UNIVERSIDADE FEDERAL DE JUIZ DE FORA
INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS
POS-GRADUACAO EM CIENCIA DA COMPUTACAO

Vitor Freitas e Souza

ECOS PL-Science: Uma Arquitetura para
Ecossistemas de Software Cientifico Apoiada por

uma Rede Ponto a Ponto

Juiz de Fora

2015



UNIVERSIDADE FEDERAL DE JUIZ DE FORA
INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS
POS-GRADUACAO EM CIENCIA DA COMPUTACAO

Vitor Freitas e Souza

ECOS PL-Science: Uma Arquitetura para
Ecossistemas de Software Cientifico Apoiada por

uma Rede Ponto a Ponto

Dissertagao apresentada ao Programa de
Po6s-Graduagao em Ciéncia da Computagao,
do Instituto de Ciéncias Exatas da
Universidade Federal de Juiz de Fora como
requisito parcial para obtencao do titulo de
Mestre em Ciéncia da Computacao.

Orientador: José Maria Nazar David

Juiz de Fora

2015



Ficha catalografica elaborada através do Programa de geracao
automética da Biblioteca Universitaria da UFJF,
com os dados fornecidos pelo(a) autor(a)

Freitas e Souza, Vitor.

ECOS PL-Science: Uma Arquitetura para Ecossistemas de
Software Cientifico Apoiada por uma Rede Ponto a Ponto / Vitor
Freitas e Souza. -- 2015.

91 f£. : il.

Orientador: José Maria Nazar David

Dissertagdo (mestrado académico) - Universidade Federal de
Juiz de Fora, Instituto de Ciéncias Exatas. Programa de Pdés-
Graduagao em Ciéncia da Computagdo, 2015.

1. Ecossistemas de Software. 2. e-Science. 3. Workflow
Cientifico. 4. Redes Ponto a Ponto. I. Nazar David, José
Maria, orient. II. Titulo.




Vitor Freitas e Souza

ECOS PL-Science: Uma Arquitetura para Ecossistemas de

Software Cientifico Apoiada por uma Rede Ponto a Ponto

Dissertagao apresentada ao Programa de
Poés-Graduacao em Ciéncia da Computacao,
do Instituto de Ciéncias Exatas da
Universidade Federal de Juiz de Fora como
requisito parcial para obtencao do titulo de
Mestre em Ciéncia da Computacao.

Aprovada em 27 de Fevereiro de 2015.

BANCA EXAMINADORA

Prof. D.Sc. José Maria Nazar David - Orientador
Universidade Federal de Juiz de Fora

Prof. D.Sc. Regina Maciel Braga
Universidade Federal de Juiz de Fora

Prof. D.Sc. Jugurta Lisboa Filho
Universidade Federal de Vigosa



Em memoria de José Francisco

de Souza Filho



AGRADECIMENTOS

Aos meus pais, Maria de Lourdes e Alcino José, pelo incentivo, por sempre terem
acreditado na minha capacidade e por sempre terem colocado os estudos em primeiro
lugar.

A minha esposa, Erica Lima, por todo apoio, incentivo, paciéncia e sobretudo com-
preensao nos momentos em que precisei me ausentar para me dedicar as pesquisas do
mestrado. Sem seu apoio, este trabalho nao teria sido possivel.

Aos meus amigos pelo apoio nos momentos dificeis, em especial Guilherme Sales e
Marcus Dias.

Aos professores do programa de pés-graduagao, Regina Braga e Fernanda Campos e em
especial meu orientador José Maria pelo convivio, dedicagao, pelas criticas e discussoes que
certamente enriqueceram este trabalho e contribuiram para minha formacao académica.

Aos professores Alexandre Lovisi e Saulo Villela por todo apoio, incentivo e sobretudo
por terem acreditado na minha capacidade.

Aos amigos do mestrado, Bruno Bastos, Jacimar Tavares, Crystiam Kelle, Gustavo
Henrique, Vinicius Brum, Francila Weidt, Guilherme Martins, pelo convivio, discussoes,
risadas e pela amizade que certamente levarei por toda vida.

A Universidade Federal de Juiz de Fora, CAPES e FAPEMIG pelo apoio financeiro
do projeto.



"Simple is better than complex.”

Tim Peters



RESUMO

A concepcao de workflows cientificos é uma abordagem amplamente utilizada no
contexto de e-Science e experimentacao cientifica. Existem muitas pesquisas voltadas
para o gerenciamento e execucdo de experimentos baseados em workflows. No
entanto, experimentos complexos envolvem interacdes entre pesquisadores
geograficamente distribuidos, demandando utilizagdao de grandes volumes de dados,
servicos e recursos computacionais distribuidos. Este cendrio categoriza um
ecossistema de experimentacdo cientifica. Para conduzir experimentos neste contexto,
cientistas precisam de uma arquitetura flexivel, extensivel e escaldvel. Durante o
processo de experimentacdo, informacdes valiosas podem ser perdidas e
oportunidades de reutilizagdo de recursos e servi¢os desperdigadas, caso a arquitetura
de ecossistema para e-Science nao considere estes aspectos. Com o objetivo de tratar
a flexibilidade, a extensibilidade e a escalabilidade de plataformas de ecossistemas,
este trabalho apresenta uma arquitetura orientada a servigos apoiada por uma rede
ponto a ponto, desenvolvida para tratar as etapas do ciclo de vida de um experimento
cientifico. Este trabalho apresenta como contribuicbes uma arquitetura para
ecossistemas de software cientifico, a implementagdo desta arquitetura, bem como a

sua avaliacdo.

Palavras-chave: Ecossistemas de Software, e-Science, Workflow Cientifico, Redes
Ponto a Ponto.



ABSTRACT

The conception of scientific workflows is a widely used approach in the context of e-
Science and scientific experimentation. There are many researches about the
management and execution of experiments based on workflows. However, scientific
experiments involve complex interactions between geographically distributed
researchers, requiring the usage of large amount of data, services and distributed
computing resources. This scenario categorizes a scientific experimentation
ecosystem. In order to carry out experiments in this context researchers need an
architecture for e-Science that supports flexibility, extensibility and scalability.
During the experimentation process, valuable information can be unexploited and
reusing opportunities of resources and services could be lost if the ecosystem
architecture for e-Science does not consider previous mentioned requirements. In
order to address the flexibility, extensibility and scalability of ecosystems platforms,
this dissertation presents a service-oriented architecture supported by a peer-to-peer
network. It was developed to support life-cycle stages of a scientific experiment. This
work also presents, as contributions, an architecture to support experiments execution
of scientific software ecosystems, the implementation of this architecture, as well as

its evaluation.

Keywords: Software Ecosystems, e-Science, Scientific Workflow, Peer-to-Peer
Networks.
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1 INTRODUCAO

Workflow cientifico € uma abordagem amplamente utilizada no contexto de e-
Science e experimentacdo. Existem muitas pesquisas voltadas para o desenvolvimento
de ferramentas para o gerenciamento de workflow cientifico (ALTINTAS et al., 2004)
(OINN et al., 2006) (DEELMAN et al., 2005) (MEDJAHED; BOUGUETTAYA;
ELMAGARMID, 2003), as quais t€tm se mostrado como um recurso para modelar e
executar experimentos cientificos (ALTINTAS et al., 2004).

A concepcao de workflows cientificos ndo € uma tarefa trivial, demandando
um conhecimento especializado, muitas vezes interdisciplinar, exigindo do cientista
algum conhecimento em computacdo (HANNAY et al., 2009). Como resultado, cria-
se assim algumas barreiras como a dificuldade no desenvolvimento e sobretudo na
reutilizacdo de workflows concebidos por outros cientistas, levando muitas vezes ao
retrabalho. O conceito de Linha de Produtos de Software (LPS) vem sendo utilizado
neste contexto (PEREIRA, 2014) (COSTA, 2013) (REMMEL et al., 2011) na
tentativa de minimizar estes problemas, obtendo ganhos na produtividade do processo
de experimentagdo, além de aumentar a qualidade e reduzir o custo através do reuso
sistematico e planejado de artefatos. A utilizacdo de uma LPS no contexto cientifico
pode auxiliar cientistas na concepg¢ao e controle de workflows. No entanto, o processo
de experimentagdo vai além da concepcdo. Experimentos complexos envolvem
interagOes entre pesquisadores, utilizacdo de grandes volumes de dados, de servigos e
de recursos computacionais distribuidos, constituindo um ecossistema de
experimentacdo cientifica. Muitas vezes um experimento cientifico € uma atividade
colaborativa. Ele passa por um ciclo de vida que se inicia na investigacdo do
problema, seguindo pela prototipagdo e execucdo do experimento, até finalmente
chegar a etapa de publicacdo das contribui¢des (BELLOUM et al., 2011). Durante o
processo de experimentacdo informacdes podem ser perdidas e oportunidades de
reutilizacdo de recursos e servicos desperdicadas, caso a arquitetura de ecossistema
para e-Science nao considere estes aspectos.

Ecossistemas de Software (ECOS) sdo considerados um subconjunto de

ecossistemas de negdcios, que no mais alto nivel de abstragdo, sdo um conjunto de
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organizagOes relacionadas através de softwares ou conceitos de software (JANSEN;
CUSUMANO, 2012). No contexto deste trabalho definimos um Ecossistema de
Software Cientifico (ECOSC) como um subconjunto de ECOS. Um ECOSC pode ser
definido pelas suas relacdes com fornecedores de software cientifico, institutos de
pesquisa, pesquisadores, 6rgdos de fomento, instituicdes financiadoras, e as partes
interessadas nos resultados de pesquisa. Portanto, a arquitetura de um ECOSC deve
ser flexivel, uma vez que ela pode integrar com plataformas cientificas externas, que
evoluem de maneira independente, e estdo em constante evolucdo. Estes
relacionamentos ocorrem para gerar maior valor para o ECOSC, os quais requerem a
abertura de suas fronteiras onde aplicacOes terceiras passam a se conectarem e se
beneficiarem de seus servigcos, gerando valor para as partes envolvidas. Portanto, a
arquitetura do ECOSC precisa ser extensivel. Um ECOSC além de provedor de
servigos, € também um consumidor de servicos de software cientifico, sendo
necessario que sua arquitetura esteja apta a realizar novas integracdes sem que haja
modifica¢des substanciais na arquitetura da solu¢c@o. Finalmente, a arquitetura de um
ECOSC precisa ser escalavel, uma vez que ela é extensivel, podendo ocasionar em
um crescimento repentino e inesperado de requisi¢des pelos servigos. Com o objetivo
de auxiliar os cientistas durante todas as etapas do ciclo de vida de um experimento
cientifico, lidando com grandes volumes dados, uma arquitetura orientada a servigos
flexivel, escalavel, extensivel, integravel, apoiada por uma rede ponto a ponto é
proposta neste trabalho.

Este trabalho € uma extensdo da abordagem Collaborative PL-Science
(PEREIRA, 2014), e representa sua evolucdo em direcdo a uma abordagem de
ECOSC. Além de estender o escopo das funcionalidades da plataforma inicialmente
proposta, busca auxiliar os cientistas durante todo processo de experimentacdo. Como
resultado, proporciona um ambiente compartilhado, o qual possibilita a presenca
simultanea de cientistas trabalhando em um mesmo experimento, o tratamento de
grandes volumes de dados relativos ao processo de experimentacdo, a execucao de
workfows cientificos dentro da plataforma, e a viabiliza¢do da evolugado da plataforma
do contexto da abordagem.

Este trabalho estd dividido em seis capitulos, ilustrados pela Figura 1. O
Capitulo 2 apresenta os principais conceitos relacionados a proposta deste trabalho,

tais como ECOS, Software Cientifico, Redes Ponto a Ponto e a Abordagem
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Collaborative PL-Science. O Capitulo 3 apresenta a abordagem ECOS PL-Science, o
termo ECOSC ¢é entdo definido e discutido e os detalhes de projeto como
especificacdo, requisitos funcionais € ndo funcionais, casos de uso e arquitetura da
solugdo, projeto fisico de banco de dados sdo apresentados. O Capitulo 4 traz detalhes
sobre a implementacdo da proposta apresentando as integracdes com plataformas e
servicos de software cientifico externos, utilizacio da rede ponto a ponto e
desenvolvimento da Application Programming Interface (APl). O Capitulo 5
apresenta uma prova de conceito e a aplicagdo de métricas para avaliacdo de
requisitos de flexibilidade, extensibilidade e escalabilidade para arquiteturas de
ECOS. Finalmente, as consideracdes finais, limitagdes e trabalhos futuros sdo

apresentados no Capitulo 6.
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Motivacao

Prover uma arquitetura para ecossistemas de
software cientifico para apoiar o processo de
experimentacao cientifica auxiliando cientistas
durante todas etapas do ciclo de vida de um
experimento.

Capitulo 2. Pressupostos Teéricos

Ecossistemas de Software, Software Cientifico,
Redes Ponto a Ponto, Linha de Produtos de
Software, Abordagem Collaborative PL-
Science, Trabalhos Relacionados.

Problema

Auséncia de uma arquitetura flexivel, escalavel
e extensivel para tratar as etapas de um
experimento cientifico.

Capitulo 3. Abordagem ECOS PL-Science

Detalhamento da solucao: definicao do termo
Ecossistema de Software Cientifico.
Especificacao, Projeto, Arquitetura.

Enfoque da Solugao

Desenvolvimento de uma arquitetura orientada
a servicos para ECOSC apoiada por uma rede
ponto a ponto.

Solucao

Extensao da arquitetura da abordagem
Collaborative PL-Science promovendo
integragcoes com plataformas e servigos de
concepcao de workflow cientifico.

Capitulo 4. Implementacao Abordagem ECOS
PL-Science

Implementacao da solucao. Integragcao com
aplicagoes cientificas externas, criacao da API
para desenvolvedores externos, integracao
com rede ponto a ponto.

Experimentacao

Avaliacao da arquitetura proposta. Conducao
de um estudo de caso para avaliar atributos de
qualidade da arquitetura

R >
>
|
|
|
|
|
|
|
|
|

= ===
'

1
1
'
1
1

R gy,
- - >

__-_I

R >

Capitulo 5. Avaliacao da Solucao

Avaliacao da arquitetura proposta para o
contexto de Ecossistema de Software Cientifico.

Capitulo 6. Conclusoes

Contribuicoes da pesquisa, limitagoes da
proposta, trabalhos futuros.

Figura 1 - Estrutura da dissertacao
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2 PRESSUPOSTOS TEORICOS

Este capitulo tem como objetivo apresentar os principais conceitos relacionados a
proposta deste trabalho, como Ecossistemas de Software (ECOS), Arquitetura
Orientada a Servicos, Redes Ponto a Ponto, Software Cientifico, Linha de Produtos

de Software e a abordagem Collaborative PL-Science.
2.1 ECOSSISTEMAS DE SOFTWARE

ECOS é um campo de pesquisa que vem sendo explorado nos udltimos anos, no
entanto ainda ndo existe um consenso sobre o que categoriza um ECOS (MANIKAS;
HANSEN, 2013). Um ECOS pode ser considerado como um conjunto de atores que
colaboram e interagem com um mercado comum para software e servigos, juntamente
com as relacOes entre esses atores. Estas relacdes sdo frequentemente sustentadas por
uma plataforma tecnoldgica comum ou de mercado e operam através da troca de
informacoes, recursos e artefatos (JANSEN; FINKELSTEIN; BRINKKEMPER,
2009).

Um ecossistema € composto basicamente por um centralizador, uma
plataforma e um conjunto de agentes de nicho (IANSITI; LEVIEN, 2004). O
centralizador atua no desenvolvimento da plataforma e no gerenciamento dos
relacionamentos com as partes externas. J4 os agentes de nicho sdo aqueles que
influenciam no desenvolvimento do ecossistema. Tomando como exemplo o
ecossistema do Android, o Google exerce o papel de centralizador, o Android € a
plataforma e os agentes de nicho sdo os desenvolvedores de aplicativos e empresas
como Samsung ou Motorola.

A Figura 2 ilustra o relacionamento dos elementos do ecossistema do Android,
onde o Google mantém a plataforma, gerenciando o relacionamento com
desenvolvedores externos e empresas fornecedoras de hardware. Os desenvolvedores
externos desenvolvem aplicativos para a plataforma, que por sua vez sdo
comercializados na loja do Google, gerando receita para os desenvolvedores, para o
Google e agregando maior valor a plataforma, proporcionando uma melhor

experiéncia de utilizagc@o para os usudrios finais.
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Figura 2 - Ecossistema do Android

Existem dois cendrios distintos que podem levar uma organiza¢do a caminhar
em direcdo a abordagem de ECOS. Sao eles: (i) a quantidade de funcionalidades a
serem desenvolvidas para atender os clientes é muito maior do que ela poderia
realizar sozinha, considerando or¢amento e tempo, ou (ii) a aplicagdo possui grande
demanda de customizag¢do em massa de modo a estender sua plataforma com apoio de
atores externos a organizacao (BOSCH, 2009).

Fornecedores de software ndo trabalham mais como uma unidade fechada e
isolada, através da qual todo software é produzido internamente sem a dependéncia de
fornecedores externos de software ou servigcos e seus clientes sio meramente usuarios
finais (JANSEN; FINKELSTEIN; BRINKKEMPER, 2009). Com a evolucdo de uma
plataforma para uma abordagem de ECOS ocorre a abertura de suas fronteiras, onde
usudrios finais podem construir e compartilhar customizagdes, agregando maior valor
a plataforma. O foco social é entdo agregado frente a geréncia da rede de envolvidos
no processo de desenvolvimento (BOSCH, 2009).

