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Resumo

A bioinformética é um ramo interdisciplinar que consiste na interseccao de conhec-
imentos dos dominios da Genética e Ciéncia da Computacao. Este campo de pesquisa
sofren um aumento de popularidade nos ultimos anos e tornou-se um campo no qual
processos e fluxos de trabalho bem definidos podem ser facilmente abstraidos. Deste
modo, este trabalho destina-se a especificar e implementar um ambiente de composicao e
execucao de workflows cientificos baseado em federacao de nuvens computacionais.

Palavras-chave: workflow, cloud computing, federacao, bioinformatica, Bioside, Bion-
imbus
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Abstract

The Bioinformatics is an interdisciplinary field which leverages upon an intersection
between Genetics and Computer Science. This research field has increased its popularity
throughout the years, and became a domain where a plenty of well-defined scientific
processes and workflows may be easily abstracted away. In these terms, this work aims to
specify and implement the composition and execution of a scientific workflows environment
based on Cloud federations.

Keywords: workflow, cloud computing, federation, bioinformatics, bioside, bionimbus
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Contextualizacao

Ao longo dos anos, a pesquisa cientifica em geral tem se fundado em varios processos
bem definidos que podem ser apoiados e otimizados por recursos computacionais. Entre-
tanto, o avanco da tecnologia computacional disponivel trouxe consigo a complexidade do
conhecimento necessario para se extrair todos os beneficios de tais recursos. Com isso,
a necessidade de abstrair tais ferramentas de maneira a tornar os processos de trabalho
da comunidade cientifica totalmente independentes da complexidade da configuracao do
ambiente computacional torna-se algo extremamente necessario, uma vez que o gasto de
tempo pode tonar-se bastante custoso, seja no orcamento geral da pesquisa, ou mesmo,
em termos de tempo disponivel. Em resposta a tais desafios, o conceito de workflows
emergiu a partir de estudos sobre processos organizacionais. O trabalho realizado em [48|
define o conceito de workflow da seguinte maneira:

E a automacao computadorizada de um processo de negocio, parcialmente ou sua
sua totalidade.

Desde entao, a necessidade de automacao de processos tornou-se uma realidade em
varios dominios do conhecimento humano, dentre eles, a pesquisa cientifica. Baseando-se
na crescente popularidade dos sistemas gerenciadadores de workflows, o trabalho realizado
em [48] define o conceito de workflow da seguinte maneira:

E um sistema com capacidades de definicdo, gerenciamento e execucao de workflow
agregadas ao seu corpo de funcionalidades através da execucao de softwares nos quais
a ordem de execucao ¢ determinada por uma representacao computacional da logica
do fluxo de trabalho.

Alguns anos depois, a aplicacao dos workflows extendeu-se ao dominio da pesquisa
cientifica, e devido as peculiaridades inerentes a este dominio, os workflows cientificos
tornaram-se um campo de pesquisa com definicao propria. Os workflows cientificos,
caracterizam-se por uma série de atributos que os distinguem dos workflows de outros
dominios. Entre eles, destacam-se: A necessidade por processamento de alto desempenho



e armazenamento massivo, a escalabilidade, a comunicacao orientada a dados entre os
componentes e a reprodutibilidade. Portanto, a aplicacao de tecnologias de computacao
de alto desempenho a este dominio tornou-se inevitavel.

Desde os primérdios das redes de computadores, o seu uso intenso em pesquisas cienti-
ficas foi concebido como ferramenta de grande valia [47]. As nuvens computacionais (do in-
glés, Cloud Computing) sao o estado-da-arte da computagao distribuida [39]. No entanto,
as nuvens computacionais nao sao um novo tipo de infraestrutura de computacao, mas sim
um novo modelo de oferta de servigos [39]. O usuério final comum, ou até mesmo outras
organizacoes, utilizam o servico das nuvens computacionais de acordo com a demanda
de suas aplicacoes, liberando-os da aquisicao de infraestruturas fisicas de computacao, e
ao mesmo tempo, oferecendo-os a ilusao de infinitude dos recursos de armazenamento e
processamento.

Devido ao potencial de oferta sob demanda de recursos, as nuvens computacionais
tornaram-se uma fonte de recursos para aplicacoes cientificas, inclusive, os workflows
cientificos. A execucao dos workflows cientificos em ambientes de nuvens computacionais
torna evidente varios desafios, devido a questoes pertinentes a este tipo de ambiente tais
como: a Seguranca, a Escalabilidade, a Eficiéncia, a Confiabilidade, etc [52].

No presente trabalho, foram tomados processos inerentes as atividades de pesquisa
em Bioinformatica, como principal estudo de caso. Embora este trabalho nao possua o
desenvolvimento da Bioinformética como objetivo principal, pode-se utilizar os resulta-
dos obtidos bem como as ferramentas desenvolvidas como instrumentos de auxilio aos
processos que poderao surgir através de experimentos realizados futuramente. Assim,
a automatizacao de fluxos de trabalho extraidos de processos especificos do dominio da
pesquisa cientifica serd o objetivo central deste trabalho.

