Mestre em

Ciéncia da Computacéao

Grandes mudancas estdo acontecendo no contexto de pesquisas cientificas. Em
particular, existe uma maior colaboracdo entre os pesquisadores, 0 que leva ao
aumento do uso de técnicas de processamento e a necessidade de compartilhar
resultados e observacoes, e a partir disso, construir e executar modelos cientificos.
Entretanto, encontrar e/ou especificar aplicacdes cientificas ndo é tao trivial e muitos
cientistas ndo possuem 0 conhecimento computacional necessario para compor
seus estudos experimentais.

Nesse sentido, utilizando tecnologias como web semantica e redes ponto a
ponto aplicados ao contexto de e-Science, o objetivo desta dissertacdo é
desenvolver uma plataforma de acesso onde os pesquisadores possam trabalhar
com informacgdes heterogéneas, acessando comunidades cientificas de acordo com
seus interesses, e criar novos experimentos baseados na composicdo de servicos
web semanticos.

Este trabalho apresenta a abordagem e-ScienceNet, que é uma rede ponto a
ponto semantica para auxiliar os cientistas em suas pesquisas. A partir da proposta
arquitetural, um prototipo foi especificado e utilizado em quatro provas de conceito.

Por meio das provas de conceito foi possivel obter indicios da viabilidade do
uso da e-ScienceNet, auxiliando e facilitando o desenvolvimento de experimentos
cientificos pelos cientistas, fornecendo ainda, mecanismos de compartilhamento e
pesquisa de recursos. Porém, uma avaliacdo criteriosa em um ambiente real ainda é

necessaria.



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

Science

Significant changes are occurring in scientific scenario. In particular, there is a higher
collaboration among the researchers, which leads to increase the use of processing
techniques and the necessity of sharing results and observations, and with that,
building and executing scientific experiments. However, finding and/or specifying
scientific applications is not trivial and many scientists lack the computational
knowledge necessary to compose their experiments

Using technologies as semantic web and peer to peer networks in the e-
Science context, the objective of this work is to develop a platform where the
researchers can work with heterogeneous information, accessing scientific
communities according to their interests, and creating new experiments based on
composition of semantic web services.

This work presents the e-ScienceNet approach, which is a semantic peer to
peer network, to help scientists in their research. Considering the architectural model,
a prototype was specified, which was used in four "Proof of Concept" (PoC). These
proofs of concepts aims to obtain evidences of the viability of the use of this proposal
on scientific scenarios.

From these proofs of concepts, it was possible to obtain evidences of the
viability of use of the e-ScienceNet, assisting and facilitating the development of
scientific experiments while still providing mechanisms for sharing and searching for

resources. However, an evaluation in a real environment is still needed.
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1 INTRODUCAO

1.1 MOTIVACAO

Nos ultimos anos o contexto de pesquisas cientificas vem sofrendo mudancas
substanciais. Em particular, existe uma maior colaboracdo entre grupos de
pesquisadores, o que leva a um aumento no uso de técnicas de
processamento de informacéo, e, com isso, a necessidade de compartilhar
resultados e observacdes entre os participantes de uma pesquisa [MEDJAHED
E BOUGUETAYA, 2011]. Entretanto, o uso de recursos computacionais em
carater cientifico ndo € um processo simples, pois, em geral, os cientistas de
diferentes areas nao possuem habilidades computacionais adequadas e muitas
vezes, por falta de conhecimento, ndo compartiham e nem processam
colaborativamente seus experimentos. Além disso, existe também uma grande
dificuldade em encontrar aplicacdes cientificas adequadas para especificar as
tarefas necessérias na execucdo de experimentos [DA SILVA, BRAGA e
CAMPOS, 2012].

Para a execucdo de um dado experimento, geralmente sdo necessarios
um conjunto de aplicativos/algoritmos/servigos. No entanto, encontrar esses
artefatos € uma tarefa cada vez mais complexa. Além disso, é necessaria a
composicao correta destes aplicativos para a execucao do experimento. Assim,
analisando a necessidade de pesquisa por aplicacdes cientificas e sua
composicdo de um experimento, constata-se que para facilitar o processo de
criacdo dessas ferramentas, um suporte semantico pode ser adequado
[COSTA et al., 2013].

1.2 JUSTIFICATIVA

Devido a caracteristicas de distribuicdo, baixo custo de implementacdo e
possibilidade de extensao, as redes ponto a ponto vém sendo consideradas

como uma abordagem adequada para o suporte as aplicagdes cientificas.
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Aliadas a tecnologias da web semantica como ontologias, motores de
inferéncia, servicos web semanticos e linguagens de consultas semanticas, por
exemplo, SPARQL, entre outros, as redes ponto a ponto podem facilitar o
acesso ao conhecimento necessario para o processamento adequado de um
experimento cientifico.

A juncéo destas tecnologias permite, portanto, a especificacdo de redes
ponto a ponto semaénticas, viabilizando a recuperagdo de recursos, como
documentos, servigos e etc. considerando a semantica, englobando assim o
significado que estes recursos tém em um dado dominio de aplicacdo, através
da anotacdo destes, com termos ontoldgicos. Neste contexto, podem-se
agregar servicos web como recursos disponiveis. Tais servicos podem ser
semanticamente anotados através de termos das ontologias de dominios,
sendo gerados os servicos web semanticos. Assim, o uso de redes ponto a
ponto e da web semantica, podem fornecer o suporte necessario para facilitar o
processo de desenvolvimento de experimentos cientificos colaborativos.

A hipétese levantada neste trabalho € que “a especificacdo de uma
infraestrutura distribuida, baseada na tecnologia de redes ponto a ponto e web
semantica, pode facilitar o desenvolvimento de experimentos cientificos
colaborativos”.

A partir dessa hipotese, pretende-se utilizar a abordagem de redes ponto
a ponto, a qual se torna responsavel por gerar os mecanismos de distribucao
de recursos, apoiados em web semantica, responsavel por prover
conhecimento e auxiliar no desenvolvimento de composi¢cées. Deste modo,
uma arquitetura assim se torna necessaria na medida em que encontrar
artefatos para o desenvolvimento de experimentos nem sempre é uma tarefa
simples. Neste sentido, a arquitetura e-ScienceNet é apresentada para fornecer
um ambiente integrado, baseado em rede ponto a ponto semantica, onde os
cientistas consigam contribuir entre si na confeccdo de experimentos cientificos
e no compartilhamento de recursos, colaborando entre si no desenvolvimento

da ciéncia.
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1.3 OBJETIVOS

Baseando-se nos beneficios que a utilizacdo de redes ponto a ponto
semanticas pode oferecer para facilitar o desenvolvimento de experimentos
cientificos e o compartiihamento de conhecimento entre os pesquisadores,
essa dissertacdo tem como objetivo principal propor uma arquitetura de apoio
ao processamento de experimentos cientificos distribuidos, como suporte a
especificacdo dos chamados laboratérios colaborativos [OLSON et al., 2009].

Segundo OLSON et al. [2009], laboratérios colaborativos sdo uma
importante e emergente infraestrutura computacional a qual permite a
distribuicdo geogréfica de projetos de pesquisa. Diferente dos laboratorios
tradicionais, os quais dependem de uma estrutura fisica como equipamentos
de pesquisa e profissionais em um mesmo ambiente, os laboratérios
colaborativos, independente de sua localizacdo, tempo e estado, conseguem
gue os cientistas compartilhem informacdes, troquem resultados e utilizem
ferramentas de maneira distribuida, criando novas possibilidades para o
trabalho cientifico [FINHOUT, 2002].

Assim, essa arquitetura, denominada e-ScienceNet prové mecanismos
para gue 0S cientistas possam pesquisar recursos para a criacdo de
experimentos.

O objetivo principal deste trabalho pode ser subdividido em:

i) Propor uma arquitetura de redes ponto a ponto semantica para fornecer
suporte a e-Science;

i) Especificar experimentos cientificos distribuidos;

iii) Implementar mecanismos de pesquisa por servicos web baseados em
modelos seméanticos;

iv) Possibilitar a execucéo de experimentos cientificos;

v) Fornecer resultados e compartilhar modelos que possam ser adaptados

e reutilizados pelos pesquisadores em outros experimentos.

Diante de tais elementos, foi desenvolvido um protétipo para teste das
ideias propostas na arquitetura. E, a partir desse prototipo, foram especificadas

e consideradas trés provas de conceito.
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1.4 ESTRUTURA DO TRABALHO

Este trabalho encontra-se organizado em 4 capitulos, além desta introducao.

No capitulo 2, sdo apresentados 0s principais conceitos relacionados a
esta dissertacdo como: e-Science, software cientifico, redes ponto a ponto e
web semantica. Além disso, este capitulo discute alguns trabalhos
relacionados.

No capitulo 3, é apresentada a arquitetura da e-ScienceNet. Neste
capitulo sdo enfatizados cada um dos gerentes e as principais caracteristicas
de cada um deles.

No capitulo 4 sédo apresentadas quatro Provas de Conceito, com o intuito
de se obter indicios sobre a viabilidade da proposta.

Finalmente, no capitulo 5 sdo apresentadas as conclusfes, bem como

indicacdes para trabalhos futuros.
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2 PRESSUPOSTOS TEORICOS

Neste capitulo serdo apresentadas as principais tecnologias relacionadas ao
contexto deste trabalho. A se¢do 2.1 detalha conceitos relacionados a e-
Science, software cientifico e bioinformatica, considerando o subdominio de
alinhamento e o sequenciamento de DNA. Na sec¢do 2.2, sdo delineados os
conceitos relacionados a redes ponto a ponto. A secdo 2.3 detalha web
semantica, com énfase no uso de ontologias. Na secédo 2.4, servicos web
semanticos sdo apresentados e na secdo 2.5, a composicdo de servicos é
abordada além do detalhamento do formalismo de redes de Petri (se¢do 2.5.1).
Na secao 2.6, sédo discutidos os principais trabalhos relacionados a proposta,
bem como é realizada uma analise comparativa com a e-ScienceNet (2.6.1).

Por fim, na secéo 2.7 sdo assinaladas as consideracdes finais do capitulo.

2.1 E-SCIENCE E SOFTWARE CIENTIFICO

Na medida em que as técnicas computacionais evoluem, diversas areas da
ciéncia se beneficiam, uma vez que se considera a possibilidade de realizac&o
de experimentos computacionais ao invés de experimentos fisicos, ou seja,
aqueles que precisam de laboratérios e bancadas para a sua realizacao.
Porém, a medida que esse conhecimento avanca, um grande volume de
informacdo é gerado, necessitando de maior poder computacional para
processa-la [MATTOSO et al., 2008], além disso, cabe ressaltar a necessidade
do conhecimento de técnicas computacionais pelos cientistas.

Na Engenharia de Software é fundamental o uso de modelos e
metodologias para o0 desenvolvimento de aplicacbes computacionais.
Entretanto, quando se considera o desenvolvimento de aplicagfes cientificas, o
uso de modelos e metodologias nem sempre € enfatizado. Os desenvolvedores
de aplicacbes cientificas argumentam que estas, sdo desenvolvidas para
dominios especificos e, portanto, nem todas as técnicas disponiveis para o
desenvolvimento de software, de uma maneira geral, trazem resultados

satisfatérios [SLETHOLT et al., 2011]. Isso faz com que pesquisas sobre
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técnicas relacionadas a Engenharia de Software no contexto de software
cientifico sejam importantes.

De tal modo, cabe assinalar que Software cientificos sdo complexos,
geralmente utilizados para modelar, simular ou testar uma teoria, podendo
evoluir ao longo dos anos, fazendo com que novas funcionalidades sejam
sempre acrescidas [COSTA et al., 2013]. Neste contexto, SOUZA [2011 apud
COSTA et al., 2013] ressalta que os softwares cientificos sdo diferentes dos
softwares tradicionais devido aos seguintes aspectos: 1) ha informalidade no
processo de desenvolvimento de um software cientifico; 2) geralmente sdo os
proprios cientistas que desenvolvem o software; e 3) o levantamento e a
especificacdo de requisitos ndo sdo apresentados de forma clara, ou sdo
desconhecidos no momento inicial da pesquisa.

O termo e-Science foi apresentado no Reino Unido para propor um novo
meio de fazer ciéncia. HEY e TREFETHEN [2003] destacam que: “e-Science é
uma colaboracdo global em areas chave da ciéncia junto com a proxima
geracdo de infraestrutura capaz de suporta-la”. Outro autor definiu e-Science
enguanto uma reuniao de conceitos relacionados a integracdo de computacao
em pesquisas cientificas [HENDLER, 2003]. No entanto, considera-se que e-
Science vai além deste conceito, visto que, se caracteriza pelo acesso a vastas
colecbes de dados, uso computacional em grande escala, heterogeneidade de
recursos de diferentes repositorios, reusabilidade e uso de workflows [DA
SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012].

Considerando a necessidade de distribuicdo de processamento e a
integracdo de conhecimento, tecnologias como “grids” e redes ponto a ponto
sdo apontadas como possiveis solugbes para suportar ambientes
compartilhados de experimentos computacionais, aliados a tecnologias como
web semantica [CLASSE et al, 2013a].

De acordo com HENDLER [2003] existem alguns requisitos para uma
arquitetura distribuida no contexto da e-Science: 1) Armazenamento: o cientista
deve ser habilitado a armazenar e processar grandes volumes de dados
independentemente de sua localizacdo geogréfica; 2) Gerenciamento de
Propriedades: o cientista deve ser habilitado a manter seus proprios dados e

servicos, fornecendo recursos apenas depois que outro cientista aceitar o seus
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termos de uso; 3) Transparéncia: o cientista deve ser habilitado a descobrir,
acessar e processar dados de maneira transparente, independentemente de
onde esteja armazenado; 4) Comunidades: o cientista deve criar, manter e
disponibilizar comunidades, sendo essas restritas ou ndo. Para isso, ele deve
criar regras indicando as permissdes de uso dentro delas; 5) Seguranca: o
cientista deve ser habilitado para compartilhar seus dados em seguranca por
meio de mecanismos de encriptacdo e autenticacdo, além do uso de
privacidade de dados; 6) Mobilidade: o cientista deve ter acessibilidade a seus
dados a partir de qualquer computador; 7) Workflows: o cientista deve ser
capaz de criar e descrever um processo cientifico de forma clara e
computacionalmente processavel; 8) Proveniéncia: informacfes suficientes
devem ser armazenadas em tempo de execucdo do workflow, fornecendo
evidéncias concisas dos dados gerados e possibilitando a reproducdo do
experimento cientifico; 9) Notificacdo: os cientistas devem receber notificacdes
sobre resultados, e novos recursos disponiveis de acordo com o seu interesse;
10) Deciséo: os sistemas devem ser capazes de fornecer informacdes e
sugestdes para os cientistas de acordo com seu interesse; 11) Expanséo: os
sistemas devem prover suporte para o crescimento de sua infraestrutura; e 12)
Componentes: os sistemas devem ser capazes de fazer uso de componentes
no intuito de personalizar a necessidade de cada cientista.

Neste contexto, uma das areas que necessitam de grande atencédo € a
bioinformatica, pois muitos de seus problemas e oportunidades surgem da
dependéncia de processos computacionais complexos. Diversas sdo as
pesquisas neste campo, muitas delas envolvendo a composicdo de servicos
para alinhamentos genéticos, processamentos de cadeias e outros [KONA et
al., 2008] [CLASSE et al., 2013] [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012], pois
existem varias experiéncias que podem ser realizadas; A proveniéncia de
dados em workflows cientificos também é tema de muitos trabalhos
[GREENWOOD et al., 2003] [STEVENS, ROBINSON e GOBLE, 2003] [ZHAO
et al, 2008], os quais envolvem a captura de informacbes para a
reprodutibilidade das experiéncias. Além disso, com o tempo, surgem

ferramentas para analise de material genético [KUMAR e DUDLEY, 2007] além
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de abordagens para conexdo entre ferramentas ja existentes [HEATH e
RAMAKRISHNAN, 2002] [HOLLAND et al. 2008] [KUMAR et al. 2007].

2.2 REDES PONTO A PONTO

A tecnologia P2P (peer to peer) ou ponto a ponto, surgiu com uma proposta de
mudanca do ja existente paradigma de cliente e servidor, fazendo com que
cada computador integrante da rede (nés ou peers) tenha ao mesmo tempo o
comportamento tanto de uma aplicacdo cliente, quanto o de um sistema
servidor [ROCHA et al., 2004]. As redes ponto a ponto sdo consideradas
sistemas computacionais comunitarios, ou seja, sao sistemas em que a
informacdo é compartilhada entre seus peers de modo descentralizado
[FREIRE, FERREIRA e FURTADO, 2006]. Tal sistema permite que recursos
computacionais, arquivos, servicos e informacfes sejam partilhados com os
outros nos da rede através da Internet [ROCHA et al., 2004], [TANENBAUM e
VAN STEEN, 2006]. Por meio desta tecnologia, qualquer dispositivo pode
acessar recursos disponiveis nos outros peers sem que exista a necessidade
de interferéncia de controladores centrais [ROCHA et al., 2004]. Assim, uma
rede P2P pode conter diferentes equipamentos, com os mais distintos sistemas
e arquiteturas computacionais, 0s quais sao interconectados por uma rede
heterogénea [DIAS et al., 2011].

ROCHA [2004] destaca em seu trabalho uma caracteristica basica dos
sistemas de rede ponto a ponto, que € a possibilidade ou ndo de formacédo de
grupos de nés com 0s mesmos interesses. Esses grupos, baseando-se nos
modelos de apresentacdo da rede, podem ser categorizados como: totalmente
descentralizados, sao sistemas onde n&do existe nenhum tipo de controlador e
cada um dos peers possuem a mesma responsabilidade, sendo eles
autbnomos e responsaveis pela troca de recursos entre si; e semi-
centralizado: séo sistemas em que existe um peer (ou conjunto de peers)
central responsavel por algum tipo de controle sobre os demais. Este tipo
especial de peer € denominado super nd (super peers) de uma rede P2P.

Outro tipo de classificacdo de um sistema ponto a ponto é pelo tipo de

pesquisa por infomacdes entre os peers. Para isso ROCHA [2004] destaca:
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buscas centralizadas, sao sistemas onde existe um peer (geralmente o super
nd), onde os demais peers realizam consultas e trocam informacdes sobre
recursos disponiveis na rede; buscas por inundacdo: sdo sistemas onde ndo
existe controlador central, porém a busca é limitada entre os vizinhos, ou seja,
cada peer conhece 0s recursos do seu respectivo vizinho, e vao passando a
informacéo assim por diante; e busca por tabelas hash distribuidas ou busca
por DHT (Distributed Hash Table), sdo sistemas onde os nés sao autbnomos e
utilizam uma tabela hash para compartilhar recursos entre si.

O controle descentralizado entre os componentes da rede e o grande
poder de processamento e compartilhamento de recursos, fizeram com que a
proposta do usos de redes ponto a ponto se tornasse atraente para uma vasta
gama de sistemas distribuidos [MAWLOOD-YUNIS, WEISS e SANTORO,
2011]. A partir desta caracteristica e do crescimento do nuamero de
computadores domeésticos, tais sistemas se popularizaram, estimulando as
pessoas envolvidas a compartilharem cada vez mais recursos, arquivos e
documentos umas com as outras. Tal popularizacdo pode ser comprovada
através de um retrospecto a alguns sistemas de compartilhamento de arquivos
e mensagem que foram (ou sdo) sucesso entre o0s usuarios da Internet.
Sistemas como: KaZaa!, eMule?, Napster®, ICQ*, BitTorrent® e outros tantos
existentes, sdo exemplos da popularizacdo da troca de arquivos na Internet
[ROCHA et al., 2004].

E possivel destacar, basicamente, a existéncia de trés tipos de sistemas
de redes ponto a ponto, sendo eles: 1) redes ponto a ponto com a finalidade
para o compartilhamento de arquivos entre peers (documentos, musicas,
videos e etc.); 2) redes ponto a ponto baseadas na disseminacdo de buscas
por palavras-chave; e 3) redes ponto a ponto baseada em consultas
semanticas de recursos [MODICA, TOMARCHIO e VITA, 2011]. Este terceiro

tipo de redes P2P é no qual se baseia a proposta deste trabalho.

! http:/Mmww.kazaa.com

? http://www.emule.com

3 http://www.napster.com
* http://www.icg.com

> http:/ww.bittorrent.com
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2.3 WEB SEMANTICA

A Web Semantica [BERNERS-LEE, HENDLER e LASSILA, 2001] é descrita
como a extensdo da web existente atualmente. Atualmente na web, a maioria
das informacg@es € designada para o entendimento humano e muitas delas sao
compostas somente por texto, sem conexdao alguma entre si. O uso de
semantica pode adicionar significado a estas informacdes, permitindo ainda
gue estas informacfes sejam processaveis por maquinas. Uma das formas de
se adicionar semantica € através do uso de ontologias. As ontologias permitem
a especificacdo de conhecimento, através do uso de regras e relacionamentos
entre informacdes, permitindo assim o uso de semantica na busca por
informacdes [JOUNG e CHUANG, 2009].

Com a ideia da Web Semantica proposta por BERNERS-LEE,
HENDLER e LASSILA [2001] o uso de ontologias se popularizaram na area de
software, pois elas podem ser empregadas em sistemas relacionadas ao
gerenciamento e compartiihamento de conhecimento, inteligéncia artificial,
recuperacao e descoberta de informacéo, educacao, agentes, bioinformatica e
sistemas biolégicos [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012], [COSTA et al.,,
2013], [CLASSE et al., 2013a]. Assim, ontologias consistem em um conjunto de
conceitos e regras de inferéncia, as quais permitem capturar um conhecimento
gue nao esteja implicito em sua modelagem por meio de maquinas de
inferéncias (reasoners). Esses mecanismos de inferéncia fornecem algoritmos
gue conseguem derivar este novo conhecimento e relacionamentos nas
ontologias [FERREIRA FILHO et al., 2012].

A fim de tornar a Web Semantica possivel, o consorcio internacional
W3C (World Wide Web Consortium) trabalha na construcédo de padrées abertos
para 0 uso de ontologias, incentivando seu uso tanto no meio académico
qguanto industrial [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012]. De acordo com o
W3C a linguagem padréo para a definicdo de ontologias € o OWL a qual esta
atualmente em sua verséo 2.0 [OWL2.0, 2012].

O OWL foi projetado com o objetivo de suprir as necessidades de uma
linguagem ontolégica para a web seméntica e resolver limitacdes das

linguagens anteriores. Com base na lbégica descritiva, essa linguagem
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possibilita que mecanismos de inferéncias explicitem conhecimentos, ou seja,
um documento OWL n&o deve ser considerado somente pelo seu ponto de
vista de sintaxe, mas também por sua seméantica. Uma ontologia feita com esta
linguagem pode incluir descricbes de classes, propriedades e instancias,
podendo estes, serem expressos por um uUnico documento ou multiplos
documentos que foram combinados usando métodos definidos pelo OWL. O
uso de ontologias também pode ser utilizado para a anotacdo semantica de
servicos web [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012]. Estas anotacdes
semanticas podem ser baseadas em diferentes técnicas e tecnologias como:
OWL-S [OWL-S, 2014], WSMO [WSMO, 2014], SA-WSDL [SAWSDL, 2014] e
WSDL-S [WSDL-S, 2014], por exemplo.

No contexto de redes ponto a ponto, uma ontologia pode ter diferentes
tipos de funcionalidades como: roteamentos entre peers; fontes de informagé&o
sobre 0s nds; mapeamentos de recursos disponiveis; anotacées semanticas de
recursos; descricbes de dominios para comunidade semaéanticas [MODICA,
TOMARCHIO e VITA, 2011] entre outros.

Uma rede ponto a ponto pode gerar um grande volume de trafego entre
0S Seus peers e muitas vezes essa quantidade de informag¢des pode ocasionar
problemas como lentiddo e travamento do sistema. Para que estes problemas
fossem solucionados algumas pesquisas [LUA et al. 2005], [MODICA et al.
2011], [NOVAIS, 2012], [CRESPO e GARCIA-MOLINA, 2005] sugerem a
divisdo da rede ponto a ponto em grupos. Tal técnica diminui o volume de
informagé&o transitada entre todos os peers da rede, devido a troca de dados
ser em grupos.

Neste contexto, DI MODICA et al. [2011] prop0s a criagdo das chamadas
comunidades semanticas (ou grupos de interesse), onde 0s usuarios (peers)
sdo agrupados e se relacionam de acordo com seus interesses em suas areas
de pesquisa. Essas comunidades semanticas podem ser consideradas como
agrupamentos de peers de uma rede ponto a ponto que tenham algum
interesse em comum. Ou seja, em um grupo de interesse, as informagdes sao
compartilhadas apenas com seus integrantes, garantindo assim, que elas néo
se propaguem a todos os nés da rede e diminuindo, com isso, 0 volume de
informacéo trafegada [NOVAIS, 2012].
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E comum encontrar em abordagens que realizam agrupamentos de
peers o conceito de Super Noés (super peers) [DI MODICA et al. 2011],
[NOVAIS, 2012], o qual esta associado a um peer responsavel por gerenciar a
comunidade. Em alguns trabalhos, estes super peers sdo associados as
propriedades de peers de encontro (rendezvous) existente na plataforma JXTA
[WILSON, 2002], [JXTA, 2013], sendo estes 0s responsaveis por controlar as
acdes de um grupo [DI MODICA et al. 2011]. Em outras abordagens, este
conceito se aplica ao poder de processamento de um peer, geralmente sendo
aquele que possui mais recursos para fornecer suporte ao demais [NOVAIS,
2012], [CHIRITA et al., 2006].

Uma comunidade semantica pode ser associada a uma ou mais
ontologias de dominio. Essas ontologias s@o responsaveis por fornecer o
conhecimento aos integrantes de um grupo sobre um dominio especifico. A
partir delas, recursos como documentos, arquivos e servicos podem ser
associados a seus termos e pesquisas semanticas de recursos podem ser
realizadas, aumentando a descri¢cdo dos resultados retornados [CLASSE et al.
2013]. Um peer pertencente a uma comunidade semantica pode apresentar
diferentes interesses, podendo, pertencer a varios grupos diferentes, ou seja,
um peer ndo precisa estar necessariamente somente em uma comunidade,
podendo estar dentro de varias delas ao mesmo tempo [NOVAIS, 2012].

Considerando a especificagdo de uma rede de colaboragdo cientifica,
estes grupos de interesse permitem aos cientistas buscarem e compartilharem
recursos especificos, ou seja, recursos relacionados a sua pesquisa, sem que
exista a preocupacdo em recuperar resultados relativos a outras areas de

atuacao em grupos definidos.

2.4 SERVICOS WEB SEMANTICOS

Os servigcos web ou web services sdo sistemas de softwares desenvolvidos
para fornecer suporte a interacdo entre computadores baseando-se em
tecnologias Web como HTTP (Hypertext Transferer Protocol) e mensagens
XML (eXtensible Marckup Language), podendo ser acessados por diferentes

tipos de aplicagdes, independentemente de suas arquiteturas ou sistemas. Os
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outros softwares comunicam com 0s servicos web por meio de tecnologias
como: SOAP, WSDL e UDDI [CAVANAUGH, 2006].

Esses servicos sdo acessiveis através da internet e em geral séo
descritos pelo padrao WSDL (Web Services Description Language). Essa
linguagem descreve informacdes operacionais sobre o servi¢o, sua localizagao
na web, mensagens e parametros, fornecendo os dados basicos para a sua
comunicacado [CAVANAUGH, 2006]. Os servicos web semanticos sao servigos
web que, além de sua descricdo normal, apresentam uma descricdo semantica
de sua estrutura [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012].

Mesmo sendo o responsavel por descrever um servi¢co web, a linguagem
WSDL ndo é capaz de descrever seus recursos semanticamente. Desta
maneira, a solucdo para o desenvolvimento de servicos web semanticos esté
no mapeamento de conceitos de dominios em uma especificacdo dos servicos.
Entre os elementos do WSDL que podem ser anotados por termos de
ontologias estdo suas operacdes, mensagens, parametros e resultados. Dentre
as abordagens para realizar a especificacdo de servicos web semanticos
usando ontologias é possivel destacar OWL-S [OWL-S, 2014], WSMO [WSMO,
2014] e WSDL-S [WSDL-S, 2014], por exemplo [DA SILVA, BRAGA e
CAMPOS, 2012].

O OWL-S é uma ontologia de servicos onde € possivel expressar as
descricdes semanticas de um servico web. Essa ontologia é baseada na
necessidade de fornecer trés tipos basicos de conhecimento sobre um servico
[OWL-S, 2014] (Figura 2.1):

ServiceProfile

ServiceGrounding
ServiceModel

Figura 2.1: Ontologia Service [OWL-S, 2014]
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e O gue o servigo faz na perspectiva do cliente? Este conhecimento é
apresentado pela sub-ontologia ServiceProfille. Assim, cada instancia da

classe Service apresenta (presents) um ServiceProfille associada a ela;

e Como o servico é usado? Essa informacdo estd presente na sub-
ontologia ServiceModel. Com isso, uma instancia de Service é descrita

(decribedBy) por uma ServiceModel,

e Como interagir com o servico? Esse conhecimento € fornecido pela
ServiceGrounding, a qual fornece as informacfes necessarias para a
execucdo de um servico. Assim, uma instancia de Service suporta

(supports) uma ServiceGrounding.

A classe Service representa a principal informac¢&o sobre o servigco e a
cada operacao publicada no web service, havera uma instancia Service. A
Figura 2.1 detalha a comunicacdo com as classes ServiceProfille,
ServiceGrounding e ServiceModel, através das propriedades, respectivamente,
presents, supports e describedBy. A classe ServiceProfille apresenta
informacdes (parametros, operacdes, URIs e outras) Uteis para a descoberta
de servicos. E as classes ServiceModel e ServiceGrounding fornecem
informagbes sobre como um servigco pode ser utilizado, baseando em suas

requisi¢des, interfaces e protocolos.

2.5 COMPOSICAO DE SERVICOS

Com o crescimento do numero de servicos web e aplicacdes disponiveis na
web, aumenta também o numero de abordagens envolvendo o suporte a
composicado e reuso de servicos em larga escala [BOUHINI et al., 2010]. Essa
perspectiva de uso computacional em larga escala, é vista pela ciéncia como
possibilidade de significativos avancos em diferentes areas, através da juncao
de diferentes tipos de servi¢cos para a realiza¢do de uma tarefa comum.

No contexto de e-Science, 0os modelos computacionais gerados pelo
processo de composicdo de servigcos permitem a execucao de experimentos

com menor custo computacional e em um intervalo de tempo menor, pois n&o
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necessita de equipamentos complexos, como 0s existentes em laboratdrios de
pesquisa [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012].

Segundo GIL et al. [2007], workflows emergem como um forte
paradigma para representacdo e gerenciamento de computagcfes cientificas
distribuidas complexas, devido a existéncia de um modelo formal de
experimentacdo. Em contraponto a um experimento cientifico tradicional, os
experimentos que utilizam modelos computacionais como composi¢cdes de
servigos podem ser facilmente reproduzidos, analisados, repetidos, revisados e
adaptados.

De acordo com GOBLE e ROURE [2009] workflows fornecem: 1) um
meio sistematico e automatizado de conduzir analises entre diferentes
aplicacdes e dados; 2) um meio de capturar processos onde os resultados
podem ser reproduzidos e os métodos podem ser revisados, validados e
adaptados; 3) uma interface onde os cientistas podem criar seus experimentos
computacionais sem que haja a necessidade deles conhecerem as
especificacdes das tecnologias; 4) uma integracdo de plataformas,
independentemente dos recursos utilizados por cada cientista.

Nesse sentido, alguns esforcos sao realizados para melhorar a eficacia
da geracdo ou automatizacdo do processo de criagdo de experimentos,
visando as composicdes. Dentre esses métodos, pode-se destacar a web
semantica a partir do uso de ontologias para descrever areas de pesquisa,
conectar termos e servigcos web [NOVAIS, 2012].