A adogdo de um ECOS envolve uma série de desafios como sua definicdo,
identificac@o dos papeis existentes no ECOS, a abertura de interfaces do seu produto
de software, ou até mesmo a abertura completa do software adotando uma estratégia

de cddigo aberto (JANSEN; FINKELSTEIN; BRINKKEMPER, 2009). Com isso,
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novos modelos de negdcios precisam ser desenvolvidos bem como novas estratégias e

padroes de reutilizagdo de servigos precisam ser considerados.
2.1.1 DEFINICOES

Atualmente existem muitas pesquisas voltadas para ECOS, e na literatura é possivel
identificar diversas defini¢cOes para o termo. Em uma revisao sistematica de literatura
conduzida por (MANIKAS; HANSEN, 2013) foram identificadas varias defini¢des.

MESSERSCHMITT e SZYPERSKI, (2005), por exemplo, publicaram a
seguinte definicdo de ECOS: “Tradicionalmente, um ecossistema de software se
refere a uma colecio de produtos de software que possuem um nivel de
relacionamento simbidtico”.

JANSEN; FINKELSTEIN e BRINKKEMPER (2009) se referem ao termo de
uma forma mais abrangente: “Um ecossistema de software é um conjunto de atores
funcionando como uma unidade e interagindo com um mercado comum para software
e servigos, juntamente com as relacdes entre eles. Estas relagdes sdao frequentemente
sustentadas por uma plataforma tecnoldgica comum ou de mercado e operam através
da troca de informacdes, recursos e artefatos”.

BOSCH (2009) e BOSCH; BOSCH-SIUTSEMA (2010) em seus trabalhos
trazem duas defini¢Ges para o termo: “Um ecossistema de software consiste em um
conjunto de solucdes que possibilitam, suportam e automatizam as atividades e
transacOes realizados pelos atores em um dado ecossistema social ou de negdcio
juntamente com as organizagdes que disponibilizam essas solu¢des”.

A definicao a seguir, feita por BOSCH e BOSCH-SIUJTSEMA (2010) ¢é
considerada a mais aderente a proposta deste trabalho. Nela, desenvolvedores internos
e externos atuam diretamente no desenvolvimento da plataforma, sendo estes
desenvolvedores especializados no dominio de e-Science, criando novos recursos para
satisfazer as necessidades da comunidade cientifica: “Um ecossistema de software
consiste em uma plataforma de software, um conjunto de desenvolvedores internos e
externos e uma comunidade de especialistas de dominio a servico de uma comunidade
de usudrios que compdem elementos de solugdes relevantes para satisfazer suas
necessidades”.

LUNGU et al. (2010) apresentam uma definicdo para ECOS um pouco

diferente dos demais trabalhos. Para os autores, “Um ecossistema de software é uma
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colecdo de projetos de software que sdo desenvolvidos e evoluem juntos em um
mesmo ambiente”.

Com base nas diferentes definicbes de ECOS encontradas na literatura,
MANIKAS e HANSEN (2013) combinaram os principais aspectos para definir um
ECOS da seguinte forma: “A interacdo de um conjunto de atores no topo de uma
plataforma tecnolégica comum que resulta em uma série de solucdes de software ou
servicos”. Analisando as definicoes de ECOS identificadas por MANIKAS e
HANSEN (2013) em seu trabalho, € possivel notar que todas elas trazem o conceito
de software de diferentes maneiras (sistema, produto, plataforma, servi¢co) juntamente
com algum tipo de relacionamento, técnico, simbidtico, evolutivo ou de negdcio. As
defini¢cdes propostas por MESSERSCHMITT; SZYPERSKI (2005) e LUNGU et al.
(2010) apresentam um ECOS do ponto de vista técnico, enquanto JANSEN;
FINKELSTEIN; BRINKKEMPER (2009) e BOSCH (2009) consideram aspectos
sociais na geréncia de relacionamentos do ECOS.

No contexto desta pesquisa, um ECOS é considerado como uma plataforma de
software aberta, desenvolvida por um conjunto de desenvolvedores internos e
externos e auxiliada por uma comunidade de especialistas de dominio, com o objetivo
de compor solu¢des de software relevantes para satisfazer as necessidades de um

grupo de usudrios.
2.1.2 CARACTERISTICAS DE UM ECOS

Um dos principais desafios relacionados ao desenvolvimento € modelagem de um
ECOS esta em como caracteriza-lo (JANSEN; FINKELSTEIN; BRINKKEMPER,
2009). A satde de um ECOS esta intimamente ligada a geréncia de relacionamentos
das partes externas, e substancialmente como estes relacionamentos podem gerar
valor para ambas as partes. A maneira como este relacionamento é gerenciado é
fortemente influenciado pelo dominio da plataforma ou solucdo de software.

Com a adocdo de uma abordagem de ECOS € natural que ocorra em algum
momento a abertura das fronteiras da plataforma. Esta abertura pode ser total,
adotando uma estratégia de cddigo aberto, como ocorre nos casos dos ECOSs
Android e Eclipse por exemplo. Como resultado, obtém-se contribuicdes na
manuten¢do da plataforma como no desenvolvimento de aplicativos no caso do

Android e plug-ins no caso do Eclipse. Em ambos os casos € agregado mais valor a
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plataforma. A abertura das fronteiras pode ocorrer de maneira parcial, como acontece
com o ECOS do Facebook e i0S. Em ambos os ECOS as plataformas sdo fechadas e
de cdédigo proprietdrio, mantido pelos desenvolvedores internos da organizacdo. A
abertura ocorre de maneira parcial, disponibilizando recursos para desenvolvedores
externos gerarem valor para a plataforma, no formato de aplicativos que sdo
comercializados na AppStore no caso do ECOS i0S e aplicacdes terceiras que fazem
uso dos recursos do Facebook. Analisando ECOSs como Android, Facebook, iOS e
Eclipse € possivel identificar diferentes niveis de colaboracdo e relacionamentos com
os centralizadores das plataformas.

BOSCH (2009) discute vdérios aspectos dos ECOS e investiga suas
implicagdes em sua adog¢do no contexto de uma organizacdo. Sdo elas: (i) a
plataforma em um ECOS possibilita a derivacao de solugdes particulares para clientes
especificos, (ii) a plataforma satisfaz necessidades suficientemente comuns para seus
clientes que possuem valor por si s0, (ii1) as arquiteturas de ECOS formalizam regras
de interoperabilidade que permitem que diferentes equipes a trabalharem juntas, de
maneira independente, (iv) um ECOS contém sistemas que se complementam e que
competem entre si também, (v) os desenvolvedores da plataforma, de produtos e
desenvolvedores terceiros podem utilizar modelos de processos, ferramentas e
métodos de trabalho que sdo diferentes daqueles utilizados pela organizagdo que

controla a plataforma.
2.2 SOFTWARE CIENTIFICO

A computagdo vem sendo utilizada ha décadas em pesquisas cientificas. No entanto, a
maneira como oS recursos computacionais sao utilizados afetam diretamente na forma
pela qual as pesquisas cientificas sd@o conduzidas. Eles deixam de ser um simples
instrumento de pesquisa para auxiliar cientistas para ser um recurso crucial na
conducao de experimentos (MAXVILLE, 2009). Areas de pesquisas como biologia,
medicina, astronomia se tornaram altamente dependentes de recursos computacionais
para execucdo de experimentos, criando inclusive campos de pesquisa
interdisciplinares como a bioinformética. Neste ultimo, o foco estd no
desenvolvimento de métodos e softwares cientificos para anélise de dados bioldgicos.
Atualmente, as técnicas computacionais sdo consideradas o “terceiro pilar” da

pesquisa cientifica (Figura 3), influenciando assim todos os campos de pesquisa
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cientifica. O primeiro pilar representa uma teoria ou modelo em um determinado

dominio de pesquisa, ja o segundo pilar representa a experimentagao.

Ciéncia, inovacoes cientificas, compreensao dos fundamentos da terra

1. " .
Teoria ) Técnicas

e Modelos Expedimente Computacionais

Figura 3 - Técnicas computacionais como terceiro pilar

2.2.1 WORKFLOW CIENTIFICO

z

Workflow cientifico € um paradigma utilizado para descrever, gerenciar e
compartilhar  andlises cientificas complexas, geralmente utilizados para
experimentacdo in silico, através da qual simulacdes computacionais modelam um
processo natural ou de laboratorio. A concep¢do de workflows cientificos é uma
estratégia utilizada como uma tentativa de minimizar o problema da complexidade de
experimentos cientificos, tendo o foco em o gue precisa ser feito durante o processo
de experimentacdo, abstraindo o como deve ser feito. Normalmente um workflow
cientifico € composto por servicos locais ou externos, scripts ou até mesmo workflows
internos. Estes recursos sdo autocontidos e independentes, sendo responsédveis por
realizar uma tarefa especifica. O encadeamento destes recursos, com a finalidade de
resolver um problema especifico, categoriza um workflow cientifico. O processo de
encadeamento destes recursos é conhecido como concep¢ao de workflow (GOBLE;
DE ROURE, 2009).

A concepcdo de workflows no contexto cientifico estd relacionada com a
maneira como cientistas conduzem experimentos in silico atualmente. Desta forma,
alguns problemas sdo evidenciados, como a crescente necessidade de colaboracdo

entre cientistas, uma vez que os recursos podem ser compartilhados reduzindo o
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tempo e custo da concep¢do do workflow. A utilizagdo de workflows libera os
cientistas da tarefa de processamento de dados para que eles possam se concentrar nas
descobertas cientificas, além de possibilitar uma execugdo sistematica e precisa de
rotinas previamente definidas.

Normalmente sistemas de workflow cientificos possuem trés componentes: (1)
uma plataforma de execugdo, (i) um componente para modelagem visual e (iii) um

conjunto de ferramentas de desenvolvimento.

2.2.1.1 Experimentagdo Colaborativa

Experimentos cientificos complexos envolvem a utilizacio de dados e recursos
computacionais  distribuidos, demandando a colaboragdo de cientistas
geograficamente distribuidos (BELLOUM et al., 2011). Com isso, uma nova geracao
de redes sociais de pesquisa surgem, como o myExperiment (ROURE; GOBLE;
STEVENS, 2009), proporcionando um ambiente colaborativo para descoberta,
utilizacdo e compartilhamento de workflows cientificos.

BELLOUM et al. (2011) descrevem o ciclo de vida de um experimento
cientifico que se inicia na investigacdo do problema, seguindo pela prototipagdo e
execucdo do experimento, até finalmente chegar a etapa de publicacio das
contribuigdes (Figura 4). Durante a etapa de investigacido do problema € feita a busca
por problemas relevantes, as ferramentas disponiveis sdo exploradas, objetivos sdo
definidos e o problema € decomposto em etapas. Na etapa de prototipacdo do
experimento o workflow ¢é desenhado e o0s componentes necessdrios sao
desenvolvidos. Na etapa de execucdo do experimento ocorre a execu¢ao propriamente
dita, controle, coleta e andlise dos resultados. Finalmente os dados sdo anotados e as

contribuigdes publicadas durante a etapa de publicacdo dos resultados.
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Investigacao do Problema:

Prototipacao do Experimento:
Busca por problemas relevantes
Explorar ferramentas existentes
Definir objetivos

Desenhar os workflows do experimento
Desenvolver componentes necessarios

Decompor em etapas
| Repositérios |
\Compartilhados |
\ /"‘:

N 4

Publicacao dos Resultados: O
Executar os processos do experimento
Controlar a execucao

Coletar e analisar os dados

A
A4

Anotar os dados
Publicar os dados

Figura 4 - Ciclo de vida de um experimento cientifico (BELLOUM et al., 2011)

2.3 LINHA DE PRODUTOS DE SOFTWARE (LPS)

Existem diversas abordagens e metodologias de desenvolvimento de software
baseadas em reuso, mas que no entanto ndo podem ser confundidas com uma LPS.
Reuso como uma estratégia de software para aumentar a qualidade e conseguir maior
produtividade ndo € uma estratégia nova. Algumas organizacdes desenvolvem
bibliotecas de cddigos e algoritmos, mddulos ou componentes. Praticamente tudo que
um desenvolvedor faz, pertence a essas bibliotecas. Quando inicia-se um novo
desenvolvimento entdo, os desenvolvedores procuram nestas bibliotecas componentes
que possam ser utilizados no contexto do desenvolvimento. Em uma LPS este retso é
planejado, estimulado e aplicado, ao contrario de uma abordagem oportunista.
Algumas defini¢cOes sdo necessdrias para o entendimento da filosofia de LPS.

z

O nicleo de artefato ¢ um conjunto de ativos que compde a base dos softwares
provenientes da LPS. Este nicleo é composto por arquitetura, componentes
reutilizdveis, modelos de dominio, requisitos, documentacdes e especificacoes,
modelos de desempenho, cronogramas, planos de testes, casos de testes, plano de
trabalho, descricdo de processos. Sendo a arquitetura considerada um dos principais
ativos em um nucleo de artefatos (CLEMENTS; NORTHROP, 2002).

Desenvolvimento em uma LPS se refere a forma pela qual um artefato ou

produto € construido a partir do nucleo de artefatos. De maneira ampla, um software é
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implantado em uma organizacdo de uma das seguintes maneiras: construido
internamente, contratando o desenvolvimento de uma empresa terceira, ou adquirindo
(softwares de prateleira). Logo, no contexto de uma LPS, desenvolvimento se refere a
atividade de construir, adquirir ou comprar.

Por dominio entende-se um corpo de conhecimento, uma drea de atuacio ou
conjunto de funcionalidades correlacionadas. Por exemplo o dominio de
telecomunicagdo € composto por um conjunto de funcionalidades de
telecomunicagdes, como rede, protocolos, telefonia e assim por diante. Um produto
deste dominio prové algumas dessas funcionalidades.

A prética de LPS se refere a utilizagdo sistemdtica do nucleo de artefatos para
desenvolver, instanciar, gerar multiplos produtos que constituem uma LPS. Em sua
esséncia, uma LPS envolve as atividades de desenvolver o niucleo de artefatos e
desenvolver produtos utilizando o nucleo, ambos sobre um gerenciamento técnico e

organizacional intensivo.

2.4 REDES PONTO A PONTO

As redes ponto a ponto surgiram como uma mudanca do paradigma cliente e servidor,
na qual cada nd da rede exerce o papel de cliente e servidor ao mesmo tempo. Elas
surgiram como um fendmeno social e tecnoldgico, as quais proveem uma
infraestrutura para compartilhamento de armazenamento e recursos. O seu sucesso
pode ser atribuido ao seu baixo custo e alta disponibilidade de recursos
computacionais € de armazenamento, além do aumento da conectividade nas ultimas
décadas (RIPEANU, 2001).

Uma rede ponto a ponto agrega um grande nimero de computadores que
podem ingressar ou sair da rede com frequéncia sem ter um IP fixo, ao contrario dos
sistemas distribuidos tradicionais. O compartilhamento dos dados ocorre sem que haja
interven¢do de um servidor dedicado.

Redes de compartilhamento de arquivos sdo um tipo especifico de rede ponto
a ponto, que possuem caracteristicas similares na definicdo do seu protocolo de
comunicagdo, a saber: (i) habilidade de operar em um ambiente dindmico, (ii) alto
desempenho e capacidade de escalar, (iii) confiabilidade da rede, e (iv) anonimato dos
integrantes da rede. A comunicacdo na rede ocorre sobretudo entre os pontos

integrantes: mensagens de ingresso de um novo ponto na rede, buscas por um
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determinado arquivo nos pontos da rede e eventualmente o download de um arquivo
em uma conexao ponto a ponto.

Este trabalho utiliza uma rede ponto a ponto com a finalidade de compartilhar
dados relativos de experimentacdo, viabilizando a transferéncia de grandes volumes
de dados entre cientistas, bem como o compartilhamento de artefatos provenientes do

nucleo de artefatos da LPS.
2.5 ABORDAGEM COLLABORATIVE PL-SCIENCE

A abordagem Collaborative PL-Science foi proposta por PEREIRA (2014) como uma
extensdo da PL-Science desenvolvida por COSTA (2013). Ela se constitui em uma
Linha de Produtos de Software Cientifico (LPSC) com objetivo de auxiliar cientistas
no processo de criagdo de aplicacOes baseadas em workflows. Utiliza modelos de
features associados a ontologias a partir de um arquivo de mapeamento, cujo objetivo

¢ facilitar a concepg¢ao de workflows cientificos (Figura 5).

Cliente Servidor
Armazenamento de Dados
Repositério da Linha de Produtos —\ Servicos Web
Modelo de Features
o) Workflow Cientifico
g Gerente de \—¢—\ Alg
Variabilidades uiaala RN » H
8 l . ‘ Mapeamento ’ O*C(:O/v ‘
o ¢
©
g Ontologias .| Aplicacoes
4 T
[~ IGerente daLinha de 3! A
y|  Prod » | )
4 > l—l

Figura 5 - Arquitetura PL-Science [Adaptado de (COSTA 2013)]

O nucleo de artefatos desta LPSC é composto por modelo de features, arquivo
de mapeamento, ontologia, web services e algoritmos. Os pares de ontologias e
modelos de features definem o dominio dos produtos que serdo construidos pela

LPSC. Uma ontologia no dominio de bioinformatica auxilia na constru¢do de
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workflows cientificos para apoiar o sequenciamento € o alinhamento genético, por
exemplo.