1.2 Objetivo

O presente trabalho possui como principal objetivo, a especificacao e desenvolvimento
de um ambiente de definicao e execucao de workflows cientificos em estruturas de nu-
vens computacionais. O ambiente deverd disponibilizar estas funcionalidades de forma
que usuarios sem conhecimento técnico sobre tais infraestruturas sejam capazes de exe-
cutar workflows cientificos, dispensando a necessidade de conhecimentos avancados em
informatica, liberando, assim, recursos para serem dispendidos apenas com o dominio de
aplicagao do sistema.

1.3 Estrutura do trabalho

O documento consiste de 5 capitulos, os quais sao descritos a seguir:
O Capitulo 2 consiste na definicao de conceitos fundamentais necessarios ao entendi-
mento deste trabalho. Serao abordados os seguintes temas:



Capitulo 2

Conceltos Fundamentais

Neste capitulo, serdao expostos alguns conceitos fundamentais para o entendimento
deste trabalho. Na secao 2.1 serao expostos conceitos sobre workflows, e na secao 2.2
seguinte, serao definidos os workflows cientificos. Uma breve explicagao sobre Nuvens
Computacionais ( Cloud Computing) e Nuvens Federadas sera exposta na se¢ao 2.3. E por
fim, conceitos basicos sobre biologia molecular serao expostos na secao 2.5, com exemplos
de workflows reais explicitados na secao 2.6.

2.1 Workflows

2.1.1 Conceitos Basicos

A medida em que os processos organizacionais, em geral, tornaram-se um objeto de
estudo com escopo e teoria propria, a representacao deste conceito em sistemas computa-
cionais tornou-se algo emergente |48]. E deste entdo, a modelagem de fluxos de trabalho
(do inglés, workflows) tonou-se um ramo da Modelagem de Processos Organizacionais,
como parte da Re-egenharia de Processos Organizacionais [48]. Os workflows sdo um
conjunto de tarefas inerente a algum processo pertencente a algum dominio especifico
onde os dados de saida de uma tarefa servem como entrada & tarefa seguinte, sendo que
as tarefas podem ou nao depender da interacao com o usuario final para o términio de
sua execucao. O grupo workflow management coalition, em sua primeira especificagao
documentada sobre o conceito [48] estabeleceu a defini¢do da seguinte maneira:

A automacgao computatorizada de um processo de negocio, parcialmente ou em
sua totalidade.

Os Sistemas de Gerenciamento de Workflows (do inglés Workflow Management Sys-
tems, ou ainda, WfMS) conceituam-se como sistemas de fluxos de trabalho apoiados por
sistemas de computador, como é explicitado por Hollingsworth et al. [48] na defini¢ao a
seguir:



E um sistema com capacidades de definicdo, gerenciamento e execucio de workflow
agregadas ao seu corpo de funcionalidades por meio da execucao de softwares nos quais
a ordem de execugao ¢ determinada por uma representacao computacional da logica
do fluxo de trabalho.

2.1.2 Modelo de Referéncia

A Workflow Management Coalition (doravante WfMC) [25], fundada no ano de 1993,
é uma organizacao internacional formada por empresas privadas, consultores autonomos,
universidades e grupos de pesquisa, para fins de padronizacao da comunicacao entre os
sistemas gerenciadores de workflow. O objetivo principal é garantir maior capacidade de
comunicacao entre as aplicagoes e os sistemas de workflow existentes bem como uma maior
interoperabilidade entre diferentes tecnologias. Foi proposto ainda, pela mesma organi-
zacao, um modelo de referéncia para que novos Sistemas de Gerenciamento de Workflow
fossem implementados futuramente. As relacdes entre os principais componentes propos-
tos por tal modelo podem ser explicitadas na figura 2.4 e podem ainda serem definidos
de acordo com os conceitos abaixo:

1. Processo de Negocio: segundo a WfMC [48], é um conjunto de um ou mais
procedimentos ou atividades os quais em sua coletividade tornam-se intrinsecos a
um conjunto de acoes necessarias para a realizacao de um objetivo de negbcio,
podendo o mesmo ser utilizado ainda, para a verificacao do cumprimento de uma
meta.

2. Sistema Gerenciador de Workflow (W{fMS): os sistemas gerenciadores de
workflow propiciam os meios tecnoldgicos necessarios para a realizacao das tare-
fas pertinentes ao processo de negocio que compoe o workflow. Podendo ou nao,
solicitar intervencao humana durante sua execucao. Tais sistemas também podem
ou nao possuirem inteligéncia para tomar decisoes de acordo com a natureza das
tarefas e suas entradas [48].

3. Definicao de Processo: ¢ a representacao de um processo por meio de linguagens
especificas aos meios tecnologicos nos quais o workflow sera executado [48]. Ex:
padroes baseados em XML [4][26][27] e linguagens formais em geral.

4. Sub-Processo: unidade de menor granularidade que é um processo, porém faz o
papel de unidade de um outro processo [48].

5. Tarefa: o mesmo que atividade.

6. Atividade: é uma unidade, composta de uma ou mais operacoes a serem realizadas
e determinado artefato que forma um passo logico de acordo com a definicao do
processo [48]|. As atividades podem ser manuais (por exemplo, tarefas que exigem
decisao humana) ou computadorizadas.

