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Abstract. This paper discusses some characteristics of a scientific software
ecosystem and the life cycle of an experiment, with emphasis on maintenance
and evolution aspects. The E-SECO ProVersion is presented, that aim to
support maintenance and evolution of experiments using data provenance. An
extension of PROV model is presented together with an ontology, named
PROV-OEXT. The article also presents existing workflows repositories and
discuss the support that they provide to evolution and maintenance.

Resumo. Este trabalho discute algumas caracteristicas de um ecossistema de
software cientifico e do ciclo de vida de um experimento, com énfase em
manutengdo e evolucdo dos experimentos, usando dados de proveniéncia. Uma
extensdo do modelo PROV ¢ apresentada conjuntamente com uma ontologia,
PROV-OEXT. O artigo também apresenta repositorios de workflows existentes
e discute o suporte provido por esses no que tange a manuteng¢ao e evolugao.

1. Introducao

Um experimento cientifico pode ser definido como um conjunto de atividades (analises)
interligadas entre si [GOBLE et al., 2010]. O ciclo de vida de um experimento ¢
composto por diversas etapas, desde a concepcao do problema até a obtengdo dos
resultados conforme proposto por Belloum ez al. (2011). Todas  essas  etapas  do
experimento devem ser registradas de forma a manter o registro da modelagem e
execucao do mesmo.

Um workflow cientifico € um modelo ou femplate que representa a sequéncia de
atividades implementadas por ferramentas, programas ou servicos [DEELMAN et al.,
2009]. Um ou mais workflows cientificos podem ser utilizados para a execugdo de um
experimento. Workflows cientificos sdo interpretados e executados por Sistemas
Gerenciadores de Workflows Cientificos (SGW{C). No geral, os SGW{C limitam-se a
gerenciar a execucgao de workflows cientificos de forma isolada ao experimento do qual
fazem parte. Assim, de acordo com Hasan et al. (2007), faz-se necessario o uso de
ferramentas independentes do SGW{C para apoiar o desenvolvimento do experimento
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cientifico, sendo necessario o registro das variagdes dos workflows associados ao
experimento, devido as modificagdes no decorrer da pesquisa [MATTOSO et al., 2009].

Neste contexto, podemos considerar que todas as informagdes a respeito do
experimento cientifico fazem parte de sua geréncia de configuragdo [MATTOSO et al.,
2009]. Assim, avangos ¢ mudancas no experimento devem ser registrados, criando uma
base de conhecimento sobre a pesquisa. O registro dessas informagdes pode se tornar
ainda mais 1til se aplicado ao conceito de laboratorios colaborativos [VAZ et al., 2012],
onde pesquisadores, geograficamente dispersos, estdo trabalhando em um mesmo
experimento e as atividades e dados de analises devem ser registrados e compartilhados
com os demais pesquisadores do grupo, evitando a perda de conhecimento e do controle
sobre os dados do experimento. Para isso, € necessario o armazenamento tanto dos
dados quanto dos processos que os geraram. Uma das abordagens para se realizar esse
registro € o uso de modelos de proveniéncia [MATTOSO et al., 2009].

Alguns SGW{C como o Taverna [OINN et al., 2007], Kepler [ALTINTAS et al.,
2004] e Pegasus [GIL et al., 2007], permitem capturar os passos do workflow (processo
e dados) durante sua execucdo. Esses sistemas, em geral, adotam modelos proprietarios
para capturar os tracos de proveniéncia gerados nas execugdes. Com a auséncia da
padronizagdo entre os SGWIC ¢ dificil a interoperabilidade dos dados, bem como a
consulta e a analise pelo pesquisador. Faz-se necessario um modelo de proveniéncia de
dados que permita a captura de proveniéncia retrospectiva e prospectiva, mantendo o
padrdo para qualquer SGW{C. Proveniéncia de dados ¢é o registro da histéria da
derivagdo dos dados, que possibilita a reprodutibilidade, interpretagdo dos resultados e
diagnostico de problemas [LIM et al., 2010]. Estas informacdes podem ser usadas para
identificar métodos, regras, auxiliar os usudrios na criacao de workflows semelhantes, na
compreensdo de correlagdes de dados e na experiéncia para futuros experimentos
[MOREAU et al., 2011]. Neste trabalho ¢ utilizado o modelo de proveniéncia de dados
PROV [MOREAU e MISSIER, 2013], padronizado pela W3C.