Contudo, SYCARA et al. [2011] aponta que existem trés problemas
fundamentais para as composicdes de servicos web: Planejamento,
descrevendo como 0s servicos podem ser integrados e como as
funcionalidades se ligam para solucionar um problema; Descoberta, onde exige
o desvelamento dos servicos em tarefas requisitadas no planejamento; e
Integracdo, que consiste no gerenciamento entre as interacdes dos servicos.

Sendo assim, composicdo de servicos pode ser enunciada como a
habilidade de integrar servicos em aplicagbes de alto nivel [BLAKE, TAN e
ROSENBERG, 2010], os quais podem ser modelados com ferramentas como
Taverna [TAVERNA, 2014], BPEL [ORACLE, 2014], VisTrails [VISTRAILS,
2014], Kepler [KEPLER, 2014] e outras. No contexto deste trabalho, é proposto



31

0 uso de recursos da web semantica conjuntamente com redes ponto a ponto e

redes de petri para a especificacdo de composicoes de servicos.

2.5.1 REDES DE PETRI

Existem diferentes abordagens para a especificacdo e modelagem de fluxos de
processos, dentre essas, algumas podem ser citadas como a BPMN (Business
Process Modeling Notation), a BPEL (Business Process Execution Language) e
as redes de Petri, por exemplo. A abordagem BPMN fornece uma notacgé&o
compreensivel pelo usuario para a modelagem de fluxos de processos, essa
abordagem também permite a criagcdo de diagramas compostos por fluxos de
objetos, suas conexdes, eventos e atividades [WHITE, 2004]. Outra abordagem
bastante usada é a BPEL, cuja modelagem de workflows é baseada em XML
por meio de padrbes de conexdo, variaveis, e atividades, entretanto, existem
ferramentas que permitem as construcdes graficas dos processos [STREULE,
2009].

No contexto desta dissertacéo, foi utilizada uma terceira abordagem, a
chamada redes de Petri. Essa notagcdo permite expressar as composi¢coes
entre os servicos por meio de conexdes entre tarefas de maneira gréafica, o que
a faz compreensivel para o usuario [PADUA et al., 2002]. Este formalismo foi
selecionado para este trabalho devido ao seu uso prévio em pesquisas do
grupo [NENC, 2014] para a modelagem de fluxos de servigo, podendo ser
citados textos como o de Da Silva, Braga e Campos [2012] e Costa et al.
[2003].

A teoria inicial das redes de Petri foi apresentada em 1962 por Carl
Adam Petri [PETRI, 1962], na qual permite a representacdo mateméatica de
sistemas, fornecendo informacBes importantes sobre a estrutura e o
comportamento de modelos. Tais redes podem ser utilizadas para modelagem
de sistemas e estudos em diferentes areas de conhecimento como por
exemplo economia, administracdo, industria, engenharia de software e
desenvolvimento de workflows [PADUA et al., 2002].

De acordo com MURATA [1989] as redes de Petri sdo constituidas por

dois componentes principais denominados transi¢ao e lugar, ou posi¢do, sendo
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estes interconectados por arcos orientados. Os arcos podem ser Unicos ou
multiplos, conectando as posicoes para transicoes. A realizacdo de acdes no
sistema esta relacionada a pré-condi¢des, ou seja, existe uma relacdo entre a
posicdo e a transicdo que possibilita a execugdo de uma agdo. Assim, apos a
realizacdo de uma agéo, algumas posi¢coes terdo suas informacoes alteradas.
Graficamente, neste tipo de representacao, as posi¢cdes sao representadas por

circulos e as trasi¢cdes por barras ou tracos, como mostrado na Figura 2.2.

Lugar . - Evento
Transicdo I ‘ Fungio

Figura 2.2: Elementos de uma rede de Petri [DA SILVA, BRAGA e
CAMPOS, 2012]

No contexto de modelagem de composicdo de servicos, o uso da
representacao grafica fornecida pelas redes de Petri se mostra Util pois permite
a visualizacéo do processo como um todo e a comunicacdo entre cada servico,
detalhando, por exemplo, a representacdo l6gica entre 0s servigos, 0s quais
podem ser representados por transicdes e o proprio fluxo de trabalho
representado pelas conexdes dos arcos [PADUA et al., 2002]. HOLT [2000]
considera que um modelo de workflow apoiado por redes de Petri pode
oferecer a fundamentacdo logica necessaria ao gerenciamento de um
processo, devido a flexibilidade de modelagem fornecida por elas, ao passo
gue se o modelo é considerado como um sistema com operacfes complexas
interligadas, o uso das redes em seu planejamento parece uma ideia natural.

De acordo com VAN DER AALST [1998] existem algumas razdes para
se utilizar redes de Petri na definicdo de workflows, sendo elas:

e Semantica Formal: um processo de workflow especificado com termos
de redes Petri apresenta uma definicdo precisa e clara, devido as

definicdes formais presentes nas redes de Petri e suas extensdes;
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e Natureza Gréfica: a rede de Petri € uma linguagem grafica, e por isso,
elas sao intuitivas e de facil aprendizado. Além disso, a natureza grafica

também fornece comunicacdo com o usuario final;

e Expressividade: as redes de Petri suportam todas as primitivas
necessarias para a construcao de processos de workflow. Todas as
construgcbes de rotas presentes em sistemas de gerenciamento de
workflows podem ser modeladas, até mesmo permitindo a modelagem

de escolhas;

e Propriedades: a base matematica permite que conhecimento seja

obtido pelas propriedades das redes de Petri;

e Andlise: as redes de Petri oferecem muitas técnicas de analises, fato
gue possibilita uma grande vantagem no uso para a modelagem de
workflows. Essas técnicas podem fornecer dados, por exemplo, sobre o

desempenho de tarefas e de execucéo;

e Independéncia de Fornecedor: as redes de Petri fornecem moldes
para modelagem e analise de processos independente da ferramenta

utilizada;

A principal for¢ca no uso de redes de Petri na modelagem de workflows é
resultado entre a combinacdo da forte fundamentacdo matematica,
representacao grafica facilmente compreensiva, a possibilidade de executar
simulagbes e verificacbes, diferentes niveis possiveis de formalidade,
flexibilidade e integracg&o de aspectos comportamentais [PADUA et al., 2002].

De acordo com WfMC [1995 apud DA SILVA, BRAGA e CAMPOS,
2012], um modelo de workflow deve ser construido determinando como as
tarefas sdo roteadas seguindo as seguintes construcdes: sequencial, paralela,
condicional e interacdo. Segundo [VAN DER AALST [1998] o detalhamento

desses processos sdo:

e Roteamento Sequencial (SEQUENCE): é utilizado para conexao casual
entre duas tarefas, por exemplo: sejam A e B duas tarefas, se B é

executada apos o término da execucdo de A, entdo o relacionamento
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entre elas é sequencial. E possivel ver na Figura 2.3 que a posicdo c2
modela o relacionamento entre A e B, ou seja, c2 apresenta uma pos-

condicao para a tarefa A e uma pré-condicéo para a tarefa B;

@—»A——Q—»B——O——C‘»O

cl c2 c3 c4

Figura 2.3: Roteamento sequencial [VAN DER AALST, 1998]

Roteamento Paralelo (AND-JOIN ou AND-SPLIT): este tipo de
roteamento é utilizado onde a ordem de execugcdo € menos restrita.
Considerando duas tarefas B e C as quais precisam ser executadas nao
importando a ordem. Para a formalidade das redes de Petri, séo inclusos
dois blocos: AND-SPLIT e AND-JOIN. Observando a Figura 2.4, a tarefa
A é dividida habilitando tanto B quanto C, enquanto a tarefa D, indica
uma sincronizacao entre B e C, ou seja, A € uma pré-condicdo para a
execucdo de B e C, e D s6 esta habilitado a ser executado quando B e C
forem executadas. Como resultado, as tarefas B e C sao executadas em

paralelo;

AND-split AND-join
NN /'O—-» B —»O\ //,
( : ) - Af c2 c4 DI )
cl \Q W co
| C|—»
c5

c3

Figura 2.4: Roteamento paralelo [VAN DER AALST, 1998]

Roteamento Condicional (OR-SPLIT e OR-JOIN): este roteamento é
utilizado quando as possibilidades podem variar entre os casos. Nas
redes de Petri para se modelar um roteamento condicional € necessario
utilizar dois blocos de construcdo: OR-SPLIT e OR-JOIN. Olhando a
Figura 2. 5 é possivel ver que apds a execuc¢do da tarefa A, a tarefa B
ou a tarefa C é executada, ou seja, uma € executada e a outra ndo
dependendo de uma condicdo qualquer. Nesse sentido, a execucao

dessas tarefas € seguida pela execucéo de D;
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OR-split

O I S

cl

Figura 2. 5: Roteamento condicional [VAN DER AALST, 1998]

e Roteamento Interativo: esse tipo de roteamento € utilizado quando
existe a necessidade de utilizacdo de uma tarefa véarias vezes. Veja a
Figura 2.6, ela mostra que apo0s a execucdo da tarefa B, pode ser que

exista a necessidade de utilizar o mesmo servigo B outra vez.

Figura 2.6: Roteamento interativo [VAN DER AALST, 1998]

2.6 BIOINFORMATICA: SEQUENCIAMENTO E ALINHAMENTO GENETICO

Considerando o contexto de e-Science, este trabalho tem como um dos seus
focos 0 uso da infraestrutura e-ScienceNet em dominios cientificos. Desta
maneira, para que haja compatibilidade entre as provas de conceito
apresentadas no capitulo 4 e o entendimento do leitor, € detalhado a seguir o
subdominio de sequénciamento e alinhamento genético, no intuito de facilitar o
entendimento acerca dos termos utilizados.

A partir da década de 90, com o aparecimento de sequenciadores
automaticos de DNA, ocorreu um significativo aumento na quantidade de
sequéncias a serem armazenadas, exigindo computadores cada vez mais
eficientes. Com este aumento subito também surge a necessidade de andlise
desses dados, exigindo plataformas computacionais eficazes para processar
estes recursos. Nesse contexto temos o0 surgimento da bioinformatica, uma
nova ciéncia que envolve a unido de diversas areas do conhecimento como
engenharia de software, matematica, estatistica e biologia molecular
[PROSDOCIMI et al., 2002].
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De acordo com a Biologia, DNA (Acido Desoxirribonucleico) e RNA
(Acido Ribonucleico) s&o cadeias de polimeros denominadas acidos nucleicos
compostos por substancias quimicas similares e individuais chamadas
nucleotideos. O DNA é composto por ligagdes entre nucleotideos do tipo A
(Adenina), T (Timina), C (Citosina) e G (Guanina), enquanto o RNA n&o
apresenta a timina e em seu lugar € encontrada o nucleotideo U (Uracila)
[KLIPP et al.,, 2008]. Nesse sentido, a pesquisa em Bioinformatica pode
compreender desde abstragdes de um sistema biolégico em modelos fisicos ou
matematicos, até a implementacdo de novos algoritmos ou plataformas de
processamentos para analise de dados [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012].

Dado o volume de dados gerados, esses dados biologicos se encontram
espalhados em diversas bases de dados que podem ser acessadas por meio
de servicos web ou de interfaces de acesso proprias. Esses bancos de dados
sdo resultados de investimentos continuos nessa area e uma das grandes
motivacdes para isso é 0 sucesso de projetos genoma no mundo. Dentre essas
bases de dados, podem ser citadas como mais utilizadas [PROSDOCIMI et al.,
2002]:

e GenBank® é o banco de dados americano para sequéncias de DNA e
proteinas, fazendo parte do NCBI (National Center for Biotechnology

Information);

e EBI’ (European Bioinformatics Institute): € o banco de dados europeu de

sequéncias de DNA,;

e DDBJ® (DNA Data Bank of Japan): é o banco de dados japonés para

sequéncias de DNA,;

e PDB?® (Protein Data Bank): base de dados onde sdo armazenadas

estruturas tridimensionais de proteinas resolvidas;

e TIGBDatabases'’: banco de dados com informagdes gendmicas de

varios organismos;

® http://www.ncbi.nim.nih.gov/
" http:/www.ebi.ac.uk/

8 http://www.ddbj.nig.ac.jp/

® http:/Aww.rcsb.org/pdb
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e PIR'" (Protein Information Resource): banco de dados de proteinas

anotadas;

e SWISS-PROT* armazena as sequéncias de proteinas e suas

caracteristicas moleculares anotadas por especialistas;

o KEGG"® (Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes): banco de dados
com informagdes gendmicas de diversos organismos e informacdes

sobre suas vias metabdlicas.

Ao isolar novas sequéncias em laboratérios, os pesquisadores desejam
saber todas as informacfes possiveis sobre ela. Assim, uma das maneiras
mais simples € verificar se outros cientistas ja estudaram suas propriedades
[DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012]. De acordo com PROSDOCIMI et al.,
[2002] existem algoritmos de alinhamento, os quais sdo 6timas maneiras de
realizar comparacoes de similaridades entre duas ou mais sequéncias.

O estudo do material genético é possivel através do processo de
sequenciamento, que determina a sequéncia de nucleotideos deste material.
Existem diversas plataformas de andlise de sequéncias genéticas sendo que
uma das mais utilizadas € o método Sanger [SANGER, NICKLEN e
COULSON, 1977]. Ainda existem plataformas de sequenciamento mais
modernas chamadas NGS (Next Generation Sequencing) que, em alguns
casos, podem trazer resultados bem melhores que a plataforma anterior
[CARVALHO e SILVA, 2010], podendo ser destacadas: Solexa, 454 FLX, tSMS
e SOLiDSystem.

Baseando-se nos conceitos de seguenciamento/alinhamento genético,
COSTA et al. [2013], em seu trabalho desenvolveu uma sequéncia de tarefas
gue estédo envolvidas no processo de sequenciamento e alinhamento de DNA.
De acordo com PROSDOCIMI et al. [2002] as atividades envolvidas neste

processo sao:

19 http://www.tigr.org/tdb/

™ http://Aww-nbrf.georgetown.edu/
12 http://ww.expasy.ch/spro/

13 http://mww.genome.ad.jp/kegg/
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Base Calling: essa atividade esté relacionada com o processo de leitura
genética através de um aparelho denominado sequenciador genético.
Tal aparelho atribui valores e posicbes a cada sequéncia de
nucleotideos encontrada. Geralmente, cada um desses sequenciadores
realiza esse processamento de maneira diferente. Por exemplo,
sequenciadores que utilizam a plataforma Sanger normalmente utilizam
o programa PHRED. Ja os que utilizam alguma plataforma NGS séo
sensiveis as tecnologias de sequenciamento e precisam de muitos
recursos computacionais. Estes softwares geralmente reconhecem a
sequéncia de nucleotideos através de um arquivo cromatograma
gerando ao final, arquivos FASTA ou PHD contendo notas com

pontuacdes de qualidade do sequenciamento;

Vector Masking: com a conclusdo da base calling, com o arquivo
contendo a pontuacdo € possivel realizar uma varredura na sequéncia
buscando regibes que devem ser substituidas ou mascaradas. Essas
regides sao denominadas regides contaminantes, pois ndo apresentam
corretamente o DNA a ser analisado. Como exemplo de programa para
mascaramento de vetores é possivel citar o Cross Match;

Sequence Grouping: ap0s a remoc¢ao das regides contaminadas toda a
informacdo obtida passa para um programa como o PHRAP, ou CAPS3,
0s quais agrupam os fragmentos de DNA em sequéncias maiores
denominadas contigs. Nesse sentido, espera-se ao final do

processamento obter o que se chama de contiguo gendémico.

7

View and Editing: essa € uma etapa opcional, pois se trata de um
processo manual em que o0 pesquisador verifica a montagem e o
agrupamento de sequéncias. Entre 0os programas que possibilitam estas
operacodes, encontram-se o Phrapview e o Consed;

Aligning: essa tarefa consiste basicamente em comparar sequéncias,
colocando-as uma sobre a outra a fim de especificar as partes comuns
entre elas. Existem dois tipos de algoritmos de alinhamento os quais

dependem do tipo que deseja ser realizado. S&o eles: alinhamento local
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(local aligning), o programa realiza o alinhamento apenas de fragmentos
das sequéncias; e alinhamento global (global aligning), onde é realizado
o alinhamento completo das sequéncias envolvidas. Além disso, o grau
de alinhamento entre as sequéncias pode ser feito para duas ou mais
sequéncias o que acarreta, também na divisdo entre: alinhamento duplo
(pairwise_aligning), o que corresponde a alinhamentos entre pares de
sequéncias; e alinhamento mudltiplo (multiple_aligning), o que
corresponde ao alinhamento de multiplas sequéncias ao mesmo tempo.
Programas como Blast, EMBOSS e Clustal podem ser citados como

exemplos dessa tarefa;

e Assembly: essa tarefa ocorre quando existem sequéncias que sirvam
como referéncias apos o processo de alinhamento, ou seja, quando ndo
existem sequéncias produzidas de um genoma da mesma espécie da

amostra ou de alguma espécie relacionada;

A partir destes conceitos, COSTA et al. [2013] desenvolveu a ontologia
SequenceAligningOntology*®, para o dominio de sequenciamento e
alinhamento genético contendo os termos relacionados a ele. Essa ontologia €
capaz de inferir equivaléncia entre os programas e as atividades discutidas

acima e sera utilizada no contexto deste trabalho.

2.7 TRABALHOS RELACIONADOS

Considerando o0 tema de redes ponto a ponto semanticas, e-Science e
composicdo de servigos alguns trabalhos foram apresentados ao longo dos
anos, explorando a capacidade tecnoldgica fornecida por essas abordagens
[STUCKENSCHMIDT et al., 2006], e com isso, surgiram trabalhos importantes
como Edutella [NEJDL et al., 2002], KEx [BONIFACIO et al. 2002], XAROP
[LLADO E SALAMANCA, 2006], CABO-P2P [FURTADO E FARIAS, 2005]
dentre outros.

14 http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SequenceAligningOntology.owl
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Um dos primeiros trabalhos de destaque na area foi a ferramenta Bibster
[HAASE et al., 2004]. Essa ferramenta consiste em um sistema web semantico
baseado na tecnologia de redes ponto a ponto, tendo como objetivo principal o
compartilhamento de informacgdo bibliografica contidas em arquivos BibTeX
[BIBTEX, 2014]. Estes arquivos contém diversas informacdes de referencial
bibliografico como autores, publicacéo, ano, titulo e etc. A partir de informacdes
bibliograficas, o sistema Bibster realiza 0 mapeamento delas em ontologias as
quais fornecem informacdes que podem ser pesquisadas pelos peers
conectados a rede.

Outro trabalho que merece destaque, € o desenvolvido por BIANCHINI
et al. [2010], que cria uma abordagem usando redes ponto a ponto semanticas
baseadas em modelos dindmicos de peers para fornecer recursos com
conteudos similares. Nesse enfoque, também merece destaque o uso de uma
estrutura local de conhecimento, a qual inclui registros de publicacfes de
servicos web, além de ontologias baseadas em conteudos distintos.

A arquitetura CABO-P2P de [FURTADO E FARIAS, 2005] propde o uso
de uma rede ponto a ponto semantica para o compartilhamento de arquivos,
onde os recursos sao mapeados em ontologias, possibilitando a melhoria da
descricdo dos mesmos. Esse mapeamento abrange informacfes como nome,
data e formato do arquivo, que podem ser pesquisadas através de linguagens
de consultas ontologicas.

A abordagem de redes ponto a ponto semanticas na descoberta de
servicos sdo mostradas nos trabalhos de GHARZOULI E BOUFAIDA [2011] e
MANDLER et al. [2013]. Nestes trabalhos, os pesquisados criam composicoes
de workflows realizando buscas em servicos web semanticos, além disso,
essas composi¢cdes se baseiam em trés tipos de operagdes basicas: AND, OR
e SEQUENCE. Ademais, GHARZOULI E BOUFAIDA [2011] e MANDLER et al.
[2013] destacam o uso de algoritmos para a descoberta, recuperacdo e
cruzamento de informacgdes de servigcos web, a fim de realizar o processo de
composicdo do workflow. O trabalho de MANDLER et al. [2013] propbe a
utilizacdo de DHT (Distributed Hash Table) no processo de descoberta de
servicos, enquanto GHARZOULI E BOUFAIDA [2011] fazem o uso de um
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algoritmo de comparacao de parametros de entrada e saida que é disseminado
aos peers existentes na rede.

DI MODICA et al. [2011] prop6s uma arquitetura que combina as
tecnologias de rede ponto a ponto com web semantica para realizar o
agrupamento dos peers de acordo com suas areas de interesse, permitindo
gue o trafego da rede diminua, pois a comunicacao seria restrita aos grupos e
ndo mais a toda a rede. Este autor explica que por maior que seja a
comunidade, sua comunicagdo ndo se compara a realizada entre todos o0s
peers de uma rede, sendo o pior caso, quanto ha somente a existéncia de
apenas um grupo.

O trabalho de WILKINSON [2013], se baseia em um método de
composicdo de experimentos através do uso de uma ontologia que serve de
modelo para o desenvolvimento do workflow, realizando a associagao de
servigos web existente com o modelo criado.

Além dos trabalhos assinalados acima, € importante destacar os
trabalhos de DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012] e COSTA et al. [2013], que
influenciaram diretamente neste trabalho. O trabalho de DA SILVA, BRAGA e
CAMPOS [2012] propbs um framework para a composicdo de servicos web
semantica, por meio da inclusdo de servigcos web anotados semanticamente e
a composicdes utilizando BPEL [ORACLE, 2014]. JA COSTA et al. [2013],
desenvolveu uma arquitetura de Linhas de Produto de Software onde é
possivel desenvolver um workflow através de conceitos e regras existentes em
uma ontologia de dominio. Em suma, estes dois trabalhos tem como objetivo
apoiar experimentos em  bioinforméatica, mais precisamente, no

sequenciamento e alinhamento de genes.

2.7.1 ANALISE DOS TRABALHOS RELACIONADOS

A partir dos trabalhos relacionados, algumas ideias e caracteristicas foram
aproveitadas e adaptadas contribuindo no desenvolvimento das principais
funcionalidades desenvolvidas na e-ScienceNet, como, por exemplo, o uso de
ontologias para o mapeamento de recursos e anotacdo semantica de servigos
[HAASE et al., 2004], [FURTADO E FARIAS, 2005], pesquisa e descoberta de
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servicos web semanticos [MANDLER et al., 2013], [GHARZOULI E BOUFAIDA,
2011], [BIANCHINI et al., 2010], composicao de servicos cientificos [DA SILVA,
BRAGA e CAMPOS, 2012], [WILKINSON, 2013], [MANDLER, 2013] e
utilizacdo de grupos semanticos [DI MODICA et al.,, 2011]. Entretanto, a
abordagem apresentada neste trabalho mostra caracteristicas distintas
conforme seréo detalhadas a seguir.

A ferramenta Bibster [HAASE et al., 2004] assim como a e-ScienceNet €
formada por um modelo arquitetural baseado em maddulos, 0os quais usam
ontologias e motores de inferéncia como caracteristicas web semanticas das
aplicacdes. Como ja dito, essa ferramenta se baseia no compartilhamento de
informacdes bibliograficas por meio de arquivo BibTeX [BIBTEX, 2014]. Essas
informacgdes sdo mapeadas por meio de ontologias desenvolvidas em RDF, as
quais permitem as consultas de informacdes por meio de queries criadas com a
linguagem de consulta SeRQL [BROEKSTRA E KAMPMAN, 2003]. Pode-se
dizer que a e-ScienceNet também faz o compartilhamento de seus recursos
através de consultas em ontologias, porém, nesta abordagem sdo usadas
ontologias OWL, por se tratar de uma tecnologia mais moderna e que oferece
mais funcionalidades que a RDF, e sua consulta é feita através de queries na
linguagem SPARQL [DUCHAME, 2011] por fornecer a padronizacdo
recomendada pelo W3C para recuperacdo de dados web semanticos. Outra
diferenca € que a e-ScienceNet compartilha qualquer tipo de documento ou
servigo web, ndo somente informagdes mapeadas por arquivos BibTeX.

A abordagem CABO-P2P de FURTADO e FARIAS [2005] propbe a
utilizacdo de um modelo arquitetural baseado em rede ponto a ponto semantica
com o proposito de facilitar o compartilhamento de documentos, utilizando para
tal fim, ontologias. Entretanto, este trabalho € apresentado somente como uma
arquitetura, enquanto a e-ScienceNet apresenta também um protétipo
implementado. Os autores do trabalho CABO-P2P citam futuras melhorias, e
gue seriam utilizadas consultas baseada na indexacdo de documentos com
termos de possiveis ontologias, ou seja, existiria em cada peer um repositorio
contendo um indice de documentos onde haveria informacdes sobre este
mesmo e uma relacdo com o termo de alguma ontologia. Eles ainda

mencionam uma possivel implementacdo de consultas as informacdes por
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meio de SeRQL. A e-ScienceNet considera o0 mapeamento de seus recursos
em ontologias existentes em cada um de seus nés, onde suas informagcdes sdo
obtidas através de uma interface de insercdo de documentos. Essas
informagdes sdo mapeadas na ontologia, dispensando o uso de um arquivo de
indexagdo. Utilizando consultas em SPARQL nessas ontologias locais, €
possivei realizar o compartihamento dos documentos e também obter
informacdes inferidas por mecanismos aptos a isso.

DI MODICA [2011] apresenta em seu trabalho o conceito de que peers
com conteudos semelhantes sejam agrupados em comunidades
semanticamente relacionadas. Em seu proposta, ele tira proveito da
caracteristica de criacdo de grupos existentes na tecnologia JXTA para fazer a
separacao destes peers. A este conceito DI MODICA [2011] deu 0 nome de
comunidades semanticas (ou grupos de interesse), onde 0s peers Ss&o
classificados em grupos relacionados com seus interesses e areas de atuacao.
DI MODICA [2011] utilizando-se da funcionalidade de pontos de encontro
(rendezvous, pontos responsaveis por grupos de peers) da tecnologia JXTA,
realiza o conceito de que estes peers seriam, automaticamente, 0s
responsaveis por administrarem os recursos de uma comunidade semantica.
Neste trabalho também é utilizada a tecnologia JXTA para implementar os
conceito de grupos de interesse, porém, qualquer peer existente na e-
ScienceNet é capaz de gerenciar uma comunidade. Ou seja, aqui a geréncia
de uma comunidade primeiramente € associada a sua construcdo, quando um
peer cria um grupo este passa a ser o seu administrador (Super N6). Caso este
peer saia da comunidade, a geréncia é passada a qualquer um né que
pertenca a este grupo. Outra diferenca da e-ScienceNet é que, normalmente,
uma comunidade semantica é associada a uma ou mais ontologias de dominio,
as quais caracterizam as regras e comportamentos do grupo.

Em termos de redes ponto a ponto semantica e composicdo de
workflows, BIANCHINI et al. [2011] abordam o uso de descricdo semantica de
servigos web a partir do processamento de arquivos WSDL. Essa associacéo
segue um padrdo chamado taxonomia de categorizacdo de servicos, 0 que
compreende informacdes de UDDI (Universal Description, Discovery and

Integration), parametros de entrada e saida do servico e uma conexao
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semantica feita por ontologias de dominio. Na e-ScienceNet os servicos web
sao processados através da informacao contida em um arquivo WSDL e essas
informagcBes sdo anotadas por termos existentes em ontologias de dominio
disponiveis em cada grupo semantico. Entretanto, nossa abordagem faz o uso
do padrdo OWL-S para anotacdo semantica do servico web. Ao final do
processamento, sdo armazenados em repositorios tanto a ontologia OWL-S
gerada e o arquivo WSDL do servico. A vantagem deste armazenamento é a
de que caso haja necessidade de consultar informacdes sobre algum servigo
novamente, ndo € preciso que 0 mesmo seja acessado através da internet,
apenas consultar suas informacgdes localmente.

GHARZOULI E BOUFAIDA [2011] também abordam a composicédo de
servicos através de redes ponto a ponto. Em seu trabalho eles realizam a
descoberta dos servigos cruzando informagfes obtidas em arquivos OWL-S e
fazendo o retorno dos servicos web compativeis. Em sua abordagem existe o
uso de tabelas distribuidas entre os ndés da rede, as quais armazenam
informacbes sobre o peer responsavel por um determinado servico e suas
possiveis composicBes. No contexto da e-ScienceNet, a descoberta de
servigos existentes nos peers também € realizada através de cruzamento das
informacbes existentes em OWL-S, contudo, cada ontologia de servico €&
anotada com termos de ontologias de dominio, o que faz com que somente os
servicos web relacionados com uma determinada tarefa sejam retornados e
posteriormente, € realizado o cruzamento de informacdes sobre a
compatibilidade dos parametros. As composicdes geradas na e-ScienceNet
também sdo armazenadas, porém, sdo disponibilizadas como recursos da e-
ScienceNet, podendo ser reutilizadas em outros peers da rede, sem que haja o
uso das tabelas distribuidas.

O trabalho de WILKINSON [2013] ndo se baseia em redes ponto a
ponto, porém apresenta um conceito interessante para a composicao de
servicos. O referido autor se baseia na construgdo de uma ontologia bioldgica,
a qual serve de modelo para a pesquisa de servigos, estas associadas a
ontologia. Essa busca de conceitos é baseada em queries SPARQL. Na e-
ScienceNet existe o conceito de workflow abstrato, que € um modelo de

composicdo construido com base em regras e conceitos existentes em
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ontologias de dominios. Diferente do trabalho de WILKINSON [2013], a e-
ScienceNet realiza as busca dos servicos web baseada neste modelo abstrato,
ndo desenvolvendo uma ontologia propria para a composi¢ao.

Baseando-se na area de Bioinformatica DA SILVA, BRAGA e CAMPOS
[2012] propOs um framework arquitetural para a composicao de servigos web
utilizando ontologias de dominio. Em seu trabalho foi desenvolvido
mecanismos de anotacdo semantica de servicos web por meio de caixas de
selecdo, as quais continham termos das ontologias de dominio. O processo de
composicdo de DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012] também se baseava na
descoberta de servicos por meio da utilizacdo do cruzamento de parametros
existentes em ontologias de servicos OWL-S. Os servi¢os retornados pelas
pesquisa eram interconectados por caixas de selecdo contendo dados
baseados em conexdes logicas descritas em redes de Petri. As composi¢cdes
geradas, entdo, eram tratadas pela tecnologia BPEL. Comparada com o
trabalho de DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012], a e-ScienceNet apresenta
interfaces gréaficas onde € possivel verificar em tempo de execucao a criacao
dos modelos de composicdo, bem como realizar anotagcdes semanticas de
servicos web. Estes modelos também sdo baseados em redes de Petri. A e-
ScienceNet ndo faz o uso de BPEL, tendo um préoprio padrdo para o
armazenamento e execuc¢ao de composicoes.

Considerando ainda os conceitos de Bioinformética, COSTA et al. [2013]
prop6s uma abordagem para a criacdo de linhas de produtos de software a
partir da utilizacdo e adaptacdo da ontologia de dominio myGrid [MYGRID,
2014], em um nova ontologia chamada SequenceAligningOntology. Em seu
trabalho é possivel verificar a possibilidade do desenvolvimento de um workflow
para seguenciamento e alinhamento genético baseado no uso de regras
existentes na ontologia de dominio. Porém, o trabalho de COSTA et al. [2013]
nao se baseia no uso de redes ponto a ponto e seu foco principal ndo € na
execucdo do modelo de workflow criado. A e-ScienceNet permite que o
workflow desenvolvido pelo usuario seja executado, gerando os resultados do
experimento.

Para melhor compreenséo, a Tabela 1 apresenta a visdo comparada

entre os diversos trabalhos relacionados discutidos nesta secéao.