7. Instancia de Processo: é uma linha de execucao de um determinado processo.
Um sistema de gerenciamento de workflow deve ser composto de um moédulo que



o capacita a gerenciar varias instancias simultaneas de um mesmo processo. Tais
instancias poderao ou nao serem executadas concorrenetemente.

8. Instancia de Atividade: é a representacao de uma atividade em uma tnica ex-
ecucao de um processo. Tal atividade ¢ gerenciada pelo sistema de gerenciamento
de workflow [48].

9. Item de Trabalho: é um componente logico da atividade. Uma atividade é com-
posta por varios itens de trabalho.

10. Chamada de Aplicacao: ¢ a transferéncia do controle do processo para uma
aplicagao particular para processamento de um item de trabalho.

11. Participante: O mesmo que ator.

12. Ator: é o responsavel pela execucao de uma tarefa em sua totalidade ou parcial-
mente.

13. Cargo/funcao(papel): é o conjunto de atividades atribuidas a um determinado
ator do processo.
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Figura 2.1: Tlustragao dos componentes de um workflow. Adaptado de [48]

No cenério da década de 1990, baseada em comparagoes entre varios produtos disponiveis
no mercado, a WfMC identificou a necessidade do desenvolvimento de um modelo genérico



de implementacao de um sistema de gerenciamento de workflow que poderia ser ajustado a
maioria dos produtos existentes no mercado da época. Tal modelo identifica os principais
componentes funcionais e suas respectivas interfaces dentro de um sistema de gerencia-
mento de workflow. Tal arquitetura genérica é expressa graficamente na figura 2.4.
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Figura 2.2: Arquitetura genérica de um W{MS. Adaptado de [4§]

A partir de tal arquitetura genérica, os desenvolvedores dos sistemas de serenciamento
de workflows podem utilizar o modelo como referéncia bésica a ser seguida, podendo
adaptar algumas interfaces e componentes de acordo com as necessidades da aplicagao.
Para fins de estudo apropriado, é possivel dividir os blocos em trés grandes grupos:

1. Componentes de Software: sao os componenetes de software que oferecem su-
porte as funcionalidades do sistema de gerenciamento de workflows (como a ferra-
menta definicao, maquina de workflow, gerenciador da lista de trabalho e interface
do usuério).

2. Dados de Controle do Sistema: sao dados utilizados pelos componentes do
workflow (dados de controle, linguagens de marcagao e os dados pertencentes ao
fluxo de execucao).

3. Aplicativos e suas Bases de Dados: sao os aplicativos que nao fazem parte do
sistema de gerenciamento de workflow, mas podem ser invocados por ele como parte
do sistema em si.

os sistemas gerenciadores de workflow, de acordo com a Workflow Management Coalliton
[48] sdo os sistemas que definem, criam e gerenciam a execugao de workflow por meio
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do uso de produtos de software, executando-o em uma ou mais maquinas, os quais estao
aptos a interpretarem a definicdo de um processo, interagirem com os participantes do
workflow e, onde necessario, invocar o uso de ferramentas da tecnologia da informacao ou
aplicativos. Os WEMS propiciam os meios para a automacao dos processos de negocios, de
acordo com os procedimentos de determinada atividade, solicitam recursos humanos ou de
maquinas e gerenciam atividades de trabalho. Segundo a WIMC [48], tais gerenciadores
fornecem suporte a trés areas funcionais:

1. Construcao do Workflow: ¢é a definicao do processo de workflow e suas tarefas.
E o mapeamento formal do processo de negocio do mundo real para que este possa
ser entendido pelos sistemas computacionais.

2. Interacao entre Participantes: tratam da interacado com usuarios humanos e
aplicagoes para o processamento de varias etapas de uma atividade.

3. Execucao do Workflow : é atribuida a este componente o gerenciamento do
workflow em um ambiente operacional, bem como o escalonamento das tarefas a
serem empregadas em cada processo.

Nesse cenario, a Figura 2.3 mostra a relacao entre as areas funcionais.
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Figura 2.3: Arquitetura genérica da interagdo de um WEMS e seus agentes externos,
adaptado de [48]

O Modelo de Referéncia para WEMS, é a proposta da WEMC para padronizar o desen-
volvimento de aplicagoes baseadas na tecnologia do workflow, e propoe uma arquitetura
basica para o desenvolvimento das aplicagoes. A figura 2.4 esboca a arquitetura genérica
de um workflow.

A seguir estdo as descri¢oes dos componenetes do modelo de referéncia [48].
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Figura 2.4: Modelo genérico de um WIMS, adaptado de [48]

1. Servico de Execucao do Workflow: servigo de software que consiste de uma ou
mais maquinas de workflow para criar, gerenciar e executar as instancias de work-
flow. As aplicagdes comunicam-se com este servico por meio da WAPI ( Workflow
Application Programming Interface). Este servigo fornece o ambiente e os mecanis-
mos de execucao nos aquais as ativacoes e instanciacoes dos processos acontecem. A
interacao com o servico de execucao ocorrera via interface de aplicacoes de workflow
para clientes (Interface 2) ou interface de aplica¢oes invocadas (Interface 3).

2. Definicao de Processos: diferentes ferramentas podem ser utilizadas para anal-
isar, modelar, descrever e documentar um processo de negocio (Interface 1). Pressupoe-
se que cada produto que trabalhe com workflow forneca uma ferramenta para este
fim. E importante que ao final do projeto e modelagem, o processo de definicio
possa ser interpretado e executado pelas maquinas de workflow.