O trabalho de COSTA (2013) é focado no desenvolvimento desta LPSC,
explorando as atividades de engenharia de dominio, engenharia de aplicagdo e o
gerenciamento da LPS em um contexto cientifico. Basicamente a diferenga de uma
LPS para uma LPSC esta na natureza dos artefatos presentes no nucleo de artefatos da
LPS, e evidentemente no tipo de produto que € gerado ao final do processo.

PEREIRA (2014) estendem esta LPSC e exploram as lacunas deixadas por
COSTA (2013) no dominio cientifico, como auséncia de apoio para concep¢do de
workflows cientificos, reutilizacdo de aplicagdes cientificas, dificuldades de
cooperagdo e comunicacdo quando trabalhando com equipes de cientistas
geograficamente dispersos. A arquitetura do PL-Science foi entdo estendida (Figura
6), utilizando elementos de colaboracdo. Eles dao suporte a comunicagdo, a
cooperacdo e a coordenagdo, além do desenvolvimento de uma memdria de grupo
para capturar os rastros deixados pelos cientistas durante o processo de concepg¢ado de

workflows cientificos.
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Figura 6 - Visao da Arquitetura da Abordagem Collaborative PL-Science (PEREIRA
2014)

Com a abordagem Collaborative PL-Science, cientistas passam a trabalhar de
maneira colaborativa no desenvolvimento de workflows cientificos a partir do nicleo
de artefatos da LPSC. Com isso, experimentos complexos que envolvem interacdes
entre pesquisadores, utilizacdo de grandes volumes de dados, servicos e recursos
computacionais distribuidos sdao apoiados. Um experimento cientifico colaborativo
passa por um ciclo de vida que se inicia na investigacdo do problema, seguido pela
prototipagdo e execugdo do experimento até, finalmente, chegar a etapa de publicacdo
das contribuicdoes (BELLOUM et al., 2011).

Analisando o escopo do trabalho de PEREIRA (2014) junto ao ciclo de vida
proposto por BELLOUM et al. (2011) e ilustrado na Figura 4, a abordagem
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Collaborative PL-Science esta inserida na fase de prototipagdo do experimento. Uma
das limitacOes da abordagem Collaborative PL-Science discutidas por PEREIRA
(2014) é que a plataforma ndo contempla a execucdo do experimento e,
consequentemente as fases posteriores do processo de experimentacdo colaborativo.
Utilizando uma estratégia de desenvolvimento baseado em ECOS a abordagem ECOS
PL-Science tem por objetivo preencher esta lacuna realizando integracdes com
Sistemas Gerenciadores de Workflow Cientifico (SGWfC) de modo a possibilitar os
cientistas a executarem workflows cientificos dentro da plataforma, bem como dar
suporte a todas as etapas de um experimento cientifico. Além de aumentar o escopo
das funcionalidades da abordagem Collaborative PL-Science para proporcionar um
ambiente mais propicio para experimentagdo cientifica, esta dissertacdo visa tratar as
seguintes lacunas: (1) a auséncia de um ambiente compartilhado para possibilitar a
presenca simultinea de cientistas trabalhando em um mesmo experimento; (ii) o
tratamento de grandes volumes de dados utilizados no processo de experimentacao
como entradas e saidas de execugdes de workflows; (iii) a execucdo de workflows
cientificos dentro da plataforma; (iv) a viabilizacdo da evolucdo do contexto da

abordagem Collaborative PL-Science; dentre outras.
2.6 TRABALHOS RELACIONADOS

Uma reviso sistemdtica de literatura foi conduzida utilizando a plataforma Parsifal’
com o objetivo de identificar, analisar e avaliar todos os estudos disponiveis no
contexto experimentacdo cientifica colaborativa®, de modo a auxiliar o entendimento
do estado-da-arte neste contexto.

Diferentes trabalhos encontrados na literatura evidenciam a importincia e a
necessidade do processo de experimentacdo colaborativo. Experimentos complexos
envolvem interagdes entre cientistas, utilizacdo de dados e recursos computacionais
distribuidos. Uma das maneiras de se conduzir experimentos complexos in silico é
através da concepcao de workflows cientificos. Alguns trabalhos abordam todo ciclo
de vida de um experimento cientifico, considerando etapas anteriores e posteriores a

concepgao de workflows. Outros focam somente na etapa de concep¢do. No entanto,

" http://parsif.al
* http://parsif.al/vitorfs/scientific-workflow-a-mapping-study/
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todos tratam a colaboracdo no processo de experimentacdo cientifica de alguma
maneira.

BELLOUM et al. (2011) propdem um ciclo de vida do processo de
experimentacdo cientifica colaborativa composto pelas etapas de investigacdo do
problema, prototipagdo do experimento, execug¢do e publicacdo dos resultados.
Juntamente com o ciclo de vida proposto, € apresentado o projeto Virtual Laboratory
for e-Science (VL-e), para auxiliar cientistas no desenvolvimento de aplicagdes
cientificas, utilizando uma infraestrutura de computagdo complexa distribuida, e no
compartilhamento de recursos cientificos em dominios cientificos multidisciplinares.
Utiliza o conceito de modelo de fluxo de processo (do inglés process flow template —
PFT) para desenvolver o protétipo do experimento, capturando detalhes de todo
processo de experimentacgdo (execucoes feitas por computadores bem como atividades
de laboratdrio) e utilizando o protocolo FTP para transferéncia de arquivos. O WS-
VLAM € um gerenciador de workflow cientifico que coordena a execucdo de
workflows. O foco da proposta estd em evidenciar que no contexto cientifico existem
ferramentas e recursos, mesmo que ndo estejam integrados, que dao suporte ao
processo de experimentacdo colaborativa. Ainda que a colaboracdo e o
compartilhamento de recursos ocorram no VL-e agregando maior valor a plataforma,
a abordagem ndo pode ser considerada um ECOSC, pois ndo atende aos requisitos de
extensibilidade que uma plataforma de ECOSC demanda. Uma das ferramentas
utilizadas pelo projeto com a finalidade de compartilhamento de arquivos faz uso de
protocolos FTP (Grid-FTP e SSH-FTP), enquanto na proposta deste trabalho é
implementado uma rede ponto a ponto, de modo a descentralizar o compartilhamento
de arquivos. Outra diferenca na proposta de BELLOUM et al. (2011) estd na
interoperabilidade dos recursos computacionais para apoiar as etapas do ciclo de vida
de um experimento cientifico e na auséncia de um ambiente multiusuario.

A abordagem proposta por MATTOSO et al. (2010) considera que um
experimento cientifico passa por trés etapas: composi¢do, execu¢do e andlise. O
estudo € conduzido com objetivo de analisar experimentos cientificos de larga escala.
Compartilham do mesmo ponto de vista de BELLOUM et al. (2011), que o processo
de experimentacdo vai além da composi¢do de servigos e da necessidade inerente por
colaboragdo. Ferramentas que dao suporte ao ciclo de vida de experimentacdo

cientifico sdo discutidos, no entanto nenhuma integracdo ou ferramenta para apoiar
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todo processo € proposto. O suporte a proveniéncia de dados € destacado como fator
fundamental durante todas as etapas do ciclo de vida.

ZHANG; KUC e LU (2014) propdem uma abordagem denominada Confucius,
para o desenvolvimento de workflows cientificos de maneira colaborativa, estendendo
um gerenciador de workflow cientifico de cdédigo aberto. A proposta envolve o
desenvolvimento de um protocolo de colaboracdo para auxiliar os cientistas na
atividade de composicdo de workflows cientificos. A infraestrutura conta com uma
abordagem orientada a servicos associada a uma ontologia de colaboracdo. No
entanto, a abordagem tem o foco na atividade de composi¢ao de workflows, ndo
tratando as etapas anteriores e posteriores do processo de experimentagdo. No mesmo
sentido, a abordagem Co-Taverna é proposta por ZHANG (2010), uma extensdao do
projeto Taverna (OINN et al., 2006). O Taverna, por ser um projeto de codigo aberto,
possibilita que suas funcionalidades sejam estendidas e projetos paralelos possam ser
conduzidos sem a interferéncia da organizagdo responsdvel pela manutengdo e
distribuicdo de seu cddigo fonte. Uma versdo inicial foi desenvolvida possibilitando
que vdrios cientistas utilizem espaco de trabalho compartilhado para composi¢ao de
workflows. Entretanto, a proposta nao contempla as demais etapas de um experimento
cientifico, embora contribua para o processo de experimentacao colaborativo.

A Tabela 1 apresenta um comparativo entre os trabalhos relacionados com a
proposta desta dissertacdo, comparando os seguintes aspectos: (i) se os trabalhos
oferecem suporte a todo ciclo de vida de um experimento cientifico; (ii) se os
trabalhos propdem o desenvolvimento de uma ferramenta para apoiar o processo de
experimentacdo; (iii) se utilizam uma abordagem de ECOS; (iv) se a arquitetura é

orientada a servigos; (v) se abordam a utilizacdo de redes ponto a ponto no contexto

cientifico.
Trabalhos Relacionados Ciclo de Vida | ECOS Orientado | Redes
Experimento a Servicos | ponto a
Cientifico ponto
(MATTOSO et al., 2010) Sim Nao Nao Nao
(BELLOUM et al., 2011) Sim Nao Sim Nao
(ZHANG, 2010) Nao Nao Sim Nao
(ZHANG; KUC; LU, 2014) Nao Nao Sim Nao
ECOS PL-Science Sim Sim Sim Sim
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Tabela 1 - Comparacdo de Trabalhos Relacionados

Todos os trabalhos abordam o contexto cientifico e estdo relacionados com a
atividade de concep¢do de workflows cientificos para tratar a experimentagdo in
silico. Como pode ser visto na Tabela 1, os trabalhos (MATTOSO et al., 2010) e
(BELLOUM et al., 2011) apresentam uma visdo mais ampla do processo de
experimentacdo, considerando as demais etapas de um experimento cientifico. De
todos os trabalhos que propdem uma solugdo utilizam um padrdo arquitetural
orientado a servicos. Nenhum dos trabalhos relacionados utilizam uma abordagem de
ECOS ou fazem uso de redes ponto a ponto, embora a proposta do trabalho de

BELLOUM et al. (2011) apresente alguns aspectos relacionados a ECOS.
2.7 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou os principais conceitos relacionados a proposta deste
trabalho tais como ECOS, software cientifico, redes ponto a ponto, LPS e a
abordagem Collaborative PL-Science, sendo o ECOS PL-Science uma extensao deste
trabalho.

Através de uma andlise do estado-da-arte das pesquisas relacionadas a este
trabalho observou-se que, apesar de representarem um avanco em relacio ao suporte
para a realizag@o de experimentos, algumas lacunas foram deixadas. A proposta deste
trabalho representa entdo a transi¢cdo de uma LPS para uma abordagem de ECOS no
contexto cientifico, com uma arquitetura apoiada por redes ponto a ponto. Com isso,
espera-se potencializar as interacdes entre cientistas € o compartilhamento de grandes
volumes de dados associados a experimentos.

No capitulo seguinte € apresentada a abordagem ECOS PL-Science,

envolvendo detalhes de projeto bem como a especificacdo de sua arquitetura.
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3 A ABORDAGEM ECOS PL-SCIENCE

Este capitulo apresenta a abordagem ECOS PL-Science, delimitando o escopo da
proposta e apresentando os detalhes da especificacdo, requisitos funcionais e ndo

funcionais, casos de uso, projeto de banco de dados e a arquitetura da solugdo.
3.1 INTRODUCAO

Experimentos cientificos complexos demandam colaboracdo entre pesquisadores com
variadas experiéncias e habilidades para lidar com dados e recursos computacionais
distribuidos. BELLOUM et al. (2011) destacam que uma nova geracdo de redes
sociais e sites de compartilhamento comecam a surgir como, por exemplo, o projeto
myExperiment (ROURE; GOBLE; STEVENS, 2009), que auxilia pesquisadores a
descobrir, utilizar e compartilhar workflows cientificos.

Para BELLOUM et al. (2011), um experimento cientifico é composto de
diversas atividades que sdo executadas em momentos distintos. Tais atividades fazem
parte do ciclo de vida do experimento, a saber: investigacdo do problema,
prototipagcao do experimento, execugdo do experimento e publicagdo dos resultados.

Durante a etapa de investigacdo do problema, antes de desenhar o experimento
propriamente dito, o pesquisador deve buscar por problemas semelhantes e explorar
os recursos disponiveis bem como definir os objetivos da experimentacdo e decompor
o problema em etapas para entdo comegar a prototipacdo do experimento. Na fase de
prototipagdo o pesquisador desenha os workflows do experimento e desenvolve os
componentes necessarios. Com o protétipo em maos, inicia-se a execucdo do
experimento, controla-se a execugdo e coleta-se os dados para andlise, para entdo
publicar os resultados.

Em sua esséncia, o ECOS PL-Science utiliza o conceito de ciclo de vida de
um experimento cientifico proposto por BELLOUM et al. (2011). Explora cada etapa
e prové recursos para auxiliar no processo de experimentacdo (Figura 7). O ciclo de
vida foi adaptado, propondo a realizacdo de revisdes sistematicas de literatura durante
a etapa de investigacdo do problema e a utilizacdo do conceito de uma LPSC na etapa

de prototipacdo do experimento.
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w| Revisio de -
71 Literawra ”

Investigacao do
Problema

Prototipacao do
Experimento

Repositorios de
Servicos e
Workflows

Proveniéncia ECOS Y

de Dados PL-Science | Linhe e \
- r Produtos de
Software
d Clentifico

Execucao do
Experimento

Publicacao dos
Resultados

[Transformacao |
de Workflow |™

Y
Gerencladores de]

~ r Workflow
Cientifico

Figura 7 - Ciclo de vida de um experimento cientifico aplicado ao ECOS PL-Science

As revisdes sistematicas de literatura sdo agregadas a etapa de investigacido do
problema abrindo uma frente de pesquisa para explorar pesquisas e experimentos
relacionados.

Durante a etapa de prototipacdo sio disponibilizados, aos cientistas, recursos
para utilizarem workflows e servicos web de plataformas como myExperiment e
BioCatalogue (BHAGAT et al., 2010). A linha de produto de software cientifico
Collaborative PL-Science € entdo incorporada na etapa de prototipacdo do
experimento, aumentando o nivel de reuso e a qualidade no desenvolvimento de
workflows cientificos, além de reduzir o tempo e consequentemente o custo do
desenvolvimento.

Durante a execu¢do do experimento, uma plataforma para transformacao de
workflows cientificos (BASTOS; BRAGA; GOMES, 2014) ¢ integrada ao ECOS PL-
Science, com o objetivo de aumentar a flexibilidade para execugdao do workflow

cientifico.
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Finalmente, ndo somente os resultados da execugdo do experimento sio
armazenados no ECOS PL-Science, mas também todos os dados relativos ao processo
de experimentacdo, possibilitando que outros pesquisadores possam consultar e

estender pesquisas.
3.2 ECOSSISTEMA DE SOFTWARE CIENTIFICO

No contexto deste trabalho, ECOSCs siao considerados como um subconjunto de
ECOSs, que por sua vez sdo um subconjunto de ecossistemas de negdcio. Um
ECOSC pode ser definido pelas suas relacoes com fornecedores de software
cientifico, institutos de pesquisa, pesquisadores, 6rgdos de fomento, institui¢des
financiadoras, e as partes interessada nos resultados de pesquisa.

A principal diferenca de um ECOSC para um ECOS estd no contexto da
aplicagdo. AplicacOes cientificas estdo intimamente ligadas a experimentacao
cientifica, onde recursos computacionais sao utilizados para apoiar a experimentacao
de uma teoria ou modelo, gerando inovagdes cientificas e/ou proporcionando maior
compreensdo de um determinando dominio.

Um ECOS ¢ idealizado e desenvolvido por um centralizador, gerenciando as
multiplas relacdes com um conjunto de atores externos que podem atuar diretamente
ou indiretamente na evolucdo da plataforma. Este cendrio ndo € diferente para um
ECOSC. No entanto, no contexto cientifico demanda-se um conhecimento
especializado e interdisciplinar, dificultando a colaboragdo.

Um dos fatores preponderantes na evolugdo de um ECOS esta na abertura das
fronteiras da aplicacdo, sobretudo como desenvolvedores externos podem contribuir
com a plataforma ao mesmo tempo que ele possa se beneficiar. Um exemplo bem
sucedido deste tipo de relacionamento pode ser observado no ECOS Android, onde o
centralizador (Google) prové recursos como uma SDK (Software Development Kit),
maquinas virtuais do sistema operacional, ambiente de desenvolvimento,
possibilitando assim que desenvolvedores externos possam desenvolver aplicativos
para a plataforma. Estes aplicativos podem ser vendidos na loja do Android,
beneficiando a organizacdo bem como o desenvolvedor. A organizacdo recebe um
percentual da venda, além de enriquecer sua plataforma. Enquanto o desenvolvedor é

pago pelo aplicativo desenvolvido.
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A motivacdo para que ocorra a colaboracdo estd relacionada a aderéncia dos
usudrios externos no desenvolvimento da plataforma. O problema deste cendrio no
contexto cientifico esta relacionado com o nivel de especializacdo dos consumidores
de software cientifico, tornando assim um desafio para o desenvolvimento de
ECOSC.