Tabela 1. Comparacao de Trabalhos Relacionados
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Web . Serv. Web Anotacéo Composicéo
Semantica Ontologia Consulta Semanticos | Semantica Mapeamento | P2P de Servicos
Documentos
CLASSE et Sim OwWL SPARQL Sim OWL-SE e Sim Sim
al. [2014] .
Servigos
HAASE et al. . = . ) .
[2004] Sim RDF SeRQL Nao BibTeX Sim Nao
FURTADO e
FARIAS Sim RDF SeRQL N&o Documentos | Sim N&o
[2005]
DI MODICA ) = . =
[2011] Sim OowL Né&o - - Sim Né&o
Taxonomia
BIANCHINI Sim OwWL De Sim OWL-S Servicos Sim Sim
et al. [2011] Semi
ervicos
GHARZOULI
E . . . . .
BOUFAIDA Sim OWL Sim OWL-S Servigos Sim Sim
[2011]
W”[;(;T:%ON Sim OwWL SPARQL Sim OWL-S Servigos Nao Sim
DA SILVA,
BRAGA e . . ~ ~ .
CAMPOS Sim OwWL SPARQL Sim OWL-S Nao N&o Sim
[2012]
COSTA et . = . = .
al. [2013] Sim OWL SPARQL Né&o Né&o Né&o Sim

2.8 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou as principais tecnologias relacionadas ao contexto
deste trabalho como a criagdo de uma rede ponto a ponto semantica, que
oferece suporte ao desenvolvimento de workflows por parte de cientistas, além
de apresentar uma visdo geral sobre servicos web seméantico e o dominio de
bioinformatica que envolve o sequenciamento e alinhamento de sequéncias
genéticas.

Verifica-se, portanto, que a combinagao das tecnologias web semantica
com a abordagem proposta pela arquitetura de rede ponto a ponto, pode trazer
beneficios. Em uma rede ponto a ponto semantica, o compartilhamento de
recursos pode ser realizado com base em inferéncias realizadas em ontologias
muitas vezes através de linguagens de consulta como SPARQL [DUCHAME,
2011], SeRQL ou outra linguagem com essa finalidade [FURTADO e FARIAS,
2005].

Assim, considera-se que com 0 uso de tecnologias como ontologias,

servicos web semanticos e redes ponto a ponto, é possivel especificar uma
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infraestrutura de apoio a pesquisa cientifica. Desta forma, neste trabalho é
abordada a juncéo dessas tecnologias a fim de criar uma rede ponto a ponto
seméantica para o compartihamento de informacbes relacionadas a
experimentos cientificos.

Foram apresentadas ainda, as principais pesquisas relacionadas a
abordagem e-ScienceNet, detalhando cada uma das pesquisas, ressaltando as
diferencas em relagéo a e-ScienceNet.

No proximo capitulo, serdo abordadas as principais caracteristicas

arquiteturais deste trabalho, junto com seus conceitos e funcionalidades.
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3 E-SCIENCENET

Neste capitulo sera descrita a abordagem e-ScienceNet, sendo detalhadas sua
arquitetura, modelos utilizados em sua construcéo, tecnologias utilizadas e sua
metodologia de utilizacdo. Desta forma, aqui serdo destacados pontos
importantes sobre o0 conceito da e-ScienceNet como: gerentes, ontologias,
buscas, uso de servicos web na execucdo dos servigos, interesses de
pesquisa, entre outros. Nesse sentido, este capitulo se organiza da seguinte
maneira: sec¢ao 3.1, introducdo; secdo 3.2, tecnologias utilizadas; secdo 3.3,
arquitetura da e-ScienceNet e seus gerentes; e finalmente na secéo 3.4 serao

apresentadas as consideracdes finais para este capitulo.

3.1 INTRODUCAO

No contexto do dominio cientifico em geral, uma das atividades importantes é o
desenvolvimento de experimentos, que atualmente envolvem a troca de
resultados através da colaboracéo entre pesquisadores. Na maioria das vezes,
pesquisadores de diferentes areas precisam utilizar recursos e aplicacdes
computacionais reutilizando resultados ja existentes e alterando partes do
experimento para atender a sua necessidade. Porém, nem sempre € trivial
encontrar tais recursos ou modifica-los a sua demanda, devido a falta de
compartilhamento de tais recursos ou o0 conhecimento pouco aprofundado de
técnicas de computacdo. Muitas vezes o desenvolvimento de experimentos
exige operacdes complexas e a combinagdo de varios servicos, que, em geral,
sdo executados de maneira distribuida. Assim, a criacao de fluxos de trabalho,
envolvendo diversas aplicacdes cientificas, se torna ainda mais dificil, o que
muitas vezes faz com que o cientista desista de compor aplicacdes cientificas e
néo realize o experimento.

De tal modo, neste capitulo é apresentada a arquitetura e-ScienceNet
[CLASSE et al., 2013b], que utiliza uma abordagem distribuida através do uso
de conceitos de redes ponto a ponto e web semantica a fim de criar um ponto

de acesso a dados e aplicacdes cientificas distribuidas e heterogéneas para
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fornecer suporte a pesquisadores dispersos geograficamente no processo de
obtencdo, criacdo, execucao e compartilhamento de experimentos. As buscas
por recursos nos peers (nN0s ou pontos em uma rede ponto a ponto) da e-
ScienceNet baseiam-se no uso de ontologias. Além das buscas, tais ontologias
facilitam no processo de criacdo de composi¢des cientificas através de
inferéncias de novos contetdos que ajudam o cientista neste processo.

Neste contexto, uma das principais funcionalidades dessa arquitetura € a
criacdo e execucdo de workflows por meio do uso de ontologias de dominio

para a montagem do fluxo de servi¢os e busca de servigos web.

3.2 A ARQUITETURA DA E-SCIENCENET

Como dito na secao 3.1, a e-ScienceNet € uma rede ponto a ponto semantica
com o intuito de fornecer suporte a e-Science através do uso de uma
arquitetura distribuida para a utilizagdo e criacdo de recursos dispersos
geograficamente, permitindo que varios cientistas compartilhem seus trabalhos.
Isso faz com que o pesquisador possa gerenciar, analisar, criar, discutir e
compartilhar experimentos de forma mais eficiente.

E valido assinalar, que a arquitetura da e-ScienceNet é composta por
gerentes de funcionalidades especificas, sendo eles: Gerente de Ferramentas,
Gerente de Semantica, Gerente de Recursos, Gerente de Dados, Gerente de
Servicos, Gerente de Interesse, Gerente de Pesquisa e Gerente de
Composigéo.

No desenvolvimento da rede ponto a ponto foram analisadas tecnologias
como Sockets [NUMBERG, 2003] para o seu desenvolvimento. Porém devido a
necessidade de adequacédo do tempo para andamento do trabalho, optamos
pelo uso do JXTA [WILSON, 2002], o qual j& implementa em suas camadas 0s
protocolos de comunicacdo necessarios para que a rede P2P funcione, além
de mecanismos de seguranca como autenticacao e encriptacao.

A Figura 3.1 mostra a arquitetura da e-ScienceNet com seus principais
componentes (gerentes). A arquitetura P2P da e-ScienceNet € baseada no
framework JXTA [WILSON, 2002].
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Figura 3.1: Arquitetura da e-ScienceNet

O foco principal da e-ScienceNet € a busca semantica de recursos entre
0S peers, 0s quais sao divididos em grupos de interesses (grupos semanticos
(secéo 3.2.3.1)). Estas comunidades semanticas sédo criadas baseando-se no
interesse comum de pesquisa em areas distintas. Dentro de cada uma dessas
comunidades semanticas, os cientistas podem realizar buscas a fim de obter
recursos que ajudem em sua pesquisa. Neste contexto, documentos e servigos
sdo retornados como recursos utilizaveis. Estes recursos por sua vez Sao
pesquisados considerando termos existentes em ontologias de dominio,
utilizando motores de inferéncia para aumentar o conhecimento utilizado nestas
buscas [CLASSE et al., 2013b].

A Figura 3.2 mostra um esboco da arquitetura funcional da e-
ScienceNet, que é detalhada abaixo:

e Descoberta e Atualizacdo de Grupos Semanticos: quando um peer se
conecta ao sistema pela primeira vez, é necessario que 0 mesmo seja
incluso em alguma comunidade semantica. Para isso existe a
necessidade de procurar na rede, caso existam, os grupos disponiveis.

O responsavel por este processo é o Gerente de Interesse, o qual
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pesquisa as comunidades disponiveis e informa aos novos peers a sua
existéncia. Depois de selecionado 0 grupo, 0 novo peer passa a ser
considerado membro da comunidade, 0 que permite a comunicacao e
compartilhamento de informac¢ées com os demais peers. Tal processo
de descoberta e conexdo seré explicado mais detalhadamente na se¢éo
3.2.3;

e Registro de Ontologias de Dominio: as ontologias de dominio sao
responsaveis por descrever as comunidades semanticas. Essas
ontologias englobam termos e restricbes que sdo Uteis para a pesquisa
semantica de informacao e composicdes de servicos. Portanto, para que
um peer consiga realizar buscas por recursos dentro de um grupo €
necessaria a selecéo ou registro de ontologias de dominio. As ontologias
de dominio, que serdo descritas com mais detalhes na sec¢do 3.2.3.2,
sdo compartilhadas pelos “super nés”* da e-ScienceNet e podem ser

utilizadas em qualquer um dos peers conectados na comunidade;

e Inclusédo de Servicos: a fim de compatrtilhar servicos entre 0s peers em
uma comunidade semantica, os mesmos devem estar disponiveis na e-
ScienceNet. Este trabalho é feito através do Gerente de Servigos, o qual
€ responsavel pela criagcdo de servicos anotados semanticamente em
ontologias OWL-S. Essas ontologias sdo persistidas no Repositério de
Ontologias do Gerente de Semantica e mapeadas na PeerOntology™®

para futuras buscas. Esse processo sera detalhado na secéo 3.2.6;

e Pesquisa de Servicos: a pesquisa de servicos é realizada pelo Gerente
de Pesquisa em conjunto com o Gerente de Semantica consistindo,
primeiramente, na busca de termos inferidos através de motores de
inferéncia em ontologias de dominio. E por dltimo, buscando
informacfes nas ontologias de servicos (arquivos OWL-S) através de
consultas SPARQL para que sejam retornados servicos compativeis.

Este processo sera delineado na secéo 3.2.7,;

!° Este conceito é detalhado na secéo 2.3.
16 http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet//PeerOntology.owl
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e Composicao de Servigos: o Gerente de Composicao utiliza o servico
de busca a fim de desenvolver composi¢do de aplicagdes cientificas e
executar um experimento. A primeira etapa deste processo é gerar um
modelo de composicdo de aplicacdes cientificas, baseando-se nas
tarefas e regras descritas pela ontologia de dominio do grupo e depois,
buscar servicos que sejam compativeis um com o outro através de
comparacdes semanticas e sintaticas entre os seus parametros de
entrada e saida. Na sec¢ao 3.2.8, serao descritos 0s processos utilizados
para a criagdo de tais composicoes.
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Figura 3.2: Arquitetura Funcional da e-ScienceNet

Nas secOes abaixo sdo detalhados os gerentes da e-ScienceNet e suas
principais funcionalidades.

3.2.1 GERENTE DE FERRAMENTAS (TOOL MANAGER)

O Gerente de Ferramentas € responsavel pelas ferramentas administrativas da
e-ScienceNet como conexdo entre os peers, configuracdo da plataforma JXTA,

informacdes sobre conexdes e contetdo geral da e-ScienceNet (Figura 3.3).
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Figura 3.3: Tela Principal da e-ScienceNet

A Figura 3.3 detalha as principais funcionalidades do Gerente de
Ferramentas. Na Figura 3.3 (A) é apresentado o sistema de chat da rede ponto
a ponto, o qual é responsavel pela comunicacdo em tempo real entre os peers
conectados em cada um dos grupos. Logo acima do chat (Figura 3.3 (B)) séo
apresentadas informacdes como a descoberta de novos peers, a troca de
mensagens feitas através do chat e a saida de um né. Na Figura 3.3 (C) é
possivel visualizar funcionalidades relacionadas ao Gerente de Pesquisa, mais
precisamente 0s campos para a pesquisa de arquivos na e-ScienceNet. Os
resultados retornados por uma pesquisa séo apresentados logo a frente (Figura
3.3 (D)), onde também é possivel obter informacfes sobre cada um dos
recursos retornados, selecionando um dado arquivo. Tais informagfes sé&o

obtidas através de consultas utilizando as ontologias de dominio relacionadas
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aos peers da e-ScienceNet. A parte superior da figura apresenta os menus do
sistema (Figura 3.3 (E)), relacionados aos gerentes da e-ScienceNet. A Figura
3.5 (A) mostra o menu System, o qual contém ferramentas administrativas
como a exibicdo dos peers que estdo conectados no momento no grupo de
interesse (Figura 3.4), o menu de reconfiguragcdo do JXTA e a opcao de saida.
O menu relacionado ao Gerente de Recursos € apresentado na Figura 3.5 (B),
englobando o Gerente de Dados com funcionalidades como: inclusdo e
visualizacdo de arquivos no sistema e a possibilidade de visualizagdo de
resultados gerados a partir da execugao das composicdes de aplicagbes e o
Gerente de Servico com as seguintes funcionalidades: inclusédo e visualizacdo
de servicos web como servicos e conectores e a execucdo de servicos sem

gue haja a composicao ou conexao dos mesmaos entre Si.

Mame Content

M Tadeu_PEER - [LOCAL PEER] o)

Virtualw7z

x
x

VirtualXP

Figura 3.4: Tela de Visualizacdo dos Peers Conectados no Grupo

E& Insert Files
@, Show Files

= Resource Managers

“"| Data Manager y =5 View Workflow Results

Q;!; Services Manager 'B Insert Services

0 System| ‘ ~_ L Composition Manager
B system b Show Services
Abstract Workflow

el
Jo

{g] Peers Connected
Service Research

o

;?é JXTA Configuration g ez Camizeiess

3

A it (A) @ Execute Single Service (B) ¥ Open Workflow (C)

E Domains Available at Super Node
", Include New Domains
|| Interest Manager E‘
= My Domains
Domains * My

@
Qpp Groups  *
3;‘ Select Groups (D) @About... (E)

Figura 3.5: Menu Principal da e-ScienceNet
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O menu relacionado ao Gerente de Composicdo pode ser visto na
Figura 3.5 (C), com funcionalidades como: criacdo de workflows abstratos,
busca de servicos web (aplicacfes cientificas) para a criacdo de composicdes
e carregamento de composicfes ja existentes para a execucdo de um dado
experimento cientifico. Na Figura 3.5 (D) é visto o menu relacionado ao
Gerente de Interesse englobando fungdes relacionadas a busca de ontologias
de dominios disponibilizadas pelos “Super NGs”, inclusao e visualizacdo de
novos dominios e grupos, permitindo ainda a selecdo de outras comunidades
semanticas.

Pode-se dizer que o Gerente de Ferramentas é a parte inicial da
execucdo do sistema. Este processo de inicializacdo é formado por etapas

(Figura 3.6) as quais sao divididas em:

0O O Interest
MY Manager S

R 4 — Start 1 - Configure
Semantic Managers JXTA Platform Start
Manager ) Main
g JXTA Screen

3-Logn | Framework l«— Config.JXTA

2 — Start Interest Manager and Check Group

4 — Start

_Managers 6 — Access to‘..I

-
Manager e-ScienceNet Main Screen [
- 4 Start 1 A Ny
Composition @ Managers ¥ ¥ Y YOI (0
Manager Chat Info. Peers || About

Figura 3.6: Arquitetura Funcional do Gerente de Ferramentas

1. Configuracdo da Plataforma JXTA: conforme mencionado
anteriormente, a e-ScienceNet € baseada no framework JXTA, sendo
necessaria a configuragdo dos parametros iniciais (IPs, nome do peer,
protocolos e senhas). Tal configuracdo ocorre no momento do primeiro
acesso ao sistema. Neste primeiro acesso, a tela de configuracdo da
plataforma (Figura 3.7) é apresentada, sendo necessério informar dados
como IP (Internet Protocol), enderecos em protocolos HTTP (Hyper Text
Transferer Protocol) e TCP (Transmission Control Protocol), login,
senha, nome do peer, além do tipo de atuacédo do n6 podendo ser: Relay

(n6s repetidores de informacdes responsaveis pelo roteamento na rede
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P2P) e Rendezvous (n6és que descobrem recursos e outros peers na
rede P2P). ApOs essas configuracbes, o Gerente de Ferramentas €

disponibilizado;

Peer name

Tadeu_PEER
General Config. | Peer Config.
Rendezvous
ct as RedezVous peer +
List
TCP v © 9701

http://192.168.13.1:9700
tcp:/f192.168.13.1:9701

Relay

[#] Act as Relay peer +

List

TCP W - 9701

tep://192.168.13.1:9701
http://192.168.13.1:9700

Cancel oK

Figura 3.7: Tela de Configuracdo do JXTA na e-ScienceNet

2. Inicializacdo do Gerente de Interesse e busca pelos Grupos
Semanticos: A identificacdo do grupo € uma etapa importante para a e-
ScienceNet. E neste momento que é definida qual sera a localizagdo do
peer na rede, ou seja, a que grupos o peer pertence, e quais serao as
comunicacdes e restricdes aplicadas a ele. O processo de selecdo de
grupos semanticos é uma tarefa realizada pelo Gerente de Interesse e
serd abordada nas proximas secdes. O importante a ser ressaltado
neste momento, é que o Gerente de Interesse tem responsabilidade de
descobrir se 0 nd esta localizado em algum grupo ou se existe a
necessidade de inclusdo do mesmo em um grupo ja existente. Essa
selecdo sO € realizada na primeira conexdao com a rede P2P. Uma vez
gue o no esteja incluso em um grupo, a inicializacdo apenas verifica se
as informacfes sobre o(s) grupo(s) estdo corretas e avanca para a

proxima etapa;

3. Autenticacdo na e-ScienceNet: A autenticagdo de usuérios na e-

ScienceNet é feita através do framework JXTA;
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Inicializagdo dos demais Gerentes: a inicializagdo dos gerentes da e-
ScienceNet ocorre apds a validacdo dos grupos semanticos e a
autenticagcdo no sistema. Na primeira execucdo, sdo carregados 0s
repositorios utilizados pelos gerentes como: repositérios de dados,
servigcos e ontologias. O carregamento de informacdes sobre o peer
também ocorre nesta etapa, obtendo informagdes como seu nome,

identificador de conexao e IP.

3.2.2 GERENTE DE SEMANTICA (SEMANTIC MANAGER)

O Gerente de Semantica (Figura 3.8) € o modulo da e-ScienceNet responsavel

por fornecer as informacfes semanticas ao sistema, como: informacdes de

grupos semanticos, informacfes sobre recursos disponiveis, que s&o

importantes para os Gerentes de Pesquisa, Dados e Servigo, bem como

informacdes sobre a compatibilidade de servicos.

Semantic i Composition @
Manager Ontology Manager @

Repository I
0 QO Interest I Seni
(D'l/) Manager There are... L.);,:;'n“ic
* Match
1 { \ 1 |

' Search
| Manager

Figura 3.8: Gerente de Semantica

Internamente o Gerente de Semantica apresenta um repositorio local

chamado Ontology Repository, o qual é dividido em trés médulos sendo eles:

PeerOntology: também conhecida como ontologia de peers. Devido a
caracteristica de dispersdo geogréfica fornecida pela abordagem de
redes P2P, a e-ScienceNet especifica pequenas ontologias em cada um

dos seus nds. Estas pequenas ontologias sdo denominadas
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PeerOntology (Figura 3. 9) e desempenham o papel de fornecer
informacdes sobre o seu peer (Figura 3. 10) como IP, identificacao,
grupos semanticos conhecidos pelo peer; recursos como servigos e
documentos inclusos na e-ScienceNet; ontologias de dominio
selecionadas pelo né; tecnologias de web services e outras. A partir da
implementacdo de restricbes e regras nestas ontologias e do uso de
méaquinas de inferéncia'’ é possivel obter informacdes que néo estejam
explicitas, (por exemplo, recursos existentes entre 0os peers e suas
relacbes com as comunidades semanticas) (Figura 3. 9 (B)) e assim,
realizar buscas por recursos, que nao seriam possiveis caso nao fosse
utiizado uma ontologia. Ou seja, a PeerOntology € um modelo
semantico importante no contexto da e-ScienceNet. Caso fosse utilizado
apenas um modelo de dados simples, a descoberta por novas
informacdes seria comprometida. A Figura 3. 11, apresenta um exemplo
de uma PeerOntology para um dado nd, mostrando o modelo original
Figura 3. 11 (A) e um exemplo de informag¢des que a ontologia pode
inferir sobre este peer Figura 3. 11 (B);

A(B
— T wsDL
- ~ — ) | Connectors } .
(" Group ) - A Peer ) N “ o A\is-a —
/ — is-ad_ SOAP ) S — . — \ ‘
— P s is-a/ \
e '_' ; P / _—\ isa is-a
% — —— . ‘57/ AT, / - \ |
Technolomgy @wm Services)+—1=2( wspL ) / A IERY o ———- S
/ — % e isa ,‘ Services )< Weh Serv.cesa— SOAP )
e . — / - ls-a ~7 / . ) /
I N - - w —— —
a/ p - is-a~ REST ) " T 4 / fis-a a
Thmg ) a—is-a { Peer ) - Thing )<—!52{Technology ] / jsa ¢
~—_ A — 7/ -

TN is-a /7 Y
\sa - '5,25—-“. Services )< {_Connectors )

o ™ B
_ Domain v Ty
h ~ i Domain )

Figura 3. 9: A) PeerOntology modelo criado. B) PeerOntology modelo
inferido

' Mecanismos capazes de processar e inferir informacées de ontologias, sendo que estas ndo
estao implicitas em um modelo ontolégico.
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<owl:NamedIndividual rdf:about="&PeerOntology;Taden FEER">
<rdf:type rdf:resource="&PeerOntology;Peer"/>
<peerIP rdf:datatype="&xsd:string">192.168.13.1</peerIP>
<peerName rdf:datatype="&xsd string">Taden PEER</peerName>
<peerIdJXTa rdf:datatype="&xsd /string">
urn: jxta:onid-59616261646162614A78746150325033943E1522165T4DEB91458999915C0C4603
</peerIdIXTL>
<hasGroup rdf:resource="&PeerOntology:Biginformatigs"/>
</owl:NamedIndividual>

Figura 3. 10: Informacdes sobre o peer contida na PeerOntology

Property assertions: Tadeu_PEER IEEE Property assertions: Tadeu_PEER mEEE
Object property assertions Object property assertions
m hasGroup Bioinformatics m hasGroup Bioinformatics

wmhasResource Solexa
Data property assertions mhasResource RecoverFasta

IXTA
“urn:jxta:uuid-5961626164616261 mhasResource Pythagoras

mpeerName “Tadeu_PEER"~~string

mpeerIP “192.168.13.1"~"string ®hasFile Solexa
mhasFile Pythagoras

mhasService RecoverFasta

Negative abject pr mpeerCreate Bioinformatics

Negative data property assertions Data property assertions

m peerIdIXTA
"urn:jxta:uuid-596162616461626:

mpeerName "Tadeu_PEER"~"string
mpeerIP "192.168.13.1"~"string

Negative object prop tions

Negative data property assertions

[] synchronising [] synchronising
A) 1(B)

Figura 3. 11: Exemplo da PeerOntology de um né

e Repositério de Dominios: o Gerente de Semantica também armazena
as ontologias de dominio que foram selecionados pelo peer para
utilizacdo. Quando um peer cadastra ou requisita uma ontologia de
dominio, o sistema armazena o0 arquivo em um repositorio local
chamado Domain Ontology Repository e persiste informacées como
nome do grupo, localizacdo e URI na classe Domain da PeerOntology.
Isso ocorre no intuito de armazenar as informacfes sobre quais
ontologias de dominio um peer tem conhecimento e associar estas

ontologias a recursos existentes;

e Repositério de servicos semanticamente anotados: neste repositério
sdo armazenados todos os arquivos OWL-S gerados a partir das
anotacdes semanticas de um servico. Essas ontologias sdo utilizadas

pelo Gerente de Semantica a fim de pesquisar informacdes sobre os
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servigos disponibilizados na e-ScienceNet, além de serem utilizadas
para a compatibilizacdo semantica e sintatica de servicos para a

composicdo de um experimento cientifico.

A maioria das consultas e pesquisas realizadas por este gerente é feita
através do uso de SPARQL (Figura 3. 12).

private boolean peerExists(String nome) {
try{
CntModel model = this.getPeerOntModel ()

String sgl = "IE IX¥ t: <"+ URI

OUPS CONTOLOGY +">\n" +

Query query = QueryFactory.create (sql);
CueryExecution ge = QueryExecutionFactory.create (query, model);
ResultSet results = ge.execSelect():

ResultSetFormatter.out (] H

return true;

tcatch (Exception e){
System.out.println(e.getMessage()):
return false:

Figura 3. 12: Exemplo de consulta SPARQL para verificar peers.

No decorrer da apresentacdo dos demais gerentes, varias operacées do
Gerente de Semantica também serdo apresentadas como 0 processo de
consulta de documento e servigcos, descoberta de grupos semanticos,

comparacao de servigcos para as composi¢coes e outras mais.

3.2.3 GERENTE DE INTERESSE (INTEREST MANAGER)

Este médulo do sistema é o responsavel pela configuracdo dos interesses de
cada um dos peers. E o Gerente de Interesse (Figura 3.13) quem controla o

conceito de grupos semanticos.
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Search
Manager ] |‘

-~
Get Groups Check Group

Is Resource
Of... ]
Groups -« &% Domains

Is Domain of...

Discover

Interest Manager Domains
Enter/Create ¥

Group i ;
L R Semantic
JXTA i Manager

Figura 3.13: Fluxo de Controle do Gerente de Interesse

Um grupo seméntico pode ser caracterizado pelos interesses de
pesquisa de um grupo de cientistas, agrupando-os, portanto em comunidades
com a mesma afinidade cientifica. A adocdo deste conceito ajuda no controle
de trafego dos dados na rede da e-ScienceNet, pois, assim, a comunicagao
dos peers é feita apenas dentro de uma comunidade, diminuindo o trafego de
informacéo em toda a rede. Um peer pode se localizar dentro de uma ou mais
comunidades semanticas, baseando-se em seus interesses de pesquisa.

Neste contexto, outro conceito importante € o de super né (super peer).
Um super n6 geralmente é o peer de uma rede P2P com um grande poder de
processamento, respondendo pelo roteamento do trdfego da rede e
manutencdo de tabelas de indices [CHIRITA et al., 2006]. No contexto da e-
ScienceNet, um super nd pode ser caracterizado como 0 peer que criou uma
determinada comunidade semantica, ou seja, este peer € o responsavel por
gerenciar tal grupo de interesse. Outra fungdo importante de um super no, € o
gerenciamento de ontologias de dominio. Cada grupo de interesse possui uma
ou mais ontologias de dominio e o super nd € responsavel por manter tais

ontologias, além de controlar versdes diferentes das mesmas.

3.2.3.1 GRUPOS SEMANTICOS

Como dito na secéo 3.2 e sec¢éo 3.2.1, ao se conectar pela primeira vez
na e-ScienceNet, um usuario deve selecionar um grupo semantico de acordo

com as suas caracteristicas de pesquisa. Porém, de imediato, o novo n6 néo
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tém nenhum conhecimento de quais sdo as comunidades que existem na e-
ScienceNet. O processo de pesquisa de grupos de interesse pode ser

contemplado através da Figura 3. 14 e conta com as etapas abaixo:

Ao

TOUP 2 ) e,
< N
IE < F"—‘w Ontology :

Repository ¢}

e

f

Legend:

Network flow
DU » Network flow: Broadcast Request / XML Information
«—» Groups information research through Interest Manager

Figura 3. 14: Pesquisa semantica de grupos de interesse

1. Requisicao de Informagao: o novo peer, ndo tendo conhecimento da
existéncia de quais grupos estao disponiveis na e-ScienceNet envia uma
mensagem de broadcast a todos os nés, fazendo a verificacdo de quais
sdo 0s grupos que eles tém conhecimento. Este € o Unico momento no
sistema em que um peer realiza a comunicagdo com todos 0s nos

existentes sem que haja controle por grupos semanticos;

2. Busca de Grupos Semanticos: ao receber a mensagem de broadcast,
0s demais peers por meio de seu Gerente de Semantica realiza uma
pesquisa em sua PeerOntology (Figura 3. 15) a fim de encontrar os
grupos de que possuem conhecimento e suas informagdes principais
como: nome, identificacdo do JXTA, area, descricdo, data de criacdo e

dono (super no).
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public S5tring obterXMLGruposCnOWL () {

S5tring retorno = "";

OntModel model = this.getPeerOntModel() ;

OntClass group = model.getOntClass (URI_PEERGROUPS_ONTOLOGY + "Group"):
List<PeerGroupModel> lstPeerGroupModels = new ArrayList<>();

Iterator i = null;
for(i = group.listInstances();: i.hasNext():){
Individual individuo = (Individual) i.next():

PeerGroupModel peerGroup = new PeerGroupModel () ;

Property groupName = model.getProperty(URI_PEERGROUPS ONTOLOGY + "grouplame");

peerGroup.setGrouplame (individuo.getPropertyValue (groupHame) .asliteral () .getString () ) ;

1stPeerGroupModels. add (peexrGroup) ;
}

XStream xstream = new XStream(new DomDriver()):

retorno = xstream.toXML (lstPeerGroupModels) ;

return retorno;

Figura 3. 15: Parte do cbdigo de busca de grupos semanticos

3. Geracdo de XML resposta: apés um peer encontrar as informacdes
sobre 0s grupos, 0 mesmo gera um arquivo XML (veja apéndice A)
contendo todas as informacdes relevantes para o conhecimento do novo
peer. Esse recurso € utilizado na e-ScienceNet para facilitar a troca de
informagdes entre os peers, fazendo uma comunicagao direta entre seus

canais de mensagens;

4. Recebimento de Informacdes: os peers da e-ScienceNet retornam
uma nova mensagem para 0 novo peer, contendo todas as informacdes
gque conhecem. O novo peer entdo, ao receber essas informacdes
realiza um pré-processamento, verificando o0 recebimento de
informacdes redundantes, por exemplo, dois peers podem enviar
informacdes sobre um mesmo grupo, entdo o novo no deve filtrar essas
informacdes obtendo somente os dados inéditos. A partir dessa
verificagdo, 0 novo peer grava as informa¢cées como URI e nome do
grupo em sua ontologia para que ela sirva de conhecimento para futuras
conexdes de novos nGs ou até mesmo para a sua conexao em outras

comunidades semanticas;
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5. Selecéo de Grupo: com as informagdes sobre os grupos disponiveis na
e-ScienceNet salvas na PeerOntology, o novo nd deve selecionar os
grupos de interesse e se conectar a estes. A Figura 3.16 mostra a
interface de selecdo de grupos semanticos no Gerente de Interesse.

Available Groups

Bioinformatics a Update
Informations

Group Name: Bioinformatics

Area: Bioinformatics

Autor: Tadeu PEER

Creation Date: 20/11/2013

Identifier:
urnjxtaunid-17DA279E047547A1BDADSEC10EBE0SC402

Description:
The semantic group base on biomformatics concepts.

_% New Group ﬁ Delete Group

Figura 3.16: Interface de selecao de grupo semantico

Outra opcdo a selecdo de comunidades semanticas € a criagdo de
novos grupos. Caso um cientista ndo esteja satisfeito com o0s grupos
existentes, ele pode criar a sua propria comunidade seméantica (Figura 3. 17),
tornando-se, assim, o super n6é deste novo grupo semantico. Com a criagdo de
um novo grupo de interesse, o mesmo é salvo na PeerOntology do né e se
torna disponivel para os demais peers da e-ScienceNet.

Group Name

Mathematics

Area
Math

Description

Group to teache and leard maths.