3. Aplicacoes de Workflow para Clientes: ¢é o software gerenciador de listas de
trabalhos que interage com o usuario final nas atividades que envolvem recursos
humanos (Interface 2). Uma lista de trabalho é uma lista de itens de trabalho
atribuidos a um usuério ou grupo de usuarios por uma maquina workflow.

4. Interoperabilidade entre Servicos de Execucao de Workflow: permite a
troca de itens de trabalho entre diferentes WiMSs (Interface 4). Logo, diferentes



maquinas workflow podem trabalhar em conjunto. O foco de padronizacao neste
item estd na forma de cooperacao entre os WfMSs.

5. Ferramentas de Supervisao e Administracao: estas ferramentas de supervisao
e administracao permitem a avaliacao do estado geral e extracao de métricas do
sistema, o que é importante para as organizagoes (Interface 5).

2.2 Workflows Cientificos

Apesar dos beneficios obtidos com o esforco da padronizacao, pela WIMC, véarias
pesquisas ainda foram necessarias para a adaptacao do conceito de workflows para o
dominio da pesquisa cientifica. Vérios conceitos bésicos sobre este tema serao expostos a
seguir.

2.2.1 Definicao

A pesquisa cientifica, ao longo dos anos, tornou-se um dominio de grande importancia
na aplicacao da tecnologia dos workflows. De fato, existem varias pesquisas com resultados
concretos sobre o tema [55][57][59], de maneira que os Worflows Cientificos emergiram
como um campo de pesquisa com definicao propria. Vérias ferramentas proprias para este
tipo de dominio foram desenvolvidas |67] com o propésito tnico de apoiar os processos
inerentes a pesquisa cientifica. Os Workflows cientificos sao redes de passos analiticos
que representam a computagdo necessaria a anélise de grandes volumes de dados [50].
Eles podem envolver acessos a bases de dados, anélises e mineragao dos mesmos e muitos
outros passos inclusive tarefas com grande esforco computacional em workflows, clusters
de computadores de alta performance [65]. Os workflows cientificos podem ser inclusive de
grande escala nao apenas em termos computacionais como também em niimero de tarefas,
tempo total de execugdo entre outros requisitos nao-funcionais [50]. No cenério atual, a
ciéncia empirica tem se expandido através do intenso estudo por meio de experimentos
fisicos e o auxilio de ferramentas computacionais [40]. Tomando como exemplo, o ramo
da astronomia, a pesquisa de imagens em bancos de dados astrondémicos, frequentemente
é parte dos processos de trabalho da instituicao de pesquisa. Na bioinformaética, que
é o foco deste trabalho, grandes repositorios de dados armazenados em infraestruturas
de escala mundial provéem dados para capacitarem os pesquisadores a compararem seus
resultados com pesquisas realizadas em paises, ou continentes distintos.

2.2.2 Requisitos de Workflows Cientificos

Os workflows cientificos, possuem uma série de requisitos que os distiguem de um
workflow pertinente ao dominio dos negocios [55][41]. A seguir, uma lista dos mais comuns,
de acordo com o trabalho realizado em [54]:

1. Acesso transparente a recursos € Servigos: 0s acessos a Irecursos € Servigos
utilizados devem ser independentes da implementacao interna dos mesmos. Isto é
fornecido por meio de interfaces especificadas no préoprio WEMS.



2. Design de workflows por meio de composicao de servigos e reuso: o usuario
deve ser capaz de agrupar varios servigos de baixo nivel em um tnico servi¢o de mais
alto nivel.

3. Escalabilidade: para suportar o aumento escaldvel do volume de dados e com-
putacao necessarios para alguns workflows, sao necessarias interfaces adequadas para
middleware.

4. Execugao Destacada: os workflows devem permitir que o mecanismo de controle
rode em segundo plano em uma méquina remota sem a necesidade de conexao
constante a aplicacao do usuéario.

5. Confiabilidade e Tolerancia a Falhas: O workflow deve permitir que planos
de contingéncia possam ser especificados para o caso de erros.

6. Interacao com Usuario: Alguns workflows podem permitir que o usuério pause
o processo e inspecione resultados intermediarios.

7. Re-runs Inteligentes: caso um usuéario resolva rodar novamente o processo apenas
com algumas diferencas de parametros, o workflow nao devera reiniciar mas sim
refazer apenas os passos alterados.

8. Provenanga de dados: um sistema deve gerar um log dos passos realizados
garantindo a possibilidade de reproducao dos experimentos e resultados obtidos.

Provenanca de dados

A proveniécia de dados dos workflows cientificos tornou-se um subcampo de pesquisa,
devido a sua grande importancia para os ambientes de pesquisa cientifica em geral.
Padroes abertos como o Open Provenance Model [18] foram estabelecidos para criar-
se uma uniformizacao, para que diferentes WfMSs possam utilizar o mesmo esquema de
provenanga. Trabalhos realizados em [36][30][63] ressaltam tal importancia.