Todos os dados referentes ao experimento fazem parte de sua geréncia de
configuracdo, a qual deve acompanhar todos os passos da pesquisa, utilizando-se da
proveniéncia de dados. Além desta, informag¢des como derivagdes, manutengdes e
evolucdo do experimento e workflow vinculados, contribuem para a compreensdo do
mesmo. Para apoio ao respectivo controle, pode-se utilizar, como arcabouco, as técnicas
de manutenc¢ao e evolugdo de software.

Assim, propde-se o desenvolvimento de uma arquitetura para suporte a
manutengdo e evolugdo de experimentos cientificos, fornecendo, de maneira
automatizada, informagdes estratégicas relacionadas a evolugdo e manutencdo do
experimento, de forma que os cientistas possam tomar decisdes ou obter maior
conhecimento em relacdo ao mesmo. Esta arquitetura denomina-se E-SECO
ProVersion, e ¢ parte da abordagem E-SECO [FREITAS et al, 2015]. O E-SECO
ProVersion busca adicionar funcionalidades especificas para a geréncia de configuragdo
de experimentos cientificos no contexto de ecossistemas de software cientificos e de
laboratdrios colaborativos

O artigo ¢ composto por 3 secdes, além da introdugdo. A se¢do 2 apresenta os
trabalhos relacionados. Na secdo 3 ¢ apresentada a proposta do E-SECO ProVersion,
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sua arquitetura, seu desenvolvimento e uma breve andlise junto a base do
myExperiment. Por fim, a se¢cdo 4 apresenta as conclusdes e os trabalhos futuros.

2. Trabalhos Relacionados

O SimiFlow ¢ uma arquitetura para compara¢do e agrupamento de workflows pré-
existentes, por similaridade, visando a constru¢do de varios experimentos por meio de
abordagem ascendente [SILVA et al., 2010]. O CollabCumulus é um portal com
conteudo de repositorios de proveniéncia que realiza a analise dos dados gerados ou
consumidos [MIRANDA et al., 2014]. O PBASE [CUEVAS-VICENTTIN et al., 2014]
¢ uma extensdo do modelo de proveniéncia PROV destinada a workflows cientificos,
permitindo analise e replicagdo de experimentos.

O myExperiment ¢ um ambiente colaborativo de compartilhamento e publicacdo
de workflows [GOBLE et al., 2010]. O CrowDLabs ¢ um repositorio similar que foi
desenvolvido pelo grupo do SGWC VisTrails [CALLAHAN et al., 2006]. Permite a
execucao de workflows, importacdo de dados e reutilizagdo por terceiros, porém nao
permite a analise detalhada de seus dados.

O diferencial da proposta do E-SECO ProVersion em relacdo a estes trabalhos ¢
o suporte explicito a manuten¢do e evolucdo de experimentos cientificos. Para isso
utiliza uma base de dados de proveniéncia, modelada segundo o padrio PROV, que
garante a interoperabilidade dos dados entre experimentos. Por meio de uma ontologia,
apoio de regras de inferéncia para a descoberta de informagdes implicitas, e o acesso a
repositorios de workflows, objetiva-se a formagdo de uma base historica de dados de
experimentos, com vistas a um melhor suporte a manuten¢ao e evolucao dos mesmos.

3. E-SECO ProVersion

O uso de workflows cientificos ¢ uma abordagem bastante utilizada no contexto de e-
Science e existem muitas pesquisas voltadas para o gerenciamento e execugdo de
experimentos baseados em workflows. No entanto, experimentos complexos envolvem
interacdes entre pesquisadores geograficamente distribuidos, podendo caracterizar-se
como laboratdrios colaborativos, e que demandam a utilizacdo de grandes volumes de
dados, servicos e recursos computacionais distribuidos. Este cendrio categoriza um
ecossistema de experimentacao cientifica [FREITAS et al., 2015].

Neste contexto, foi proposta uma abordagem baseada em ecossistemas de
software [BOSCH, 2009], denominada E-SECO (E-Science Software ECOsystem)
[FREITAS et al., 2015]. O E-SECO possui um ciclo de vida baseado na proposta de
Belloum et al. (2011). Este ciclo de experimentacdo foi expandido para englobar a
abordagem E-SECO ProVersion, a fim de viabilizar o suporte a geréncia de
configuragdo de experimentos, conforme Figura 1.