Cancel

Figura 3. 17: Criagdo de novos grupos semanticos
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3.2.3.2 ONTOLOGIAS DE DOMINIO

Conforme apontado na sec¢ao anterior 0S grupos semanticos sao responsaveis
por agrupar os peers da e-ScienceNet baseando-se nos interesses de
pesquisas dos cientistas. Porém, nessas comunidades, o conhecimento é
compartilhado por meio das ontologias de dominio. Uma ontologia de dominio
contém termos e regras Uteis que podem ser utilizadas para a criacdo de
experimentos e como guias de pesquisa. Os grupos de interesse podem ter
diversas ontologias de dominios, o que faz com que o poder de conhecimento
da comunidade se amplie.

Essas ontologias sdo gerenciadas pelos super n6s das comunidades
semanticas e sdo persistidas no repositorio Domain Ontology Repository.
Assim, os super nés, além das funcionalidades de um n6é normal da e-
ScienceNet, acumulam a funcionalidade de geréncia dessas ontologias, como:
versionamento; download e upload por outros peers (Figura 3.18), além do

cadastramento de novas ontologias (Figura 3.19).

Domain Onntology Size (KB) My Ontology

SequenceAligningOntology.owl 87.0 SequenceAligningOntology.owl

SimpleMathOntology.owl 69.0 SimpleMathOntology.owl

E Download Domain

Figura 3.18: Ontologias de dominio disponiveis para download no
Super n6 da comunidade semantica
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Ontology File |lasse\Documents\NetBeansProjects\eScienceNet\OntologyRepository\SequenceAligningOntology.owl | | 5

Include Close

Figura 3.19: Cadastro de nova ontologia de dominio e upload para o
super né

A Figura 3. 20, mostra o esquema de requisicdo de ontologias de
dominio disponiveis no super n6 e o processo de disponibilizacdo de uma nova
ontologia de dominio para um dado grupo semantico, feito por um peer comum.
O primeiro processo se da através de uma requisicdo feita ao Gerente de
Interesse para verificar quais sdo as ontologias de dominio disponiveis no
super né da comunidade semantica. O super né ao receber a requisi¢ao,
retorna uma mensagem com 0s dominios disponiveis. Assim, o cientista pode
fazer o download da mesma em seu proprio peer considerando o Domain
Ontology Repository*®. Ao fazer o download da ontologia, a e-ScienceNet, por
meio do seu gerente de semantica, realiza a verificacdo de consisténcia a fim
de determinar se nao existem informacdes inconsistentes (conexdes entre
termos e relacbes semanticas). Se tal validagdo ocorrer sem problemas,
informacbes da ontologia de dominio, tais como sua URI e nome, sao
persistidas na PeerOntology para que os recursos dos nds possam ser
conectados através dos termos dos dominios e sua utilizagdo na pesquisa
semantica de servigos web.

A Figura 3. 20 detalha ainda, como é o processo de alteracdo de uma
ontologia do dominio ou o cadastramento de uma nova. Com a localizacdo do
arquivo, a e-ScienceNet realiza o processo de envio para o nd responsavel

pelo grupo. O super no, entdo, faz 0 mapeamento de tal ontologia e verifica se

18 Devido as limitagBes tecnoldgicas da plataforma JXTA e para ndo sobrecarregar a rede, foi
decidido que seria realizado o download de ontologias de dominio para um repositorio local
dentro do peer, pois, toda e qualquer consulta realizada na e-ScienceNet requer um grande
namero de retorno de informagdes inferidas nas ontologias de dominio.
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a mesma ja existe em seu repositério. Caso exista, o peer faz o versionamento

numérico da mesma, incluindo nimeros de versao no arquivo.

Super Peer
Semantic 0
—>
Manager
- - m Download

Validate OWL - And
Persist on -~ Get Domain Upload
PeerOntology ~ Ontologies Domain Ontology

- Available
o

0 O Interest
MY Manager 6* T T Gelboman — T T ~L e

Ontologies t T
Available |

{

A .

| Registry new
Domain

L Ontology |

Figura 3. 20: Download e Upload de Ontologias de Dominio

O usuério da e-ScienceNet, também conta com uma interface para
verificacdo e exclusdo de ontologias de dominio, permitindo que o mesmo

possa gerenciar os dominios que deseja adicionar a sua pesquisa.

3.2.4 GERENTE DE RECURSOS (RESOURCE MANAGER)

O Gerente de Recursos é o médulo da e-ScienceNet responsavel por controlar
0s recursos disponibilizados pela rede P2P como: arquivos, documentos,
programas, modelos de workflows e servicos web. Este gerente engloba dois
outros médulos da e-ScienceNet: o Gerente de Dados, responsavel pelo
gerenciamento de arquivos; e o Gerente de Servigos, responsavel pelos

servicos web. Estes dois modulos serdo detalhados a seguir.

3.2.5 GERENTE DE DADOS (DATA MANAGER)

O Gerente de Dados (Figura 3.21) desempenha o papel de gerenciamento e

controle de arquivos englobando incluséo, visualizagéo e compartilhamento.
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JXTA
Framework
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Data Download File
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In PeerOntology

Composition @ Semantic
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Save
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Figura 3.21: Comunicacéo do Gerente de Dados

Através de uma interface gréfica, o usudrio pode incluir arquivos (Figura
3.22) para compartilhamento pelos demais nés do grupo de interesse.
Informacdes como localizagdo fisica do arquivo no peer, tamanho, data de
criacdo, extensao, tipo, nome e descricdo podem ser recuperados

automaticamente no momento da inclusdo de um novo documento.

File Path

C:\Users\Tadeu Classe\Downloads\SoapUI-4.6.2-windows-bin.zip

Size Creation Date Extension File Type
81461.0 KB 10/12/2013 .Zip Zip File

File Name

SoapU-4.6.2-windows-bin

Description

Library to execute a soap requeste into the Java Language.

Cancel

Figura 3.22: Interface de inclusdo de documentos

Ao incluir um documento, o Gerente de Dados salva seu dados na
PeerOntology (Figura 3.23) do peer a fim gerar informacfes para pesquisa e
gerenciamento do conteddo existente (Figura 3.24), podendo acessar 0
arquivo, filtrar por grupos de interesse e excluir o arquivo compartilhado. Além
disso, envia uma notificacdo para a plataforma JXTA informando que existe um

novo conteudo disponivel para compartilhamento na e-ScienceNet.
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<rdf:type rdf:resource="&PeerOntology;Files"/>

<fileExtension rdf:datatvpe="&xsd;string">.exe</fileExten=sion>
<fileCreationDate rdf:datatvpe="&xsd;string">26/04/2013</fileCreationDate>
<fileSize rdf:datatype="&xsd;decimal">4791.0</fileSize>
<filePath rdf:datatype="&xsd;string">C:\Users\Taden\Downloads\</fileFath>
<fileType rdf:datatype="&xsd;string">Generic Binary Stream</fileTvpe>
<fileDescription rdf:datatype="&xsd!string">No Description</fileDescription>
<fileName :df:datatype=“&xsd:string">TeamViewer_Setup_ptfdix(/fileName}
<pertenceOneGroup rdf:resource="&PeerOntology Biginformaticga"/>
<isFileCf :df::eso::ce=“&Peeroutology:Tadeu_EEER“/}

</owl:NamedIndividual>

Figura 3.23: Informacdes sobre arquivo persistido na PeerOntology

‘ Group filter | Bioinformatics v

Name Size (KB) Type Group
Resultado Pitagoras Correto .0 |Workflow Result Bioinformatics
Teste QuadVolum 0.0 Functional Workflow File Bicinformatics
Pithagoras .0 \Warkflow Result Bioinformatics
Teste Pitagoras 7.0 |5unctmna\ Workflow File |Bioinformatics

W

QuadVolResult -0 orkflow Result Bioinformatics

Quadvolum 25.0 |Abstract Workflow File Bioinformatics

hagoras 58.0 |Abstract Workflovs Bicinformatics
esteFasta 9 onal Workflow File Bioinforma

Informations

File Informations

® Name: TasteFasta

@ Extension: .ukf

# Path: C:\Users\Tadeu CI
4 Size: 3.0 ke

# Type: Functional Workflow Fils

- Creation Date: 11/12/2013

‘@ Description: Functional Workflow to TesteFasta

@ Peer: Tadeu_PEER
® Group: ioinformatics

5. Delete Close

Figura 3.24: Interface de gerenciamento de arquivos

Neste contexto, o Gerente de Dados atua como provedor de
informacdes relacionadas aos arquivos disponiveis nos peers, cadastrando
novos contetdos e provendo informacdes para as pesquisas realizadas pelo

Gerente de Pesquisa.

3.2.6 GERENTE DE SERVICOS (SERVICE MANAGER)

Assim como o Gerente de Dados, o Gerente de Servigo (Figura 3.25) é um
mo&dulo pertencente ao Gerente de Recursos.

O Gerente de Servicos € responsavel por controlar os servicos web no
contexto da e-ScienceNet, permitindo sua inclusdo, execucao, pesquisa de
recursos, além de ser responsavel por prover informacdes dos servigcos para 0s

Gerentes de Pesquisa e de Ferramentas.
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Search
Manager

Y

0 O |Interest Get Group
MY Manager

Compare / Show /
Execute Services

Service
Repository

Save info
In PeerOntology and
Generare OWL-8

¥

Composition 1o): A Semantic ____
Manager  §O3 Manager W

1 1
Compare Research
Services Services

Figura 3.25: Modelo de Comunicac¢éo do Gerente de Servico

No contexto da e-ScienceNet, os servicos web sdo divididos em duas
categorias principais: 0s servicos cientificos, sendo estes os servicos web que
podem ser pesquisados para criar composi¢cdes de servicos e especificar um
experimento na e-ScienceNet; e 0s conectores: que sao servigos web criados
para possibilitar a conexao de servicos cientificos incompativeis, ou seja, cujos
parametros de entrada e saida e/ou restricbes ndo sdo compativeis. Estes
conectores tém como papel possibilitar a conexdo destes servigos. Os
conectores serdo detalhados na se¢ao 3.3.6.2.

Nesse sentido, a inclusdo de servicos na e-ScienceNet se d4 através da
insercdo de uma URL (Uniform Resource Location) de um documento WSDL
na interface de criagdo, a qual foi desenvolvida para identificar quais séo as
operacbes que este servico comporta e cada um de seus parametros de
entrada e saida, permitindo a anotacdo semantica destes com termos das
ontologias gerando ao final um servico anotado semanticamente por meio de
ontologias OWL-S.

Assim, a insercdo de novos servicos na e-ScienceNet passa por
algumas etapas sendo elas:

1. Inclusdo de Servigos Web (WSDL): como primeira e importante etapa da
disponibilizagéo de novos servicos na e-ScienceNet, tem-se a incluséo

de um servigco web descrito através da linguagem WSDL. O sistema é

capaz de identificar as operacdes disponiveis, nome das operacoes,

descricbes, URI (Uniform Resource Identifier) dos namespaces

associados ao servigo e seus parametros de entrada e saida. Na Figura
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3.26, é possivel ver o processo de inclusdo. Nesta imagem, uma URL foi
informada e o sistema processa seu conteudo gerando as operacdes e
suas informagdes, como: descricdo, operacdes, parametros, nome dos

Servigos e seus name spaces;

Service Manager - OWL-s Creator rz
Enter URL{File |http:,i,|’www.ebi.ac.ulq'ws,l’serv\ces,l’WSDbFetchDocIit?wsdI | [ T__:\]anal File ] [ . Process ]

Dperations Service Information

fetchData Service Name

getDatabaseInfo

getSupportedFormats |GetSaquence |
getSupportedstyles @ http: jfgabriellacastra. com. brjSequencedligningOntology #FASTA

getDbFormats el R

getStylelnfo ogica

FetchBatch |http:,|’,|’www.esciencenet.com.br,l’tadeuclasse,l’esciencenetJ‘GetSequence.owl |
getFarmatStyles

getFormatinfo Service Descripkion

getDatabaselnfolist Parameters: )
getSupportedDBs -database: to nucleotide: genbark; to protein: uniprotich =

-ids: any fasta code
P e

Inputs
WSDL Pararneker WADL Type OWL-5 Marmne
db [xsd:string |db

|sequenceallgnlngontology:sequence_database

OWL Type

enuence Forrmat

e alinninnnntalnoe e

2ukpuks

WSDL Parameter
FetchBatchReturn

WSDL Type
xsdistring

OWL-5 Mame
fFetchBatchReturn

OWL Type

sequencealigningo

* (g

:Fasta_Format

MarmeSpaces

ABER. URI @
wsd hikkp: e, w3, 0rgf2001 [ XMLSCchemad ~
rdf hikkp:f e, w3, 0rgf 199970222 -rdf-synkax-ns# B
ol itk f v, w3, 0rgf2002 {07 fowl# E
e bbbee fhanana w3 neo 2000001 frdF-ccharmad

[ Cancel ][ Generate OWL-S ]

Figura 3.26: Interface de inclusédo de servicos web

2. Descricdo semantica para o servico: a anotacdo semantica do servico

constitui a associacdo do servico com termos de ontologias de dominio.
A interface apresentada na Figura 3.26, possui mecanismos para
realizar a anotagao do servico como pode ser observado na Figura 3.27.
O Gerente de Semantica € capaz de exibir os termos semanticos das
ontologias de dominio que estejam relacionados com nome do servico
web (Figura 3.28 (A)), utilizando, caso necesséario, maquinas de
inferéncia no processo. Além disso, caso a interface ndo seja capaz de
sugerir termos, o0 cientista pode selecionar manualmente algum dos
termos através de um processo de busca manual (Figura 3.28 (B)) nas

ontologias de dominio. Tal fungcdo se fez necessaria na e-ScienceNet
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para facilitar o processo de pesquisas por servi¢cos, pois, como podera
ser visto na secdo 3.2.7, o Gerente de Pesquisa ao buscar por algum
servico na rede, consegue trazer resultados mais precisos caso haja
algum termo semantico associado ao servico web. Se isso ndo fosse
realizado, a pesquisa poderia retornar quaisquer resultados somente
considerando as suas conexfes, apenas cruzando informacdes de

entrada e saida;

Service Information
Service Naime

|GetSeq.nence

I hitp:ffgabriellacastro, com, brfSequencedligningOnkology #FASTA

|htlp:ﬂ'mw .esciencenet, com, brftadeuclassefescencenst | GetSequence, owl

Service Description
Parameters: ~|

-database: to nucleotide: genbank; to profein: uniprotkb |
-ids: any fasta code

B by B

Figura 3.27: Anotacdes

Associantions between Services and Domains ]
Damain Gntology |SequenceAigningontolagy ~ | [ search only in this domain
Service domain term [Getsequencefasta ]

Suggested Term | panual Selection | Simple Terms

(A
\' )

Associantions between Services and Domains X
Domain Ortology |SequencealigningOntology | [ Search only in this domain
Service domain term | ]

Suggested Term | Manual Selection | simple Terms

ZosesgmoE3E

OB00000000000000

v

®)

\

Figura 3.28: A) Anotacdo semantica por termos sugeridos. B)
Anotacdo semantica por selegcdo manual
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3. Anotacdo semantica de parametros: consiste em, assim como na etapa
anterior, utilizar termos das ontologias de dominio para anotar 0s
parametros de entrada e saida de um servico, dando a eles significado
semantico (Figura 3.29). Da mesma maneira que a anota¢cdo semantica
de servicos, a e-ScienceNet mostra a interface de sugestéo de termos
disponiveis nas ontologias de dominio e a op¢do de selecdo manual.
Porém, neste caso, o sistema também exibe a opcao de realizar a
anotacdo do parametro utilizando termos simples disponiveis no XSD
(XML Schema Definition), como textos, inteiros, l6gicos e etc., o que

pode ser visualizado na Figura 3.30;

Inputs

WSDL Parameter WSDL Type OWL-5 Name OWL Type ||
db |xsd:string db sequencealigningontology:sequence_database ~

ids 1skri ids sequencealigningontology:fasta_code &
3 wsd:stri Format xsd:string

A5 I
hude: +chris shule ennenrashoninnnnbolome kA cenuence Frrmat

WSDL Parameter WSDL Type OWL-5 Name OWL Type

fFetchBatchReturn xsdistring fetchBatchReturn sequencealigningontology :fasta_format

Figura 3.29: Anotacdo semantica de parametros

Associantions between Services and Domains El

Domain Onkolagy ISequenceAIigningOntoIDgy v | [[] Search anly in this damain

Service domain term |A\ignmentC|usta|W2;stringjtitle |

Suggested Term | Manual Selection| Sirnple Terms |

Mame LRI
uuanis UL 0 L 0 L AL LI e S 2
decimal hktpe | fane w3 argf 2001 <ML Schema# decimal -
qiearMonth hittp: e w3, 0rgf 2001/ ¥MLSchema# gearionth
ItunsignedByte hikkpef e w3, 0rgf 2001 2MLSchemasunsignedByte
I|double btk fewes 3, 0rgf 2001 5MLSchema# double
positivelnteger hkkpf fevn w3, 0rgf 2001/ XMLSchema# positiveInteger
I}Nama hkkpf fann a3 orgf 2001 fXMLSchema#Name
anyURT hbtpe | fue w3 .orgf 2001 2L Schema# any URT
http:) gf2001/%MLSchema#string
gvear hikkpef e w3, 0rgf 2001 f2MLSchemadt g vear

I
language btk fewers w3, 0rgf 2001 f2MLSchema#language
gManth hkkpf fes w3, 0rgf 2001 ML Schema# gMonth
I}unsignedLDng hkkpf fevw w3, 0rgf 2001 f2MLSchema#unsignedLang
aManthDay hktpef fun w3 argf 2001 <ML Schema# gMaonthDay
I%nt hktp: e w3 ,.0rgf 2001 XMLSchemating
| NMTOREN hikkp:f e w3, 0rgf 2001 f2MLSchema# NMTOKERN
unsignedshort hikkp:f e w3, 0rgf 2001 S =MLSchema# unsignedShort
date hkkpf fvn w3, 0rgf 2001 f2MLSchemad# date B
nonPositivelnteger hkkpf fe w3, 0rgf 2001 %ML Schema# nonPositivelnteger w

[ Cancel ] [ Associate ]

Figura 3.30: Anotacéo de parametros por XSD

4. Criacdo de OWL-S: ap6s as etapas de anotacdo semantica, a e-

ScienceNet disponibiliza a possibilidade de criacdo da ontologia do
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servico no padrdo OWL-S. Este processo consiste na criacdo da
anotacdo semantica do servico por meio do Gerente de Semantica, o
qual varre todas as informacfes geradas na interface de inclusdo do
servigo e baseado na OWL-S APl [OWL-S API, 2013], cria a ontologia
do servico. O Gerente de Semantica também precisa verificar se a
ontologia criada € consistente (Figura 3.31) para depois poder
armazena-la em seu repositério de servicos semanticos e, também,

persistir suas informagdes na PeerOntology.

private boolean owlsValidation(File owlsFile) {
tryi{
boolean valid = false;

CWLEnowledgeBase kb = COWLFactory.crsatsEE():
kb.setReasoner ("Fsllet");
kb.read(owlsFile.toURI()) s
wvalid = kb.isConsistent():

if (1walid)
throw new Exception ("The semantic service description (CWL-s asn't generated with success!");

else {
JOoptionPane . showConfirmDialog (null,

JOoptionPane. INFORMATION MESSAGE,
(new javax.swing.Imagelcon(getClass().getResource ("/images/information.png™)))):

return true;
}catch (Exception e){
JOptionPane. showvMessageDislog (null, e.getMessage(), ".: e-Sciencellet .7, JOoptionPane.ERRCR MESSAGE,
(new javax.swing.Imagelcon(getClass().getResource ("/images/error.png™)})):
return false;

Figura 3.31: Codigo de verificacdo de consisténcia de OWL-S

Conforme descrito na secéo 2.2.3.1, a OWL-S é baseada na seguinte
estrutura: ServiceProfile, fornece informacdes sobre o que o servico faz;
ServiceModel, fornece informagdes sobre como o servigco funciona; e o
ServiceGrounding, fornece informacgdes sobre os protocolos de comunicacdo
do servico. Como pode ser visto na Figura 3.32, a e-ScienceNet € capaz de
gerar tal estrutura para a descricdo semantica de um servico web. Entretanto,
foram encontradas algumas deficiéncias do OWL-S em relagc&o ao seu uso pela
e-ScienceNet, como a anotacdo semantica de servicos web e seus parametros,
0 armazenamento do tipo sintatico entre entradas e saidas e a informacao
sobre o nome real do servico web para a sua execucdo. Para corrigir tal

problema, uma extensdo da ontologia OWL-S foi feita no contexto deste
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trabalho, que foi nomeada como OWL-SE (OWL-SExtended), e sera detalhada

na secao 3.2.6.1.

V- @ BlastnNService
po # BlastnNService Type Service

= # BlastnNService describedBy BlastnNProcess
----- # BlastnNService supports BlastnMGrounding
- # BlastnNService presents BlastnNProfile

Figura 3.32: Estrutura OWL-S de um servico incluso na e-ScienceNet

Assim como o Gerente de Dados, este modulo da e-ScienceNet conta
com uma interface grafica para gerenciar servicos e conectores disponiveis no
sistema, podendo filtra-los de acordo com o0s grupos semanticos do peer,
exclui-los ou obter informagBes sobre os termos semanticos e ontologias
conectadas a eles por meio de um gréafico. Tal interface € apresentada na
Figura 3.33.

Group filter | Bioinformatics v Show connectors

Service Name OWLS File Parameters Domains Relationed
¥ |getResultBlastPService getResultBlastP.owl pe#output#parameters#jobld fasta_format#Thing
& fetchBatchService fetchBatch.owl ids#db#style#format#fetchBatchReturn  fasta_format#UniProt
) |readOneSimpleMathService readOneSimpleMath.ow! number#return Read

readThreeNumbersSimpleMathService readThreeNumbersSimpleMath.ow! return#numberThree#numberTwo#num...Read#Thing#Real
7 [fetchBatchConnetorService fetchBatchConnetor.owl ids#db#style#format#fetchBatchReturn  |fasta_format#sequence_database

T8 TrnzdbmhareCimnlnkiathCansica ramAMLmhAreCimnlaRdath rul i #raben Da=d#Thina

<

Save Graphic

PeerOntology fetchBatch

fetchBatch fetchBatchSenvice
~ - hasindividual - - i iwi -

% Delete

Figura 3.33: Interface de gerenciamento de servi¢os disponiveis no
peer.
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3.2.6.1 OWL-SEXTENDED

Como mencionado na secdo anterior, para a anotacdo semantica de servicos,
a e-ScienceNet se baseia no padrao OWL-S, a fim de obter informagdes sobre
0s servicos. Entretanto, foram detectados problemas tanto na associacdo do
servico a termos de uma ontologia de dominio, quanto na inclusdo de
parametros. Na versao padrdo da OWL-S somente os parametros explicitos no
WSDL séo anotados, ndo sendo possivel anotar parametros complexos, ou
seja, ndo foram encontradas formas de mapear no OWL-S a relagédo de sub-
parametros em tipos complexos existentes em servicos web.

Para resolver tais problemas, foi feita uma extensao no padrdo OWL-S
mantendo as suas caracteristicas originais e implementando propriedades uteis
no contexto da e-ScienceNet, sendo elas:

e Data Property domainTerm: essa propriedade foi definida para as
instancias de Service em um OWL-S devido a necessidade de anotacdo
semantica do servico descrito na secdo anterior, ou seja, essa
propriedade armazena o termo semantico da ontologia de dominio

associado com a operacédo do web service (Figura 3.34);

<owl:NamedIndividual rdf:about="&j.0;fetchBatchService">
<rdf:type rdf:resource="&service;Service"/>

</domainTerm>

<service:supports rdf:resource="&].0;fetchBatchGrounding"/>

<service:describedBy rdf:resource="&]).0;fetchBatchProcess"/>

<service:presents rdf:resource="&].0;fetchBatchProfile" />
</owl:NamedIndividual>

Figura 3.34: Data Property domainTerm no OWL-SE

e Data Property serviceRealName: outra dataProperty que foi inclusa no
modelo OWL-S foi a serviceRealName, que é responsavel por
armazenar o nome real da operacdo do servico. O nome do servico
pode ser alterado de acordo com a necessidade do usuario como pode
ser visualizado na Figura 3.27. Entretanto, para que 0 servico possa ser
executado, existe a necessidade do armazenamento do nome real da

operacgdo. Sendo assim, o mesmo foi incluso dentro das instancias de
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Profile, por fornecer informacdes de execugdao do web service (Figura
3.35);

<owl:NamedIndividual rdf:about="&].0;fetchBatchProfile">
<rdf:type rdf:resource="&profile;Profile" />
| <serviceRealName rdf:datatype:”&ﬁgg;string">fetchBatch</3erviceRealName>|
<profile:textDescription> No Description </profile:textDescription>

<profile:serviceName>fetchBatch</profile:serviceName>
<profile:hasInput rdf:resource="&]J.0;db"/>
<profile:hasOutput rdf:resocurce="&].0;fetchBatchReturn"/>
<service:presentedBy rdf:resource="&].0;fetchBatchService"/>
<profile:hasInput rdf:resource="&].0;format"/>
<profile:hasInput rdf:resource="&].0;ids"/>
<profile:hasTInput rdf:resource="&].0;style"/>

</owl :NamedIndividual>

Figura 3.35: Data Property serviceRealName no OWL-SE

e Data Property propertyTypeXSD: a anotagcdo semantica dos
parametros constitui-se da associacdo de um parametro do servico com
um termo de alguma ontologia de dominio, dando significado seméantico
a ela. Porém, em termos de composi¢cdo, a ndo existéncia do termo
sintdtico pode ocasionar problemas, por exemplo, ha comparacdo de
servigos, se houver um parametro de mesmo termo semantico nao
importa se sua sintaxe seja textual e inteiro, tal servico sera considerado
compativel. Sendo assim, foi determinado que uma propriedade
contendo o conteudo sintatico fosse colocada no OWL-SE permitindo
ndo s6 comparacdes semanticas entre servicos, mas também sintéticas.

A essa propriedade deu-se o nome de parameterTypeXSD (Figura 3.36);

<owl:NamedIndividual rdf:about="&].0;fetchBatchReturn">
<rdf:type rdf:resource="&process;Output"/>
<rdfs:label>fetchBatchReturn</rdfs:label>
<process:parameterType rdf:datatype="&xsd;anyURI">
http://gabriellacastro.com.br/SequenceAligningOntologyi#fasta format

</process:parameterType>

<parameterTypeXSD rdf:datatype="&xsd;anyURI">
http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string
</parameterTypeXSD>

</owl:NamedIndividual>

Figura 3.36: Data Property parameterTypeXSD no OWL-SE

e Criacdo da Classe SubParameter e Object Properties

iIsSubParameterOf e hasSubParameter: Conforme explicitado
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anteriormente, o OWL-S anota semanticamente apenas os parametros
explicitos dos servicos web, ndo levando em conta os parametros
complexos existentes. Estes parametros complexos sao formados por
outros parametros, que por sua vez podem ser formados por outros sub-
parametros, e assim por diante. Sendo assim, estes parametros
precisam ser descobertos e anotados semanticamente para que as
comparacdes entre servicos no processo de criagdo de composicoes
sejam mais precisos. Assim, foi implementado no OWL-SE uma nova
classe denominada SubParameter (Figura 3.37), a qual herda as

caracteristicas da classe Parameter ja presenta no padrdo OWL-S;

d variable ‘.:;j_i;a..a_.% Parameter .).tiil—i-‘i-i—-i' SubParameter )

Figura 3.37: Classe SubParameter no OWL-SE

Porém, essa classe necessitava de relacbes com os parametros para
realizar descobertas de quais dependem um do outro. Assim, as Object
Properties isSubParameter e hasParameter (Figura 3.38) foram criadas no

intuito de adicionar restricbes aos parametros.

<owl:CbjectProperty rdf:about="&].0/hasSubParameter"> <owl:ObjectProperty rdf:about="&].0:;isSubParameterOf">
<rdf:type rdf:resource="&owl;TransitiveProperty"/> <rdfs:range rdf:resource="&process;Parameter"/>

e="§3j.0;5ubParameter"/>

<rdfs:range rdf:resource="&].0;SubParameter"/> <owl:inverseCf rdf:resource="4&].0:hasSubParameter"/>

<rdfs:domain rdf:resource="&process:Parameter"/> <rdfs:domain rdf:resourc

</owl:CbjectProperty> </owl:CbjectProperty>

Figura 3.38: hasSubParameter e isSubParameterOf da OWL-SE

Mesmo com essas modificagcbes, houve a necessidade de
desenvolvimento de uma APl (Application Programming Interface) para a
obtencdo de informacdes sobre os sub-parametros existentes em cada web
service. Assim, com auxilio do framework Predict8 [PREDICT8, 2014] para
SOA (Service-Oriented Architecture) foram desenvolvidas bibliotecas para e-
ScienceNet responséaveis pela obtencdo de dados ndo explicitos nos servigcos
WSDL, como mensagens a serem trocadas, criacdo de mensagens de
comunicacdo SOA, bem com o rastreio e mapeamento de parametros
complexos. Dentro da interface de insercdo de servicos (Figura 3.26), foram

criados mecanismos de identificacdo de quando existem parametros
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complexos em um parametro principal. Dentre esses mecanismos, existe a
criacdo de uma interface grafica para a anotacdo semantica dos sub-
parametros (Figura 3.39) que, da mesma forma que a tela de incluséo de
servico faz, verifica se estes sub-parametros também sdo complexos e assim
por diante. Essa interface em conjunto com a APl SOA desenvolvida, também
faz a verificacdo de obrigatoriedade de parametros. A anotacdo semantica dos
parametros ocorre da mesma maneira que a anotacdo dos parametros
principais, utilizando as interfaces das Figura 3.29 e Figura 3.30.

Annotate Sub-Parameters of Complex Type §|

Parameter annotation from complex param [parameters (run)]

\WSDL Parameter WSDL Type Mandatory | OWL-S Parameter OWL-5 Type
guidetreenut wsd:boolean guidetresout
dismatout wsd:boolean dismatout 4
dealign wsd:boolzan dealign
mbed xsd:boolean mbed
mbediteration xsd:boolean mbediteration
iterations wsdtink iterations
gtiterations swsdink gtiterations
hmmiterations wsdiink hmmiterations
outfmk wsd:string outfrnk
order ssdistring order
stype wsdistring shype

SEqUENCE xsdiskring

Close

Figura 3.39: Interface de anotacdo semantica de sub-parametros

Ao final da inclusdo de todos os parametros, complexos ou néo, €
realizada a geragcdo do OWL-SE. Os sub-parametros s&o inclusos com
individuos pertencentes a classe SubParameter na ontologia de servigos, de
maneira semelhante aos parametros principais ja inclusos na OWL-S, na
classe Parameter. Porém, aqui esses parametros e sub-parametros sao
relacionados uns com o0s outros através de relacionamentos descritos pelas
propriedades hasSubParameter e isSubParameterOf. Como exemplo, a Figura
3.40 (A) detalha os sub-parametros: sequence, database, program, string e
stype relacionados com o parametro principal parameters, e consequentemente
0 sub-parametro database possui também um sub-parametro chamado string,

mostrado na Figura 3.40 (B).
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Figura 3.40: A) Sub-Parametros do parametro parameters. B) Sub-
Parametro do sub-parametro database

Gerado o OWL-SE ao final da incluséo dos servigos, 0 mesmo passa
pelo processo de validacdo (Figura 3.31), sendo disponibilizado no Ontology
Repository do Gerente de Semantica e para a consulta de servicos na e-

ScienceNet.