2.2.3 O Ciclo de Vida de um Worfklow Cientifico

Ludascher et al.|55] subdivide o ciclo de vida de um workflow cientifico em quatro fases
distintas no que tange suas funcionalidades. Desde a sua concepcao (design do workflow)
até sua fase final (analise pos-execugao).

1. Design do workflow: fase onde o usuario define o workflow, para o teste de
um nova hipotese, ou entao, obter um resultado especifico. Durante esta fase, os
usudrios podem reutilizar workflows ja existentes, parcialmente ou totalmente. Eles
podem compartilhar a descrigdo do workflow (artefato gerado nesta fase) através de
um repositorio publico como o myFEzperiment [42].

2. Preparacao do workflow: fase na qual os recursos necessarios para a execugao
do workflow sao definidos e alocados.

3. Execucao do workflow: é a execucao das tarefas em si. Fase onde dados serao
processados e novos dados serao gerados. Para workflows de larga escala, que levam
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Figura 2.5: Ciclo de vida de um workflow, com suas fases. Adaptado de [55] .

um longo tempo de execugao (na ordem de dias ou semanas), um servigo de mon-
itoramento é necessario, através da interface de provenanca. O usudrio devera ser
capaz de interromper a execucao do workflow quando necessario.

4. Analise Pos-Execucao: os usuarios fazem a validacao dos requisitos e talvez
otimizam o workflow, visualizando qual etapa tomou um maior tempo de execucao.

2.3 Computacao em Nuvem - Cloud Computing

A seguir, alguns conceitos basicos sobre Nuvens Computacionais.

2.3.1 Conceitos Basicos

Nos ultimos anos, os sistemas distribuidos tem evoluido de tal maneira que a oferta
de servicos de acordo com a demanda das aplicagoes tornou-se um paradigma aceitavel
na industria tecnologica. Embora a definicdo do termo computagdo em nuvem (do inglés,
Cloud Computing) gere muitas controvérsias entre académicos [39|, Foster et. al destaca
que a computacao em nuvem nao é um novo paradigma de infraestrutura de recursos,
tao somente um novo modelo de negoécios, no qual usuérios e organizagoes utilizariam
os recursos disponiveis de acordo com a demanda de suas aplicacoes, em um formato de
contrato de servigos. Desta forma, os usuarios pagariam a computacao pelos servicos, em
vez de custearem toda uma infraestrutura particular. Existem vérias definicoes acerca do

termo computagdo em nuvem. Foster et. al [39] define o termo em da seguinte forma:
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Um sistema de distribuicao de recursos computacionais em larga escala que é di-
rigido de acordo com a demanda das aplicoes, no qual um pool de recursos abstrai-
dos, virtualizados, dinamicamente escalaveis, gerenciados por um servico central bem
como, poder de processamento, armazenamento e plataformas inteiras sao fornecidos
sob demanda para clientes externos por meio da rede mundial de computadores, a
Internet.

Esta definicao engloba muitos aspectos de um determinado sistema distribuido que po-
dem caracteriza-lo como um sistema de Computacao em Nuvem. Vérios outros trabalhos
estabelecem definicoes para a computacao em nuvem [56][45][66], até mesmo defini¢des
formais ja foram pesquisadas para este modelo de fornecimento de servicos [44].

2.3.2 Paradigma de Servicos

Vérias nomenclaturas foram estabelecidas desde o advento da Computacao em Nu-
vem. Em especial, devido & natureza da oferta sob demanda de servicos desde tipo de
plataforma, o sufixo 'como servigo’ (do inglés, as a Service) adquiriu notéria popularidade
no meio académico e mercadologico [6]. Entretanto, dentre a variedade de servigos, trés
grupos se destacaram, para fins didaticos:

infraestrutura como Servico - IaaS

E a entrega de recursos de infraestrutura de hardware como um servico. Um ponto-
chave deste grupo de servigos é o uso de recursos de hardware sob demanda. Isto permite
que 0s usuérios comprem mais recursos de acordo com suas necessidades ou disponibilidade

de recursos. E a principal area de pesquisa da computacao em nuvem das proximas
décadas [34].

Geralmente, uma interface de gerenciamento é disponibilizada aos servicos das ca-
madas superiores para que sejam possiveis a inicializacao a partir da mesma. Como
exemplo de tecnologias IaaS oferecidas por provedores, destacam-se:

e Amazon EC2 [1]: um servico de processamento computacional sob demanda;
e Amazon S3 [|2|: espago para armazenamento sob demanda;

e GoGrid [9]: servico para deploy de maquinas virtuais.

Plataforma como Servico - PaaS

Define-se Plataforma como Servi¢o (do inglés, Platform as a Service) o conjunto de
servicos capazes de oferecer funcionalidades como plataformas de programagao, ambientes
de implantacdo e execugao, como um servico. Os provedores de tais servigos deverao
utilizar servicos de laaS locais, ou oferecidos por outros provedores.