No contexto deste trabalho, definimos um ECOSC como uma plataforma
aberta, orientada a servicos, desenvolvida por um conjunto de desenvolvedores
internos e externos e auxiliada por uma comunidade de especialistas de dominio, onde
um conjunto de softwares cientificos interoperam com o objetivo de satisfazer as
necessidades inerentes ao processo de experimentacdo em um determinado dominio
cientifico.

Com o objetivo de dar maior suporte ao cientista durante o processo de
experimentacdo, atendendo a todas etapas do ciclo de vida de um experimento
cientifico (BELLOUM et al., 2011), o escopo da abordagem Collaborative PL-
Science (PEREIRA, 2014) aumenta, passando a contemplar além da etapa de
prototipagdo do problema, as etapas de investigacdo, execug¢do e publicacdo dos
resultados. Eventualmente a etapa de prototipagdo do problema também é adaptada,

provendo maiores recursos € funcionalidades, enriquecendo assim a plataforma.
32.1 ESPECIFICACAO DE REQUISITOS

Antes de definir a estratégia de desenvolvimento, bem como escolher um modelo
arquitetural para a evolugdo da plataforma, fez-se necessario a especificacdo de todos
requisitos da aplicacdo, para viabilizar uma melhor andlise e fundamentar o projeto
arquitetural.

A elicitacdo dos requisitos foi feita com base no estudo de trabalhos que
tratam do processo de experimentacdo cientifica (BELLOUM et al., 2011)
(MATTOSO et al., 2010). Apds o entendimento e discuss@o dos principais aspectos
do processo de experimentacdo, os requisitos foram discutidos com as partes
envolvidas no projeto durante sucessivas reunides, delimitando o escopo e definindo
as funcionalidades a serem implementadas na proposta ECOS PL-Science. Nas se¢des
32.1.1 e 3.2.1.2 sao apresentados os requisitos funcionais e ndo funcionais,

respectivamente.
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3.2.1.1 Requisitos Funcionais

Adotando uma abordagem de ECOSC a plataforma ECOS PL-Science passa a dar
suporte aos cientistas durante todas as etapas do clico de vida de um experimento
cientifico. Novos requisitos surgem e novas funcionalidades precisam ser
desenvolvidas para atendar as etapas. Os requisitos aqui listados representam uma
visdo geral da proposta.

e Permitir que cientistas criem registros de experimentos cientificos,
independentes da plataforma de execucdo (Taverna, Kepler, VisTrails, etc),
possibilitando o armazenamento de dados relativos a investigacdo problema,
prototipagdo, execugdo e publicacdo dos resultados.

* Oferecer um ambiente compartilhado onde um ou mais cientistas possam
trabalhar juntamente, mesmo geograficamente dispersos, em um mesmo
experimento cientifico.

* Oferecer suporte aos cientistas na investigacdo do problema, facilitando a
busca por experimentos € pesquisas relacionadas, através de revisOes
sistemdticas de literatura, bem como explorando repositérios publicos de
workflows cientificos e webservices.

* Apoiar a interacdo com outros cientistas, internamente e externamente,
mantendo dados de interacdes de modo a possibilitar que estes dados sejam
explorados gerando novos conhecimentos a partir dos dados de intera¢ao.

* Apoiar a integracdo de dados heterogéneos de pesquisas e experimentos
cientificos, como web services, e workflows, provenientes de fontes externas a
plataforma de modo a possibilitar sua utilizagdo nos experimentos criados na
plataforma ECOS PL-Science.

* Apoiar a integracdo com a plataforma Parsifal, possibilitando os cientistas a
associarem uma determinada revisdo sistemdtica de literatura ao experimento
cientifico.

* Apoiar a integragdo com a plataforma Mendeley, possibilitando que os
cientistas armazenem publicacdes cientificas, bem como suas referéncias,
dentro da plataforma ECOS PL-Science.

* Apoiar a integracdo com a plataforma BioCatalogue, possibilitando explorar

os recursos disponiveis como web services e operagcdes SOAP no dominio de
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biologia, e associar estes dados aos protdtipos de experimentos, bem como
utiliza-los no desenvolvimento de artefatos da LPSC.

Apoiar a integragdo com a plataforma myExperiment, possibilitando aos
cientistas na descoberta de workflows cientificos relacionados ao experimento,
além de utilizar os workflows como workflows internos.

Permitir, através de uma interface visual, a constru¢do de protétipos de
experimentos independentes de SGWIfC, utilizando a ADL ACME
(GARLAN; MONROE; WILE, 1997).

Apoiar a execu¢cdo de workflows cientificos internamente na plataforma,
integrando com servidores dos SGW{Cs Taverna®, VisTrails* e Kepler5 .
Apoiar o armazenamento de multiplas execu¢des de um mesmo workflow
cientifico, armazenando todos os parametros de entrada e os resultados de
cada execucdo.

Oferecer suporte a publicacdo dos resultados do experimento cientifico,
armazenando e empacotando os passos do experimento, condi¢cdes especiais
de execugdo, dados de entrada, interacdes necessdrias e andlise dos resultados.
Oferecer suporte para que aplicacdes externas possam se conectar ao ECOS
PL-Science, utilizando dados relativos a outros experimentos bem como
integrando os servicos oferecidos pela plataforma através de uma API.

O sistema devera possibilitar que cientistas, recursos computacionais
distribuidos bem como outras instancias do ECOS PL-Science se conectem
através de uma rede ponto a ponto apoiando a troca de arquivos provenientes
do nucleo de artefatos da LPSC bem como a dados relativos a execucdo de

workflows.

3.2.1.2 Requisitos Nao Funcionais

A proposta ECOS PL-Science representa a transicdo de uma abordagem baseada em

LPSC para uma abordagem de ECOSC. Com isso alguns requisitos ndo funcionais

surgem, tais como: flexibilidade, extensibilidade e escalabilidade, fundamentais para

caracterizagao de um ECOS.

? http://www .taverna.org.uk
* http://www .vistrails.org
> https://kepler-project.org
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* Flexibilidade: a arquitetura do ECOS PL-Science devera ser flexivel, uma vez
que ela é dependente de plataformas e servicos de terceiros, que estdo em
constante evolucido e sofrem alteracOes em suas APIs e servicos de forma
independente. Uma vez adotada uma abordagem de desenvolvimento de
cddigo aberto, a arquitetura da solucdo devera apoiar novas integracdes com
plataformas de software cientifico bem como do desenvolvimento de novas
funcionalidades para atender outros dominios cientificos.

* Extensibilidade: a arquitetura da solucdo deverd possibilitar que
desenvolvedores externos estendam as funcionalidades do ECOS PL-Science
e se conectem a plataforma através de uma API, fazendo uso de dados
relativos a usudrios, experimentos, workflows e web services. A APl devera
disponibilizar todas as informagdes publicas armazenadas na plataforma.

* Escalabilidade: a arquitetura do ECOS PL-Science deverd ser escalédvel,
suportando aumento na utilizacdo de recursos, uma vez que com a abertura das
fronteiras da plataforma, plataformas externas, bem como outras instancias do
ECOS PL-Science podem se conectar a plataforma, ocasionando assim um
aumento no numero de requisi¢des. Caso a arquitetura nao seja escalavel, este
aumento na demanda por recursos por parte de aplicacdes externas podem

influenciar diretamente no desempenho da plataforma.
3.4 ARQUITETURA DA SOLUCAO

O ECOS PL-Science representa a evolucao da proposta Collaborative PL-Science em
dire¢do a uma abordagem de ECOSC. Para tal, sua arquitetura foi estendida para
atender aos requisitos de um ECOSC bem como oferecer maior suporte aos cientistas
durante o processo de experimentacdo. Naturalmente elementos presentes na
arquitetura do Collaborative PL-Science foram preservados na arquitetura do ECOS
PL-Science, conforme ilustrado pela Figura 8. A arquitetura da abordagem é uma
arquitetura orientada a servigcos dividida em camadas. O padrdao arquitetural MVC
(Model View Controller) influenciou na divisdo das camadas da arquitetura, com a
adi¢do de uma camada especifica para as integracdes com plataformas de software

cientifico externas, de modo a prover maior flexibilidade em futuras integragdes.



41

5L

ﬂmbiente de Desenvolvimento de ECOSC

Mantém o Cédigo Fonte

Desenvolvedores
Externos

Correcao de Bugs
Novas Funcionalidade:

Atribui
Aceita / Rejeita

pon

Desenvawedores
Intefnos

Gerente de Projeto

Avalia e Integra Novas Funcionalidades

Responsabilidades
— Repositério Pull €
Bugs,
Requisicoes Reques\s

Cria um Implementa / 2"21; leo i
Pull Request Funcionalidad °ane“°

Relata Bugs, Requisitas Funcionalidades

N

Pesquisadores
(Usuarios Finais)

Utilizam

l Camanda de Visualizacao (Interface Web)

Servigos REST
Autenticacao

iy

JSON Parser

III >
A

Nucleo

¢

Camada de Logica de Negécio

¢

Servicos de
Servicos de Suporte a Servicos de
N ‘z Colaboracao p Colaboragdo ” Contexto
Repositério g;ﬂ:':f:;o Risco B » 1 Grafos
de Servicos C C & Reputacao Ontologias
ara o Gerente de Artefatos J L Percepcao J [ a [ T
J
v v v v

Rede
Ponto a Ponto

Camada de Interoperabilidade

[ Pragmatica ][ Semantica ][ Sintatica ]

Requisita Referéncia
Busca de Artefatos

j

Y

Camada Servidora

LPSC S — —
Camada Cliente o T
Pontos | | Armazenamento de Dados
Gerente de I |
Artefatos
BuscalporumiBonto Repositério da Linha de Senvicos

Gerente de

I Variabilidades |
¢

¢

Produtos

Modelo de

Features Workflow

o 2|

Arquivos de
\ Mapeamento |

Ponto Central

Registra Ponto
Remove Ponto

Servigos

>
| >
. \%//

l Linha de

Ontologias

Gerente
I ) foulistunal

TCP/IP

¥

Camada de Integracao

Servidor Taverna

8 ]

Parsifal

Mendeley ’ BioCatalogue myExperiment

Figura 8 - Arquitetura da Abordagem ECOS PL-Science

A camada de l6gica de negdcio € responsavel pelo processamento realizado

dentro da aplicacdo, separando as responsabilidades pelo processamento dos dados da

visualizagcdo, que neste ocorre via web. Com isto, a aplicagdo pode ser estendida para
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outras plataformas, como aplicacdes mobile por exemplo, sendo necessdria somente a
construcdo dos componentes de interface. A separagdo da visualizacdo da logica de
negdcio € importante para alcancar um nivel maior de extensibilidade da plataforma,
uma vez que a API se comunica com a camada de légica de negécio para
disponibilizar para aplicacdes externas, dados, funcionalidades e servicos da

plataforma ECOS PL-Science.
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Figura 9 - Interface Web ECOS PL-Science

A camada de visualizacdo, ilustrada pela Figura 9 representa a aplicacdo web
propriamente dita, onde os cientistas interagem com a aplicacdo em um ambiente
multiusudrio, executando atividades relativas a conducdo de um experimento
cientifico.

A rede ponto a ponto trabalha diretamente no nucleo da aplicag@o, onde ocorre
o gerenciamento dos artefatos da LPSC. Cada instancia do ECOS PL-Science exerce
o papel de um ponto na rede, compartilhando seus artefatos com outras aplicacdes,
sendo estas conhecidas ou ndo. O nucleo da aplicagdo faz parte da proposta
Collaborative PL-Science, onde elementos e servicos de colaboragdo foram
associados a LPSC, onde estdo representados os processos envolvidos na etapa de
concepg¢do de workflows cientificos.

A interacdo dos usudrios externos ocorre em dois niveis, primeiro na camada

de visualizacdo da aplicagdo, atuando na conducdo de experimentos € no
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desenvolvimento de artefatos. O segundo nivel ocorre no ambiente de
desenvolvimento do ECOSC, gerenciado na plataforma GitHub. Através dela,
desenvolvedores externos podem auxiliar na constru¢cdo da plataforma, propondo
melhorias e desenvolvendo novas funcionalidades. Essas funcionalidades, serdo
avaliadas pela equipe de desenvolvimento interna da plataforma, podendo ou ndo
serem integradas no codigo fonte. Cientistas ganham um canal de comunicagdo,
através do qual podem solicitar novas funcionalidades ou reportarem problemas na
plataforma. Os detalhes de desenvolvimento de cddigo aberto serdo apresentados na

Secdo 4.5 deste trabalho.

3.5 PROJETO DO BANCO DE DADOS

O banco de dados relacional da plataforma ECOS PL-Science estende o banco da
proposta Collaborative PL-Science, onde elementos de colaboracido foram agregados
ao desenvolvimento de produtos na LPSC. A Figura 10 apresenta o projeto 16gico do
banco de dados relacional. As tabelas User, Artifact e o conjunto de tabelas dentro da
camada Artifact Manager Model foram definidos pela proposta Collaborative PL-
Science, e as demais foram modeladas para atender aos requisitos do ECOS PL-
Science, de modo a oferecer suporte as etapas do ciclo de vida de um experimento
cientifico. Os nomes das tabelas e atributos foram definidos em inglés, assim como
todos os artefatos do projeto, uma vez que a abordagem passa a adotar uma estratégia
de desenvolvimento de cddigo aberto, € importante que a lingua ndo se torne uma
barreira para alcancar a comunidade cientifica e desenvolvedores externos.

A escolha pela utilizacdo de um banco de dados relacional vai de encontro a
necessidade de se manter a integridade dos dados relacionados a um experimento. A
escalabilidade € um requisito ndo funcional importante para o desenvolvimento de um
ECOSC.

Os elementos de percepcdo e contextos implementados por PEREIRA (2014)
sdo capturados com base nos artefatos da LPSC armazenados na tabela Artifact. Em
um experimento cientifico, todos os recursos utilizados como workflows e
webservices sdo associados aos artefatos da LPSC, possibilitando assim que sejam
capturados estes mesmo elementos no contexto da experimentagdo. Como resultado,
as informagdes de percep¢ao sao contextualizadas para os cientistas que trabalham na

plataforma.
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3.6 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou a evolucdo da abordagem Collaborative PL-Science
(PEREIRA, 2014) para uma abordagem de ECOSC, a qual da suporte aos cientistas
durante todas as etapas de um experimento cientifico (BELLOUM et al., 2011). O
termo ECOSC foi definido e os detalhes de projeto relativos a abordagem ECOS PL-
Science foram apresentados, como seus requisitos funcionais e ndo funcionais,
arquitetura da solugdo e projeto l6gico do banco de dados, permitindo revisitar as
lacunas deixadas pela abordagem Collaborative PL-Science. Como resultado, buscou-
se proporcionar ao cientista um ambiente compartilhado para condugdo de
experimentos cientificos, tratamento de grandes volumes de dados na plataforma e
execucdo dos workflows cientificos internamente.

No capitulo seguinte serdo apresentados os detalhes da implementacdo da
proposta, uma discussdo envolvendo a escolha das tecnologias utilizadas no
desenvolvimento, a integracdo com servicos de software cientifico de plataformas
externas, o desenvolvimento da API REST do ECOS PL-Science e o

desenvolvimento da rede ponto a ponto.
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4  IMPLEMENTACAO DA ABORDAGEM ECOS
PL-SCIENCE

Este capitulo apresenta a implementacdo da abordagem ECOS PL-Science. Sdo
discutidos aspectos relacionados as integracoes com plataformas de software
cientificos externos, o desenvolvimento da API, rede ponto a ponto e a estratégia de

desenvolvimento de cédigo aberto.
4.1 INTRODUCAO

ApOs as etapas de levantamento de requisitos e projeto inicia-se a implementacao da
abordagem ECOS PL-Science. O desenvolvimento da plataforma ocorreu de maneira
iterativa. Durante o processo de desenvolvimento requisitos foram reavaliados, novos
requisitos surgiram, € a arquitetura foi ajustada.

Antes de se iniciar a implementacdo propriamente dita, é natural que ocorra
uma andlise das tecnologias que serdo utilizadas. Estas decisdes sdo influenciadas
pelos requisitos ndo funcionais da aplicagdo bem como no tipo de aplicagdo que serd
desenvolvida. A abordagem ECOS PL-Science € uma evolucdo da proposta
Collaborative PL-Science, desenvolvida em Java utilizando banco de dados MySQL.,
Hibernate como ORM (Object Relational Mapping) e Apache Tomcat 7 como
servidor de aplicagdo. Uma vez que um framework de ORM foi utilizado, a migragao
do banco de dados relacional pode ser feita facilmente (caso o MySQL ndo atenda aos
requisitos necessdrios). Ha necessidade somente de ajustes pontais, caso recursos
especificos do MySQL tenham sido utilizados (relativos a mapeamentos, consultas
complexas ou consultas SQL nativas). O servidor de aplicacdo pode ser migrado para
servidores mais robustos como GlassFish, JBoss ou WebLogic. Como foi utilizada a
implementacdo JPA do Hibernate, at¢é mesmo o ORM poderia ser migrado com
esfor¢o minimo, passando a utilizar outro ORM que implemente as especificagdes do
JPA, como EclipseLink.