3.2.6.2 CONECTORES

Os conectores sdo servicos web responsaveis por converterem entradas e
saidas de um servico. Em outras palavras, podemos inferir que os conectores
sdo servicos que modificam algum parametro, convertendo valores ou
fornecendo novas opg¢des de conexdo. Por exemplo, considerando a
composicdo entre dois servicos web, o primeiro tem parametro de saida
numeral e o segundo um parametro de entrada textual, sendo assim, ndo seria
possivel realizar a sua conexao devido a diferenca entre eles. Entretanto, cabe
assinalar a existéncia de um servico web que realiza a conversdo entre
conteddo numeral para conteddo textual. Outro exemplo que pode ser
destacado também no contexto de modificador dos parametros, seria no
momento de pesquisa de servicos. Nesse sentido, considerando os mesmos
servicos do exemplo anterior, sua pesquisa nao traria qualguer conexao se
usado somente o seu parametro de saida com o uso do conector 0 servico

seguinte seria encontrado possibilitando a composigéo.
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Assim, conectores no contexto do Gerente de Servico sdo considerados
servicos web especiais que servem para o auxilio de outros servigos, sendo
também armazenados na e-ScienceNet. Para isso, da mesma forma que os
servigos, 0s conectores contam com uma interface de inclusdo (Figura 3.41),
podendo os mesmos ser inclusos com disponibilizagdo somente para um tipo
de servico previamente cadastrado ou para qualquer tipo de servigo (Figura
3.42). Desse modo, a anotacdo semantica dos conectores é realizada da
mesma maneira que um servigo, o qual faz a busca por sub-parametros dos
tipos complexos e gerando ao final um OWL-SE. As informac¢des sobre os
conectores também séo persistidas na PeerOntology do peer, porém, diferente
de um servico que € armazenado na classe WebService, estes séo

armazenados na classe Connector.

-
Service Manager - OWL-s Creator &J
Enter URL/File |nttp://192, 168, 13. 128:3080/SimpleMathV/s /SimpleMathWebServiec?WsDL | Soalr | [ Lproes |
Operations Service Information
InegativeSimpleMath Service Name [] Show services relate
multiplicationSimpleMath -
divisionSimpleMath splthiumbershath
sqrtSimpleMath
readOneSimpleMath T
sleepSomeSeconds ogica
readNumbersSimpleMath http: [fwww.esdencenet.com. br/tadeudasse fesciencenetsplitiumbersMath. owl
splithumbershat ) —
subtractionSimpleMath Service Description
sumSimpleMath Split numbers to generate the real inputs to service: |
readThreeNumbersSimpleMath [
iequalsSimpleMath
readTwoMNumbersSimpleMath kT
differentSimpleMath
Inputs
splitMoreMumber ey
modsimpleMath WSDL Parameter WSDL Type OWL-5 Mam= OWL Type
potSquareSimpleMath numbers ws.simplemath:numbers  |numbers owl:Thing @
simplemathontology:Intege
Cutputs
WSDL Parameter WSDL Type OWL-S Name OWL Type
return xsd:double return simplemathontology:Real @
MNameSpaces
ABBR URIL
wed http: /fww . w 3.0rg /200 1/XMLSchema o~
simplemathontology http: /. esciencenet. com.br ftadeudasse fescencenetSimple. .. | B
rdf http:/fwww,w3.0rgf1999/02f22rdf syntax-ns# i

Cancel ][ Generate OWL-5 ]

Figura 3.41: Inclusao de conector na e-ScienceNet
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Service Name Service Term Related
RecoverFasta |[FasTA

Cancel Select Service

Figura 3.42: Associacdo de conector com um servigo web

3.2.7 GERENTE DE PESQUISA (SEARCH MANAGER)

O Gerente de Pesquisa (Figura 3.43) é o responsavel pela pesquisa por

recursos na e-ScienceNet, baseando-se nos grupos de interesses existentes.

Composition Q
Manager {03

Search Services

Get Resouce Get G
info Search ool 0 O Interest
Manager MY Manager

Search / Compare
Services

Semantic )
Get resources————————
Manager W

Figura 3.43: Modelo de comunicagao do Gerente de Pesquisa

Devido a diversidade de recursos que podem ser partilhados na rede,
este gerente apresenta dois tipos de métodos de pesquisa, sendo eles:

pesquisa de arquivos e pesquisa de servicos.

e Pesquisa de Arquivos: o0s arquivos sdo compartilhados na e-
ScienceNet pelo Gerente de Dados e o mesmo armazena informacgdes
sobre estes arquivos na PeerOntology. Com este armazenamento, ha a

possibilidade de busca seméntica pelos dados através da pesquisa
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SPARQL em cada peer de um grupo semantico. A e-ScienceNet por
meio de sua tela principal implementa meios de pesquisa de arquivos
fornecendo opcdes para buscas locais, buscas remotas ou ambas, além
de ser possivel a selecdo dos campos de pesquisa como: nome,
extensdo, descri¢cdo, data e tamanho do arquivo. Tal mecanismo € de
simples utilizacdo bastando o cientista informar no campo textual alguma
palavra que deseja buscar dentro do seu grupo de interesse e selecionar
as opcoes de busca. Apos isso, o Gerente de Pesquisa envia um
broadcast de pesquisa para todos os peers conectados a comunidade
semantica. Os peers entdo recebem os termos e fazem as buscas em
sua prépria PeerOntology, acionando o método de pesquisa de arquivos
no Gerente de Semantica (Figura 3.44). Com os resultados de cada
busca, os peers retornam os resultados para quem requisitou e 0
Gerente de Pesquisa deste peer, exibe os resultados em uma arvore de
dados na tela principal (Figura 3.45), permitindo que 0s usuarios possam

requisitar o download dos recursos por meio da propria e-ScienceNet.

PFEEFIX t: I I ]
PREFIX rdf: <http://www.w3.org/1998/03/23-rdf-syntax-nsi>

SELECT ?name ?extension ?dataCriacaoc ?tamanho ?desecription ?tipo ?Peaminho
where {?groop t:pertencefneGroup t:Bioinformatics.

?gronup rdf:type tL:Files.

?group t:fileName ?name.
?group t:fileExtension 7extension.
?group t:fileCreationDate ?dataCriacan.
?group t:fileDescription ?description.

t
t
t
t
?group t:fileSize ?tamanho.
t
t
t

?group t:fileType ?tipo.

?group t:filePath ?Pecaminho.

?group t:isFileOf t:Tadeu PEER.

FILTER(
regex (atr(?name) , "workflow", "i") 11
regex (str(?description), "workilow", "i™)

Figura 3.44: Query SPARQL para consultas de arquivos na
PeerOntology
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-7 Tadeu_PEER

-[] Resultado Fitagoras Correto.wfr
-[] Pithagoras.wfr

- Quadvolum.awf

[ Pythagoras.awf

[ TesteFasta.wkf

~[ Teste Quadvolum.wkf
~[] Teste Pitagoras.wkf
-~ QuadVolResult.wfr
a5 VirtualxpP

. [ sanger.awf

—-55 Virtualw?z

[ Pythagoras.awf

Figura 3.45: Resultado de uma busca de arquivos pelo Gerente de
Pesquisa

e Pesquisa de Servi¢os: a pesquisa de servicos é considerada parte
importante da composi¢cdo de servigos realizada pela e-ScienceNet,
trabalhando em conjunto com os Gerentes de Servico, Semantica e
Composicédo. Este tipo de pesquisa se baseia nos termos relacionados
com algum tipo de servico e suas variacdes obtidas através de
inferéncias em ontologias de dominio. Essa pesquisa conta com alguns
passos importantes os quais dependem do Gerente de Composicao
para a realizacdo da compatibilizacdo entre parametros dos servigos
web, para que seja possivel a composi¢cdo. Cabe ressaltar que esses
passos serdo detalhados na secdo 3.2.8. No entanto, € apresentado

aqui o detalhamento de parte do processo, que € pesquisa de servicos.

Ao determinar uma tarefa a ser pesquisada, o Gerente de Semantica
precisa calcular e inferir as possiveis variacfes existentes para um termo.
Como exemplo, é apresentada a Figura 3.46. Originalmente, o servico a ser
pesquisado seria algum servico web que fosse anotado semanticamente pelo
termo Blast na ontologia de dominio. Porém, foi verificado utilizando maquinas
de inferéncia, que existiam equivaléncias relacionadas com tal termo e,
portanto, o critério de pesquisa deve ser expandido, incluindo ndo s6 o termo
Blast, mas todos os termos retornados pela inferéncia na ontologia (veja o

algoritmo no apéndice B).
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() By Abstract Workflow (®) By Free Services |blast SequenceAligningOntology v

Related terms

BLASTN - BLASTP - BLASTX - TBLASTX - TBLASTN - BLAST_Basic_Local_Alignment_Search_Tool - Smith_Waterman

Figura 3.46: Variacdes dos termos de pesquisa através da inferéncia
na ontologia de dominio

Da mesma maneira que na pesquisa de arquivos, os termos gerados
séo enviados por meio de broadcast aos peers conectados aquela comunidade
semantica a fim de realizar a busca por servicos. Os peers ao receberem o0s
termos de pesquisa buscam o0s servicos que sdo compativeis em sua
PeerOntolgy e os coloca em uma lista. Essa lista, entdo, passa para a etapa de
busca de informacdes sobre os servicos nas ontologias OWL-SE (veja o
algoritmo no apéndice C), as quais séo carregadas pelo Gerente de Seméantica
no intuito de recuperar as suas informagcdes como: parametros de entrada e
saida, descri¢cdes, nome real do servico, dentre outras.

Com as informacdes sobre os servicos encontrados, o Gerente de
Pesquisa retorna os resultados localizados para o peer, o qual os exibe em
uma hierarquia (Figura 3.47) para que possam ser utilizados na criagdo da

composicao.

Services Finded E?

=1 Tadeu_PEER
.,.. BlastExecution - [BLAST_Basic_Loci

4} runBlastP - [BLASTP]

-4} runClustalOmega - [Clustal_Omegz
-4} runBlast_1 - [BLAST_Basic_Local_A
-4} runEmbossPepstar - [EMBOSS]

Figura 3.47: Servigos retornados pela busca

O processo de pesquisa de conectores para um servico também se
baseia no mesmo principio de pesquisa de servicos cientificos. A Unica
diferenca € que ndo existe uma lista de termos a ser pesquisado, somente o
servico para o qual se deseja utilizar o conector, empregando seus parametros

como comparativos para encontrar resultados. De tal modo, a comparacéo
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entre os parametros tanto de servicos, quanto de conectores, € um processo

realizado em complemento a pesquisa e sera detalhado na proxima secéo.

3.2.8 GERENTE DE COMPOSICAO (COMPOSITION MANAGER)

O desenvolvimento de uma arquitetura capaz de realizar a criacdo e
compartilhamento de experimentos cientificos € um dos focos da especificagédo
da e-ScienceNet e para isso, foi desenvolvido o Gerente de Composigao. O
Gerente de Composicdo utiliza as funcionalidades do Gerente de Pesquisa
para a busca dos servicos; do Gerente de Semantica para o processamento de
inferéncias, anotacdes semanticas, geracdo de composicdes abstratas e
compatibilizacdo de parametros entre conectores e/ou servigos web; do
Gerente de Dados para o armazenamento das varias possiveis etapas do
processo; e do Gerente de Ferramentas na apresentacdo dos resultados
obtidos com a execucéo.

Neste contexto, o processo de criagdo de uma composicado de servigos
na e-ScienceNet passa por algumas fases distintas, sendo elas:
desenvolvimento do modelo abstrato de composi¢éo; busca de servigos web e
conectores, conexao entre servigos; geracdo da composicdo; e execugao. A

Figura 3.48 mostra o esquema do Gerente de Composicao e suas etapas.
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Figura 3.48: Fases de execucéo do Gerente de Composicao

Share Results
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1. Criacdo do workflow abstrato: este tipo de representacao foi baseada na
proposta apresentada no trabalho de COSTA et al. [2013], que especifica
um modelo logico de tarefas baseadas em um dominio exclusivo de
conhecimento. Tal modelo ndo compreende informacdes de quais Sao 0s
servigos/algoritmos/aplicacdes cientificas a serem conectadas, mas sim
guais os tipos de tarefas devem ser compostas para se especificar um dado
experimento. No contexto da e-ScienceNet, estas tarefas podem ser
descritas através de termos de uma ontologia de dominio. Assim, para que
sejam criados tais modelos, o Gerente de Composicdo fornece uma
interface (Figura 3. 49) especifica. Os termos utilizados na descricdo de
tarefas sdo obtidos por meio das ontologias de dominio e obedecem a
regras e restricOes existentes. Diante de tais configuracdes, a sequéncia
das tarefas € obtida através das proprias restricbes existentes na ontologia
de dominio. E mais, cada insercdo na sequéncia de tarefas € acompanhada
por uma conexao logica entre elas (SEQUENCE, OR-SPLIT, AND-SPLIT,
OR-JOIN, AND-JOIN) as quais s&o responsaveis por determinar o fluxo de
execucdo da composicdo. Ao concluir tal tarefa, o usuério deve salvar o
modelo abstrato em um arquivo (em formato *.awf). Automaticamente o
arquivo do modelo da composicdo € disponibilizado como recurso
compartilhado na e-ScienceNet, podendo ser pesquisado por outros nés da
comunidade semantica. No capitulo 4, serdo apresentados alguns modelos

reais de composicao.



89

Domain Ontology  SequenceAligningOntology v| | & Load Domain Ontology
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Figura 3. 49: Criagcao do modelo de workflow abstrato

2. Busca de Servicos Web: existem dois métodos de busca de servigos na e-
ScienceNet para a composicdo de servicos, a saber, pesquisa por
composicdo abstrata e pesquisa livre. Considerando o contexto da
composicdo, o foco é na primeira opgao. A partir do modelo abstrato criado
na fase 1, o usuario pode carrega-lo na interface de pesquisa de servicos, e
este servird de guia para as buscas. Neste contexto, o cientista deve
selecionar sequencialmente as tarefas no modelo. Fazendo isso, o sistema
irA pesquisar os servigos relacionados a cada tarefa. Como visto na secao
3.3.7 o Gerente de Semantica, por meio do Gerente de Pesquisa, deve
gerar variacbes dos termos relacionados e acionar requisicdes de
pesquisas a todos os peers da comunidade semantica. Caso seja um
servico inicial - ou seja, o primeiro servico do modelo - ndo serédo realizadas
comparagdes para a compatibilidade dos parédmetros do servico. Caso o
servico ndo seja o inicial, apdés a inclusdo deste servico na composigao, é
necessario que sejam realizadas verificacbes de compatibilidade entre os
parametros do servigo existente, com 0s encontrados na pesquisa para que
0S mesmos sejam inclusos como resultados validos. Para ampliar a
gualidade dos servigos web retornados por uma pesquisa, as comparacoes

ndo sdo feitas somente baseadas na compatibilidade semantica de um
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parametro, mas também na sua compatibilidade sintadtica. Com as
informacdes obtidas, i) na obtencédo dos servicos web compativeis com os
termos inferidos e também ii) na busca pelas informacdes de parametros
dentro das ontologias OWL-SE, é possivel verificar, em primeiro lugar a
compatibilidade semantica dos parametros e logo em seguida, se a sua
sintaxe € também compativel. Desse modo, um servico s6 € considerado
um resultado valido caso o mesmo tenha compatibilidade semantica e
sintdtica em pelo menos um de seus pardmetros. Com o retorno dos
resultados encontrados pela pesquisa, o servico pode ser incluso na
composicdo, permitindo ao usuario escolher a proxima tarefa a ser

pesquisada.

2.1.Servico com conexao loégica JOIN: como conexdo légica nas
composi¢cdes muitas vezes existe a tarefa join, ou seja, a juncdo de
mais de um servico em outro. Porém, na e-ScienceNet existe a
necessidade de informar quais sdo 0s servicos que se conectam com
outro por meio deste tipo de conexdo. Assim sendo, uma interface
(Figura 3. 50) é disponibilizada exibindo as opc¢fes dos servicos que
aceitam esse tipo de conexdo logica, bastando somente o0 usuario

associa-las.

Task Code Title Name
T4 |read_and_format_seq

Select Task Close

Figura 3. 50: Interface de associacdo da conexao logica JOIN

2.2.Busca por conectores: como dito na se¢ao 3.2.6.2, conectores s&o
servicos web que podem alterar a configuracdo dos parametros de um
servico dentro de uma composicdo. O processo de pesquisa de
conectores é parecido com a busca de servicos para a composicao,
sendo, portanto similar a busca de servigos, considerando também a

compatibilidade semantica e sintadtica de seus parametros. Na e-
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ScienceNet, um servico web pode usar um conector de duas formas
diferentes: conectores de entrada, que sdo conectores que alteram o
comportamento de parametros de entrada em um servico web; ou
conectores de saida, que alteram parametros de saida de um servigo.
Por exemplo, é suposto que um servico sem conectores possua trés
parametros de entrada, e um conector apresente dois parametros de
entrada, ao realizar a conexao de algum dos trés parametros do servigo
com a saida deste conector, 0 servico passa a contar com quatro
parametros de entrada, pois sdo o0s trés parametros de entrada do
servico, acrescido dos dois do conector, subtraindo uma entrada do
Servigo, pois a mesma se conecta ao parametro de saida do conector. A
Figura 3.51, apresenta essa configuragdo. Como ocorrido na busca de
servigos, para a busca de conectores, uma requisi¢éo € enviada para 0s
demais peers e estes retornam 0s conectores compativeis, os exibindo
para a selecdo do cientista (Figura 3.52). Apos a selecéo do conector, o
cientista imediatamente deve selecionar qual dos parametros do servigo
0 conector deve se associar conforme é exposto na Figura 3.53.

Selected Services [ ] only connector for this service || Input Connector | 7 | 3% | = Parameters Repeat output on reseach connectors
Task Operation Domain Associeted Petri Op i | Parameter Semantic Type Syntatic Type
SEQUENCE _ EwET] i [string string
title i [string string
database \' protein_sequence_database string
sequence " fasta_format string
jobld & |string string
£ >« > (A)
Selected Services D Only connector for this service Input Connector | 57 | 3% | = Parameters Repesat output on reseach connectors
Task Operation Domain Associeted PetriOp | | Parameter Semantic Type Syntatic Typ
SEQUENCE _ Fve] i [string string ~
title i string string
database \' protein_sequence_database string
db \' sequence_database string
format " fasta_format string
ids " fasta_format string
<tila L |atrinn atrinn h
< >| < > (B)

Figura 3.51: Diferengas entre os parametros de um servigo antes e
depois de se unir a um conector
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Connectors Results Connectors Associated

(=7 Tadeu_PEER ~ i i -
O e T i Task Operation Association Service URL

[ getStatus_3 ¥ |runBlastP connector |fetchBatchConnetor  |sequence == f... |http://www.ebi.g

[ getResultClustalomega_1
[ getResultEmbossPepstat_1
-~ [ getResultBlastAligning

- [ getStatusClustalomega_1 v < >
=

Figura 3.52: Conectores na e-ScienceNet

Possibles Associations

Connector Param Service Param

fetchBatchReturn |sequence

Make Association

Figura 3.53: Associacéo de parametro do servigo com o conector

3. Conexdo entre servicos: apos a fase de pesquisa dos servicos, a e-
ScienceNet fornece uma interface para que o usuario consiga fazer os
ajustes entre as conexdes dos parametros dos servigos, como pode ser
visto na Figura 3.54. Essa interface é capaz de mostrar tanto os parametros
de entrada como os de saida dos servicos, e também, permite que 0s
usuarios alterem parametros de conectores. Esse mecanismo de
associagdo permite que o usuario preencha os parametros da composi¢cao
com dois tipos de conexdo, chamada de conexdo manual, que consiste na
insercdo manual de valores nos parametros do servico web; e a conexao do
parametro, que consiste em ligar a saida de um servico com a entrada de
outro e vice-versa. A Figura 3.55 mostra estes dois tipos de insercao de
parametros, sendo que a opcao de conexdo é mostrada de acordo com a
compatibilidade do parametro com o servico seguinte. Ao final deste
processo, 0 usuario pode salvar o que € chamado de composicéo funcional
(arquivos *.wkf), o que consiste em um arquivo com as configuracdes
realizadas para futuras alteragbes ou execucbes. Este arquivo €
automaticamente compartilhado com os outros peers da comunidade
semantica através do Gerente de Dados. Além da criacdo desta
composicado funcional, neste momento o cientista ja possui uma composicao

gue pode ser executada pela e-ScienceNet.
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Figura 3.54: Conexédo de parametros entre servigos e inclusao de

valores
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Figura 3.55: (A) Inclusdo de valores manuais em um parametro. (B)
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3.1.Restricbes em servicos: Muitas vezes na composicdo de aplicacbes

7z

cientificas é necessario que sejam adicionadas restricbes como
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validacdes logicas e estruturas de repeticdo. A e-ScienceNet permite a
criacao de tais estruturas no momento de conexao entre 0s parametros,
bastando ao usuario somente selecionar qual o servico que tera a
restricdo e adicionar tal funcionalidade. A titulo de exemplificacdo, a
Figura 3.56 mostra a tela de configuracdo de uma restricdo para um
servico web. Nesse sentido, o usuario pode configurar tempo para a
proxima chamada ao servico e a condicional para o término de sua

execucao junto com o parametro a ser verificado.

Restriction type Time to wait

LOOP 6015

Restriction for field Operator
status - w 1=

Condition of restriction

FINISHED

Delete Create/Change

Figura 3.56: Interface de criacdo de restricbes para parametros

4. Execucdo de Workflows: essa € a fase que compreende a execucéo final
da composicao de servigos. A partir do modelo de composicéo funcional, a
e-ScienceNet fornece uma interface visual (mostrada na Figura 3.57) onde
0 cientista pode executar seu novo experimento. Essa funcionalidade conta
com o auxilio do Gerente de Servigo por meio da APl SOA para criacdo de
mensagens de SOAP (veja nos apéndices D e E exemplos das mensagens
de requisicdo e resposta dos servicos web) e execucdo do servico web
(Figura 3.58), onde todos os servigcos sao inspecionados e executados.
Levando em conta as configuragdes de conectores e restricdes, um servico
s6 €& considerado com execucdo completa apds ser executado por
completo, ou seja, apO0s todos 0S seus conectores terminarem sua
execucao. Além disso, a etapa de execugcdo conta com mecanismos Uteis
como campos onde o usuario pode acompanhar a execugao passo a passo,
além de um campo onde ele também pode verificar os valores de cada um

dos parametros de um servico selecionado. Caso a composi¢cdo tenha
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problemas em sua execuc¢do, mensagens sao exibidas para o usuario. O

resultado final de tal execucéo é exibido para o usuéario.

D Stop . Time Elapsed [00:05:33:333066]
Operation Connectors Parameter

2 BlastExecution fetchBatchRecoverFasta, & email - BlastExe A

Oiew  |ChangeResultFormatBlast fetchBatchRecoverFasta | - ——

Oldustal  |runClustalomega getStatusClustalomega_j |i1 [fitle - BlastExect

) runEmbossPepstar_3 getStat o L |stype - BlostExe:
| |db - BlastExecut
| [format - BlastEx
| [ids - BlastExecut
| [style - BlastExec
|3 [string - BlastExe
& |program - Blastf

~ |alignments - Bla

- ©

< >[[< >

% Workflow Information Parameter Information

output = PEFSTATS of 090777_9FLVG from 110 99 A

Molecular weight = 10724.67 Residues = 99

Average Residue Weight = 108.330 Charge =2.5

Isoelectric Point = 8.7687

A280 Molar Extinction Coefficients = 12490 (reduced) 12615 (cystine bridges)

A280 Extinction Coefficients img/ml = 1.165 (reduced) 1.176 (cystine bridges) v

< >

@ Save Results Close

Figura 3.57: Execucado do Workflow Cientifico

private boolean processOperation(OWLSOperation operation) {
try{
ProcessWSDLInformation processWSDLInformation = new ProcessWSDLInformation()

WSDLRecover wsdlRecover = proce3sWSDLInformation.getWSDLInfo(operation.getServicelURL(),
operation.getOperationReallName () ,
nll, null):;

if (wadlRecover '= null){
String envelop = processWSDLInformation.generateEnvelopeS0AP (wadlRecover,
operation.getServicelURL() ,
operation.getOperationRealName()) ;

if{lenvelop.equala{"")){
envelop = this.replaceInputParameters(envelop, operation.getInputs()):

SOREM: soaph = processWSDLInformation.create50AFMessage (envelop) ;

WSDLRecoverService wadlRecoverService = wadlRecover.getServices() .get (wsdlRecover.get3ervices().size() - 1):
if (wadlRecoverService != null){
WSDLRecoverPort wsdlRecoverPort = wadlRecoverService.getPorts() .get (wsdlRecoverService.getPorts().size() - 1):

if (wadlRecowverPort !'= null){
if ('processWSDLInformation.scapRequest (wadlRecoverPort.gethdress (), so
this.erros = processWSDLInformation.getError():;
return false;

, operation)){

}
lelse]
this.erros = processWSDLInformation.getError():;
return false;
}
lelse]
throw new Exception("Errcrs are happening in the moment to execute the service " + operation.getOperationName()):

return true:;

lcatch {Excepticon &) {
this.erros = e.getMesasage():
return false;

Figura 3.58: Codigo para a execucao de um web service
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5. Exibicdo dos Resultados: apés a execucdo correta de uma composigao,
os resultados sdo exibidos pelo Gerente de Composicdo, que possibilita
também que os resultados sejam armazenados e compartilhados por meio
do Gerente de Dados em um arquivos de resultados com a extensao *.wir.
Estes arquivos podem ser visualizados por meio de uma interface que
permite também a edicdo desta composicdo. A Figura 3.59 implementa

essa interface.

[12/27/2013 at @6:26:24 PM]: The task [get_sequences] whose its operation is [RecoverFasta_1] was executed with success. A
[12/27/2013 at ©6:26:24 PM]: The task [get_seguences] whose its operation is [RecoverFasta_2] has been started.
[12/27/2813 at ©6:26:29 PM]: The task [get_seqguences] whose its operation is [RecoverFasta_2] was executed with success.
[12/27/2013 at ©6:26:29 PM]: The task [read_and_format_sequence] whose its operation is [joinSequences] has been started.
[12/27/2013 at @6:27:11 PM]: The task [read_and_format_sequence] whose its operation is [joinSequences] was executed with
[12/27/20813 at 86:27:11 PM]: The task [aligning] whose its operation is [runClustalOmega] has been started.
[12/27/2813 at @6:27:19 PM]: The connector [getStatusClustalOmega] has been started.
[12/27/2013 at ©6:28:24 PM]: The connector [getStatusClustalOmega] was executed with success.

: The connector [getResultClustalOmega_1] has been started.

: The connector [getResultClustalOmega_1] was executed with success.
[12/27/2013 at ©6:28:31 PM]: The task [aligning] whose its operation is [runClustalOmega] was executed with success.
[12/27/2013 at ©6:28:31 PM]: The LaryssaAWF.awf was executed completely with success at ©0:82:17:137192! Congratulations!

FINAL RESULT:

jobId = clustalo-528131227-282718-8175-87494262-0y
status = FINISHED
output = CLUSTAL 0(1.2.8) multiple sequence alignment

ENA|J88124|388124.1 CCCAGGGTCCGATGGGAAAGTGTAGCCTGCAGGCCCACACCTCCCCCTGTGAATCACGCL
ENA|J@e126|Jee126.1
ENA|Jee13e|Jee13e.1

ENA|Je@124|Jeel24.1
ENA|Jeel26|Jeel26.1
<

|| Edition Allowed || Line wrap

Figura 3.59: Visualizacao de resultados obtidos na execucéo do

workflow

6. Execucdo de Web Service: essa ndo é uma fase em si da composicao de
servicos pela e-ScienceNet, porém, por se tratar de uma fungdo conjunta
entre os Gerentes de Dados, séo detalhados aqui: Servicos e Composicao.
Essa funcionalidade permite ao cientista realizar a execucédo de um servico
web isolado. Para usa-lo basta o usuario acessar a tela de execucdo
(Figura 3.60), selecionar o servigo na lista, preencher seus parametros e
executa-lo. Dessa forma, os resultados podem ser exibidos da mesma
maneira que descrito na Fase 5 da composicdo de servicos. Tal
funcionalidade pode ser Gtil caso um pesquisador decida obter apenas o
resultado de um servigco web sem que necessite criar uma nova composicao

para isso.
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@ Stop Time Elapsed [00:00:00]

Services [ Connectors Input Parameters

Name Mame

7 |getResultEmbossPepstat db -
7 |getResultBlastP ;
runEmbossPepstar - |format -
runClustalOmeqga 2 lids -

7 |splithumbersMath 3
joinSequences - |style -
runBlastP

7 |getStatusClustalOmega

runPhred

v |getStatus

7 |organizeFastaResultsFromBlastEBI
FastaResultsFromBlastEBI

7 |getStatusEmbossPepstat

- RecoverFasta

J |ReadANDFormat_Sequences

7 |getResultClustalOmega

runPhrap

7 |getResultBlastAligning

runBlast

fetchBatch
= lfatrhRatrhCnnnatnr

> <

a Workflow Information Parameter Information @ Service Information

T o =
@ format [Semantic]: http://vav.w3.0rg/2001/XMLSchema#string - [Syntatic]:
http s/ /vaee v .0rg/2001/XMLSchema®string
@ ids [Semantic]: http://gabriallacastro.com.br/SequencailigningOntology#fasta_code - [Syntatic]:
http://vane e .org/2001/¥MLSchamaZstring
@ style [Semantic]: http://vennw3.0rg/2001/XMLSchema#string - [Syntaticl: http:// v w3.0rg/ 2001/ XMLSchema#string

@ Outputs:

- fatch hReturn [S ic]: http://gabriellacastro.com.br/SequencetligningOntology#fasta_format - [Syntatic]:

bbb s f franens 123 e i DONA VAL Crbmem m Sombrin e

[E Save Results

Figura 3.60: Execucdo de servico unico

3.3 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

A e-ScienceNet € um protétipo de rede ponto a ponto semantica com o intuito
de realizar composicdes de servicos entre comunidades semanticas e
pesquisadores que estejam dispersos geograficamente.

Este capitulo mostrou uma viséo funcional da arquitetura, baseada na
comunicacdo entre 0s gerentes do sistema. Dentre as principais
funcionalidades podem ser destacadas i) a separacédo dos peers entre grupos
semanticos de interesse, onde essas comunidades possuem ontologias
responsaveis por fornecer suporte a diferentes subsistemas, como o auxilio na
geracdo de workflows abstratos; ii) a realizagcdo de anotagbes semanticas de
servicos web e a geracdo da extensdo do padrdo OWL-S; iii) a inferéncia de

variacfes dos termos nas ontologias de dominios para determinada tarefa; iv) a
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busca de servicos web seméanticos para a composi¢do dos workflows; v) 0 uso
de conectores para ampliar as possibilidades de pesquisa; e vi) a execucéo
das composicgdes de servicos.

O proximo capitulo ird abordar as funcionalidades da e-ScienceNet no
processo de composicdo de experimentos cientificos, sendo essas
funcionalidades demonstradas por meio de provas de conceito. Essas provas
de conceito visam demonstrar a viabilidade da arquitetura proposta no

processo de criacdo de experimentos cientificos em ambientes distribuidos.
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4 PROVA DE CONCEITO: USO DA E-SCIENCENET EM CENARIOS
CIENTIFICOS

Com o intuito de verificar a viabilidade de utilizacdo da e-ScienceNet, trés
provas de conceito (Proof of Concept - PoC) foram executadas. O objetivo
desta prova de conceito foi definido de acordo com o “G”oal da abordagem
Goal/Question/Metric (GQM) [BASILI et al., 1994]. Os objetivos, segundo a
abordagem GQM, devem ser formulados conforme o template a seguir:

“‘Analisar o <objeto de estudo> com a finalidade de <objetivo> com

respeito a <foco da qualidade> do ponto de vista de <perspectiva> no

contexto de <contexto>".