Assim, por meio de APIs fornecidas pelos provedores de servicos, é possivel desenvolver
ou adaptar aplicacoes para os ambientes de PaaS fornecido pelos provedores. Uma das
vantagens decorrentes do uso destas plataformas é a escalabilidade das aplicagoes, que
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pode ser aumentada apenas obtendo-se mais recursos dos provedores de laaS, sem a
necessidade de investimentos em mais equipamentos fisicos.
Exemplos deste tipo de servico sao:

e Plataforma Heroku [11]: uma plataforma para desenvolvimento e deploy de apli-
cacoes web;

e Google App Engine [10]: uma plataforma para desenvolvimento e deploy de apli-
cacoes web;

Sofware como Servigo - SaaS

O Sofware Como Servigo (do inglés, Software as a Service) é a implementacao do
sofware sobre uma infraestrutura de computacao em nuvem, e suas funcionalidades podem
ser acessadas pela internet. O software como servico permite que os usuario usufruam das
funcionalidades do software, sem a necessidade de instala-los em seus ambientes locais.
O software como servico, é o topo da pilha de servicos oferecidos pelas infraestruturas de
computacao em nuvem, e seus usuarios nao tém acesso aos servigos laaS e Paas, podendo
apenas executar a aplicagao de acordo com configuracoes pré-estabelecidas [46].

Exemplos de aplicacoes que funcionam sobre o paradigma SaaS sao:

e Google Drive: Um conjunto de aplicacoes de escritério e armazenamento de docu-
mentos que podem ser utilizadas através da internet.

e Grooveshark: Um reprodutor de midia acessado diretamente por um browser web
sem a necessidade de instalacao de software local.

A Figura 2.6 abaixo ilustra o relacionamento entre as camadas de servigos explicitadas
acima.

[ Software como Servigo (SaaS) ]‘

Plataforma como

Servigo (PaasS)

Y v

[ Infra-estrutura como Servigo (laas) ]

v

Figura 2.6: Relacionamento entre as camadas [aaS, PaaS, SaaS e o hardware do sistema.
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2.3.3 Nuvens Computacionais Federadas

Em geral, tanto as grades computacionais quanto as nuvens computacionais tem como
objetivo principal oferecer recursos sob demanda para o usuario, criando a ilusao de
recursos ilimitados. Contudo, existem limitacoes em qualquer sistema de computacao
em nuvem, mesmo que este possua dimensoes geograficas. Para a solucao deste tipo
de problema, a federacao de servicos entre nuvens computacionais emergiu como uma
solucao. Provedores de servigos que nao possuam recursos suficientes para executarem
suas tarefas, podem delegi-las a outros provedores de servicos por meio das federacoes,
ou entao, em situacao oposta, provedores que possuam recursos ociosos podem oferecé-los
a outras partes via federacgao.

Bittman [7] dividiu o curso da evolu¢do da computagdo em nuvem em trés fases, as
quais se distinguem de acordo com caracteristicas especificas, e a terceira fase seria a
atual fase. A primeira fase consiste na fase monolitica, na qual servicos de computacao
em nuvem sao fornecidos por provedores de grande porte, construidos sobre arquitetures
proprietarias. Como exemplos, pode-se citar o Google, Microsoft, Amazon e Salesforce.
A segunda fase (cadeia vertical de fornecimento) é a fase na qual provedores de menor
porte utilizam servigos de de provedores de maior porte. Como exemplo, podemos citar
o Microsoft Azure [14] e o Google App Engine [10] que tém suas infraestruturas usadas
para armazenar e rodar aplicacoes de empresas de menor porte. Neste ambiente, apesar
da individualidade inerente as organizacoes, inicia-se uma integracao entre nuvens, uma
vez que clientes dos servigos oferecidos pelos provedores de grande porte citados, podem
ser outra nuvem. A terceira fase proposta em [7] caracteriza-se como o estado-da-arte
das nuvens computacionais, onde provedores de servicos federam-se horizontalmente para
atingirem maior escabilidade e eficiéncia na execucao de suas tarefas. Como consequéncia
da grande necessidade por interoperabilidade, padroes comecam a ser discutidos para fins
de integracao entre as plataformas, como por exemplo, o trabalho realizado em [53| propoe
uma arquitetura de referéncia para implementacao de camadas de federacao de nuvens
computacionais.

As nuvens computacionais federadas estdo em um processo de popularizacao na in-
dustria e no ambiente académico. Assim sendo, existem alguns trabalhos que objetivam
definir os requisitos para este tipo de ambiente e definir arquiteturas de referéncia para
serem seguidas por futuras implementagoes [33][32].

Celesti et al. [33] define que os as nuvens computacionais federadas devem atender
aos seguintes requisitos:

e Automatismo e escalabilidade: uma nuvem principal, utilizando mecanismos de
descoberta, deverd ser dotada da capacidade de identificar as demais nuvens da
federacao bem como seus recursos, reagindo a mudancas como a retirada ou adi¢ao
de uma nuvem a federacao de maneira transparente e automatica.

e Seguranca e interoperabilidade: uma nuvem, mesmo que seja oriunda de um fabri-
cante diferente da principal, devera obedecer as politicas de seguranca pré-estabelecidas
para acoplar-se a federacao, ou seja, devera autenticar a si mesma para ganhar acesso
aos recursos disponiveis.