A geréncia de configuracdo deve ser entendida como uma etapa de suma
importancia para o ciclo de vida de um experimento e dos workflows vinculados.
Através desta pode-se determinar o estado do experimento em um determinado
momento, o que, considerando o contexto de um laboratorio colaborativo, pode derivar
informagdes importantes para acertos futuros, tais como resultados parciais, erros
encontrados ou gerados, entre outras informagdes, durante a execucao do experimento.
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Além disso, permite-se prever o comportamento do experimento no futuro e, no caso
dos workflows, como os mesmos devem ser mantidos e evoluidos.

Conforme detalhado por Mattoso et al. (2009), o apoio a reutilizagdo e a
geréncia de configuragdo deve ser tratado com um item importante a ser explorado, de
forma a diminuir o retrabalho e apoiar o aumento de produtividade e de qualidade dos
experimentos dos pesquisadores. Sao necessarias solugdes mais abrangentes, que
permitam tratar as manutengdes € evolugdes dos workflows ao longo do seu ciclo de
experimentacgdo e permitir a reutilizagao do proprio experimento.
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Figura 1. Ciclo de vida de um experimento cientifico no E-SECO ProVersion.

Na proposta E-SECO ProVersion, a geréncia de configuragdo de um
experimento esta dividida em duas etapas, Geréncia de Proveniéncia e Geréncia de
Manutencdo e Evolugdo. A Figura 2 apresenta a arquitetura do E-SECO ProVersion,
integrando os modulos relacionados a geréncia de configuragdo. O gerente de
manuten¢do e evolucdo ¢ responsavel pelo controle de dados de proveniéncia
prospectiva e retrospectiva de um experimento, com o objetivo de controlar a evolugdo e
as manutengdes existentes no experimento e workflows a ele vinculado, além disso,
considera que o experimento pode ser composto por multiplos workflows, e para cada
um sdo geradas diversas versdes que devem ser controladas. Além das informagdes do
experimento a qual faz parte, informagdes acerca do comportamento do workflow,
resultados de execucgdo e controle dos dados consumidos e gerados no experimento
também sdo controlados pelo modulo. O modulo de proveniéncia, também pertencente
ao gerente de configuragdo, ¢ responsavel pela coleta e armazenamento dos dados
capturados durante a execucdao dos workflows, que sdo utilizados pelo modulo de
manuten¢do e evolucdo. Como o E-SECO ProVersion estd inserido no contexto de um
ecossistema e a interoperabilidade dos dados ¢ um fator importante, o uso de um modelo
de proveniéncia padrdo, amplamente aceito pela comunidade, ¢ importante. Neste
sentido, o modelo PROV (MOREAU & MISSIER, 2013) foi o escolhido para ser
utilizado na proposta deste trabalho, compondo a geréncia de proveniéncia. A
modelagem do banco, a qual segue as regras do modelo PROV, pode ser acessada no
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seguinte endereco http://goo.gl/LvP8Aq. Este modelo de proveniéncia permite
acompanhar as etapas do experimento, segundo o modelo de ciclo de vida definido,
criando uma base de conhecimento sobre a pesquisa. Além da coleta e 0 armazenamento
em uma base de dados, uma ontologia integrada ao mddulo ¢ utilizada, juntamente com
os dados do experimento, para auxiliar na extragdo do conhecimento por meio de
inferéncias, possibilitando a identificagdo de workflows com tarefas similares, fluxos de
trabalho préximos e caracteristicas de manutencao e evolugao.

O modelo PROV ja conta com o suporte de uma ontologia denominada PROV-
O [LEBO et al., 2013], que ¢ publica e disponibilizada pela W3C. No entanto, a PROV-
O ndo expressa todo o conhecimento necessario para o suporte a evolugdo e manutengdo
de workflows e experimentos. O trabalho de expansdo da ontologia PROV-O, através da
criagdo da ontologia PROV-OEXT, permite a descoberta de novas informacdes, tanto
para a captura da proveniéncia prospectiva quanto retrospectiva. Algumas das relagdes
causais da ontologia PROV-OEXT sao exibidas na Figura 3. Com essas informagdes, o
E-SECO ProVersion pode sugerir mudangas estratégicas tanto na modelagem quanto na
execucdo do experimento ou workflows associados.
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Figura 2. Arquitetura do E-SECO ProVersion.
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Figura 3. RelacGes causais da ontologia PROV-OEXT.