Com base no template para objetivos do GQM, o objetivo destas provas
de conceito é: “Analisar a arquitetura e-ScienceNet com a finalidade de
verificar a viabilidade de seu uso em rede ponto a ponto, a partir da visao
do cientista no contexto de composig¢ao de aplicagdes cientificas”.

Para isso, este capitulo esta dividido nas seguintes sec¢des: sec¢éo 4.1,
apresenta uma introducao as provas de conceito, abordando um contexto geral
de configuragéo da rede de apoio em que foram especificados os peers da e-
ScienceNet. Na secao 4.2, é exposta a primeira prova de conceito, abordando
como tema principal uma composicdo simples para execucdo do teorema
matematico de Pitagoras. Na secdo 4.3, é apresentada a implementacéo e
execucdo de uma composicdo apresentada originalmente em DA SILVA,
BRAGA e CAMPOS [2012], detalhando desde a criacdo do modelo abstrato até
a geracdo dos resultados da execucdo. A secdo 4.4, especifica uma
composi¢cdo, com base em um modelo desenvolvido pelo grupo Nucleo de
Engenharia do Conhecimento [NENC, 2014] no contexto de um projeto CNPq
(Processo numero 559998/2010-4). Na secdo 4.5, a prova de conceito detalha
o desenvolvimento do modelo abstrato e busca por servicos web relacionados
ao modelo desenvolvido no trabalho de COSTA et al. [2013]. Na secao 4.6, é
apresentada a andlise da viabilidade de uso da e-ScienceNet. E finalmente, a

secao 4.7 assinala as conclusdes do capitulo.
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4.1 CONTEXTO GERAL

Para apoiar tal perspectiva, foi implementado um protétipo baseado na
tecnologia de criagao de redes P2P chamado JXTA [WILSON, 2002]. Para que
as provas de conceito pudessem ser executadas, um ambiente de rede foi
desenvolvido a fim de que os nos da e-ScienceNet pudessem utilizar todos os
recursos detalhados no capitulo 3.

Para tanto, esse ambiente desenvolvido se formou através de quatro
configuragcbes. Duas maquinas reais conectadas por meio de uma rede wi-fi. E
em uma dessas maquinas foram criadas duas maquinas virtuais distintas
ligadas por meio de uma rede virtual com conexao externa onde foi utilizado o
software VMWare Workstation [VMWARE, 2014]. As configuracdes destas

maquinas estao detalhadas abaixo:

e Maquina Real 1: a maquina real 1 recebeu o0 nome de XPPeer na e-
ScienceNet e possui a seguinte configuracdo: sistema operacional
Microsoft Windows XP SP2, processador Intel Pentium 4 2.0 GHz, 1 GB
de memodria RAM, 40 GB de disco rigido e conexdo com a rede de 10
Mbps;

e Maquina Real 2: a maquina real 2 recebeu o nome de Tadeu_ Peer,
contemplando também as duas maquinas virtuais usadas no ambiente
de rede. As suas configuracbes sdo: sistema operacional Microsoft
Windows 8 Pro, processador Intel i7 Core 3.2 GHz, 8 GB de memoria

RAM, 1 TB de disco rigido e conexdao com a rede de 10 Mbps;

e Maquina Virtual 1: a maquina virtual 1 recebeu o nome de VIRTUALXP e
possui a seguinte configuracéo: sistema operacional Microsoft Windows
XP Professional, processador de 4 nucleos, 2 GB de memdria RAM,

disco rigido de 10 GB, e conexdo com a rede de 10 Mbps;

e Maquina Virtual 2: a maquina virtual 2 recebeu o nome de VIRTUALW7
e possui as configuragdes: sistema operacional Microsoft Windows 7
Ulltimate, processador de 4 nacleos, 1 GB de memodria RAM e conexao

com a rede de 10 Mbps.
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Em cada um desses computadores foram criados peers da e-ScienceNet
e eles foram divididos em duas comunidades semanticas chamadas
Mathematics e Bioinformatics, cada uma dessas tém como super né o
Tadeu_Peer por ser uma maquina real com o maior poder de processamento
entre os computadores do ambiente. De tal modo, na Figura 4.1 é possivel ver
0 esquema de divisdo semantica dos peers, onde Tadeu_ Peer faz parte das
duas comunidades semanticas assim como o VIRTUALXP, porém o peer
VIRTUALW?7 sé utiliza a comunidade semantica Bioinformatics e o XPPeer
somente Mathematics.

A criacdo de tais grupos se deu com a conexdo da maquina Tadeu_Peer
na e-ScienceNet. Vale ressaltar que neste momento, ainda nao existiam
comunidades semanticas para o peer se conectar. Assim, foram criados, no
peer Tadeu_Peer, 0s grupos semanticos Mathematics e Bioinformatics,
fazendo o upload das ontologias de dominio SimpleMathOntology'® para a
comunidade Mathematics e a ontologia SequenceAligningOntology®® para a
comunidade Bioinformatics e para seu repositério de dominios compartilhados,
pois ele € o responséavel pelas comunidades, ou seja, ele mesmo é o super no.
A partir disso, os outros peers foram se conectando ao sistema e selecionando
suas comunidades de interesse. O XPPeer se conectou na comunidade
Mathematics, realizando a requisicio da ontologia de dominio
SimpleMathOntology ao super n6. O VIRTUALW?7 ao entrar na rede, seleciona
a comunidade Bioinformatics e solicita ao super nd a ontologia
SequenceAligningOntology. E por ultimo, o peer VIRTUALXP se conecta em
ambos os grupos criados, solicitando, as duas ontologias de dominio ao super
nd. Assim, o cenério mostrado pela Figura 4.1 é constituido.

A busca de arquivos entre os nés de uma comunidade semantica é

ilustrada na Figura 4.2.

19 http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SimpleMathOntology.owl
20 http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SequenceAligningOntology.owl
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Figura 4.2 A) Busca de arquivo Tadeu_Peer. B) Busca de arquivo
VIRTUALXP

Dada essa configuracdo da e-ScienceNet, as proximas secdes detalham
as provas de conceito. Essas provas de conceito sdo embasadas nha
possibilidade de criacdo de experimentos cientificos em comunidades de
interesse, utilizando modelos de composi¢éo, servigos web, regras e restricoes

existentes em ontologias de dominio.

4.2 PROVA DE CONCEITO 1

E possivel pensar em uma situacdo onde um pesquisador matematico
necessite realizar simulacfes computacionais sobre o Teorema de Pitagoras,

no intuito de se obter respostas sobre as propriedades de triangulos retangulos.



103

Conjecturando que este mesmo pesquisador vislumbrasse utilizar este
pequeno experimento para simular a idéia de um laboratdrio colaborativo, de
acordo com os preceitos lancados por OLSON et, al. [2009], este cientista
precisa de um ambiente colaborativo (Figura 4.3), onde existam ferramentas e
recursos disponiveis, 0s quais possam ser utilizados para obtengdo dos

resultados esperados, e para o compartilhamento e troca de informacgdes.

Domain OWL: Mathematics
Services:...
Connectors: splitNumbersSimpleMath...

Request /____. -@——Request /
{Response = Response

Tadeu PEER (SN)

B0 Mathematics |:|]

. P -
* ]
., VIRTUALW K%quest /_/: RTL}ALXP
Sae 0 Response H
bl [}
e .
Domain OWL: Mathematics Domain OWL: Mathematics
Services: sumSimpleMath D Services: readThreeNumbersSimpleMath
equalsSimpleMath... - potSquareSimpleMath...
Connectors:... = Connectors:...
XPPeer

Figura 4.3: Ambiente colaborativo para Mathematics

Existem diversos servicos web disponiveis e que podem ser utilizados
para compor este experimento. Entretanto, ha a necessidade de colaboracao
entre 0os peers da rede, para que estes servicos possam ser descritos
semanticamente e disponibilizados para buscas, a fim de que a simulacéo
possa ser composta e executada.

O Teorema de Pitagoras [IMENES e LELLIS, 2000] especifica que em
qualquer triangulo retangulo a soma dos quadrados dos catetos € igual ao

guadrado da hipotenusa (Figura 4.4).
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cateto hipotenusa

\ hipotenusa® = cateto® + cateto
L (A)

cateto

2

Figura 4.4: A) Representacao geométrica. B) Representacéo algébrica

Uma ontologia de dominio foi desenvolvida para representar termos
simples da area matematica recebendo ela o nome de SimpleMathOntology*
(Figura 4.5). Essa ontologia foi desenvolvida para servir como uma das
ontologias de dominio para o grupo de interesse Mathematics contendo termos
como conceitos matematicos, conjuntos numéricos e operacdes algébricas.
Nesse sentido, esses termos possibilitam que servicos web relacionados com
essa area possam ser anotados com 0s termos presentes na ontologia.

Utilizando uma maquina de inferéncia para o processamento desta
ontologia alguns resultados importantes para o dominio aparecem, como, por
exemplo, nas operacdes mateméaticas apontadas em Figura 4.5 (A) e Figura
4.6, onde a ontologia realiza a inferéncia de que operagdes como poténcia e
numeracao negativa podem ser consideradas como multiplicagbes. A partir
dessas inferéncias novas opc¢des de pesquisa Sao possiveis, pois a
abrangéncia dos termos equivalentes enriguece a busca semantica por

Servigos.

2 http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SimpleMathOntology.owl


http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SimpleMathOntology.owl
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Figura 4.6: Modelo Inferido nas operacdes de SimpleMathOntology

Outra funcionalidade dessa ontologia é fornecer regras para a execugao
de conceitos matematicos, englobados aqui através da classe MathFormules
conceitos como formula de Bhaskara, areas de circulo e quadrado e o teorema
de Pitdgoras. Cada uma dessas formulas é relacionada com operacdes
matematicas através das restricbes como workflow_task (Figura 4.7 e Figura

4.8).
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<owl:CbjectProperty
<rdfs:domain
<rdfs:range rdf
</owl:0bjectProperty>

esciencenet.com.br/tadeuclasse/esciencenet/SinpleMathOntology .owl#workflows task">
esciencenet.com.br/tadeuclasse/esciencenet/SimpleMathOntology . owléMathFormules" />
w.esciencenet.com.br/tadeuclasse/esciencenet/SimpleMathOntology . owl#MathOperation" />

Figura 4.7: Restricdo workflow_task entre classes MathFormule e

MathOperations
+ : ' —/ Ha o
MathFormules — |s—{ o Pythagoras >—— um

Pat

& Read

Figura 4.8: Operacdes relacionadas ao teorema de Pitagoras

Conforme mencionado no capitulo 3, para que sejam pesquisados
recursos na e-ScienceNet é necessario que estes, sejam inclusos e
compartilhados entre os peers. Sendo assim, existe a necessidade de inclusao
de servicos matematicos através de servicos web. Abaixo sdo apresentados os

servicos inclusos para a execucdo da composicdo de Pitdgoras:

e Servico Read: o servico Read € responsavel por ler nameros
informados pelos usuérios. A operacdo usa 0 servico web
readThreeNumbers, pois o teorema de Pitdgoras necessita de trés
valores (hipotenusa e dois catetos). A Figura 4.9 mostra a anotacao
semantica do servico com termos da SimpleMathOntology. A Figura 4.10
mostra a associacdo do parametro return com termos da ontologia de
dominio. E a Tabela 2, mostra os parametros do servico e sua

associacdo com os termos da ontologia de dominio.
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Figura 4.9: Anotacdo semantica do servico Read

Annotate Sub-Parameters of Complex Type

Farameter annotation from complex param [return {readThreefumbersSimpleMath}]
WADL Parameter W3DL Type Mandatory | OWL-5 Parameter OWL-5 Type
Figura 4.10: Anotacdo semantica do parametro return do servico Read

Tabela 2: Parametros do servigco Read

Parametro Tipo E Complexo? Term(? .de Ontologia de Dominio
Dominio
numberOne Entrada N&o ‘Real SimpleMathOntology
numberTwo Entrada N&o :Real SimpleMathOntology
numberThree Entrada N&o ‘Real SimpleMathOntology
Return Saida Sim Owl:Thing
numeros Saida N&o ‘Real SimpleMathOntology

e Servico Pot: o servico Pot é responsavel por calcular a poténcia

guadrada de um numero. Nesta Prova de Conceito foi usado o servico

potSquareSimpleMath, pois o teorema de Pithgoras necessita da

operacao de poténcia para elevar hipotenusa e catetos ao quadrado. A

Figura 4.11 mostra a interface de inclusdo para o servico Pot na e-
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ScienceNet e a Figura 4.12 exibe a anotacdo semantica para ele. A

relacdo da associacdo dos termos da ontologia de dominio com os

parametros do servico pode ser vista na Tabela 3.

Service Manager, - OWL s Creator

Enter URL{File |Rktp: {192, 168, 13, 126: 8050 /Simplefath s/ SimpleMathiebser viec iDL | [ ) Local File ] [ L Process ]
Operations Service Infarmation
negativeSimpleMath G EDE
rultiplicationsimpleMath
divisionSimpleMath [petsauaresmpietratn |
sartsimplebiath @ itk f v esciencenet,com, br ftadeuclasse fesciencenetiSimpleMathOntology., owkPot
readCneSimpleMath

Logical URI
sleepSomeSeconds
splithlumbersiath |http:Nwww.esc\encenet‘com‘hr,itadeuclassep’esc\encenetfpotsauaresimp\emath.ow\ |
readhumbersSimpleMath -
subtractionSimpleiath Service Description
sumSimpletiathy This service returns the potential square of a number. o]
readThreeNumbersSimpleMath =)
equalssimpleMath
differentSimpletath .l

readTwalumbersSimpleMath
splitMareMumber
modSimplelath

Inputs

WSDL Parameter WSDL Type OWL-5 Name OWL Type

xsd:double

simplemathan

number

Qukputs

‘WaDL Parameter WSDL Type

*sd:double

QWL-5 Mame
return

OWL Type
simplemathan

Hamespaces
ABER. URT

wsd hibtp: v w3, 0rg 2001 XMLSchemad ~

simplemathantalogy hitp:ff v esciencenet. com, britadeuclasse/esciencenstSimple. .. | -

rdf https vy w3, 0rg)f1999/02/22-rdf-syntax-ns# =
ol v om0 e 2002007 ol ™

o6 [+f

[1])#]

[ Cancel

][ Generate OWL-5 ]

3

Figura 4.11: Incluséo do servigo Pot na e-ScienceNet

Associantions between Services and Domains @

Domain Onkolagy ISequencenligningOntology

Service domain kerm IpotSquareSimpIeMath;pot

w | [] Search arly in this damain

2]

Suggested Term | Manual Selection || Simple Terms|

ncenet,com. brtadeuc

SimpleMathC

’ Cancel Associate

I

Figura 4.12: Anotacdo semantica do servico Pot
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Tabela 3: Parametros do Servigo Pot

Parametro Tipo E Complexo? Term9 Qe Ontologia de Dominio
Dominio
Number Entrada N&o ‘Real SimpleMathOntology
Return Saida N&ao :Real SimpleMathOntology

e Servico Sum: o servico Sum (sumSimpleMath) € o responsével por
realizar a soma entre dois numeros. A Tabela 4 mostra as anotacdes

semanticas entre seus parametros.

Tabela 4: Paradmetros do servigo Sum

Parametro Tipo E Complexo? Term? _de Ontologia de Dominio
Dominio
NumberOne Entrada N&o ‘Real SimpleMathOntology
NumberTwo Entrada N&o ‘Real SimpleMathOntology
NumberThree Entrada N&o :Real SimpleMathOntology
Return Saida N&o ‘Real SimpleMathOntology

e Servico Equals: este servico na composicao se torna necessario para
comparar a igualdade entre os lados de uma equagao retornando
verdadeiro ou falso (equalsSimpleMath). A Tabela 5 mostra a relacao

para a anotacdo semantica dos parametros.

Tabela 5: Par&metros do servigo Equals

Parametro Tipo E Complexo? Term9 Qe Ontologia de Dominio
Dominio
NumberOne Entrada N&o :Real SimpleMathOntology
NumberTwo Entrada N&o ‘Real SimpleMathOntology
Return Saida Nao Xsd:Boolean

e Conector SplitNumbers: ao se utilizar a operagdo Read, a mesma
retorna uma lista numérica, em outras palavras, para que seja utilizado
corretamente 0os numeros e estes, passados para 0S proximos servicos
corretamente, 0 uso de um conector que separa essa lista € necessario.
Para isso, utilizou-se o servi¢co splitNumbersSimpleMath, o qual recebe
uma lista de niumeros e retorna uma de suas posicdes. A Figura 4.13
mostra a inclusdo do conector na e-ScienceNet e a Tabela 6 mostra a

relagéo entre as suas anotagdes semanticas;
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Tabela 6: Pardmetros de SplitNumbers

Parametro Tipo E Complexo? Term9 Qe Ontologia de Dominio
Dominio
Numbers Entrada Sim Owl:Thing
Number Entrada Néao :Real SimpleMathOntology
Index Entrada N&o :Integer SimpleMathOntology
Return Saida Nao ‘Real SimpleMathOntology

Service Manager - OWL-s Creator

i

Operations
negativeSimpleMath
multiplicationSimpleMath
divisionSimpleMath
=grtSimpleMath
readOneSimpleMath
sleepSomeSeconds
readnumbersSimpleMath
subtractionSimpleMath
sumSimpleMath
readThreeNumbersSimpleMath
equalsSimpleMath
readTwoMNumbersSimpleMath
differentSimpleMath
splitMoreMumber
modSimpleMath
potSquareSimpleMath

Service Information
Service Name

splithumbersMath

Logical URT

http: [fwww.esdencenet.com, brftadeucdasse fesciencenet zplitiumbersMath, owl

Service Description

Enter URL/File |http://192,168. 13. 128:8080/SimpleMathws/SimpleMathWebServiec?WsDL

[ ™) Local Fi ] [ . Proces ]

[] Show services relate

Split numbers to generate the real inputs to service:

1 [

Inputs

WSDL Parameter

WSDL Type

ws.simplemath:numbers

OWL-S Nam= OWL Type

numbers owl:Thing

o8

simplemathontology:Intege

Cutputs

WS5DL Parameter
return

WSDL Type
wsd:double

OWL-5 Mame QWL Type
return simplemathontology:Real

o8

MameSpaces

ABBR.
wsd

URIL

http: /s, w3,0rgf200 1/XMLSchemas

simplemathontology

rdf

-
http: /fwww . esciencenet. com.br tadeudasse fesdencenet /Simple. .. |~ B
http:/fuwvw.w3.0rgf1999/0222rdf-syntax-ns# i

Cancel H Generate OWL-5 ]

Figura 4.13: Inserindo o conector SplitNumbers

Com os servigos inclusos na e-ScienceNet, 0 modelo de composicdo

para a criacdo do teorema de Pitagoras precisa ser criado. Este modelo €

especificado na e-ScienceNet através do desenvolvimento do modelo abstrato

de workflow. Este modelo é o ponto de partida para busca de servigcos para as

composicdes e execucdo do experimento.

A partir do carregamento da ontologia de dominio SimpleMathOntology,

0 usuéario seleciona a formula que relaciona as tarefas que formam o fluxo de

trabalho e, utilizando regras e restricbes existentes na ontologia, ele pode

sequencialmente modelar o fluxo de servicos. Como visto na Figura 4.4 B, além

da leitura dos valores, € necessario especificar uma sequéncia de operactes
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matematicas para a obtencdo do resultado. Essa sequéncia de operacdes
também pode ser obtida através de propriedades da ontologia de dominio
como previous_task e next_task, as quais auxiliam o usuario na ordem correta
de criacdo do modelo.

Um conceito importante que deve ser levado em consideracdo aqui é a
selecdo da conexao légica entre as tarefas, que podem ser sequenciais ou nao.
Neste contexto, sdo utilizados conceitos relacionados a redes de Petri [PETRI,
1962], aos quais se aplicam o formalismo légico nos fluxos de trabalho por
meio de conexfes como SEQUENCE, AND-SPLIT, OR-SPLIT, AND-JOIN ou
OR-JOIN.

As figuras 4.14, 4.15, 4.16, 4.17 e 4.18 mostram respectivamente a
inclusdo das tarefas Read, Pot, Sum, Equals e a finalizacdo da composi¢cdo no

modelo abstrato de workflow junto com suas conexdes ldgicas.

Domain Ontology | SimpleMathOntology v @ Load Domain Ontology

OWL Class Objetct Properties someValuesFrom ¥ | OWL Class Ranges

o arcuon
oL 5 Read " | | Object Property -7 owlThing
() Mathhiumerics -t 8 Fauals
- Irrational O

- Complex O

- Integer

O Real

(O Rational

i O Natural

- (&) MathFormules
{8 ]pythagoras.
() Bhaskara

(O Cubevolum
() cirdleArea = ) Continue dass sequence 3% Insert in Previous WF

Select related task property
previous_task v

Selected Classes to WF

Classes -
Equals
Pot
Sum

S§EE 4!

@ y
Task: Read - Possibles Next Tasks: Pot | Different | Division | Sqrt | Sum | Module | Multiplication | Equals | Subtraction | Negative

< >

SEQUENCE v

24, Insert task in WF |5 Close WF

Close

Figura 4.14: Incluséo da tarefa Read no AWF



112

Domain Ontology | v | @ Load Domain Ontology |

ow lase U s OWL Class Ranges
=0 Read
= MathNumerics Object Property
© Trrational
O complex
Integer
© Real
© Rational
© Natural
MathFormules
o]
O Bhaskara
O CubeVolum
: 8 ‘S:L:‘:ﬁ; e | continue class sequ... | | 1% Insert in Previous WF |

Select related task property

| previous_task v |

Selectad Classes to WF

Classes El
Equals
Pot . il
Sum
Read

HEEE

| anD-spLIT

7|

[ Bimeerttaskinwk | | 5 Close wF |

Figura 4.15: inclusédo das tarefas Pot e sua conexdo AND-SPLIT com
a tarefa Read

Domain Dnto\ogy‘ impl v‘ ‘ & Load Domain Ontology ‘

i Objeat Propeties oL clos R
prli 43 owlThing
[ MathNumerics Object Property =] Py
O Trrational P
) Complex e
O Integer et
O Real
O Rational
O Natural
(=) MathFormules
(o}
O Bhaskara
O CubeVolum

O CirdleArea
-~ () SquareArea hd ‘ & Continue class sequ... ‘ | i Insert in Previous WF |

Select related task property

previous_task ~ |

Selected Classes to WF

P4

| anp-Jom ~|

[ BimserttaskinWF { | & CossWF |

Figura 4.16: Inclusédo da tarefa Sum e a conexdo AND-JOIN entre os
catetos
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Domain Ontology | SimpleMathOntology v | & Load Domain Ontolagy

OWL Class Objetct Properties OWL Class Ranges

~ 0 read S owith
[-() Mathnumerics || Object Property 5 Eq'\s
QO Irrational L0
O complex ¥sYsum
8 LRnte‘ger - Q [N
eal
Q) Rational
Q MNatural
@ MathFormules
Q
O Bhaskara
O CubeVolum
O CircleArea
O SquareArea v | 2 continue class sequ... ‘ ‘ ¥ Insert in Previous WF ‘
Select related task property
| previous_task ~ | &
Selected Classes to WF
El
3

Equals

Pot . 2 . T3
Sum

Read

< > Ofrf-C

| anp-Jom ~|

[ Binserttaskinwr | | & Closewr |

Figura 4.17: Incluséo da tarefa Equals e a conexdo AND-JOIN com a
hipotenusa

Domain Ontology ‘ SimpleMathOntology v‘ | #% Load Domain Ontology

o o= Objett Propertis OWL Class Ranges
> o 2 owlThin
(=) MathNumerics | | object Property =) e Equ;‘s
-0 Trrational OB
() Complex -0
o hd wy:,
O Rea
-~ Rational
() Natural
=@ MathFormules
~Q
+- () Bhaskara
O cubevolum
O circlearea
O SquareArea hd | continve dlass sequ.. | | ¥ Insert in Previous WF |

Select related task property

| previous_task v |

Selected Classes to WF

e (=

Equals

Ofr|O-f
Sum
Read

FEE G

< ) Ofr|-C

| anp-Jom v/

| Bomserttascinwr | [ Close WF ¢

Figura 4.18: Finalizacdo da composicéo de Pitagoras

Com o desenvolvimento deste modelo a proxima tarefa no processo do
desenvolvimento do experimento é a pesquisa dos servicos web entre 0s peers

disponiveis na comunidade semantica Mathematics. Baseado no modelo, o
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usuario deve carrega-lo no Gerente de Pesquisa (Figura 4.19) o qual possibilita
a realizacdo de buscas de cada um dos servicos existentes e adiciona-los

COmo potenciais servigos na sua composicao.

(®) By Abstract Workflow (_) By Free Services |Read next_task v | B

| Pythagoras.awf IE‘E ~

v

| | mput Connector | || 3o | = | oo are [¥] Repeat output on reseach connectors

ocieted Petri Op Parameter Semantic Type Syntatic Type

> < >

Connectors Associated

Task Operation Association Service URL | =

Service Informations

¢ Connect parameters Close

Figura 4.19: Carregando o modelo abstrato no gerente de pesquisa de
Servicos

Como visto nas secdes sobre os Gerentes de Pesquisa (se¢éo 3.2.7) e
Composicdo (secdo 3.2.8), a pesquisa ndo é feita somente levando em
consideracdo 0s nomes das tarefas, mas sim, a inferéncia de termos
relacionados a tarefa, o que leva a comparacdo semantica e sintatica de
servicos verificando a sua compatibilidade com a composi¢cédo. Além disso, foi
demonstrado que a tarefa Read necessita de um conector para separar 0s
nameros recebidos para os proximos servicos. Obedecendo as tarefas dos
modelos, as buscas por servicos sao respectivamente: Figura 4.20, Figura
4.21, Figura 4.22, Figura 4.23 e Figura 4.24.
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(®) By Abstract Workflows () By Free Services Read | |task d_by
Related terms
Read ~
v
e e [] only cannector for this service [ Input Connector E| D Repeat output on reseach connectors
(=5 virtualwz
Task Operation Domain Associeted Petri O Parameter Semantic Type Syntatic Type
+ ~[EThe search don't had any results of P P P V! P
(17 Tadeu_PEER
S The search don't had any results of
(4 VirtualxP
P 0 ¥ readT hreeNumbersSimpleMath -
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
] Task Operation Association Service URL | =
< > < >
Service Informations
~
@ Service Name: readThreeNumbersSimpleMath
8 Service Description: This service read three numbers and return its in = List.
Domain Term: Read
# Inputs:
- ic]: hitp:// wd#Real - ic]: hetp:// 2001/XML
[ ticl: http:// wl#Real - icl: https// 2001/XMLScher
- il httes// i br/tad wiReal - icl: httes// 2001/XML double v
Connect ‘ | Close

Figura 4.20: Busca dos servicos relacionados a tarefa Read

(®) By Abstract Workflow () By Frea Services |Read | |task, i_by v|
Related terms
Read A~
v
Services Finded Selected Services [] only connector for this service [ ] Input Connector El Parameters Repeat output on reseach connectors
Task Operation Domain Associeted Petri Op i | Parameter Semantic Type Syntatic Type
readThreeNumbersSi. AND-SPLIT _ [, L [Real double
numberThree ‘,l Real double
numberTwo 4 |Real double
return " |Real dauble
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
%2 virtualxp ’ _ i Task Operation Association  Service URL | =
: The search don't had any results or failures happen in the research.
5 Virtualw? readThreeNumbersSi... [splithumbersMath numeros ttp://192.168.1
i [Z1The search don't had any results or failures happen in the research.
Tadeu_PEER
=1 splithumbersMath_1
< >
Service Informations
~
@ Connector Name: splitNumbersMath
@ Connector Description: Auto generatad from http://192.168.13.128:8080,
# Inputs:
® index it i/ fvwe, - https//vevsue,ui3.0rg/ 200 1/XMLSchema #int
® numeros icl: hitp// wi#Real - il httos// 2001/XML
® index ic]: http:/ /v, - ic]: http:// wwe.vid.0rg/2001/XMLSchama#int
P v
Connect parameters ‘ | Close

Figura 4.21: Busca do conector Split para a tarefa Read
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(®) By Abstract Workflows () By Free Services Pot

| |ta.sk

| by

Related terms

Pot - Negative - Multiplication

~

v

Services Finded

["] only connectar for this service

[ nput Connector

[ =] parameters

Repeat output on reseach connectors

Selected Senvices
Eh virtualw?

+ [ The search don't had any results o
(1 Tadeu_PEER
H The search don't had any results of
48 Virtualxp

B 0 ¥ ot SquareSimpleMath - [Pot]

readThreeNumbersS

Task Operation Domain Associeted Petri Op i | Parameter Semantic Type Syntatic Type
readThreeNumbersS AND-SPLIT numberOne " |Real double
numberThree " Real double
numberTwo " Real double
return |Real double
return |Real double
return Real double
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
& Task Operation Association Service URL || =

< > < >
Service Informations
~
® Service Name: potSquareSimpleMath
# Service Description: This service returns the potentis| square of a number.
Domain Term: Bot
# Inputs:
# number ] : hitp:/ ) . wi#Resl - ic]: http:// 2001/XML
® outputs: -
Connect ‘ | Close

Figura 4.22: Busca de servigos para a terafa Pot

(®) By Abstract Workflow (") By Free Services |Sum

| task. _by
Related terms
sum A
v
e e [] only connector for this service || Tnput Connector El P Repeat output on reseach connectors
v
a . gd;:‘;?si?:ch don't had any results o Task Operation Domain Associeted Petri Op Parameter Semantic Type Syntatic Type
1 VirtualXP (3 |Read readT hreeNumbersSi... [Read [AND-SPLIT | | |humber '%lRea‘ |doub\e
| [ The search don't had any resuts of @IPot __________lpotSquareSimpleMath AND-JOIN Elreal Joubl
£ Virtualw? T Pot potSquareSimpleMat... Pot AND-JOIN return Real ouble
“. £+ sumSimpleMath - [Sum] tSquareSimpleMat... r
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
& Task Operation Association Service URL | =
< > < >
Service Informations
~
# Service Name: potSquareSimpleMath_1
# Service Description: This service returns the potential square of a number.
Domain Term: Pat
® Inputs:
# number http:// ol Ontol wEResl - http:// 2001/XMLS
® outputs: =
Connect parameters ‘ | Close

Figura 4.23: Busca de servigos relacionados a tarefa Sum
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task_performed_by v | 2
Related terms
Equals -
v
e F | celected Services ["] only connector for this service [ Input Connector | ' | 3 | = | oo Repeat output on reseach connectors
Bﬁ %nﬁ:g(:aarch don't had any results o Task Operation Domain Associeted Petri Op Parameter Semantic Type Syntatic Type
(147 Tadeu_PEER (3 |Read readT hreeNumbersSi... [Read /AND-SPLIT | | |nymberOne ' |Real double
[ The search don't had any results o Pot otSquareSimpleMath |Pot IAND-JOIN _|r 3
35 Virtualw? Pot potSquaresimpleMat... |Fot /AND-JOIN_|r{ |numberTwo Real double
PN - qualsSimpleMath - [Equals) €] potsquaresimpleMat... [Pot AND-JOIN _|r{ ety % |Real double
sumSimpleMath AND-JOIN
< 2> < 2>
Connectors Results Connectors Associated
& Task Operation Association Service URL | ™=
< > < >
Service Informations
~
# Service Name: equalsSimpleMath
Ontol wd#R sl - el hitpi//, 2001/XML
\avisRaal - ticl: hitp:// 2001/XML
~
Connect parameters Close

Figura 4.24: Busca de servicos relacionados a tarefa Equals

Terminado o processo de busca dos servigos compativeis é necessario

gue seja realizado o processo de conexdo entre 0os parametros dos servicos

(Figura 4.25). Alguns como € notorio, precisam de valores manuais, como por

exemplo, 0s primeiros servicos necessitam que sejam informados os valores

iniciais para seus parametros de entrada, a fim de se obter um ponto de partida

para todo o processo. As configuragdes de cada parametro segue o descrito na

Tabela 7.
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Task
Read

Service

readThreeNumbersSimpleMath

Petri OP
AND-SPLIT

Next Service

potSguaresimpleMath |pots...