Buyya et al.|32] ainda afima que as federagdes de nuvens computacionais devem aten-
der os seguintes requisitos:
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e Previsao do comportamento da aplicacao: o sistema deverd ser capaz de tomar
decisoes sobre o melhor esquema de escalonamento para os servicos da federacao, a
partir de informacoes sobre carateristicas e comportamentos dos servigos disponiveis.
Previsoes precisas de informacoes como poder de processamento e armazenamento
disponivel, banda de rede e outros deverao ser realizadas.

e Mapeamento flexivel de servigos para recursos: Devido ao aumento dos custos de
operacao e demanda de energia dos sistemas federados, um requisito critico a ser
atendido é a maximizacao da eficiéncia de utilizacao dos recursos. O processo de
mapeamento de servigos para recursos é um desafio complicado de ser superado,
pois requer que o sistema compute a melhor configuracao de maneira que a melhor
qualidade de servigo (QoS) seja obtida. Isto nao é algo trivial de se obter devido ao
comportamento imprevisivel dos recursos disponiveis.

e Monitoramento escalavel de recursos do sistema: embora os componentes que inte-
gram a federacao geralmente sao distribuidos, as técnicas usuais empregam solugoes
centralizadas para gerenciamento e monitoramento do sistema. Tais solucées nao
sao apropriadas para ambientes de federacao devido a problemas de escalabilidade,
peformance e confiabilidade que podem surgir a partir do gerenciamento de mlti-
plas filas de servigo e o grande volume de requisi¢oes. Portanto, Buyya et al. advoga
que os servicos de gerenciamento e monitoramento de servicos devem ser baseados
em modelos descentralizados de mensagens e indexacao.

A figura 2.7 esquema grafico abaixo ilustra a relagao entre os componentes da ar-
quitetura de referéncia proposta em [32] :
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Figura 2.7: Relacionamento entre os componentes arquiteturais definidos em [32]

A figura 2.7 representa a arquitetura proposta por Buyya et al. [32]|. Nela, o usuario
interage com um componente denominado Cloud Broker (CB). Este componente é re-
ponséavel por criar um canal de comunicagao entre o usuario e a federacao, e por mapear
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os recursos disponiveis conforme requisicoes sejam enviadas para a federagao, atendendo
os requisitos de qualidade previamente negociados. Para fins de obtencao de dados das
nuvens disponiveis, o CB faz uso do componente denominado Cloud Ezchange (CEx).
Este componente é consultado pelo Cloud Broker de cada usuério para obtencao de infor-
macoes como custos de utilizacao e recursos disponiveis. E por fim, existe um componente
denominado Cloud Coordinator (CC), responsavel por agregar estruturas na federagao e
expor os recursos aos restantes. £ também, este componente implementa a autenticacao
e a negociacao de QoS para cada requisicao.

2.4 A Arquitetura Bionimbus

O Bionimbus [60], € uma arquitetura hibrida de federagao de nuvens computacionais,
que permite a integracao de diferentes tipos de estrutura como nuvens computacionais,
grids e até mesmo nos individuais de computacao, que possuam ferramentas de bioninfor-
maética para serem disponibilizadas como servicos pra federacao, de maneira transparente,
flexivel, tolerante a falhas e com grande capacidade de armazenamento e processamento
[60]. Busca-se oferecer elasticidade as aplica¢oes que fazerm requisigoes dos servigos que
implemente a arquitetura. A seguir, uma visao geral da arquitetura é apresentada, seguida
de sua interface de comunicacao utilizada para este trabalho, juntamente com os casos de
uso principais.

2.4.1 Visao Geral

O Bionimbus subdivide-se em varios componentes coesos, com responsabilidades bem
definidas. A comunicacao segue um esquema distribuido totalmente baseado em P2P com
mensagens HTTP. A arquitetura define o conceito de plugin de integracdo, que consiste
em um componente intermediador entre o provedor de um dado servico e a federagao. E
nesse que é realizada a traducao da linguagem especifica do provedor do servico para a
linguagem da federacao.

Os modulos ilustrados na Figura 2.8 acima agem da seguinte forma:

e Discovery Service: ¢ o componente responsavel por coletar e armazenar dados
sobre os diferentes noés computacionais federados pela arquitetura, como recursos
disponiveis e as ferramentas disponiveis como servico;

e Scheduling Service: ¢ o componente responsavel pelo escalonamento, inicializacao
e finalizacao das execucoes das ferramentas de bioinformética;

e Storage Service: estabelece a estratégia de armazenamento dos arquivos consum-
idos e produzidos pelas ferramentas executadas.

e Fault Tolerance Service: monitora os componentes da federacao, e em caso de
falha, tenta recuperar os servigos ou execugoes, de acordo com regras estabelecidas;

e Monitoring Service: registra, monitora e armazena dados sobre carga das nuvens
da federacao e sobre o historico de execugao de aplicagoes.

e Security Service: gerencia a politica de acesso a federacao e as credenciais de
acesso dos usudrios a cada uma das nuvens.
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Figura 2.8: A arquitetura Bionimbus|60)].

2.4.2 Classes Principais

Toda a comunicagao realizada com a federacao (servigos plugin) bem como os proprios
componentes em si (servi¢os controladores) e aplicacoes de intera¢ao com o usuério em
geral (WEMSs e terminais de comandos) ¢ realizada por uma rede P2P. Cada requisi¢ao
¢ formata por um par de requisicdo (request) e resposta(reply), definidas para cada tipo
de requisig¢ao prevista pela arquitetura.