A escalabilidade da linguagem Java ja foi discutida em alguns trabalhos

(BREBNER; GOSPER, 2003). Como a abordagem Collaborative PL-Science ¢ uma
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aplicagcdo web, foi utilizado o Java Enterprise Edition (Java EE). O Java EE ¢é
considerado escaldvel desde que rode em uma arquitetura EJB (Enterprise
JavaBeans) utilizando um servidor de aplicagdo adequado que dé suporte a
clusterizacdo e disponibilizando multiplas instancias do EJB para responder as
requisi¢des. Servidores de producdo como WebLogic oferecem diversas op¢des de
escalabilidade como otimizagdo no gerenciamento do estado dos objetos,
balanceamento no carregamento de objetos e requisicdoes através de servidores
replicados e grupos de servidores, servidores multi-thread, dentre outros. A
escalabilidade pode ser analisada também a partir do projeto arquitetural da aplicacao,
respondendo perguntas como: onde devem ser armazenados recursos comuns para,
quando houver um grande nimero de requisicdes, a aplicagdo ndo ter problema em
servir? Como armazenar dados especificos de usudrio, referentes a sua sessdo de
acesso atual (guardar o estado no cliente, serializar no servidor ou armazenar no
banco de dados)? Como tratar processamentos demorados quando muitos usudrios
estdo requisitando por eles? Estas questdes vao além do escopo do framework, e sdo
relativas a forma pela qual a aplicag@o serd implementada.

A flexibilidade de uma plataforma estd relacionada com a sua facilidade de ser
alterada, considerando que o software estd em constante evolugdo. Problemas sdo
corrigidos, novas funcionalidades sdo implementadas e, ndo obstante,
desenvolvedores retornam aos cddigos existentes e realizam alteracdes. A linguagem
Java pode possibilitar um desenvolvimento flexivel. Versdes mais recentes do Java
EE contam com recursos de contexto e injecdo de dependéncia. O Java € uma
linguagem fortemente tipificada, € em um mesmo contexto o tipo de dado ndo pode
ser alterado. Isto influencia no esfor¢co do desenvolvimento dos clientes em relagdo a
integracdo com plataformas cientificas externas ao ECOS PL-Science como
myExperiment e BioCatalogue, por exemplo. Estas plataformas disponibilizam
servigos de buscas, que retornam dados formatados normalmente em XML ou JSON.
Estes dados podem ser traduzidos em objetos Java. No entanto essa transformacao
ndo ocorre naturalmente. E necessério definir previamente a classe Java, para entdo
transformar os dados XML ou JSON em objetos Java, para serem utilizados no
contexto da aplicacdo. Em linguagens de tipificacdo fraca como Python ou Ruby é
possivel criar classes em tempo de execugdo, até mesmo fazer referéncias a

propriedades que ndo foram previamente definidas no cédigo. Como resultado, a
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implementacdo de aspectos relacionados as integracoes com APIs externas ¢é
facilitada, uma vez que basta consumir os servigos e tratar as requisi¢des e traduzir os
objetos JSON ou XML em uma lista de objetos, sem que haja a defini¢do prévia de
sua estrutura. No entanto, esta situagdo pode ser contornada utilizando algumas
bibliotecas Java que auxiliam nesse processo, como é o caso do JAXB, que é
oferecida como biblioteca padrdo no Java e possibilita a criacdo automatica de classes
a partir de um Schema XSD.

A extensibilidade também é um dos principais requisitos para um ECOSC. E a
partir das aberturas nas fronteiras da plataforma que desenvolvedores externos irdo se
conectar e agregar mais valor para a plataforma.

O nivel de flexibilidade que se deseja atingir com a abordagem ECOS PL-
Science pode ser conseguido a partir do desenvolvimento de uma API REST. Neste
contexto o Java possul os requisitos técnicos necessarios para o desenvolvimento da
API, além de ter disponivel bibliotecas para auxiliarem no processo de
desenvolvimento, como o Jersey, que é um framework para desenvolvimento de
servicos web RESTful. Abstrai detalhes de baixo nivel da implementagdo cliente-
servidor e prové dados em diversos formatos.

Mediante estas andlises, concluiu-se que o conjunto de tecnologias utilizados
no desenvolvimento do Collaborative PL-Science eram aderentes a proposta ECOS
PL-Science, permitindo sua evolu¢do em dire¢cdo a uma abordagem de ECOSC.
Naturalmente novos recursos e dependéncias foram adicionados, de modo a satisfazer

os requisitos da aplicacdo.
4.2 CLIENTES DE INTEGRACAO

Um cliente de integracdo é um software intermedidrio, entre a aplicacdo que prové um
servico e a aplicagdo que consome o servi¢o, conforme pode ser observado na Figura
11. Estes softwares criam interfaces para acessar e fazer uso dos servigos da
plataforma servidora, traduzindo as chamadas de servicos em funcdes ou métodos de
classes. Enquanto o servico prové dados e recursos em formatos independentes de
linguagem de programacao, como JSON e XML, os softwares clientes sdo especificos
para uma determinada linguagem de programacgdo, pois os mesmos serdo utilizados
como bibliotecas de codigo fonte, ou mesmo integrados diretamente no codigo fonte

da aplicacdo que estd consumindo 0s servigos.
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Aplicagao Servidora

Nucleo da Aplicagcao

Figura 11 - Diagrama de Clientes de Integracao

Um dos fatores importantes no desenvolvimento de um ECOSC € a integracdo
com servicos e plataformas externas de softwares cientifico. Estas integracdes
também estdo associadas aos requisitos funcionais da aplicacdo, de modo que a
necessidade de se conectar com uma plataforma externa surge para satisfazer um
determinado requisito.

Antes de optar por utilizar um servico de terceiro para satisfazer uma
necessidade da aplicacdo cabe analisar se o custo (e esfor¢o) da integracdo € menor
que o custo do desenvolvimento da funcionalidade internamente, acoplado ao cédigo
fonte da aplicacdo. O esfor¢o do desenvolvimento associado a integracdo tende a ser
baixo, caso a plataforma externa esteja preparada para tal, disponibilizando APIs
programaticas baseadas em servicos REST por exemplo, bem como toda
documentacdo e suporte necessdrios para utilizacdo de seus servicos. Algumas
plataformas disponibilizam inclusive os clientes de integracdo em diversas linguagens
de programacdo, normalmente em pequenos projetos de cddigo aberto. No entanto
dado o grande numero linguagens de programacao disponiveis no mercado, o esforco
para desenvolver estes softwares clientes para consumir seus servicos em cada
linguagem tende a ser muito grande, e muitas vezes desnecessario, caso ndo haja
demanda para uma determinada linguagem. Geralmente estes softwares clientes de
integracdo sao mantidos por desenvolvedores externos a plataforma, e distribuidos
com licengas de cddigo aberto como Apache License 2.0, GNU GPL 2.0 ou MIT

License.
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4.2.1 DESENVOLVIMENTO DOS CLIENTES DE INTEGRACAO

Os requisitos do ECOS PL-Science contemplam a integracdo com diversas
plataformas externas. No contexto deste trabalho foram implementadas integracoes
com as seguintes plataformas: Parsifal, Mendeley, TavernaServer, BioCatalogue e
myExperiment. Todas elas disponibilizam uma API programética com servigos
REST, disponibilizando dados em formatos JSON ou XML. De todas as plataformas
analisadas, somente o TavernaServer disponibilizava um cliente construido em Java
para consumir os servigos de sua API. No entanto, no momento em que a plataforma
ECOS PL-Science estava sendo desenvolvida o cliente Java se encontrava em uma
versdo Beta, ainda ndo estavel para producdo, entdo optou-se por desenvolver um
cliente Java internamente.

A Tabela 2 apresenta um comparativo das caracteristicas presentes nas APIs

das plataformas que foram integradas ao ECOS PL-Science.

Plataforma | Servico | Retorno de Dados | Autenticacdo? | Cliente Java?
Parsifal REST JSON Sim Nao
Mendeley REST JSON Sim Nao
TavernaServer | REST JSON, XML Sim Sim
BioCatalogue REST JSON, XML Nao Nao
myExperiment | REST XML Nao Nao

Tabela 2 - APIs de Plataformas Externas Utilizadas pelo ECOS PL-Science

Outras plataformas foram avaliadas como, por exemplo, o ResearchGate para
integrar com o ECOS PL-Science durante a etapa de investigacdo do problema, ou
outras ferramentas de execucdo de workflow cientifico como VisTrails e o Kepler. No
entanto estas plataformas foram descartadas por ndo prover mecanismos de integracao
através de APIs.

Uma das grandes vantagens das APIs baseadas em servigos REST € que elas
podem ser integradas com qualquer ferramenta que trabalhe com HTTP (que sdo
muitas). Como todas as plataformas integradas ao ECOS PL-Science disponibilizam

uma API REST, foi desenvolvido um cliente genérico de integracdo, ilustrado pela
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Figura 12, e todos os clientes concretos (clientes para Mendeley, TavernaServer, entre

outros) foram construidos para esta versao implementada.

HtpBaseClient «enumeration»
+baseUri Methods
+username
+password SS;T
+setAuthorization() PUT
+parseResponse() DELETE
+request()

Services HttpClient
Exception

Figura 12 - Cliente Base de Integracdo

A Figura 12 ilustra algumas decisdes de implementacdo. De acordo com a
Figura 12, a classe abstrata HttpBaseClient possui atributos e métodos comuns para
satisfazer as necessidades de todas as implementacdes de clientes de integracdo. O
atributo  baseUri determina a URI do servico REST, por exemplo
https://api.mendeley.com/ para consumir os servicos da API do Mendeley. A partir
desta URI base, as URIs dos servicos sdo construidas como, por exemplo,
https://api.mendeley.com/profiles/{id} para consultar dados relativos a um dado perfil
na plataforma Mendeley ou https://api.mendeley.com/documents/{id} para consultar
dados relativos a um determinado documento.

Os atributos username e password sao utilizados para realizar a autenticagao
na plataforma. APIs que necessitam de autenticacdo para fazer uso dos seus recursos
precisam enviar dados de autenticacdo dentro do cabecalho da requisicdo no
parametro Authorization com valor “Basic username:password’ em formato de bytes
codificado em Base64. Em alguns casos o processo de autenticacdo gera um foken de
acesso, que pode ser trafegado via pardmetro GET (somente em requisi¢des servidor
para servidor, de modo a ndo expor o token de autorizag¢do) ou dentro do cabecalho da
requisi¢ao. Todos esses casos sdo cobertos pela implementagdo do HttpBaseClient.

O método request contém a logica de uma requisicdio HTTP. Realiza

operacoes de GET, POST, PUT e DELETE bem como a configuracdo do tipo de
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retorno esperado (XML ou JSON), o status esperado ao final da requisi¢do, o formato
dos dados que estdo sendo enviados, upload de arquivos, dentre outras operacdes
relevantes para o contexto de uma API. J4 o método parseResponse é responsavel por
tratar o retorno da requisi¢do, verificando status da requisicdo e langando uma
possivel excecao.

A classe HttpBaseClient e o enumerador Methods representam as
similaridades, ao passo que as classes HttpClient, Services e Exception representam as
variabilidades de cada implementagdo (cliente Java para Mendeley, cliente Java para
TavernaServer, etc). Services é uma interface que possui a assinatura de todos os
métodos que o cliente deverd implementar. A classe HttpClient estende a classe
HttpBaseClient e implementa a interface Services, de modo a fazer uso das fungdes
basicas definidas na classe HttpBaseClient para consumir os servicos definidos pela
interface Services.

Todos os clientes de integragdo foram implementados seguindo esta mesma
estratégia. Foram desenvolvidos fora da plataforma ECOS PL-Science, mantidos e
distribuidos separadamente, com a licenca de cddigo aberto MIT License, de modo
que a plataforma ECOS PL-Science os utilizassem em formato de biblioteca, como
uma dependéncia da aplicagdo. Portanto, todos os clientes podem ser utilizados em
qualquer plataforma Java que deseja fazer uso destas APIs.

Os clientes, bem como os cddigos fontes estdo disponiveis em repositorios na

plataforma do GitHub, e sdo apresentados pela Tabela 3.

Cliente Repositorio Licenca
Parsifal https://github.com/pgcc/parsifal-java-client MIT
TavernaServer https://github.com/pgcc/taverna-java-client MIT
BioCatalogue https://github.com/pgcc/biocatalogue-java-client MIT
myExperiment https://github.com/pgcc/myexperiment-java-client | MIT
Mendeley https://github.com/pgcc/mendeley-java-client MIT

Tabela 3 - Repositdrios dos Clientes de Integracao
4.2.2 INTEGRACAO COM PARSIFAL

Parsifal é um sistema web que foi desenvolvido para realizar revisdes sistemdticas de

literatura (Figura 13). Auxilia pesquisadores durante as etapas de planejamento,
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condugdo e publicacdo dos resultados em um ambiente colaborativo. Além disso,
apoia pesquisadores geograficamente distribuidos, possibilitando a publicacdo de
informagdes adicionais sobre a revisdo além de viabilizar estudos tercidrios no
contexto de revisdes sistematicas.

A conducdo de uma revisdo sistemdtica de literatura € uma estratégia de
pesquisa que tem por objetivo identificar, analisar e avaliar todos os estudos
disponiveis em um dado contexto para responder uma determinada questdo de
pesquisa. Este tipo de pesquisa € muito comum em dominios de pesquisa como
Medicina, Biologia e Engenharia de Software.

Com base no ciclo de vida de um experimento cientifico, uma revisdao
sistemdtica de literatura pode se tornar uma ferramenta necessdria na etapa de
investigagdo do problema, auxiliando o pesquisador na busca de problemas
relevantes, bem como na defini¢cdo dos objetivos do seu experimento. A Figura 13

apresenta a interface do Parsifal.
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Figura 13 - Interface web da plataforma Parsifal

A plataforma Parsifal disponibiliza uma API REST de modo a possibilitar que
aplicacdes externas se conectem a ela podendo fazer uso dos dados relativos as
revisoes, servidos em formato JSON. A lista de servicos disponibilizados pela API da
plataforma Parsifal e que foram implementados no cliente de integracdo pode ser vista

na Tabela 4.
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URI Formato | Descri¢ao Meétodo
/users JSON Lista todos os usudrios da plataforma | GET
/users/{id} JSON Retorna os detalhes de um GET
determinado usudrio
/sources JSON Lista todas as bases de dados de GET
artigos (IEEE, Scopus, El
Compendex, etc)
/sources/{id} JSON Recupera os detalhes de uma GET
determinada base de artigo
/reviews JSON Lista todos revisdes sistematicas de GET
literatura
/reviews/{id} JSON Recupera os detalhes de uma GET
determinada revisao sistemdtica de
literatura
/questions JSON Lista todas questoes de pesquisa GET
/questions/{id} JSON Recupera os detalhes de uma
determinada questdo de pesquisa
/selection_criterias JSON Lista todos os critérios de GET
inclusdo/exclusao
/selection_criterias/{id} | JSON Recupera os detalhes de um GET
determinado critério de
inclusdo/exclusao
/keywords JSON Lista todas palavras-chaves GET
/keywords/{id} JSON Recupera os detalhes de uma GET

determinada palavra-chave

Tabela 4 - Servigos da API Parsifal

Os servicos da plataforma Parsifal sdo utilizados durante a etapa de

investigagdo do problema do ciclo de vida de um experimento. Pode apoiar na busca

por revisoes relacionadas a um determinado problema de pesquisa que resultard em

um experimento cientifico bem como na conducdo de uma revisdo sistematica de

literatura de modo a auxiliar o cientista no entendimento do estado-da-arte no

contexto do problema de pesquisa que motivou a conducdo do experimento.
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Associando o identificador da revisdao sistematica realizada no Parsifal a um
experimento que estd sendo conduzido no contexto do ECOS PL-Science, o cientista

passa a ter acesso aos dados da revisdo, como pode ser visto na Figura 14.
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Waiting for localhost... ; foram utilizados para avaliar as pesquisas desenvolvidas?

Figura 14 - Integracao Parsifal ECOS PL-Science

4.2.3 INTEGRACAO COM MENDELEY

O Mendeley € uma rede social académica e gerenciador de referéncias (que
eventualmente foi utilizado para escrita desta dissertacdo), a qual auxilia
pesquisadores no gerenciamento de artigos académicos, de referéncias e criagdo de
grupos para compartilhamento de artigos. A plataforma disponibiliza um ambiente
colaborativo através do qual pesquisadores podem interagir e criar anotagdes em
artigos compartilhados com um determinado grupo. Dentre os recursos
disponibilizados pelo Mendeley estdo uma aplicagdo desktop para os principais
sistemas operacionais como Windows, Mac OSX, Linux (Figura 15), além de versodes
para iOS e Android. Apoia o gerenciamento e anotacao de artigos. Oferece um plugin
de integracdo com Word, LibreOffice e BibTeX para gerenciamento de referéncias e
uma API REST para desenvolvedores externos. Adicionalmente, possuiu uma
plataforma web para explorar os aspectos sociais da plataforma, como seguir

atualizacOes de um pesquisador ou criar grupos de pesquisa.
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Figura 15 - Mendeley para Desktop

A integracdo com o Mendeley ocorre durante a etapa de investigacdo do
problema. Utiliza sua API REST, de modo a trazer o ECOS PL-Science todos os
artigos relacionados ao problema de pesquisa que levou ao experimento cientifico
(Figura 16). Estas informagdes podem ser particularmente interessantes pois auxiliam
no empacotamento do experimento, armazenando em um s6 lugar grande parte das
informagdes e fontes de pesquisas que foram utilizadas no processo de conducdo de
um experimento cientifico. Além disso, auxilia o pesquisador na escrita de um artigo,
na etapa de publicacdo dos resultados.