Read splithlumbersMath

Read

splithlumbersMath_1

Read

splithlumbersMath_2

Parameters | INPUTS

Input Params
numberCne - readThreeMumbersSimpleMath - T1

Value
|[Manua| Walug] - 5

numberThree - readThreeNumbersSimplaMath - T1

|Manual value] - 4

numberTwo - readThreeMumbersSimpleMath - T1

|[Manua| Value] - 3

E Save and Share

Try to execute

Figura 4.25: Configuragéo das conexdes entre 0S Servigos.

Tabela 7: Conexao entre parametros e valores manuais

Servico / Tarefa Parédmetro Tipo Manual Valor
NumberOne Entrada X 5
NumberTwo Entrada X 4
readThreeNumbers / NumberThree Entrada X 3
Read splitNumbers:Numbers
Retun Saida splitNumbers_1:Numbers
splitNumbers_2:Numbers
. Numbers Entrada readThreeNumbers:Return
splitNumbers /
Index Entrada X 0
Conector de Read .
Retun Saida potSquare:Number
. Numbers Entrada readThreeNumbers:Return
splitNumbers_1/
Index Entrada X 1
Conector de Read .
Retun Saida potSquare_1:Number
. Numbers Entrada readThreeNumbers:Return
splitNumbers_2/
Index Entrada X 2
Conector de Read -
Retun Saida potSquare_2:Number
otSquare / Pot Number Entrada splitNumber:Return
potsq Return Saida equals:NumberOne
Number Entrada splitNumber_1:Return
1/P =
potSquare_1/Pot Return Saida sum:NumberOne
Number Entrada splitNumber_2:Return
tS 2/ Pot =
potsquare_ ° Return Saida sum:NumberOne
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NumberOne Entrada potSquare_1:Return
sum /Sum NumberTwo Entrada potSquare_2:Return
Return Saida equals:NumberTwo
NumberOne Entrada potSquare:Return
equals / Equals NumberTwo Entrada sum:Return
Return Saida Resultado Final

Finalizado o processo de conexdo 0 usuario pode salvar o que é
chamado de composicao funcional, ou seja, um arquivo onde € armazenada
toda a configuracdo de conexdo entre os parametros permitindo seu
compartilhamento para execugcdo em outros peers e futuras alteracbes. Neste
momento também é permitido o acesso a funcionalidade de execucdo da

composi¢cdo como pode ser visto na Figura 4.26.

. e )
@ Start @ Stop Time Elapsed [00:00:03:3395]

Task Operation Connectors Parameter

@ |Read readThreeNumberssimpleMath _|splitNumbersMath, splith] |2 \nymber - equalssim
(&) |Pot potSquareSimpleMath -
©[Fot potSquareSimpleMath_1 ~ |number2 - equalsSi
(&) |Pot potSquareSimpleMath_2

[«

W |return -

=) |Sum sumSimpleMath
% Equals equalsSimpleMath

<

@ Workflow Information @ Parameter Information

[12/30/2013 at 05:39:28 PM]: The task [Equals] whose its operation is [equalsSimpleMath] was executed with
[12/30/2013 at 05:39:28 PM]: The Pythagoras.awf was executed completely with success at 00:00:03:3395! G

FINAL RESULT:

return = true

<

[@] Save Results

Figura 4.26: Execucao da composicao de Pitagoras

De acordo com a formula do teorema, ao final dessa execucdo é
verificado se o quadrado da hipotenusa € igual a soma dos quadrados dos
catetos, cabendo a tarefa Equals a resposta entre true ou false. O resultado
dessa composi¢cdo pode ser salvo em arquivo e este pode ser analisado,
editado e compartilhado entre os peers.
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Foi realizado também nesta Prova de Conceito o compartilhamento da
composicao funcional para outros peers conectados a comunidade semantica
Mathematics e o resultado disso foi que, ao terminar de fazer o download do
arquivo funcional, o peer conseguiu executar a mesma composi¢ao criada
anteriormente sem realizar nenhuma alteracdo. Tal experimento é retratado

através da Figura 4.27.

Workflow Execution - [Pythagoras.awf] E‘

Connect Parameters - Pythagoras. awf 3
13 m @ Time: Elapsed [00:00:04:4250]

Task Operation Connectors Parameter

st splithlumberstiath, splthomb SRR
) ot potSquareSimpletath "
) [Pot pokSquareSimpletath_1 (5
) Pot potSquareSimpleMath_2 1
) [5um sumSimpleMath =5
@ Fquals equalsSimplelath et
T e
Parameters |INPUTS - - ﬁ —
o8
lath - T1 |
&2
lath - T1 |
< EANES >

() workflow Information | | 851 Parameter Infarmation

[12/30/2013 at D6:04:40 PM]: The task [Equals] whose its operation is [equalsSimplerath] was executed with ¢ A
[12/30/2013 at 06:04:40 PM]: The Pythagoras.awf was executed completely with success at 00:00:04:4250! Co

FINAL RESULT:

retrn = frue

~
< >

[ [, save and share ][ () Try to execute ][ Close

Figura 4.27: Execucao do workflow funcional de Pitagoras em outro
peer da e-ScienceNet

Apesar de apresentar uma composicdo relativamente simples, esta
prova de conceito apresentou indicios de que um cientista, baseando-se na
proposta de laboratorios colaborativos entre pesquisadores e compartilhamento
de recursos, e, também, apoiado por termos e regras disponiveis nas
ontologias de dominio, pode: especificar um modelo abstrato do seu
experimento; e realizar a busca dos servicos web semanticos que estejam
compartilhados entres os peers da comunidade semantica, contando ainda,
com a inferéncia nas ontologias de dominio, de termos que estejam associados
a tarefa a ser pesquisada. Apdés a descoberta dos servicos web e sua
composicao, o cientista conta com um modelo funcional de seu experimento, o

gual pode ser executado para a visualizacdo de resultados e compartilhamento.
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4.3 PROVA DE CONCEITO 2

No intuito de demonstrar o uso da e-ScienceNet para a criagdo de
experimentos cientificos mais complexos em um ambiente colaborativo, esta
prova de conceito ira tratar do dominio de Bioinformatica, subarea de
alinhamento/sequénciamento genético.

Partindo deste dominio, é possivel imaginar um cenario em que um
biblogo, apoOs colher amostras de alguns seres, realiza o processo de
sequénciamento de tal material em um sequénciador genético, desejando obter
informacfes sobre elas através de mecanismos de comparagdo. Existe um
conceito biolégico afirmando que: “se duas sequéncias (nucleotideos ou
proteinas) apresentam similaridades, é possivel que suas funcdes sejam
razoavelmente similares.” [DA SILVA, BRAGA e CAMPOS, 2012]. Baseando-
se neste conceito, o pesquisador deseja saber informacdes sobre as suas
amostras, verificando, em primeiro lugar, se as mesmas ja foram processadas
por algum outro cientista. Para obter tais informacdes, o cientista utiliza
algoritmos de alinhamento de sequéncias. Neste contexto, DA SILVA, BRAGA
e CAMPOS [2012] replicou em seu trabalho um modelo de composicao de
servicos capaz de realizar o alinhamento entre sequéncias genéticas, o qual €

apresentado na Figura 4.28.
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Figura 4.28: Workflow para alinhamento de sequéncias proposto por
DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012]

Este modelo de composicdo apresenta a seguinte sequéncia de
execucao: 1) as sequéncias sdo recuperadas através de um servico que faz
acesso a uma base de dados de sequéncias biolégicas; 2) As sequéncias
recuperadas sao lidas e formatadas; 3) De posse das sequéncias formatadas,
0 servico realiza o alinhamento baseando-se em algum algoritmo de
alinhamento; 4) Os resultados sao apresentados aos cientistas.

Com a ajuda semantica fornecida pelas ontologias de dominio existentes
na e-ScienceNet, é possivel que o cientista (que ndo tenha conhecimento
suficiente do dominio computacional) consiga desenvolver, de maneira
faciltada, o modelo a ser executado. Assim, esta PoC se baseia na
implementacéo real do modelo de workflow proposto por DA SILVA, BRAGA e
CAMPOS [2012] na e-ScienceNet, com o intuito de verificar a viabilidade do
desenvolvimento deste workflow j& especificado.

Considerando a proposta de laboratorios colaborativos, este cientista ao
entrar na e-ScienceNet se depara com a comunidade Bioinformatics. Tal
comunidade € a responsavel por concentrar os pesquisadores que tenham
interesse nas subareas deste dominio, a fim de compartilhar recursos,
conceitos e resultados entre seus colaboradores. Sendo assim, os cientistas

podem solicitar recursos e servicos de outros membros, tendo em vista a
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execucdo da pesquisa. Dentro desta comunidade semantica, existem as
ontologias de dominio, as quais fornecem termos, regras e conhecimento sobre
um dominio especifico. Uma das ontologias de dominio disponiveis nesse
grupo de interesse € a SequenceAligningOntology detalhada no trabalho de
COSTA et al. [2013]. No entanto, algumas modificacfes foram necessarias na
SequenceAligningOntology para que forneca suporte semantico a outros
servigcos e termos relacionados ao alinhamento de sequéncias (Figura 4.29).
Notadamente, as tarefas definidas em DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012].
A ontologia completa pode ser obtida em:

http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SequenceAligningOntology.owl

—
—_— -

DaSivaSample

+ = m
aligning
:[ DaSilvaSample URL: fip o com bifSexquencakligni g Onlology#0S3
-
-—
R -

+ - uperclasses:
‘ read_and_format ‘ — = S

DaSivaSampla SubClassOf bioinkrmatics_sequencing_plathm
DaSivaSampla SubClassOf worklow_possible_tasks soma gal_saquances
| - DaSivaSampls SubClassOf worklow_possible_tasks soma

pad raad_and_formal_ssquance
- - DaSivaSampls SubClassOf worklow_possible_tasks soma aligning

-
-

v..
[ get sequences ]

_sequence

Figura 4.29: DaSilvaSampe workflows_possible_tasks em

SequenceAligningOntology

Neste contexto, 0s servi¢cos e 0s conectores correspondentes as tarefas
que descrevem o0 modelo devem ser disponibilizados pelos peers da e-
ScienceNet que estejam conectados na comunidade Bioinformatics para que
seja possivel a busca por estes servigcos. O processo de anotacdo semantica
de um web service na e-ScienceNet, € sempre similar alterando apenas os
termos da ontologia de dominio para a anotacdo semantica. Abaixo, estao

destacados os web services utilizados nesta PoC 2:

e GetSequence: a tarefa getSequence corresponde a busca por
sequéncias em bases de dados biologicas. O servico web relacionado e
disponibilizado na e-ScienceNet é o fetchBatch, que busca uma
sequéncia (nucleotideo ou proteina), passando a ela o cédigo fasta e o

nome da base de dados como parametros principais. A Figura 4.30


http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SequenceAligningOntology.owl
http://plscience.superdignus.com/e_ScienceNet/SequenceAligningOntology.owl
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mostra a anotacdo semantica para o servico e a Tabela 8 exibe a

relacdo dos termos para 0s parametros do servico;

Associantions between Services and Domains

Service domain term |GetSequence;fasta

Damain Ontology | SequencedligningCntalogy

Suggested Term | Manual Selection | Simple Terms

w | [[] Search only in this domain

Fasta_format

|http:,ifgahnella:astru .com,br/SequencealigningCnbology #Fasta_format

Cancel ] [ Associate

Figura 4.30: Anotacdo semantica para a tarefa GetSequence

Tabela 8: Paramentros de GetSequence

Parametro Tipo E Termo de Dominio Ontologia de Dominio
Complexo?
Db Entrada N&o :sequence_database SequenceAligninOntolgy
Ids Entrada N&o .fasta_code SequenceAligninOntolgy
format Entrada Nao xsd:String
Style Entrada Nao :raw_sequence_format | SequenceAligninOntolgy
fetchBatchReturn Saida Néo :fasta_format SequenceAligninOntolgy

Read and Format Sequence: este servico é responsavel por formatar

as sequéncias obtidas para o servi¢co de alinhamento. Para tal tarefa, foi

associado um servico web para remocdo de espagos e caracteres

indesejaveis. A Figura 4.31 mostra a anotagdo semantica para o servico

e a Tabela 9 mostra a relacdo dos termos para os parametros;



Domain Ontology | SimpleMathOntology

Service domain term Read_and

Suggested Term | Manual Selection | Simple Terms
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v | [] Search only in this domain

L

Name

read_and_format_sequence

http://gabriellacastro.com.br/SequenceAligningOntology#re

Cancel

Associate

Figura 4.31: Anotacdo semantica para Read and Format Sequences

Tabela 9: Parametros de Read and Format Sequences

Parametro Tipo E Complexo? Termo de Dominio Ontologia de Dominio
sequences Entrada N&o :fasta_format SequenceAligninOntolgy
separator Entrada N&o xsd:String SequenceAligninOntolgy

Return Saida Néo :fasta_formar SequenceAligninOntolgy

e Alignment: dentre os varios algoritmos para a realizacao de alinhamento

de sequéncias, aqui foi selecionado o servico web do Clustal Omega,

devido ao fato de que o modelo proposto necessita de realizar o

alinhamento de mais de uma sequéncia, portanto, este servico foi

selecionado. A anotacdo semantica relativa a este servico no processo

de inclusédo pode ser vista na Figura 4.32, e seus parametros na Tabela

10.




Associantions between Services and Domains

Mame

Damain Onkalogy | SequenceligningOntology

Service domain term |Clustal

Suggested Term | Manual Selection | Simple Terms

+ | [[] Search anly in this damain
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Cancel

J

Associate

Figura 4.32: Anotacdo semantica para o servico de Alignment

Tabela 10: Parametros de Clustal Omega

Parametro Tipo E Complexo? Termo de Dominio Ontologia de Dominio
Email Entrada Nao xsd:String
Title Entrada Nao xsd:String

Sequence Entrada Nao :fasta_format SequenceAligninOntolgy
Outfmt Entrada Néo xsd:String
Return Saida N&ao xsd:String

O servigco Clustal Omega, por depender de recursos computacionais

mais que os outros, é disponibilizado como um servico web assincrono, ou

seja, ele devolve um identificador ao usuario e fica executando o processo. O

usuario é quem tem que verificar através de outros servigcos, se 0 processo

terminou e se obteve resultados. Sendo assim, existe a necessidade de

inclus&o de outros dois servigos para se comunicar com o Clustal por meio da

categoria conectores, sendo eles:

7

e Conector getStatus de Clustal Omega: este conector é responséavel

por verificar se o servico clustal omega terminou seu processo de

execucdo. Ele realiza a requisicdo aos servidores trazendo de volta

mensagens como: RUNNING para em execucdo, FINISHED para

concluido e NOT FOUND para os processos ndo encontrados. A Figura

4.33 mostra a inclusao deste conector na e-ScienceNet.
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Service Manager - OWL-s Creator g|
Enter URL/File Ihttp:,ifwww.ebi.ac.uijDD\s,iservicssfsuam’dustalo?wsdl | [ ELD:&\ File I [ . Process ]
Operations Service Information

[[] Show services related

Service Mame

getParameters
getResultTypes

|getStatusC\ustal

run
getResult

getParameterDetails et R

|http ihvwsiy, esciencenet. com. br ftadeudasseesciencenet/get StatusClustal ol

Service Description

Get the status of a submitted job

&[] B

Waiting for execution while the task wasn't be FINISHED and put 60 secondos to run this service again.

Inputs

WSDL Patameter WSDL Type: OMWIL-5 Mame Ol Type

*(8)

CQutputs

W3DL Parameter W3OL Type OMWL-5 Mame OWL Type
xsdistring xsdistring

*/[8]

MameSpaces
ABER URI
xsd htkp: e, w3, 0rgf2001 fRMLSChemad ~
rdf hittpe jfwnn, w3, 0rgf 1999002 [ 22-rdf-synkax-ns# 3 E
ol htkp: § fwnens, w3, argf200Z§07 fowl# =
o bt d ananss 3 e 0004 frof-srhemad i

[ Cancel ] [ Generate OWL-5 ]

Figura 4.33: Inclusédo do conector getStatus para Clustal Omega

Conector getResult de Clustal Omega: este conector é o responsavel por
obter o resultado da execucédo de um alinhamento realizado pelo servico
Clustal Omega. Porém, o mesmo sO deve ser executado apdés o
conector getStatus retornar a mensagem FINISHED. Na Figura 4.34 é

possivel visualizar a interface de inclusdo do conector getStatus.
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x)

Enter URL/Filz Ihttp:h’www‘ebl.ac.uHToo\s,iserwcesp’soap,iclustalo?wsdl

| [ ) Local File ] [

. Process ]

[] Show services related

Operations Service Information
getStatus Service Name
QetParameters
lgetResultTypes |getRasu\tCIustalOmega
run

Logical URL

getParameterDetails

|http:,ifwww.esc|encenet‘ com.brjtadeuclasse/escdencenetigetResulkClustalOmega. owl

Service Description

Get a job result formatted using a particular renderer and the most comorm render is "aln-clustal” to be putted on subpar  #
ameter type. E
v
Inputs
WSDL Parameter WDL Type OWL-5 Name WL Type
jobId |xsd:string jobId |sesd:string
bype wsd:string type wsdistring
Outputs
WSDL Parameter OWL-5 Name WL Type
s igr
&

Mamespaces

ABER.

soap.jdispatcher.ebi.ac.uk

LRI
hittp:/soap.jdispatcher  ebi.ac ki

xsd

hitkp: f fwwe, w3, org 2001 fXMLSchema#

rdf

[ ][%]

& BB

hittpe j fwwa. w3, org) 199970222 rdf-syntax-ns#

il b f Banaman i3 oo 20002 807 frl

[ Cancel H Generate OWL-5 ]

Figura 4.34: Incluséo do conector getResult para Clustal Omega.

Como ja dito, a primeira etapa no desenvolvimento de uma composi¢ao
na e-ScienceNet é a criacdo do modelo abstrato. Neste caso, a interface de
desenvolvimento deste modelo carrega as ontologia de dominio e as tarefas
relacionadas a composicdo do modelo. Com o conhecimento obtido na
ontologia, é possivel saber que as tarefas relacionadas pelo modelo proposto
DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012]

Read_and_Format_Sequences e Aligning. Baseando-se nas

por sdao Get_Sequences,
regras de
sequéncia de tarefas, também descritas na ontologia de dominio, o cientista
consegue especificar o modelo abstrato para a pesquisa de servigcos web. A

Figura 4.35, apresenta o modelo abstrato especificado.
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Domain Ontology | SequenceAligningOntology v &% Load Domain Ontology

OWL Class Objetct Properties someValuesFrom v owl Class Ranges

O protein_sequence ~
E-@ nucleotide_sequence Object Property
© DNA_sequence viorkflow_possible_tasks

L0 RNA_sequence

[=1> owlThing

B-® NGs
O FLX_454
O tsMs

----- O sanger ©

CLA hininfarmatine alnarithm
< > @ Continue class sequ... @’v Insert in Previous WF

Select related task property
previous_task v

Selected Classes to WF

Classes

FHE G

get_sequences

read_and_format_sequence

< >

SEQUENCE 4

%, Insert task in WF

Close

Figura 4.35: Inclusdo da tarefa Aligning e finalizacdo do modelo

abstrato

E possivel perceber, comparando a Figura 4.28 com a Figura 4.35, que
0 modelo abstrato gerado pela e-ScienceNet corresponde exatamente ao
modelo proposto por DA SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012].

Com a criacdo do modelo abstrato da composi¢cédo, a etapa seguinte
consiste na busca pelos servigos a fim de realizar a composi¢do dos mesmos
em um modelo funcional. Essa busca é realizada através do compartilhamento
de informacbes entre os peers da comunidade semantica (Figura 4.36), 0s
guais possuem o conhecimento sobre servicos web e disponibilizam as suas
anotacdes semanticas tornando-os pesquisaveis para as composicdes a serem
realizadas.

O Gerente de Servico, baseando-se no modelo criado, realiza as
pesquisas nos peers da e-ScienceNet a partir das tarefas, utilizando ou nao
maquinas de inferéncia para a descoberta de termos relacionados as tarefas
propostas no modelo. Apds isso, sdo pesquisados servigcos web, realizando o
alinhamento semantico e sintatico dos servicos por meio das informacdes

inferidas pelas ontologias OWL-SE. Por exemplo, a Figura 4.37, mostra as
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inferéncias obtidas na ontologia de dominio SequenceAligningOntology para a

realizacdo da tarefa aligning, obtendo como resposta, clustal_omega, clustalW,

blast e outras.

Domain OWL: SequenceAligningOntology
Services: recoverFasta

joinSequences

runBlast

runBlastP

runClustalOmega...
Connectors: getResultBlastP

getResultClustalOmega

fetchBatch...
4
---------------
~@————Request /
Request / ’ Response
AR~ |
l( Tadeu_PEER (SN) \l

|:|j Bioinformatics |:|:i
preer M ReqUESt/__—/\’IRTL’ALXP

' Response

g :

W eainie s ¥
Domain OWL: SequenceAligningOntology I:] Domain OWL: SequenceAligningOntology
Services: runEmboss = Services: getSequence

getTBlastN runBlastAlign
executeBlastX... alignmentClustalOmega...
Connectors: fetchBatch VIRTUALW7 Connectors: getStatusClustalOmega
getBlastNResult... getResultClustalOmega...

Figura 4.36: Ambiente colaborativo para Bioinformatics

'.EJ By Abstract Workflow ( :' By Free Services | aligning task_performed_by

Related terms
TBLASTX - BLASTN - BLASTP - BLASTX - TBLASTHN - BLAST_Basic_Local_Alignment_Search_Tool - Smith_Waterman - EMBOSS - Clustal_Omega - MultiAlign - Clustalw2

Figura 4.37: Inferéncia de servicos relacionadas com a tarefa aligning

Respectivamente as figuras 4.38, 4.39, 4.40, 4.41 e 4.42 mostram 0
processo de pesquisa dos servicos para as tarefas getSequence, read and
format sequence e aligning, e os conectores getStatus e getResult da tarefa

aligning.
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(®) By Abstract Workflow (_) By Free Services gat_ ‘ ‘rask i_by

Related terms
FASTA

]

Selected Senvices [] only connector for this service [ | Input Connector

Services Finded

El Parameters
Tadeu_PEER

-} RecoverFasta_2 - [FASTA] Task Operation Domain Associeted Petri Op Parameter Semantic Type Syntatic Type

=42 virtualxP (D |get_sequences GetSequence |[FasTA |AND-J0M
PCY CciSequence 2 - [FASTA] et_sequences RecoverFasta_1 |[FasTA |aND-10M

Repeat output on reseach connectors

< > < >
Connectors Results Connectors Associated
=] Task Operation Association Senvice URL | = |
< >
Service Informations
A

@ Service Name: GetSequence_2

# Service Description: Parameters: -database: to nudeotide: genbank; to protein: uniprotkb -ids: any fasta code -format: fasta -style: raw
Term: FASTA

®db ic]: http: i q _database - icl: http:// 2001/XML
® format ic]: http:/ 2001/XML a - [Syntatic]: http:// 2001/ XML g
®ids il https _cods - tic]: https// 2001/XMLSchemasstring v

Connect parameters | Close

Figura 4.38: Busca dos servicos relacionados a tarefa getSequence

(®) By Abstract Workflow (_) By Free Services |read_and_format_sequence ‘ |task d_by

Related terms

GroupSequences
e En CalantorlSennees [ only connector for this service [ | Input Connector El TS Repeat output on reseach connectors
(= VirtualxP
: Task Operation Domain Associeted Petri Of Parameter Semantic Type Syntatic Type
*~[E1 The search don't had any results of = B D - L2 i ic
(=" Tadeu_PEER GetSequence AND-JOIN db sequence_database string
B 6 YjoinSequences - [Grou | t RecoverFasta_1 - !
[ q . 2 [FASTA |AND-10I ormat string string
ids fasta_code string
style * [raw_sequence_format string
fetchBatchReturn fasta_format string
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
] Task Operation Association Service URL | ™=
< > < >
Service Informations
X ~
8 Service Name: joinSequences
@ Sarvice Description: Auto genarated from http://192.168.13.1 PWSDL
® Domain Term: GroupSequances
& Inputs:
http:// 2001/XML a- [ ic]: http:// 2001/XML a
L] tic]: hitps/ _format - [ icl: hittp://vamer.vi3 ora/ 2001/ XMLSchema #string
ie]: http:/ b i _farmat - [ icl: http://vs/ v

Connect | Close

Figura 4.39: Busca do servico relacionado a tarefa read and format
sequences




132

(®) By Abstract Workflow () By Free Services |aligning ‘ ‘task_performed_by v‘
Related terms
TBLASTX - BLASTN - BLASTP - BLASTX - TBLASTN - BLAST_Basic_Local_Alignment_Search_Tool - Smith_Waterman - EMBOSS - Clustal_Omega - MultiAlign - Clustal\w2. ~
v
Sarvices Finded Selected Services [ only connector for this service || Input Connactor El Parmmatare] Repeat output on reseach connectors
(=32 VirtualxP o . o
Task Operation Domain Associeted Petri Of Parameter Semantic Type Syntatic Type
£ runBlastAlign - [Smith_Waterman] P P . yp i o
6T AlignmentClustalOmega - [Clustal_ft A MEE IR |GetSequence [FASTA |AnD-JOmM separator -~ |string string
)4 Tadeu PEER RecoverFasta | sequences " fasta_format strin;
£} runBlastP - [BLASTP] = . q e L g
R T T AT Wl read_and format_se... joinSequences GroupSequences EEEEAE sequences * fasta_format sequence
£} runclustalomega - [Clustal_Omeg; return " fasta_format string
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
] Task Operation Assaciation Service URL -
< > < >
Service Informations
~
@ Service Name: AlignmentClustalOmega
8 Service Description: This is a sequance align algarithm. To parameter: -outmt: "fa" or "selex” o "clustal’ -sequence: any fasta format Obs: is necassary to connect some connector getStatus and before a
connector getResult.
8 Domain Term: Clustal_Omega
 Inputs:
® email ic]: http://) 2001/XML - [Syntatic]: htte:// 2001/XMLSch
@ title [Semantic]: http://wwwin3.0rg/2001/XMLSchemas#string - [Syntatic]: http://vww.w3.0rg/2001/XMLSchema#string ~
Connect parameters ‘ ‘ Close

Figura 4.40: Busca de servico relacionado a tarefa aligning

(®) By Abstract Workflow () By Free Services |aligning | task_performed_by

Related terms

TBLASTX - BLASTN - BLASTP - BLASTX - TBLASTN - BLAST_Basic_Local_Alignment_Search_Tool - Smith_Waterman - EMBOSS - Clustal_Omega - MultiAlign - ClustalW2 ~
v
Senvices Finded Selected Services ["] only connector for this service [ Input Connector El Parameters epeat output on reseach connectors
Task Operation Domain Associeted Petri Op Farameter Semantic Type Syntatic Type
@ |get q FASTA |AnD-10I email * |string string
RecoverFasta_1 |AND-J0M 7
GetSequence_2 title string string
J L oinSequences outfmt " |string string
* aligning AlignmentClustalOmega Clustal_Omega 3
sequence fasta_format string
status string string
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
7] Task Operation Association Service URL El
'# AlignmentClustalOme... getStatusClustalOmega jobld == jobId  http://wew.ebi.g
< >

Service Infarmations

® Connactor Name: getStatusClustalOmega ~
@ Connector Description: Get the status of a submitted job Put a loop while output vasn't FINISHED and retrieve again at 60 seconds.
@ Inputs:
# jobId ic]: bt/ 2001/XML a - [Syntatic]: http://: 2001/XML
® Cutputs:
@ status ic]: http:// 001/XML - tic]: hitp://: 001/XML v

Connect | dose

Figura 4.41: Busca do conector getStatus para a tarefa algining
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- [ getResultClustalomega_2
[ getStatusClustal_2

=7} Tadeu_PEER
[ fetchBatchConnetor 1

[ & [getResultClustalomega_3

(®) By Abstract Workflow (_) By Free Services |alianing task_performed_by v | B
Related terms
TBLASTX - BLASTN - BLASTP - BLASTX - TBLASTM - BLAST_Basic_Local_Alignment_Search_Tool - Smith_Waterman - EMBOSS - Clustal_Omega - MultiAlign - Clustaltv2 ~ ‘
Services Finded | Selacted Services [ only connector for this sarvice [ ] Input Connector | 5 | 3¢ | = | oo Repeat output on reseach connectors
Task Operation Domain Associeted Petri Op Parameter Semantic Type Syntatic Type
GetSequence FASTA |AnD-101 email 4 [string string
RecoverFasta_1 FASTA |AN D-JOIN 3 N
GetSequence_2 FASTA [AND-JOIN title - |string string
oinSequences GroupSequences outimt [string string
AlignmentClustalOmega Clustal_Omega
| [fasta_format string
status % [string string
< > < >
Connectors Results Connectors Associated
1 5 VirtualxP R Task Operation Assaciation Service URL =

‘& AlignmentClustalOme... getStatusClustalOmega jobld == jobld _http://wnw.ebi.¢|

- [ getResultBlastP_1 v < >
Service Informations
~
@ Connector Name: getResultClustalOmega_3
8 Connactor Description: Get 3 job rasult formattad using a particular renderar
® Inputs:
® jobld [ ic]: http:// 2001/XML ic]: http:// 2001/XML:
® type ! ie]: http://) 2001/XMLSch el hitps// 2001/XMLSch
# name icl: htto://) 2001/XML: icl: htte://) 2001/XML:
..... hd
Connect parameters Close

Figura 4.42: Busca do conector getResult para a tarefa algining

Com a busca por servigos finalizada, o cientista deve especificar a

ligacdo entre os parametros dos servicos relacionados para a criagcdo do

modelo funcional. A Tabela 11 mostra a conexdo entre os parametros e a

Figura 4.43 mostra a configuragdo de repeticdo para o conector getStatus do

servi¢o Clustal Omega.