Além disso, no contexto de manutencdo e evolucao de software, uma fonte
importante de informacao sdo os dados historicos. A falta deste tipo de informacao
dificulta a analise dos resultados do experimento, o que pode impedir ou atrapalhar a
reutilizacdo dos workflows e dos experimentos, visto que ndo se conhece claramente a
origem dos mesmos. Com o objetivo de mapear dados historicos, extraidos de
repositorios existentes, foi realizado um estudo nos repositorios de workflows
disponiveis, a fim de analisar a manuten¢do e evolugcdo dos workflows. O referido
estudo foi realizado junto aos repositorios myExperiment e CrowDLabs, ao longo do
més de outubro de 2015. No repositorio CrowDLabs nao foi possivel extrair nenhum
dado, devido a necessidade de permissao de acesso a base. No myExperiment constatou-
se que entre os 3692 workflows disponiveis na base, 1571 utilizam os SGW{Cs Taverna,
Kepler ou VisTrails, os quais sdo os principais SGW{C, representando mais de 40% do
total. Destes, 1520 sdo workflows desenvolvidos no SGW{C Taverna, 47 no SGW{C
Kepler e 4 no VisTrails, destacando o Taverna como o principal em utilizagdo entre os
membros do repositorio. Apesar de ser um niimero consideravel, a quantidade ¢ inferior
a metade do total disponivel no repositorio, o que pode enviesar o estudo. Com relacdo
ao historico de versdo dos workflows, observou-se que entre os 1571 workflows
analisados, apenas 29% possuem dados de versionamento, o que reitera a falta de
informagdes sobre o ciclo de vida do workflow, dificultando a sua reutilizagao.

Foi também realizada uma andlise para a verificagdo das tarefas mais utilizadas
entre os workflows estudados. Essa andlise ¢ 1til por apresentar a quantidade de
workflows que sdo afetados, caso uma tarefa seja modificada, o que ird impactar
diretamente nos experimentos a que o workflow esta vinculado. A lista das 10 tarefas
mais utilizadas pode ser vista na Figura 4. Considerando a mineragdo de dados
historicos, no repositério do myExperiment ndo existem informagdes sobre a
proveniéncia dos workflows disponibilizados e os experimentos em que foram
aplicados. Do ponto de vista da manutencdo e evolucdo, tais informacdes se tornam
essenciais para entender como os mesmos foram mantidos e evoluidos ao longo de um
ciclo de experimentacao.

A falta de dados historicos adequados dificulta a andlise dos workflows e
consequentemente dos experimentos pelo E-SECO ProVersion. Entretanto foi
desenvolvido no contexto do E-SECO ProVersion um meta-repositorio ja preparado
para extragdo e mineragdo destes dados de forma a contribuir com as pesquisas em e-
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Science. O objetivo € acessar repositorios de workflows existentes e complementar com
informacodes necessarias para o controle de manutengao e evolugao.

Principais tarefas

)

Figura 4. Lista das tarefas mais utilizadas nos workflows.

4. Conclusao

Atualmente, o E-SECO ProVersion permite ao pesquisador capturar os dados do
workflow por meio de um servico Web disponivel na ferramenta. Os dados coletados
junto aos workflows sdo referentes as atividades executadas, suas portas de
comunicagdo, valores de entrada e saida, tempo de execucdo e informagdes sobre falhas
na execucdo, além das relagdes causais entre as atividades. Estes dados alimentam a
ontologia PROV-OEXT, que por meio de regras especificas do dominio detectam
informacgdes sobre a evolu¢ao e manutencao em workflows e experimentos, sendo essas
informacdes disponibilizadas ao pesquisador por meio de uma interface Web.

A disposicao destas informagdes ao pesquisador, de forma automatizada, facilita
a identificacdo da origem das falhas e consequentemente a busca pela solu¢do. Também
contribuem para formacdo de uma base de conhecimento sobre o experimento,
fortalecendo o uso de laboratdrios colaborativos e trazendo ganhos ainda maiores no que
tange a geréncia de configuracao dos experimentos.
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