Para que ocorra a integracio do Mendeley com o ECOS PL-Science ¢é
necessario passar por um processo de autorizacdo de dois niveis: primeiramente a
plataforma ECOS PL-Science deve estar devidamente registrada no Mendeley, de
modo a ter acesso a um foken que o autoriza fazer uso dos servicos da API. Assim
como o ECOS PL-Science, o Mendeley ¢ uma plataforma multiusuario, e a maior
parte dos recursos por ela disponibilizados sdo referentes aos dados destes usuérios,
como, por exemplo, 0s grupos e artigos que eles t€m acesso. A autorizacao ocorre em
uma granularidade menor, uma vez que esses dados ndo sio publicos, cabendo a cada
usudrio do ECOS PL-Science decidir se seus dados serdo integrados (e as suas contas
de usudrio conectadas). Ao aceitar a conexao, o usuario € redirecionado para a pagina

de autenticacdo do Mendeley, onde ele deverd informar seus dados de usudrio e
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senha. Apds a autenticacdo, o Mendeley retorna a requisicdo para uma pagina do
ECOS PL-Science. A partir deste ponto, o0 ECOS PL-Science passa a ter acesso aos

seus dados, podendo explorar os recursos da API.
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Figura 16 - Integracdo com Mendeley
424 1IN TEGRACAO COM TAVERNA SERVER

A integracdo com o Taverna Server vem ao encontro da necessidade de executar
workflows cientificos na plataforma ECOS PL-Science. O Taverna (OINN et al.,
2006) ¢ um Sistema Gerenciador de Workflow Cientifico (SGW{C) de cddigo aberto,
independente de dominio, utilizado para projetar e executar workflows cientificos e
auxiliar na experimentacao in silico. Optou-se por utilizar o Taverna como principal
op¢ao no processo de experimentagdo, gerenciado pelo ECOS PL-Science, devido a
aderéncia da comunidade cientifica na utilizacdo do Taverna. Além disso, é um
projeto de cddigo aberto ativo, em constante evolucdo e substancialmente pela
quantidade e qualidade dos recursos disponibilizados para os usudrios da plataforma,
facilitando sua integracdo. O Taverna € composto por um conjunto de ferramentas,
incluindo (i) uma versdo desktop (Taverna Workbench), (ii) uma ferramenta para
execucdo de workflows via linha de comando (Command Line Tools) para execugdes

réapidas utilizando o terminal, (iii) um servidor (Taverna Server) para possibilitar
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execucdes remotas de workflows e (iv) uma interface web (Taverna Player) para
submeter workflows para serem executados remotamente.

A integragdo com o ECOS PL-Science ocorre durante a etapa de execugdo do
experimento, utilizando uma instancia do Taverna Server rodando em uma nuvem
EC2 da Amazon. Juntamente com o Taverna Server € disponibilizado uma API REST
de modo a facilitar o acesso aos recursos do Taverna. E a partir desta API que o

ECOS PL-Science é conectado ao Taverna Server, como ilustrado na Figura 17.
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Figura 17 - Integracdo Taverna Server ECOS PL-Science

O Taverna Player serviria para o propdsito da integracdo caso o ECOS PL-
Science tivesse sido desenvolvido em Ruby. De modo a alcangar uma integracdo mais
transparente para o usudrio e proporcionar uma experiéncia de utilizagdo melhor,
optou-se por desenvolver uma interface web no contexto do ECOS PL-Science. Para
tanto, foi utilizado um cliente de integracdo desenvolvido internamente, pois como
ndo existia nenhum cliente Java para consumir os servicos web que atendesse as
necessidades do ECOS PL-Science.

A integracdo com o Taverna Server € um ponto fundamental da proposta
ECOS PL-Science, uma vez que esta era também uma lacuna deixada pelo
Collaborative PL-Science. Com isto, a execu¢do dos workflows cientificos criados
através da LPSC foi viabilizada. A integracdo com o Taverna Server é bastante
flexivel. Juntamente com o ECOS PL-Science, € disponibilizada uma instancia do
Taverna Server em uma nuvem. Esta instancia j4 vem previamente configurada para
execucdo de todos os experimentos na plataforma. No entanto, o cientista tem a
autonomia de configurar e utilizar seu proprio servidor para execucdo de workflows

(Figura 18), ou até mesmo utilizar uma instdncia rodando localmente em sua



maquina, reduzindo o esfor¢co e facilitando

workflow.
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Figura 18 - Configuragdo Taverna Server

A possibilidade de se utilizar mais de uma instancia do Taverna Server dentro

da plataforma ECOS PL-Science ¢ um fator importante para os requisitos de

flexibilidade e escalabilidade de um ECOSC. Uma vez que é possivel ter um

paralelismo na execucdo de workflows. Além disso, é possivel aumentar o nimero de

servidores sem ter a necessidade de alterar o cédigo fonte da aplicacdo (Figura 19).
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Figura 19 - Multiplas Instancias ECOS PL-Science e TavernaServer

4.2.5 INTEGRACAO COM BIOCATALOGUE

z

O BioCatalogue ¢ um repositorio centralizado de servicos web relacionados a
biologia. Ele permite a descoberta, cadastro, anotacdo e utilizacdo de servigcos web
(BHAGAT et al., 2010). O BioCatalogue disponibiliza uma interface web para
utilizacdo de seus servicos bem como uma APl REST para integracio com a
plataforma.

A integracdo com o BioCatalogue ocorre durante as etapas de investigagao do
problema e prototipacdo de um experimento cientifico. A utilizagdo dos servigos do
BioCatalogue é dependente de dominio. A utilizagdo faz sentido somente para
experimentos que envolvam sequenciamento e alinhamento genético por exemplo,
enquanto o ECOS PL-Science € independente de dominio. No entanto esta integracao
representa a tentativa de trazer para a plataforma ECOS PL-Science recursos para
auxiliar os cientistas no processo de descoberta e utilizagdo servigcos relativos a um
determinado dominio. Este € somente um passo que gera oportunidades para novas
integracdes nos mais variados dominios de pesquisa. A arquitetura do ECOS PL-
Science foi planejada para que no futuro essas integracdes ocorram com 0 minimo
possivel de alteracdes na plataforma, utilizando um cliente de integracdo conectado a
camada de integragdo da arquitetura. A interface web da integracdo € ilustrada pela

Figura 20.



61

® © ® [Hecos PLscience x Vitor
= C' | [ localhost:8080/plscience-eco: i pi atalogue.xhtm|?tab=2 =
0GOS DI 1 )

S5 /0551155

#Home ®ProductLine ~ @ Experiments ~ # Scientific Workflow ~ 2 Network 2 Developers APl # Settings + New Experiment
Experiment
Experiment Problem igati il i i Results Publication
pioiksoace Search at BioCatalogue
Prototype
8Save Search Query: [FASTA Scope: Al | & search |
2 Update
BioCatalogue Name Description Resource
Search Resources FASTA (pronounced FAST-Aye) stands for
FAST-AIl, reflecting the fact that it can be
Discover Web Services used for a fast protein comparison or a fast
- nucleotide comparison. This program
myExperiment achieves a high level of sensitivity for
Search Resources similarity searching at high speed. This is
achieved by performing optimised
Discover Workflows searches for local alignments using a

substitution matrix. The high speed of this
program is achieved by using the observed
pattern of word hits to identify potential
matches before attempting the more time
consuming optimised search. The trade-off
between speed and sensitivity is controlled

FASTA (REST) https: €. ices/2743 View Details

by the ktup parameter, which specifies the

size of the word. Increasing the ktup

decreases the number of background hits.

Not every word hit is investigated but

instead initially looks for segment's
Souaral paachy bit

Figura 20 - Integracdo com BioCatalogue

Os resultados das buscas por servicos de biologia trazem informagdes
relevantes armazenadas no repositério do BioCatalogue como, por exemplo, se o
servico passou nos testes de execugdo (Figura 21) ou se existe algum problema com o
servigo (Figura 22). Além disso, é possivel além de cruzar as informagdes com os
dados do ECOS PL-Science, dando uma visdo ao cientista se um determinado servico
ja foi utilizado pela plataforma (Figura 23). Caso o servi¢o ja tenha sido utilizado na
conducgdo de algum experimento no ECOS PL-Science, o cientista pode explorar os
dados deste experimento e obter informag¢des valiosas como, por exemplo, os dados
de entrada utilizados, o contexto no qual ele foi utilizado, os servicos que se
comunicam com ele, além de criar uma oportunidade de interacdo com o cientista que

Jja fez uso deste servigo.



Resource Details

Name:

Description:

Resource:
Submitter:
Created at:

WU-BLAST (SOAP)

WU-BLAST (Washington University Basic Local Alignment Search Tool) Version 2.0 is used to
compare a sequence with those contained in nucleotide and protein databases by aligning the
sequence with previously characterized genes. The emphasis of this tool is to find regions of
sequence similarity, which will yield functional and evolutionary clues about the structure and

function of this novel sequence. Regions of similarity detected via this type of alignment tool
can be either local, where the region of similarity is based in 1 location, or global, where regions

of similarity can be detected across otherwise unrelated genetic code. WU-BLAST and NCBI
BLAST are distinctly different software packages, although they have a common lineage for
some portions of their code, so the services do their work differently, obtain different results and

offer different features.

https://www.biocatalogue.org/services/2181
https://www.biocatalogue.org/users/259

Archived at:

Parameter
Order:

Technology
Types:

Latest
Monitoring
Status:

Used by

2010-03-08T09:59:36Z
« SOAP
Status Message Last Checked
v All tests were successful for A
u PASSED this service 2015-01-26T06:04:18Z
None

Figura 21 - Servico no BioCatalogue bom para uso

Resource Details

Name: INB:cgl.imim.es:getIDsFromBlast
. ... Authority: cgl.imim.es - Parses a Blastp output text obtaining a list of objects with the identifiers
Description: A . - . .
and namespaces that appears in it with a identitie value bigger or equal to the provided one
Resource:  https://www.biocatalogue.org/services/2520
Submitter:  https://www.biocatalogue.org/users/397
Created at:  2010-03-10T12:05:48Z
Archived at:
Parameter
Order:
Technology .
Types: SOAP
Status Message Last Checked
Latest Some or all of the tests for
Monitoring this service did not
Status: — WARNING succeed<p><ul><li> Could 2015-01-26T07:40:16Z
not access <b>endpoint
</b>.</li> </ul></p>
Used by None

Figura 22 - Servico no BioCatalogue com problema
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Resource Details x

Name: FASTA (REST)

FASTA (pronounced FAST-Aye) stands for FAST-AIl, reflecting the fact that it can be used for a
fast protein comparison or a fast nucleotide comparison. This program achieves a high level of
sensitivity for similarity searching at high speed. This is achieved by performing optimised
searches for local alignments using a substitution matrix. The high speed of this program is

Description: achieved by using the observed pattern of word hits to identify potential matches before
attempting the more time consuming optimised search. The trade-off between speed and
sensitivity is controlled by the ktup parameter, which specifies the size of the word. Increasing
the ktup decreases the number of background hits. Not every word hit is investigated but
instead initially looks for segment's containing several nearby hits.

Resource: https://www.biocatalogue.org/services/2743

Submitter:  https://www.biocatalogue.org/users/259

Created at: 2010-10-20T08:51:03Z

Archived at:
Parameter
Order:
Technology .
Types: REST
Latest Status Message Last Checked
Monitoring All tests were successful for
Status: “ PASSED this service 2015-01-26T08:26:33Z
Experiment ID Description Date
Used by .
23 Sequence Aligment 2015-01-26T08:26:33Z

Figura 23 - Servico do BioCatalogue ja utilizado em experimento ECOS PL-Science
42.6 INTEGRACAO COM MYEXPERIMENT

O myExperiment é um ambiente colaborativo através do qual os cientistas podem
publicar seus workflows cientificos bem como seus experimentos in silico. A
plataforma é o maior repositério publico de workflows cientificos (ROURE; GOBLE;
STEVENS, 2009). A integragdo com o myExperiment é feita a partir de sua API
REST, usando a mesma metodologia de desenvolvimento que foi utilizada para
integrar com as demais plataformas. Além da API REST, a equipe de
desenvolvimento do myExperiment disponibiliza uma documentagdao detalhada
juntamente com um ambiente de desenvolvimento, com a qual desenvolvedores
externos podem testar suas integracdes sem ter que utilizar os servigos de producdo,
melhorando o processo de desenvolvimento.

Assim como na integracdo com o BioCatalogue, a utilizagdo dos servigos do
myExperiment ocorrem nas etapas de investigacdo do problema e prototipacdo do

experimento. Embora a maior parte dos workflows cientificos disponiveis no
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repositério do myExperiment sejam relativos a biologia, a plataforma € independente
de dominio, e pode ser utilizada para a descoberta de experimentos em outros
dominios. As buscas na plataforma podem ser filtradas por usudrios, workflows,
arquivos, grupos ou pacotes. O conceito de pacote no myExperiment se refere a um
conjunto de artefatos necessarios para instrumentagdo e execu¢do de um determinado
workflow cientifico. A interface web da integracdo € ilustrada na Figura 24, onde o
pesquisador pode realizar buscas nas bases de dados do myExperiment, podendo

filtrar pelo tipo de artefato.
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Figura 24 Integragdao com o myExperiment
4.3 ECOS PL-SCIENCE API

O desenvolvimento de uma API é um ponto fundamental para ado¢cdo de uma
abordagem de ECOSC. E a partir dela que desenvolvedores externos se conectardo a
plataforma e estenderdo suas funcionalidades. Com isso, agrega-se maior valor a
plataforma e utiliza-se seus dados e servi¢os. Os beneficios do desenvolvimento de
uma API em um ECOS ji foram discutidas em alguns trabalhos (AMORIM;
ALMEIDA; MCGREGOR, 2013) (CATALDO; HERBSLEB, 2010), e os mesmo
beneficios se aplicam no contexto de e-Science para um ECOSC. Nas secdes

anteriores foi apresentada e discutida a utilizacdo de APIs de aplicacdes externas no

contexto do ECOS PL-Science, como um cliente dos servicos. Nesta se¢dao serd
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apresentada a API do ECOS PL-Science, colocando a plataforma como provedora de
servigos, de forma que aplicagdes externas possam se conectar ao ECOS PL-Science
(inclusive as proprias plataformas a quem o ECOS PL-Science se conecta, podendo
gerar assim relagdes de interdependéncias).

O desenvolvimento de uma API estd normalmente associado ao requisito ndo
funcional de extensibilidade de um ECOS. Através dela disponibiliza-se dados e
servigos em formatos independentes de linguagens de programacao de tal forma que
qualquer aplicagdo externa possa se beneficiar e estender as funcionalidades da
plataforma.

Do ponto de vista técnico, os desafios de se desenvolver uma API sdo baixos,
se comparados aos desafios do ponto de vista de negdcio. As tecnologias envolvidas
no processo de desenvolvimento variam de acordo com os requisitos da API, e a
facilidade de seu desenvolvimento estd intimamente ligada a flexibilidade da
arquitetura. Os servicos podem envolver alguma légica de negdcio, ou simplesmente
disponibilizar os dados armazenados na plataforma. Se a aplicacdo tiver sido
desenvolvida utilizando um modelo arquitetural com baixo acoplamento, como o
MVC, por exemplo, através da qual a l6gica de negdcio € isolada da visualizagdo do
usuario, o desenvolvimento da API tende a ser menos custoso e demandar menos
esforco.

Do ponto de vista de negécio € fundamental que se realize uma analise
considerando-se a seguinte pergunta: de que maneira a plataforma se beneficiara com
a implantagdo de uma API? Se o esforco e o custo para se desenvolver a API forem
superiores aos ganhos com a implementacdo da API, ndo justifica o desenvolvimento.
Apenas prover servicos nio faz sentido. E necessirio saber o porqué e como a
plataforma podera se beneficiar com a API.

A disponibilidade de uma API na plataforma ECOS PL-Science é de certa
forma evidenciada pela necessidade de atender ao requisito ndo funcional integracao
com as demais aplicagdes cientificas externas. Para tanto, o esforco de
desenvolvimento foi reduzido, uma vez que ndo foi necessdrio reinventar solucdes,
além de ter a possibilidade de utilizar servicos e workflows de bases de dados
externas. Um dos objetivos do ECOS PL-Science é ser uma ferramenta que apoie a
todas etapas de um experimento cientifico. Adicionalmente, aplicagcdes externas se

conectar a0 ECOS PL-Science aumentando sua visibilidade e estimulando sua
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utilizacdo, provendo dados uteis para a comunidade cientifica e, substancialmente,
para organizagdes que desenvolvem produtos de software cientificos. Como resultado,

essas organizacdes poderdo se beneficiar com dados de experimentos ja conduzidos.