Tabela 11: Conexao entre os parametros do servico

Servigo / Tarefa Parametro Tipo Manual Valor
Db Entrada X genbank
getSequence / Format Entrada X fasta
get_sequences Ids Entrada X Jo0124
- Style Entrada X raw
fetchBatchReturn | Saida joinSequences:sequences
Db Entrada X genbank
getSequence_1/ Format Entrada X fasta
get sequenc_es Ids Entrada X J00145
- Style Entrada X raw
fetchBatchReturn | Saida joinSequences:sequences
Db Entrada X genbank
getSequence_2/ Format Entrada X fasta
get sequenc_es Ids Entrada X J00189
- Style Entrada X raw
fetchBatchReturn | Saida joinSequences:sequences
joinSequences / sequences Entrada getSequence:fetchBatchReturn




134

read_and_ getSequence_1:fetchBatchReturn
format_sequences getSequence_2:fetchBatchReturn
separator Entrada X \n
Retun Saida AllgnmentoCIus:;aeIOmega:sequen
Email Entrada X tadeu.classe@gmail.com
. Titl Entrad X Clustal O
AlignmentoClustalOme e nirada — ustal Lmega
S Sequence Entrada joinSequences:return
ga/aligning
Outfmt Entrada X fa
jobld Saida getStatusClustalO:jobld
getStatusClustalO / jobld Entrada AlignmentoClustalOmega:jobld
Conector de aligning Status Saida
jobld Entrada AlignmentoClustalOmega:jobld
getResultClustalO/ J '9 . ga)
- Type Entrada X aln-clustal
Conector de aligning -
Output Saida

Restriction type
LOOF

Restriction for field
status -

Condition of restriction

Time to wait

-

6012

Operator

v |I=

FINISHED

Delete

Create/Change

Figura 4.43: Inclusé&o estrutura de repeticdo no conector getStatus

Apoés o término das configuragcdes dos parametros é possivel que a

composicdo seja executada. E possivel perceber na Figura 4.44 que todos os

servicos web foram executados gerando no campo workflow Information os

dados gerados pelo alinhamento das sequéncias. Este resultado, assim como o

modelo funcional pode ser salvo e compartilhado como recursos pesquisaveis

para os demais peers da comunidade semantica.
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Workflow Execution, - [LaryssaAWF.awf] @l
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status = FINISHED

output = =EMA|100124|100124.1 Homo sapiens 50 kDa type [ epidermal keratin gene, complete cds.
CCCAGGETCCEATGEEAAAGTGT AGCCTGLAGGCCCACACCTCCCCCTETGAAT CACGLC
TGEGOGEGACAAGAAAGCCCAAAACACTCCAAACAATGAGT TTCCACTALAAATATGACAGA
(iATGATGAGGCGGATGAGAGGAGGGACCTGCCTGGGAGTTGGCGCTAGCCTGTGGGTGAT M,

[ [ save Results H Close ]

Figura 4.44: Resultado final do workflow gerado pela proposta de DA
SILVA, BRAGA e CAMPOS [2012]

Esta prova de conceito teve como base o desenvolvimento de um
experimento, envolvendo o dominio de sequenciamento/alinhamento genético,
e sendo mais complexo que o primeiro cenario por se tratar da composicao de
servicos com varias opcdes de entradas e saidas de resultados. Nesta prova
de conceito, foi possivel obter indicios da possibilidade de se desenvolver
experimentos cientificos em dominios mais complexos, detalhando os passos
de criagdo do modelo abstrato da composicdo, baseado nas regras da
ontologia de dominio, as pesquisas de servicos web semanticos e a execucao
do experimento, mostrando os resultados de um alinhamento entre sequéncias
genéticas. No contexto de laboratorios colaborativos, essa prova de conceito
demonstrou a possibilidade de compartihamento de recursos entre o0s
integrantes de comunidades semanticas, destacando a descoberta de servigos

web entre os peers, e 0 compartilhamento dos resultados obtidos.
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4.4 PROVA DE CONCEITO 3

Levando em consideracdo o dominio de pesquisa abordada na prova de
conceito 2 e o propdsito das Provas de Conceito aqui apresentadas, que é o de
obter indicios sobre a viabilidade da proposta, esta Prova de Conceito detalha
0 outro método de realizacdo de busca de servicos na e-ScienceNet.
Apresentamos a seguir o método manual de busca por servigos, ou seja, sem
gue haja a necessidade de desenvolvimento de um modelo abstrato para guiar
as pesquisas por servicos web, em um cenario colaborativo entre o0s
pesquisadores.

Imaginando um ambiente semelhante ao apresentado pela Prova de
Conceito 2, nesta PoC ¢é apresentada a possibilidade de obter toda a
informagdo possivel sobre uma Gnica amostra genética, um pesquisador
necessita da criacdo de um experimento cientifico para alinha-la e obter
resultados. Diferente da PoC 2, imagina-se que este cientista tem uma Unica
amostra e a partir dela, ele deseja descobrir quais sdo as sequéncias similares.
E em um segundo momento, a partir das similaridades obtidas, caso o cientista
gueira submeté-las em algoritmos de sequenciamentos multiplos para ampliar
os resultados do alinhamento.

Entretanto, nesta Prova de Conceito, oposto a PoC2, o pesquisador,
conhecendo quais sdo 0s algoritmos, servigos e 0s termos necessarios para a
composicao de seu experimento, opta pela nao criacdo do modelo abstrato de
composicao e decide realizar a pesquisa manual de servigcos entre os peers da
e-ScienceNet.

O objetivo € demonstrar a viabilidade de composi¢do de servigos usando
a pesquisa e descoberta manual de servicos web na e-ScienceNet, a fim de
desenvolver um modelo funcional capaz de obter uma sequéncia biologica
(nucleotideo ou proteina) e submeter o resultado obtido em: 1° algum
algoritmo para alinhamento de uma Unica sequéncia (Blast ou outro),
responsavel por alinha-la com outras sequéncias retornar os resultados
similares; 2°: a partir dos resultados obtidos no primeiro alinhamento, deseja-se

submeté-los em dois outros servicos para alinhamentos multiplos de
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sequéncias (Clustal e EMBOSS), a fim de ampliar as informacdes a serem
obtidas sobre a sequéncia inicial e as demais.

Para demonstrar a viabilidade da criacdo de tal experimento, foi
desenvolvido um workflow utilizando a ferramenta de gerenciamento de
workflow Taverna [TAVERNA, 2014], pelo Nacleo de Engenharia do
Conhecimento (NeNC) [NENC, 2014] da Universidade Federal de Juiz de Fora

(UFJF). O workflow gerado por essa ferramenta € apresentado na Figura 4.45.

||:lcglam7vd.|a || dalabase_value ||sequanuagalua H stype_value |

(o]
‘ getStatus_input H getRasul_input |
4

getStatus

getStatus_output

T [ |

getResull_output

‘ typa valua 2 | | alignmant_valua || getSequances | ‘ frama_valua || codantable_valua |

‘ run_input_2_2 ||slna'l_vahs_2 ‘ | 3 input | | amail_valua_1 |
S~a ¥

| un_output_2 | | typa_vaiua_1 | un_3_output ‘ ‘ typa_valua_3 |

g
g
3
5
E
5
£

input_2 | | gatStatus_3_input || gatResult_3_input |

gatStatus_2 gatStatus_3

Figura 4.45: Workflow Blast, Clustal, EMBOSS gerado pelo Taverna

E possivel perceber que néo se trata de um workflow muito simples com
a execucdo sequencial de servicos. Nele existe a separacdo e unido de
diversos processos em diferentes estagios. Outra informacgao importante, é que
€ possivel notar a presenca de servicos como getStatus e getResult. Conforme
exposto na secdo 4.3, também aqui existem servicos assincronos para
executarem determinadas tarefas. A execucdo dos servicos web, Blast, Clustal

e EMBOSS necessitam desses servicos a fim de obter seu resultado final. Na
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e-ScienceNet, estes servicos secundarios sdo retratados como 0s conectores
do servico principal. Além disso, os servi¢os de alinhamento s6 sdo executados
guando existem sequencias como parametros de entrada, assim, ha a
necessidade de inserir um parametro de entrada ao primeiro servigo para a
busca da sequéncia a partir de um identificador. Com a execucao do workflow
no Tarverna, foi verificado, ainda, que o servigo blast, assim como clustal e
emboss, retorna somente os identificados dos alinhamentos, portanto houve a
necessidade de inserir um servico que recupere todos as sequéncias para
esses identificadores no intuito de serem passados as proximas tarefas.
Assim, foi incluso um servi¢co conector para organizar os cédigos, bem como
recuperar as sequéncias.

Desse modo, nessa PoC, o mesmo workflow desenvolvido no Taverna
foi especificado na e-ScienceNet, com o objetivo de verificar a viabilidade de
desenvolvimento de workflows especificados em Sistemas de Gerenciamento
de Workflows Cientificos, como € o caso do Taverna.

Como dito acima, essa PoC retrata a pesquisa de servicos para a
criagdo de um workflow sem o uso de modelos abstratos pelo Gerente de

Pesquisa. Porém, para que fosse possivel guiar-se no processo de busca, um

mapeamento para os servicos foi gerado o qual pode ser visto na Figura 4.46.

Clustal Omega
—— \‘ Finish

E Sequences - - /
[EUUUTROT | - T = - ' Emboss

Services

Connectors

Figura 4.46: Modelo de conexao de web services

Considerando aqui que todos 0s servicos e seus conectores ja estdo
disponiveis e compartilihados pelos peers na comunidade semantica
Bioinfomatics, é possivel dar inicio as pesquisas de servicos. Este nivel de
pesquisa requer o conhecimento de quais servicos 0 cientista deseja utilizar,
pois ele deve inserir o seu nome (ou parte dele) no campo de pesquisa

disponivel. Como na pesquisa por modelo abstrato, sdo aqui também inferidos
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termos equivalentes e similares nas ontologias de dominio relativos ao
contelido digitado pelo pesquisador. O restante do processo ocorre da mesma
forma, com as variagfes dos termos gerados, o0 sistema realiza a pesquisa nos
peers, comparando semantica e sintaticamente os parametros dos servicos.
Para ilustrar, as Figuras 4.47 e 4.48 mostram respectivamente a busca pelo
servico blast e o conector de entrada de blast para recuperar a sequéncia a
partir de um identificador.

(") By Abstract Workflows (®) By Free Services |blast SequenceAligningOntology v | D

Related terms

BLASTH - BLASTP - BLASTX - TBLASTX - TBLASTN - BLAST_Basic_Local_Alignment_Search_Tool - Smith_Waterman ~
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Connect parameters Close

Figura 4.47: Pesquisa para o servico blast
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Figura 4.48: Conector de entrada para o servico blast (fetchBatch)

Apds a pesquisa, € apresentada a tela para conexdo entre o0s

parametros dos servicos e a configuracéo

de conectores e estruturas de

repeticao, gerando, assim, o modelo funcional que pode ser compartilhado com

os demais peers (Figura 4.49). Assim, a composi¢cao de servi¢o foi executada

pela e-ScienceNet (Figura 4.50), exibindo os resultados dos algoritmos de

alinhamento de sequéncias.
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Nesse sentido, o0 objetivo desta PoC foi demonstrar a viabilidade de um
pesquisador que tenha conhecimento suficiente sobre o dominio, realizar a
composicdo de um experimento a partir de buscas de servigcos web semanticos
utilizando a busca manual fornecida pela e-ScienceNet. Neste experimento, foi
considerado que o cientista possui 0 conhecimento sobre os termos, tarefas e
servicos do dominio, necessario a geracdo da composicédo. Além disso, essa
prova de conceito demonstrou a possibilidade de composicdo de servigos
cientificos de um workflow de sequenciamento multiplo ja utilizado pelo NeNC
[NENC, 2014] e especificado no SGWC Taverna. Esta composi¢do é formada
por um grande numero de servicos e conectores. Assim, foi possivel obter
indicios de que existe a possibilidade de realizar a composi¢cdo manual de um
experimento na e-ScienceNet, desde que o pesquisador tenha o conhecimento

de quais sdo 0s servi¢cos necessarios para a sua composicao.

4.5 ANALISE DAS PROVAS DE CONCEITO

Analisando as provas de conceitos apresentadas neste capitulo, foi possivel
obter indicios de que o uso da e-ScienceNet pode auxiliar os cientistas no
processo de especificacdo, construcdo e execucdo de experimentos em uma
configuragdo de laboratorio colaborativo, por meio de suas funcionalidades,
como a composicao de servigos web, por exemplo.

Considerando os Sistemas de Gerenciamento de Workflows Cientificos
(SGWC), tais como Taverna [Taverna, 2014], Kepler [Kepler, 2014], Vistrails
[Vistrails, 2014] e outros, a e-ScienceNet tem como diferencial ser um sistema
gue se baseia em rede ponto a ponto para compartilhar recursos cientificos, e
com isso, compor experimentos cientificos através da descoberta de servigos
web semanticos que estejam disponiveis na rede. Outra caracterisitica é a
semantica, uma vez que utiliza ontologias no processo de modelagem da
composicdo e na busca pelos servicos web, auxiliando o cientista na
montagem e execugcdo de seu experimento. No entanto, a e-ScienceNet é
ainda um prot6tipo e por isso ndo tem a robustez de um SGWCs. Por exemplo,
na e-ScienceNet ndo existe ainda um interface grafica dindmica onde o usuario

possa conectar os parametros dos servicos apenas arrastando os pontos de
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conexao; ou a atual impossibilidade de inclusdo de Scripts, no qual o usuario
pode construi-los e incorpora-los como servicos a seu workflow, além de
caracteristicas relacionadas ao desempenho de execucéo.

Desta maneira, € possivel dizer foram obtidos indicios da viabilidade do
uso da e-ScienceNet para auxiliar na contrucdo de experimentos cientificos
baseado no conceito de compartilhamento de recursos e resultados previstos
pelos laboratorios colaborativos. Este indicios foram demonstrados por meio
das provas de conceitos apresentadas, as quais detalharam a possibilidade de

especificar experimentos e executa-los.

4.6 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Visando obter indicios sobre a viabilidade da utilizacdo da abordagem proposta
pela e-ScienceNet para prover suporte ao desenvolvimento de experimentos e
ao compartilhamento de resultados entre os cientistas baseados nos conceitos
de laboratorios colaborativos, foram especificadas algumas provas de conceito.

Nestas provas de conceito, alguns cenéarios foram apresentados no
intuito de demonstrar a possibilidade do uso da arquitetura para ambientes
cientificos. Com este cenario, foi possivel detalhar o uso das funcionalidades
propostas pela arquitetura, como por exemplo: a criagdo de modelos de
experimentos cientificos, compondo-0os com servicos web semanticos e, em
alguns casos, executando modelos funcionais das composigbes. Outra
caracteristica importante apresentada foi a utilizacdo de ontologias de dominio,
auxiliando os usuarios na construcdo dos modelos e sua utilizacdo na busca
por servicos web, através de regras, restricdes e termos existentes nas
ontologias.

Entretanto, essas provas de conceito demonstram possiveis cenarios de
uso da e-ScienceNet, no intuito de apresentar o seu funcionamento. Cabe
ressaltar que os cenarios aqui tratados ndo foram usados em ambientes reais
de pesquisa, e nem por cientistas dos dominios descritos.

Outra questdo a ser ressaltada é que caso ndo haja ontologias de
dominio nas comunidades semanticas, algumas funcionalidades n&do serdo

realizadas de maneira adequada como, por exemplo, a anotacdo semantica de
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Servicos e 0s seus parametros, ou a pesquisa por termos relativos a alguma
tarefa. Outra falha que contempla a inexisténcia de ontologias de dominio seria
gue o cientista obrigatoriamente necessita saber sobre todos os algoritmos
necessarios para a composicao do seu experimento.

Caso uma composicdo venha a falhar, devido a inatividade momentéanea
de algum servico, a e-ScienceNet ndo apresenta mecanismos de recuperacao,
ou seja, 0 experimento simplesmente para sem retornar 0s resultados
esperados pelo usuario.

Mesmo assim, a partir dessas provas de conceito acredita-se que haja
indicios sobre a viabilidade de se utilizar a e-ScienceNet e sua funcionalidade
Nno apoio aos cientistas na construcdo e especificacdo de experimentos

cientificos.
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5 CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS

s

A hipétese levantada neste trabalho € "a especificacdo de uma
infraestrutura distribuida, baseada na tecnologia de redes ponto a ponto e web
semantica, pode facilitar o desenvolvimento de experimentos cientificos
colaborativos".

A necessidade do uso de tecnologias computacionais avancadas para o
processamento de informacdes para a criagcdo de modelos cientificos que
auxiliem no entendimento e desenvolvimento de pesquisas vem crescendo
cada vez mais. Tecnologias de processamento distribuido como redes ponto a
ponto e grades computacionais (grid) sdo apontadas em muitas pesquisas
como possiveis bases para a criacdo de aplicaces voltadas para o contexto da
e-Science, devido a sua capacidade de crescimento e compartilhamento de
recursos. Essas aplicacdes cientificas devem ser capazes de armazenar e
processar um grande volume de dados distribuidos, separados
geograficamente em diferentes bases. Na e-ScienceNet, estes dados sé&o
guardados e processados por cada um dos peers existentes na comunidade
semantica, gerando a distribuicdo geogréfica de recursos necessaria. Além
disso, é imprescindivel que este tipo de abordagem forneca mecanismos de
facil utilizacéo, no intuito de apoiar a especificacdo de experimentos cientificos,
pois muitos cientistas ndo possuem conhecimento computacional necessario
para o desenvolvimento e composicdo de aplicacBes cientificas. Neste
contexto, existe uma enorme necessidade de que tais sistemas fornecam
algum suporte semantico, no sentido de ajudar esses usuarios na
especificacdo de modelos de experimentos voltados a dominios cientificos,
estes, representados por workflows.

A abordagem aqui apresentada pela e-ScienceNet faz o uso das
tecnologias de redes ponto a ponto, em conjunto com tecnologias da web
semantica como ontologias, motores de inferéncia e servigos descritos por
termos ontologicos, no intuito de fornecer uma plataforma onde os
pesquisadores possam criar, compartilhar, reutilizar e executar modelos

experimentais e seus resultados de maneira facilitada.
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Considerando a hipétese levantada neste trabalho, em conjunto com a

implementacdo de um prototipo e as provas de conceito, foi possivel obter

indicios de que é possivel que composicBes colaborativas de aplicacdes

cientificas, que podem ser desenvolvidas utilizando a abordagem proposta

nesta dissertacdo. Estas composi¢cées sdo baseadas no desenvolvimento de

modelos semanticos, os quais podem ser utilizados como base para as buscas

de recursos entre os nos da rede, no intuito de ajudar o pesquisador na

construcdo do experimento.

Baseando nos objetivos destacados na introducao, é possivel dizer que

as contribuicdes deste trabalho séo:

Propor uma arquitetura de redes ponto a ponto semantica para
fornecer suporte a e-Science. Este objetivo foi atendido devido a
especificacdo e desenvolvimento do protétipo da e-ScienceNet. A
implementacdo conta com mecanismos semanticos, 0s quais fazem uso

de motores de inferéncias, ontologias e linguagens de consulta.

Especificar experimentos cientificos distribuidos. Através da e-
ScienceNet, foi possivel demonstrar a viabilidade de desenvolvimento de
experimentos com auxilio de outros peers existentes na rede, 0s quais
compartilharam o conhecimento sobre servigos web no intuito de realizar

uma composicao de servigos.

Implementar mecanismos de pesquisa por servicos web baseados
em modelos semanticos. Este objetivo foi concluido com os
mecanismos de buscas desenvolvidos no gerente de semantica,
composicdo e servico. Estes mecanismos realizam pesquisas em
servigcos web, anotados semanticamente através de consultas SPARQL,
e apos isso, € realizada a sua comparacdo para verificacdo de

compatibilidade;

Possibilitar a execucdo de experimentos cientificos. Apesar de
simples, o protétipo foi capaz de demonstrar uma interface para a
execucdo de experimentos, permitindo, também, que seus resultados e

modelos fossem executados e compartilhados;
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Fornecer resultados e compartilhar modelos que possam ser
adaptados e reutilizados pelos pesquisadores em outros
experimentos. Este objetivo foi alcancado na medida em que os
usuarios compartilhassem seus modelos de composi¢des. Estes
modelos sédo entdo usados para reproducdo do experimento ou sua
reutilizacdo em outros processos. Além disso, com a execug¢ao de uma
composicdo, todos os resultados podem ser compartilhados para os

outros pesquisadores.

Alguns trabalhos futuros sé@o destacados abaixo: Algumas sugestdes

para trabalhos futuros sdo destacadas abaixo:

A composicao de servi¢os especificada na e-ScienceNet € uma proposta
inicial e, portanto, mecanismos como controle de falhas, entre outros
nao foram especificados. Uma evolugcdo da proposta seria a proposicao
de um mecanismo de composicdo mais robusto, onde questdes

especificas relacionadas a controle de processos fossem propostas.

Apesar da e-ScienceNet permitir a execucdo das composicdes em seu
contexto, a proposta da arquitetura ndo é ser um Sistema de
Gerenciamento de Workflow Cientifico (SGWC). Assim, uma evolucao
necessaria da abordagem é sua possivel integragdo com um SGWC que

permita a execucdo do experimento de maneira distribuida.

A proveniéncia de informagdes sobre as composi¢cdes de servicos € uma
necessidade que precisa ser desenvolvida em trabalhos futuros, para
gue os cientistas tenham informac¢des concisas de como reproduzir tais

experimentos em outros locais.
Além disso, algumas melhorias pontuais merecem destaque:

Uma possivel evolucdo da PeerOntology com objetivo de proporcionar
maior nimero de informagBes sobre os peers, como: pesquisas em

andamento e nivel de contribuicdo na comunidade semaéantica. Novas
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classes e restricbes também podem ser propostas com o intuito de

melhorar o processamento de conhecimento implicito na ontologia;

e Atualmente, um grupo de interesse € selecionado manualmente por um
peer. Neste contexto, existe a possibilidade de criacdo de mecanismos

de classificacdo automatica dos peers em comunidades semanticas;

e Atualmente somente servicos baseados em SOAP podem ser inclusos
na e-ScienceNet, assim é necesséria a criacdo de mecanismos para a

inclusédo de servicos web baseados em outras tecnologias;

e E necessario realizar um aprimoramento entre a conex&o de parametros
de servicos, pois essa conexdao € realizada de maneira semi-
automatizada, ou seja, atualmente, os possiveis parametros do servico

sdo sugeridos para o usuario, o qual faz a sua selecéo;

e Especificar um modelo grafico na interface de execucdo da composicao

para melhorar o feedback com o usuario;

Contudo, acredita-se que este trabalho tenha atingido os seus objetivos,
fornecendo uma abordagem colaborativa onde o0s cientistas possam
compartilhar suas pesquisas, obter recursos e construir experimentos de
maneira menos complexa. E possivel que esta dissertagido apresente idéias
gue possam ser trabalhadas ndo s6 para o desenvolvimento de aplicacfes
para a area de bioinformatica, mas para a composicdo de experimentos em
diferentes dominios como, fisica, matematica, quimica e outros. Outro uso
interessante seria no contexto de educacdo, onde os usuarios poderiam ter
uma rede de colaboracdo, onde compartilhariam recursos e criariam fluxos de

estudos baseados na composi¢éo e no uso de ontologias de dominio.
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APENDICE A — XML DE COMUNICACAO DE GRUPOS SEMANTICOS

<list>
<com.esciencenet.models.PeerGroupModel>
<groupName>Bioinformatics</groupName>
<groupID>urn:jxta:uuid-17DA279E047547A1BDAD8ECI0EBE08C402</groupID>
<groupArea>Bioinformatics</groupArea>
<groupDescription>The semantic group base on bioinformatics
concepts.</groupDescription>
<groupCreator>Tadeu PEER</groupCreator>
<dataCriacao>29/11/2013</dataCriacao>
</com.esciencenet.models.PeerGroupModel>
<com.esciencenet.models.PeerGroupModel>
<groupName>Mathematics</groupName>
<groupID>urn:jxta:uuid-17DA279E047547A1BDAD8ECI0EBEO8AS56</groupID>
<groupArea>Mathematics</groupArea>
<groupDescription>The semantic group is based on math concepts.</groupDescription>
<groupCreator>VIRTUALXP</groupCreator>
<dataCriacao>29/11/2013</dataCriacao>
</com.esciencenet.models.PeerGroupModel>
</list>
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APENDICE B — ALGORITMO DE INFERENCIA DE TERMOS
RELACIONADOS PARA A PESQUISA DE SERVICOS

public List<String> getAllSubAndEquivalentClasses (String owlPath, String owlClass) {

try{
List<String> lstClasses = new ArrayList<>();

OWLOntologyManager manager = OWLManager.createOWLOntologyManager () ;
File owlFile = new File (owlPath);
OWLOntology ont = manager.loadOntologyFromOntologyDocument (owlFile) ;

PelletReasoner pelletReasoner =
PelletReasonerFactory.getInstance () .createNonBufferingReasoner (ont);

KnowledgeBase kb = pelletReasoner.getKB() ;

PelletInfGraph graph = new org.mindswap.pellet.jena.PelletReasoner().bind( kb );

InfModel infModel = ModelFactory.createInfModel ( graph );
String sqgl = "PREFIX owl: <http://www.w3.0rg/2002/07/owl#>\n"+

"PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>\n" +
"PREFIX t: <"+ ont.getOntologyID().getOntologyIRI().toString() +"#>\n"

+
"SELECT * \n" +
"WHERE {?subject ?property t:"+ owlClass +"}";
QueryExecution ge = QueryExecutionFactory.create(sqgl, infModel);
ResultSet results = qge.execSelect();
while (results.hasNext ()) {
QuerySolution row = results.next();
if (!row.getResource ("subject") .getLocalName () .contains ("Nothing")) {
if ((row.getResource ("property") .getLocalName () .contains ("subClassOf")) ||
(row.getResource ("property") .getLocalName () .contains ("equivalentClass"))) {
if (lstClasses.indexOf (row.getResource ("subject") .getLocalName ()) == -
|
lstClasses.add (row.getResource ("subject") .getLocalName ()) ;

}

return lstClasses;
}catch (ReasonerException | OWLOntologyCreationException e) {
JOptionPane.showMessageDialog (null, "Wasn't possible to get all classes terms.",
e-ScienceNet :.", JOptionPane.ERROR MESSAGE) ;
return null;
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APENDICE C - BUSCA DE INFORMACOES SOBRE SERVICOS NA OWLSE

public OWLSOperation serviceSemanticResearch(String owlsPath, String serviceDomainTerm, boolean
isToLoadAll) {
try{
OWLOntologyManager manager = OWLManager.createOWLOntologyManager () ;
File owlFile = new File (owlsPath);
OWLOntology ont = manager.loadOntologyFromOntologyDocument (owlFile) ;

OWLKnowledgeBase kb = OWLFactory.createKB();
kb.setReasoner ("Pellet");

Service service = kb.readService (owlFile.toURI () .toURL() .toExternalForm());
Property domainTermProp = new
PropertyImpl (ont.getOntologyID() .getOntologyIRI().toString() + "#domainTerm");
OWLDataPropertyImpl dataProperty = new OWLDataPropertyImpl (service.getOntology(),
domainTermProp) ;

OWLDataValue domainTermValue = service.getProperty(dataProperty);
String domainTerm = "";
if (domainTermValue != null) {

domainTerm =

domainTermValue.getValue () .toString () .substring (domainTermValue.getValue () .toString () .lastIndex
Of("#") + l’

domainTermValue.getValue () .toString () .length());
}

String tempDomainTerm = domainTerm;
domainTerm = (isToLoadAll ? "" : domainTerm) ;

OWLSOperation owlsOperation = null;

if (domainTerm.equals (serviceDomainTerm) ) {

final String URI_OWLS PROFILE = "http://www.daml.org/services/owl-
s/1.1/Profile.owl#";
Profile profile = service.getProfile();

Property serviceRealNameProp = new
PropertyImpl (ont.getOntologyID() .getOntologyIRI () .toString() + "#serviceRealName");
OWLDataPropertyImpl serviceRealNameProperty = new
OWLDataPropertyImpl (profile.getOntology (), serviceRealNameProp) ;
OWLDataValue serviceRealNameValue =
profile.getProperty (serviceRealNameProperty) ;

Property textDescriptionProp = new PropertyImpl (URI_OWLS PROFILE +
"textDescription") ;

OWLDataPropertyImpl textDescriptionProperty = new
OWLDataPropertyImpl (profile.getOntology (), textDescriptionProp);

OWLDataValue textDescriptionValue =
profile.getProperty (textDescriptionProperty) ;

owlsOperation = new OWLSOperation();

owlsOperation.setOperationName (service.getLocalName () .replace ("Service", ""));
owlsOperation.setOperationDomainTerm (tempDomainTerm) ;

if (serviceRealNameValue != null) {

owlsOperation.setOperationRealName (serviceRealNameValue.getValue () .toString());
}

if (textDescriptionValue != null) {

owlsOperation.setServiceDescription (textDescriptionValue.getValue () .toString());

}

OWLOntology owlsProcess = this.getOWLSClass (ont, "process");
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for (Input input : profile.getInputs()) {
Property parameterTypeProp = new
PropertyImpl (owlsProcess.getOntologyID() .getOntologyIRI().toString() + "#parameterType");
OWLDataPropertyImpl parameterType = new
OWLDataPropertyImpl (input.getOntology (), parameterTypeProp);
OWLDataValue parameterTypeValue = input.getProperty (parameterType) ;

Property parameterTypeXSDProp = new

PropertyImpl (ont.getOntologyID() .getOntologyIRI () .toString() + "#parameterTypeXSD");
OWLDataPropertyImpl parameterTypeXSD = new

OWLDataPropertyImpl (input.getOntology (), parameterTypeXSDProp) ;
OWLDataValue parameterTypeXSDValue = input.getProperty (parameterTypeXSD) ;

if (parameterTypeValue != null) {
OWLSParam owlsParam = new OWLSParam() ;
owlsParam.setParamName (input.getLabel ());
owlsParam.setParamDomainTerm (parameterTypeValue.getValue () .toString()) ;

owlsParam.setParamType (parameterTypeXSDValue.getValue () .toString());
owlsOperation.getInputs () .add (owlsParam) ;
}

for (Output output : profile.getOutputs()) {
Property parameterTypeProp = new
PropertyImpl (owlsProcess.getOntologyID() .getOntologyIRI () .toString() + "#parameterType");
OWLDataPropertyImpl parameterType = new
OWLDataPropertyImpl (output.getOntology (), parameterTypeProp);
OWLDataValue parameterTypeValue = output.getProperty(parameterType);

Property parameterTypeXSDProp = new

PropertyImpl (ont.getOntologyID() .getOntologyIRI () .toString() + "#parameterTypeXSD");
OWLDataPropertyImpl parameterTypeXSD = new

OWLDataPropertyImpl (output.getOntology (), parameterTypeXSDProp) ;
OWLDataValue parameterTypeXSDValue = output.getProperty (parameterTypeXSD) ;

if (parameterTypeValue != null) {
OWLSParam owlsParam = new OWLSParam() ;
owlsParam.setParamName (output.getLabel ()) ;
owlsParam.setParamDomainTerm (parameterTypeValue.getValue () .toString());

owlsParam.setParamType (parameterTypeXSDValue.getValue () .toString());
owlsOperation.getOutputs () .add (owlsParam) ;
}

for (AtomicGrounding atomicGrounding
service.getGrounding () .getAtomicGroundings () ) {

owlsOperation.setServiceURL (atomicGrounding.getDescriptionURL () .toString());
}
}

return owlsOperation;
}catch (OWLOntologyCreationException | IOException | URISyntaxException e) {
JOptionPane.showMessageDialog (null,
"Wasn't possible to get all information about the servince in OWL-S
file.\n\n" + e,

".: e-ScienceNet :.", JOptionPane.ERROR MESSAGE) ;
return null;
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APENDICE D — MENSAGEM SOAP PARA REQUISICAO DE WEB SERVICE
FETCHBATCH

<sll:Envelope xmlns:sll='http://schemas.xmlsoap.org/soap/envelope/"'>
<sll:Body>
<nsl:fetchBatch xmlns:nsl='http://www.ebi.ac.uk/ws/services/WSDbfetchDoclit'>
<nsl:db>uniprotkb</nsl:db>
<nsl:1ds>090777</nsl:ids>
<nsl:format>fasta</nsl:format>
<nsl:style>raw</nsl:style>
</nsl:fetchBatch>
</sll:Body>
</sll:Envelope>
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APENDICE E — MENSAGEM SOAP DE RESPOSTA DO WEB SERVICE
FETCHBATCH

<soapenv:Envelope xmlns:soapenv="http://schemas.xmlsoap.org/soap/envelope/"
xmlns:xsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema"
xmlns:xsi="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema-instance">
<soapenv:Body>
<fetchBatchResponse
xmlns="http://www.ebi.ac.uk/ws/services/WSDbfetchDoclit">
<fetchBatchReturn>
&gt;tr|0907771090777 9PLVG HIV-1 protease (Fragment) OS=Human immunodeficiency
virus GN=HIV-1 protease PE=2 SV=1
POVTLWORPIVTIKIGGQLKEALLDTGADDTVLEEMSLPGKWKPKMIGGIGGEFIKVRQYD
QVSIEICGHKAIGTVLIGPTPVNIIGRNLLTQLGCTLNF
</fetchBatchReturn>
</fetchBatchResponse>
</soapenv:Body>
</soapenv:Envelope>