4.4 REDE PONTO A PONTO

Durante o processo de desenvolvimento uma rede ponto a ponto foi implementada
para auxiliar na troca de informacdes entre pesquisadores e facilitar o acesso a dados
de experimentos. Um dos grandes problemas na conducdo de experimentos
complexos € como lidar com grandes volumes de dados. Experimentacdes no dominio
de biologia ou astronomia por exemplo, muitas vezes envolvem a utilizacdo de
conjunto de dados como parametros de entrada na execug¢do de um determinado
workflow que ultrapassam a marca dos gigabytes e até mesmo terabytes. O
processamento destes dados por sua vez pode gerar outros gigabyes ou terabytes de
dados. Trabalhando com recursos computacionais distribuidos, estes dados precisam
trafegar pela rede até finalmente serem baixados para a maquina do pesquisador, onde
as devidas andlises sdo realizadas em cima dos resultados da execu¢do, normalmente
utilizando sistemas para criar visualizagdes. A ideia da utilizacdo da rede ponto a
ponto é que cada instancia do ECOS PL-Science seja considerada um n6 na rede, bem
como os servidores de execucdo de workflow cientifico como o Taverna. Além dos
servidores onde estes recursos computacionais estdo distribuidos, as maquinas dos
pesquisadores também operam como nds da rede, podendo compartilhar arquivos com
outros pesquisadores além de enviar e baixar dados dos servidores.

O desenvolvimento da rede ponto a ponto foi realizado na linguagem Java.
Existem alguns protocolos para redes ponto a ponto de cddigo aberto desenvolvidos
em Java como, por exemplo, o projeto JXTA. No entanto seu desenvolvimento foi
descontinuado (Figura 25) devido a uma série de fatores como a falta de suporte,
gerenciamento, apoio financeiro e devido a complexidade do projeto, demandando
um alto nivel de conhecimento dos desenvolvedores, limitando assim o nimero de
possiveis colaboradores externos. A implementa¢do do JXTA foi feita em uma versao

antiga do Java, o que inviabilizou sua utilizagdo na plataforma ECOS PL-Science.
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Figura 25 - Interesse da comunidade pelo JXTA entre 2004 e 2015

Optou-se por desenvolver internamente uma rede ponto a ponto, somente para
atender as necessidades da plataforma ECOS PL-Science. Muito ainda precisa ser

feito para tornar seu uso viavel em larga escala.
4.5 DESENVOLVIMENTO DE CODIGO ABERTO

Toda organizacdo que esteja caminhando para uma abordagem de ECOS deve tomar
conhecimento do processo de desenvolvimento de c6digo aberto, bem como questdes
legais como licenca de distribuicdo. Existem ECOS abertos, parcialmente abertos e
fechados. Nao necessariamente uma organizacao precisa disponibilizar o cédigo fonte
de sua plataforma para se tornar um ECOS. No entanto, o desenvolvimento de um
ECOS estd intimamente ligado ao desenvolvimento de cddigo aberto. Este cendrio
ndo ¢é diferente no contexto de um ECOSC. Quando ndo € a plataforma, partes dela
devem estar disponiveis para que desenvolvedores externos fagam integracdes e
utilizem seus servigos. Mesmo que a plataforma seja completamente fechada, em
algum momento € natural que ocorra a distribuicdo de componentes de software para
auxiliar e dar suporte aos desenvolvedores externos, como € o caso do Facebook por
exemplo. Nesta aplicagdo, o nicleo da plataforma € mantido internamente e é um
cddigo privado, mas muitos recursos sdo disponibilizados em sua péagina oficial no
GitHub. Um dos fatores preponderantes para o sucesso de um ECOS € a organizacdo
estar engajada com as comunidades de desenvolvedores de software livre. Atualmente
a grande maioria dos desenvolvedores e das organizacOes estdo concentrados na
plataforma GitHub, considerado o maior repositério de cddigo fonte de projetos de

codigo aberto, com mais de 8.3 milhdes de usudrios e 19.1 milhdes de projetos de
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software publicados e mantidos na plataforma'. A Figura 26 foi extraida do Google
Trends’ e representa o interesse das pessoas pelas plataformas baseado nas buscas
realizadas entre 2004 e 2015 pelos principais sites de compartilhamento de cddigo
fonte como GitHub, SourceForge, Launchpad e BitBucket. Vale salientar que o
grafico ndo representa o ndimero absoluto de acessos nas referidas plataformas, mas
sim o interesse das pessoas pelos termos de busca, fornecendo um indicio de onde a
comunidade estd concentrada, € consequentemente em que plataforma o projeto

possui mais chances de ganhar visibilidade e contribuicdes externas.

BitBucket

Figura 26 - Repositérios de Codigo Fonte, Interesse entre 2004 e 2015

Grande parte da comunidade cientifica estd concentrada na plataforma
GitHub. Projetos como Taverna, Kepler, VisTrails, Pegasus, Orange, mantém seus
codigos fontes na plataforma, juntamente com outros componentes de software
relevantes para o dominio das aplicacdes. No entanto analisando os referidos
repositorios, é possivel notar um baixo nivel de contribui¢cdes de desenvolvedores
externos, se comparados a outros grandes projetos fora do dominio de e-Science,
como Linux, jQuery e Rails, que também sdo mantidos no GitHub. Isso pode ser
justificado pelo fato do dominio cientifico ser um dominio mais restrito, exigindo dos
desenvolveres além do conhecimento técnico de desenvolvimento de software, o
conhecimento no contexto de e-Science, € muitas vezes em um dominio de pesquisa
especifico como Biologia ou Astronomia.

Com o desenvolvimento da abordagem ECOS PL-Science, optou-se por

adotar uma estratégia de desenvolvimento aberta, disponibilizando todo o cédigo

" https://github.com/about/press
* http://www .google.com/trends
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fonte da aplicacdo. A principal motivacdo desta decisdo € possibilitar que
desenvolvedores externos possam auxiliar no desenvolvimento da plataforma bem
como possibilitar que projetos paralelos sejam desenvolvidos, evoluindo a abordagem
ECOS PL-Science para atender os requisitos especificos em um determinado dominio
de pesquisa. Por exemplo, a LPSC desenvolvida no inicio da construcdo da
abordagem PL-Science por COSTA (2013) foi especifica para o dominio de Biologia.
Com a abertura do cédigo fonte, este trabalho pode ser estendido por outro grupo de
pesquisa com o interesse de desenvolver uma plataforma para experimentacdo

cientifica em um outro dominio.

4.5.1 PROCESSO DE DESENVOLVIMENTO

O processo de desenvolvimento € apoiado pela plataforma GitHub, através da qual
desenvolvedores externos podem auxiliar na evolu¢do do ECOSC. Com a abertura do
codigo fonte € possivel conseguir contribuicdes em diferentes niveis. A plataforma
GitHub € particularmente interessante pois ela ndo somente prové servigos para
controle e gerenciamento do codigo fonte mas também recursos para interagir com a
comunidade de desenvolvedores como wiki € um canal para usudrios da plataforma
requisitarem novas funcionalidades ou relatarem erros no software além de permitir a
extensdo de um projeto.

O GitHub traz o conceito de fork, que representa o processo de realizar uma
copia independente do cddigo fonte e a partir dai um desenvolvedor pode seguir com
o projeto a partir daquele ponto e dar continuidade a um projeto independente (o
Linux € um bom exemplo disso, onde o Red Hat € um fork do Linux e o CentOS é um
fork do Red Hat, o Ubuntu € um fork do Debian que por sua vez é um fork do Linux).
Adicionalmente, pode utilizar seu fork para implementar uma nova funcionalidade e
em seguida realizar um pull request para a equipe de desenvolvedores internos
avaliarem as alteracdes e eventualmente incorporarem ao cddigo fonte do projeto. O
GitHub utiliza o sistema de controle de versdes GIT e trabalha basicamente com os
conceitos de commit, push e pull. Um commit representa alteracdo em um ou mais
arquivos, push € a acdo de enviar estas alteragdes para o servidor onde o codigo fonte
¢ mantido, e o pull é a acdo de baixar para seu repositdrio local as alteracdes no
servidor, comum quando trabalhando com mais de um desenvolvedor na mesma

plataforma. Neste contexto, um pull request significa solicitar os desenvolvedores do
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Projeto A, baixar as alteragdes no Projeto B, onde o Projeto B € um fork do Projeto A,
e incorporar as alteracdes no Projeto A. Comumente apds a integragdo o Projeto B é
excluido. Este é o processo realizado por desenvolvedores externos para realizarem

contribui¢des em um projeto de cddigo aberto, ilustrado pela Figura 27.

/ Mantém o Cédigo Fonte \
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Figura 27 - Processo de Desenvolvimento de Codigo Aberto

Usuarios finais também podem contribuir para a evolugdo da plataforma, sem
que seja alterando diretamente o codigo fonte, através de solicitacdes de melhorias,
requisi¢Oes de novas funcionalidades ou correcoes de problemas na plataforma. Estas
solicitacOes sdao avaliadas normalmente pelo gerente de projeto, aceitando ou
rejeitando. Para as solicitacOes pertinentes, o gerente de projeto atribui a
responsabilidade a um desenvolvedor interno, que ird trabalhar para corrigir o erro ou
implementar uma nova funcionalidade. Este controle € feito abertamente ao publico,
assim como a manutencdo do cdédigo fonte. As solicitagdes mantidas na plataforma
servem de orientacdo para os desenvolvedores externos também, podendo livremente
corrigir algum erro ou implementar uma nova funcionalidade requisitada pelos

usudrios finais e realizar um pull request.
4.6 CONSIDERAC()ES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou detalhes da implementacdo da abordagem ECOS PL-
Science, discutiu algumas decisdes de tecnologias utilizadas no desenvolvimento e
justificou escolhas para atender aos requisitos de um ECOSC. Além disso, ressaltou a
importancia das integracdes com as plataformas Parsifal, Mendeley, Taverna Server,
myExperiment e BioCatalogue, bem como a estratégia utilizada para a integracdo
dessas plataformas. Essas integracdes serviram, sobretudo, para avaliar as decisdes

arquiteturais do ECOSC.
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A integracdo com plataformas externas de software cientifico evidenciou a
importancia de uma API para um ECOSC. Inicialmente as integracOes foram feitas
diretamente na camada de negécio da plataforma. No entanto, apds identificar as
similaridades no processo de integragdo e comunicagdo com uma API REST externa,
optou-se por desenvolver componentes independentes e adicionar uma camada de
integracdo para implementar toda comunica¢do com plataformas externas. Com isso,
concluiu-se que sdo fatores importantes para o sucesso de uma API: (i) documentacao
completa de todos recursos disponiveis na API, (ii) flexibilidade nos tipos de dados
suportados, idealmente disponibilizar formatos XML e JSON, (iii) coeréncia na
implementacdo dos métodos HTTP (ndo utilizar método GET para recuperar dados e
remover dados — neste caso método DELETE deveria ser utilizado), (iv) sandbox ou
um ambiente de desenvolvimento para viabilizar os testes durante a integracdo, (v)
distribuicdo de softwares clientes de integracdo da API, estar engajado com a
comunidade de desenvolvedores de cddigo aberto e dar suporte aos clientes de
integracao desenvolvidos por terceiros.

Discutiu-se também aspectos do desenvolvimento da API ECOS PL-Science,
a rede ponto a ponto para auxiliar pesquisadores no compartilhamento de grandes
volumes de dados e o processo de desenvolvimento de codigo aberto, estratégia
adotada para o desenvolvimento da plataforma ECOS PL-Science.

No capitulo seguinte € apresentada a avaliacdo da abordagem ECOS PL-
Science, envolvendo a avaliagdo da arquitetura bem como uma prova de conceito da

utilizacdo da plataforma.
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5 AVALIACAO DA SOLUCAO

Este capitulo tem como objetivo apresentar um estudo experimental para avaliar os
atributos de qualidade, como a extensibilidade das plataformas de ECOSC, da
arquitetura da abordagem ECOS PL-Science.

5.1 INTRODUCAO

Nas secoOes anteriores foi apresentada a arquitetura da abordagem ECOS PL-Science,
bem como a sua implementagdo. O objetivo deste trabalho é propor uma arquitetura
flexivel, escaldvel e extensivel para ECOSC, para apoiar o processo de
experimentacdo colaborativa no contexto de e-Science. Uma das decisdes de projeto
para condugdo deste trabalho foi a adocdo da estratégia de desenvolvimento de c6digo
aberto, apoiado pela plataforma GitHub. Com isso, além dos ganhos inerentes a
iniciativa de codigo aberto, discutidas na Secdo 4.5 do capitulo anterior, obteve-se
ganhos no gerenciamento para o proprio grupo de pesquisa, armazenando dados
histéricos da evolugdo do cddigo fonte, viabilizando este estudo. O estudo de caso
apresentado na Secdo 5.2 utiliza a plataforma GitHub como fonte de extracdo de

dados para avaliar a extensibilidade da arquitetura.
5.2 ESTUDO DE CASO

Um estudo de caso foi conduzido com o intuito de avaliar o requisito ndo funcional de
extensibilidade da plataforma ECOS PL-Science. O escopo da avaliagdo foi definido
com base no método GQM (BASILI; CALDIERA; ROMBACH, 1994), descrito a
seguir: Analisar a arquitetura do ECOS PL-Science com o propésito de avaliar sua
extensibilidade e flexibilidade sob o ponto de vista dos desenvolvedores no contexto
da evolucdo de um ECOSC.

A partir do escopo, a questao de pesquisa foi definida: A arquitetura do ECOS
PL-Science viabiliza a extensdo de suas funcionalidades? A hipétese nula foi definida

como: (HO) A arquitetura do ECOS PL-Science ndo viabiliza a extensdo de suas
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funcionalidades. A hipétese alternativa foi definida como: (H1) A arquitetura do
ECOS PL-Science viabiliza a extensdo de suas funcionalidades.

Com base na questdo de pesquisa o estudo experimental foi planejado. A
avaliacao foi conduzida com um grupo de alunos de mestrado da UFJF cujos projetos
de pesquisa estdo diretamente ligados a evolugdo da plataforma ECOS PL-Science.
Os participantes possuem conhecimento prévio da plataforma e comecaram a atuar no
desenvolvimento a partir da ado¢ao de uma estratégia de ECOSC. O projeto tornou-se
codigo aberto e é gerenciado pela plataforma GitHub.

Na plataforma GitHub, cada participante criou um branch, conforme pode ser
visto na Figura 28 (os nomes dos participantes foram omitidos), a partir da versao
mais recente e as funcionalidades comecaram a ser desenvolvidas: (i) inclusdo de
elementos de colabora¢@o e comunicacdo durante todas as etapas do experimento; (ii)
integracdo da plataforma com ontologias de colaboracdo; (iii) suporte a
interoperabilidade pragmatica no desenvolvimento colaborativo de workflows. Os
participantes foram orientados a se limitarem a implementacdo de suas
funcionalidades, e que nesse momento ndo realizassem refatoracdes de cédigo, por
exemplo.

pgcc / plscience-ecos @Unwatch~ 6  HStar 0 Y Fork 0

m Yours Active Stale All branches

Default branch

<>

master Participante 1

Active branches

Branch-1 Participante 1 ° 11 New pull request m
Branch-2 Participante 2 26(7 i) New pull request T
Branch-3 Participante 3 N 11 New pull request m

Figura 28 - Branches na plataforma GitHub
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As implementagdes ocorreram em momentos distintos, e todas elas
representam trabalhos em andamento que estendem a abordagem ECOS PL-Science.
Os participantes foram entrevistados e como fonte de coleta de dados adicional, dados
histéricos do GitHub foram avaliados.

Um dos indicios de que a arquitetura € extensivel, é a quantidade de codigo
fonte existente que foi alterado, para que novas funcionalidades fossem
implementadas. O GitHub proporciona uma visdo com base nos commits, de quantas
linhas de cdédigo foram incluidas e quantas foram removidas. Um alto nimero de
linhas removidas sugere que muito codigo precisou ser alterado e adaptado para que a
funcionalidade fosse implementada. O Participante 1 realizou ao todo 3 commits, 17
arquivos de cddigo fonte foram alterados com um total de 1951 adigdes de linhas de
codigo e 24 remocgdes de linhas de codigo. O Participante 2 realizou ao todo 7
commits, 80 arquivos de codigo fonte foram alterados com um total de 16280 adi¢des
de linhas de cddigo e 1 remogdo de linha de cédigo. O Participante 3 realizou ao todo
1 commit, 25 arquivos de codigo fonte foram alterados, com um total de 806 adi¢Ges

de linhas de c6digo e 40 remogdes. A extracdo dos dados € apresentada pela Tabela 5.

Participante | Nuamero de Arquivos Adicoes Remocoes

Commits Alterados ou

Incluidos
Participante 1 3 17 1951 24
Participante 2 7 80 16280 1
Participante 3 1 25 806 40

Tabela 5 - Extracdo de dados do estudo de caso

O Participante 1 trabalhou na implementac¢do do suporte a interoperabilidade
pragmdtica no desenvolvimento colaborativo de workflows, atuando principalmente
durante a etapa de prototipacdo dos experimentos, estendendo funcionalidades e as
integracdes realizadas com BioCatalogue e myExperiment. O Participante 2 atuou no
desenvolvimento da integragdo da plataforma com ontologias de colaboracdo, € o
Participante 3 trabalhou na inclusdo de elementos de colaboragdo e comunicacio

durante as etapas do experimento.
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Através da andlise dos dados a questdo de pesquisa pode ser respondida.
Comparando o nimero de remocdes de linhas de cddigo com o nimero de adi¢des,
pode-se concluir que a arquitetura do ECOS PL-Science pode ser estendida sem que
haja grandes alteracdes de sua estrutura. Como resultado, existem evidéncias de que a
hipétese nula (HO) pode ser rejeitada e a hipotese alternativa (H1) pode ser aceita. Ha
indicios também de sua flexibilidade, uma vez que a extensdo ocorreu diretamente no
cddigo fonte da aplicagdo, evoluindo a arquitetura da aplicagdo sem a necessidade de
grandes substituicdes de codigo.

O experimento possui algumas ameagas a validade. A validade de conclusado é
ameacada devido ao pequeno numero de participantes. Esta ameaca dificulta a
geracdo de resultados com significancia estatistica. Por outro lado, a ameaga a
validade interna ndo foi prejudicada, uma vez que os participantes sao alunos de
mestrado da UFJF engajados com o projeto PL-Science, tendo conhecimento da
arquitetura da plataforma e estdo conduzindo implementagdes reais, frutos de suas
pesquisas. Os resultados obtidos ndo podem ser generalizados, sendo vélidos para o
contexto do ECOS PL-Science, ameacando a validade externa. Em relacdo a
escalabilidade seria necessdrio uma quantidade maior de experimentos, no entanto ha
indicios da sua viabilidade.

Maiores detalhes sobre os dados coletados neste experimento podem ser
visualizados na pagina do projeto: http://pgcc.github.io/plscience. O repositdrio de
codigo fonte do projeto no GitHub, pode ser acessando pelo link:

https://github.com/pgcc/plscience-ecos.
53 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou um estudo de caso para avaliar o requisito de extensibilidade
da plataforma ECOS PL-Science. Com a andlise dos dados extraidos do experimento,
pode-se concluir que a arquitetura proposta atende ao requisito ndo funcional de
extensibilidade de um ECOSC. Embora tenha-se experimentado a extensibilidade da
plataforma, através da implementacdo de novas funcionalidades no ECOS PL-
Science, os dados sugerem que a arquitetura também € flexivel. No entanto, anélises
mais profundas precisam ser realizadas para validar a flexibilidade da plataforma.

No contexto deste trabalho, a escalabilidade da plataforma nao foi avaliada

diretamente. Entretanto durante a implementacdo da abordagem proposta, as escolhas
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tecnoldgicas foram influenciadas por este requisito ndo funcional, onde toda aplicacdo
foi construida fazendo uso de recursos escaldveis, como servidor de aplicacdo,
interface de acesso a banco de dados, versdo da implementacdo Java, dentre outros.
Com isso, pode-se dizer que a arquitetura do ECOS PL-Science suporta a
escalabilidade horizontal e vertical, além da escalabilidade de banco de dados. Um
estudo experimental ainda precisa ser realizado para analisar os demais aspectos da

escalabilidade da arquitetura.
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6 CONCLUSOES

Este capitulo tem como objetivo apresentar as contribuicées deste trabalho, bem

como suas limitacoes e os trabalhos futuros.
6.1 CONTRIBUICOES

Pode-se destacar como uma das contribui¢des deste trabalho, o desenvolvimento de
uma arquitetura para ECOSC para auxiliar cientistas na conducdo de experimentos
colaborativos. Através desta arquitetura, plataformas de softwares cientificos sdo
integradas em um ambiente multiusudrio, de modo a satisfazer as necessidades do
processo de experimentacdo. Além disso, oferece suporte durante as etapas de
investigagdo do problema, prototipacdo do experimento, execugdo e a publicagdo dos
resultados no ciclo de vida de um experimento. Para tanto, um ciclo de vida foi
estendido com o objetivo de apoiar experimentos cientificos.

Neste contexto, interagdes sdo armazenadas, dados relevantes sdo persistidos
nas bases de dados, possibilitando a reproducdo do experimento. Como todo processo
de experimentagdo é armazenado em um unico lugar, experimentos publicados na
plataforma podem ser estendidos e/ou reproduzidos por outros cientistas. Uma rede
ponto a ponto € entdo integrada a arquitetura, possibilitando o compartilhamento de
grandes volumes de dados utilizados na plataforma durante o processo de
experimentacdo. Dados de experimentos e artefatos do nucleo da LPSC podem ser
compartilhados entre cientistas e outras instancias da plataforma, viabilizando a
utilizacdo de vdrias instincias da arquitetura, em diferentes dominios, interligadas
pela rede ponto a ponto.

A implementacdo desta arquitetura mostra sua viabilidade, utilizada como
uma forma de validar os requisitos de uma plataforma de ECOSC. Durante a sua
implementacdo a arquitetura foi ajustada, novos requisitos surgiram e outros foram
removidos ou adaptados. Com a implementacdo, foram evidenciados aspectos
importantes na ado¢ao de um ECOSC, tais como: (i) a disponibiliza¢do de uma API
para possibilitar que aplicacdes externas se conectem a plataforma, satisfazendo o

requisito de extensibilidade de um ECOSC de modo que atores externos possam
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agregar maior valor a plataforma; (i) a interacdo com a comunidade de
desenvolvedores de codigo aberto através de plataformas como GitHub, de modo que
usudrios finais e desenvolvedores externos possam contribuir com a evolucdo da
plataforma; (iii) o baixo acoplamento do cédigo fonte, possibilitando que partes da
arquitetura possam ser desenvolvidas como cddigo aberto, servindo para outros fins;
(iv) formalizagdo das regras de interoperabilidade, de modo a viabilizar que equipes
diferentes trabalhem de maneira independente; (v) definicdo de estratégias de
escalabilidade horizontal e vertical, e a escalabilidade do banco de dados, uma vez
que com a abertura das fronteiras e a disponibilizacdo de uma API podem aumentar o
consumo dos recursos computacionais € volume de acesso a dados.

A proposta de utilizacdo de uma rede ponto a ponto no compartilhamento de
dados relativos a experimentos como estratégia para lidar com grandes volumes de
dados e para compartilhar o nucleo de artefatos da LPSC. Execucdo de workflows
cientificos complexos envolvem a utilizacdo de conjuntos de dados de entrada que
ultrapassam a marca dos gigabytes ou terabytes, e como em um ECOSC se trabalha
com recursos computacionais distribuidos, em alguns cendrios a execug¢do do
workflow pode ocorrer em outro servidor fisico, sendo necessdrio transmitir estes
dados, além de compartilhd-los com outros cientistas.

No contexto deste trabalho foi definido o termo ECOSC. Alguns trabalhos na
literatura ja exploraram o termo ECOS no contexto de e-Science. Entretanto, foi
apresentada uma nova defini¢do deste termo, sob a perspectiva de ecossistemas de
negocio, considerado aqui como um subconjunto de ECOS para tratar o processo de
experimentacdo in silico. Portanto, um ECOSC foi definido neste trabalho como uma
plataforma aberta, orientada a servigos, desenvolvida por um conjunto de
desenvolvedores internos e externos e auxiliada por uma comunidade de especialistas
de dominio, através da qual um conjunto de softwares cientificos interoperam com o
objetivo de satisfazer as necessidades inerentes ao processo de experimentagdo em um
determinado dominio cientifico.

Além destas contribuicdes, a extensdo da arquitetura permitiu preencher
algumas lacunas deixadas pela abordagem Collaborative PL-Science, tais como: (i) a
auséncia de um ambiente compartilhado para possibilitar a presenca simultdnea de
cientistas trabalhando em um mesmo experimento; (ii) o tratamento de grandes

volumes de dados utilizados no processo de experimentacdo como entradas e saidas
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de execucdes de workflows utilizando uma rede ponto a ponto; (iii) a execu¢do de
workflows cientificos dentro da plataforma, a partir da integracdo com Taverna Server
(iv) a viabilizacdo da evolucdo do contexto da abordagem Collaborative PL-Science
através da API REST disponivel na arquitetura de ECOSC e na estratégia de

desenvolvimento de codigo aberto.
6.2 LIMITACOES

Durante o processo de desenvolvimento da plataforma, bem como durante a elicitacdo
dos requisitos, uma dificuldade foi encontrar especialistas no dominio, de modo a
alinhar a solucdo com necessidades reais do dominio, tendo que, na maioria dos
casos, se basear em publicacdes cientificas. No entanto, este trabalho € uma extensao
da proposta Collaborative PL-Science, onde elementos de colaboracio foram
adicionados a uma LPSC no dominio de biologia. O objetivo foi estender a
arquitetura do Collaborative PL-Science em direcdo a uma abordagem de ECOSC
para tratar todas as etapas do ciclo de vida de um experimento cientifico. Portanto,
elementos de colaboracdo, bem como detalhes do dominio de biologia nao foram
explorados neste trabalho, atendendo as necessidades do processo de experimentacao,
extraidos de publicacdes cientificas, independentes de dominio.

A rede ponto a ponto desenvolvida neste trabalho é um protétipo, com
funcionalidades basicas para satisfazer as necessidades de uma rede ponto a ponto de
compartilhamento de arquivos, desenvolvida somente para avaliar a viabilidade de
sua adocdo em um ECOSC. A rede ainda ndo esta pronta para utilizacdo em larga
escala, e testes adicionais precisam ser realizados. O objetivo ndo era desenvolver
uma solu¢do de rede ponto a ponto, mas sim utilizar esta abordagem no contexto do
ECOS PL-Science. Optou-se por desenvolver um protétipo devido a inexisténcia de
projetos de codigo aberto que implementassem protocolos de rede ponto a ponto
aderentes a proposta ECOS PL-Science, desenvolvidos na linguagem Java, de modo a
realizar uma integracdo com a plataforma.

A proposta da abordagem ECOS PL-Science prevé a execucao de workflows
cientificos internamente na plataforma, utilizando os SGW{C Kepler, VisTrails e
Taverna. Optou-se por realizar a integracdo com o Taverna por ser a plataforma que

mais oferece suporte para este tipo de integracdo, facilitando sua implementacdo no
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ECOS PL-Science, bem como evidenciar a possibilidade de execucdo de workflows

dentro da plataforma.

Outra limitacdo estd na integracdo com o produto concebido na LPSC com o

protétipo e execugdo do workflow. Apés a concepg¢do do produto através da LPSC,

fazendo uso de ontologias e modelos de features para auxiliar o cientista no processo

de concepcdo, € necessdrio que o cientista faca a modelagem diretamente em um

SGWIC, para entdo gerenciar sua execucdo no ECOS PL-Science.

6.3 TRABALHOS FUTUROS

Como trabalhos futuros podemos citar:

Implementar servigos para a integragdo com outros SGW{C como o Kepler e o
VisTrails. Ambos sdo projetos de codigo aberto e oferecem recursos para
instalad-los em servidores independentes e fazer uso de seus recursos
internamente. A implementa¢do pode ser feita da mesma maneira como foi
implementado a integracdo com o Taverna. Provendo assim, maior
flexibilidade durante o processo de execugao de workflows cientificos;

Evoluir a rede ponto a ponto, descentralizando as referéncias dos nds da rede,
tornando-a vidvel para utilizacdo em larga escala. Além disso, cabe
desenvolver aplicagdes clientes desktop para que cientistas possam utilizar
suas maquinas como nds da rede, aumentando o poder de compartilhamento
da rede;

Estender os elementos de colaboracdo para as demais funcionalidades do
ECOS PL-Science de modo a enriquecer a memdria de grupo implementada
pela abordagem Collaborative PL-Science;

Integrar a plataforma com redes sociais de pesquisa, explorando conceitos de
grupos e alcangando um maior nivel de colaboracio na plataforma;

Tratar a proveniéncia de dados durante as etapas de investigacdo do problema,
prototipagdo, execucdo e publicacdo dos resultados de um experimento

cientifico, gerenciado pela ECOS PL-Science.
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APENDICE A - DESENVOLVIMENTO DA API

A API ECOS PL-Science utiliza padrdes abertos de desenvolvimento, possibilitando
desenvolvimento de aplicagdes terceiras que utilizam outra linguagem de
programacdo web para acessar a API. Ao utilizar a API, usudrios de aplicacdes
externas podem se autenticar dando direito a aplicacdo de utilizar seus dados. A partir
dai, a aplicacdo pode acessar dados do ECOS PL-Science relativos a experimentos,
workflows, web services, dados de pesquisadores, artefatos da linha de produtos.

A API € baseada em servigos REST e foi desenvolvida utilizando a biblioteca
Jesery'. Seu c6digo fonte é mantido juntamente com os pacotes de cédigo fonte da
plataforma ECOS PL-Science, uma vez que é feito acesso as camadas de acesso a
banco e de légica de negdcio. O acesso aos recursos € feito somente via HTTPS,
acessivel através da URI base https://ecosplscience.com/api. Todos os dados sdo
enviados e recebidos em formato JSON. A maioria dos métodos da API recebem
parametros opcionais. Para requisicbes via GET, parametros que ndo forem
especificados como parte da URL podem ser passados como parametro HTTP query

string, apresentado pelo Quadro 1.

$ curl -i

“https://ecosplscience.com/api/experiment/12/webservices?domain=rna”

Quadro 1 - Requisicao GET ECOS PL-Science API

No exemplo do Quadro 1, o valor 12 é passado para o parametro experiment no
caminho da URL enquanto o parametro domain é passado via query string. Para
requisi¢des do tipo POST, PUT e DELETE, parametros que ndo sdo incluidos na
URL devem ser enviados via JSON com o cabecalho “Content-Type:

application/json”, apresentado pelo Quadro 2.

" https://jersey .java.net
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$ curl -i -u username -d '{"contexts":["biology"]}'

https://ecosplscience.com/api/workflows

Quadro 2 - ECOS PL-Science Enviando Dados via JSON

Existem trés erros nas chamadas dos métodos da API em que serdo retornados
informagdes no corpo da requisi¢do, apresentados pelo Quadro 3. Enviar um JSON
invdlido resultard em um erro 400 (Bad Request), enviar campos invdlidos resultard
em um erro 422 (Unprocessable Entity), tentar acessar dados sem permissao resultara

em um erro 403 (Permission denied).

HTTP/1.1 400 Bad Request
Content-Length: 35

{"message":"Problems parsing JSON"}

HTTP/1.1 422 Unprocessable Entity
Content-Length: 149

"message": "Validation Failed",
"errors": [
{
"resource": "Experiment",
"field": "id",
"code": "missing field"

HTTP/1.1 403 Permission denied

Content-Length: 31

{"message":"Permission denied"}




89

Quadro 3 — Erros da API ECOS PL-Science

Um determinado recurso da API possui uma série de acdes (ou métodos)
associados a ele, que podem ser associado utilizando os métodos padroes do HTTP,

apresentados na Tabela 6.

Método Descricao

GET Recupera informacao

PUT Atualiza informacdes existentes
POST Cria novas informacdes
DELETE Remove informacdes existentes

Tabela 6 - Métodos HTTP suportados pelo ECOS PL-Science

A versdo inicial da API ECOS PL-Science da suporte a alguns métodos para acessar
os dados da plataforma. Alguns destes métodos podem ter recursos adicionais. A

Tabela 7 apresenta os métodos principais da API.

Método Descricao

user Gerencia os dados do perfil do cientista que esta logado
experiments Gerencia os artefatos associados a um dado experimento
webservices Gerencia os web services na plataforma

artifacts Gerencia o nucleo de artefatos da LPSC

ontologies Gerencia as ontologias da plataforma

Tabela 7 - Recursos disponiveis na API ECOS PL-Science
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APENDICE B - DETALHES DE IMPLEMENTACAO
REDE PONTO A PONTO

O protocolo da rede ponto a ponto trabalha por cima da camada de TCP/IP e
define funcdes basicas de procurar um ponto, solicitar referéncia de um ponto,
procurar um arquivo em um ou mais pontos € baixar um arquivo de um ponto. Um

ponto central é responsavel por registrar e remover pontos da rede (Figura 29).

>
>

J' Cientfsta 2

_" ‘<

Cientista 1
Talvelt'r; Sler;rer Taverna Server
A al Insténcia 2

Lk

Cientista 4

>
>

Cientista 3

ECOS PL-Science
Instancia 3

ECOS PL-Science
Instancia 1

B

ECOS PL-Science
Instancia 2

Figura 29 - Rede Ponto a Ponto ECOS PL-Science

O ponto central roda em um servidor independente como um processo Java atendendo
a requisicoes na porta 5000. Toda comunicacao € realizada via socket e cada ponto da
rede trabalha como um servidor também, inclusive computadores locais dos
cientistas. Quando um novo ponto ingressa na rede, ele € registrado no servidor da
rede principal da rede ponto a ponto. O ponto central armazena a referéncia dos IPs de

todas as maquinas conectadas bem como os arquivos que elas estdo compartilhando.
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Quando uma méquina desconecta da rede sua referéncia € removida do ponto central.
Um ponto da rede pode requisitar por um determinado arquivo, fazendo uma consulta
no ponto central da rede. O ponto central por sua vez retorna a lista de IPs de clientes
que possuem este arquivo. A partir dai, um IP € escolhido pelo cliente e entdo € feita
uma conexao ponto a ponto com este IP em uma porta aleatdria entre 5500 e 6000 e a
transferéncia do arquivo € realizada. Apds a transferéncia o arquivo, este cliente passa

a compartilha-lo com os demais pontos da rede.