A arquitetura ainda define algumas classes de informacao que sdo trocadas entre eles,
e utilizadas para a implementacao de funcionalidades para a estrutura:

e PeerInfo: informacoes referentes a um peer. Um peer é um membro da rede P2P.
Ex.: Identificador tinico na federacao, endereco de rede, laténcia de rede e tempo
na rede.

e PluginInfo: informacoes referentes a um plug-in de integracao, ja definido nesta
secao. Ex.: Dados da classe PeerInfo que descrevem o peer onde o plug-in executa,
ntmero total de CPUs e CPUs livres, tamanho total de armazenamento de dados e
tamanho do armazenamento livre;

e Servicelnfo: Informacoes referentes a um servico oferecido por um provedor nuvem
computacional que faz parte da federacao. Um servico para a o Bionimbus é uma
ferramente de bioinformatica (ou outro dominio com requisitos semelhantes). Ex.:
Identificador tnico, nome da ferramenta, parametros de configuragdo, arquivos de
entrada e arquivos de saida;

e JoblInfo: informacoes referentes a um job. Um job é uma requisicao de execucao de
um servico na federacao. Ex.: identificador inico, identificador do servico solicitado
e argumentos para o servigo;
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e TaskInfo: informacoes referentes a uma task. Uma task é uma instancia de um job.
Por isso, uma task estd necessariamente associado a algum plug-in de integragao.
Ex.: identificador tnico, informacoes da classe JobInfo correspondente, a PluginInfo

do local de execugao e seu estado de execugao na infraestrutura, os quais podem ser
"EM ESPERA", "EM EXECUCAO"e "FINALIZADO".

e FileInfo: informacoes referentes a um arquivo armazenado na federacao. FEx.:
identificador tinico, nome e tamanho do arquivo;

e PluginFilelnfo: informacoes sobre uma instancia de um arquivo. Ex.: identifi-
cador tinico, sua Filelnfo e a PluginInfo do local de armazenamento.

Além das classes de informacao acima, o Bionimbus possui um interface de mensagens,
totalmente baseadas em P2P, que obedecem a um esquema de requisicao (request) e
resposta (reply). A arquitetura prevé alguns Casos de Uso como essenciais para a execugao
da maioria das tarefas envolvendo a estrutura.

2.4.3 Casos de Uso principais

A seguir uma descri¢ao dos Casos de Uso mais importantes, para a operacao do Bion-
imbus. Como a ferramenta foi desenvolvida para a execucao de ferramentas de bioinfor-
matica, entao é pressuposto que as ferramentas possuem o seguinte padrao de utilizagao:

e Um conjunto de arquivos de entrada que serao processados pelas ferramentas, que
podem ser originados diretamente de sequenciadores de bioinformética, ou outra
ferramenta de bioninformaética;

e Um conjunto de arquivos de saida contendo o resultado da anélise realizada pela
ferramenta;

e Um conjunto de parametros de execucao que podem influenciar, por exemplo, na
utilizacao de recursos de hardware ou no formato dos arquivos de entrda e de saida.

Assim, a arquitetura foi desenvolvida de maneira a acomodar uma série de casos de
uso capazes de suportar a maioria das operacoes usuais de um ambiente de pesquisa
em bioinforméatica. Qualquer servico de interacao com o usuério, sendo este um simples
terminal, ou até mesmo um WIMS (objetivo deste trabalho) deverdo acomodar-se sobre
os casos de uso listados a seguir.

Upload de Arquivos

Para que seja possivel a execucao de um servico disponivel na federacao, é necessario
que os arquivos estejam disponiveis na mesma. Para tanto, é necessario realizar o upload
de um arquivo, quando o objetivo for realizar um processamento sobre o mesmo. Portanto,
um caso de uso de upload pode ser descrito da seguinte forma:

1. O servico de intera¢ao com o usuério (terminal ou WfMS), coleta informagoes sobre o
arquivo a ser enviado por meio da classe FileInfo, e em seguinda envia um mensagem
do tipo StoreReq através do método SyncCommunication.sendReq() utilizando as
informagoes de FileInfo como parametro para o Storage Service. Vale ressaltar que
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o método é sincrono, ou seja, ele aguardard a resposta do Storage Service para
continuar a execuc¢ao;

2. O Storage Service decide o melhor local para armazenamento e envia como resposta
um mensagem do tipo StoreReply;

3. Com a resposta, o servico de interacao envia uma mensagem do tipo FilePutReq
para o provedor baseando-se na resposta StoreReply obtida do passo anterior.

4. Apo6s receber o arquivo completamente, o provedor realiza o armazenamento local
em sua estrutura;

5. O provedor envia uma mensagem do tipo StoreAck para o Storage Service e de-
pois uma mensagem do tipo FilePutReply para o servico de interacao do usuario,
confirmando o armazenamento para ambos.

Apos estes passos, o Caso de Uso Listagem de Arquivos podera ser executado para
verificar se o arquivo foi enviado corretamente & federacao. O diagrama de sequéncia a
seguir ilustra a interacao entre os componentes do Bionimbus para este caso de uso.

Usuario | StorageService | Plug-in ‘ Armazenamento

D StoreReq :

StoreReply
< T
! FilePutReq

‘ : Salvar Arquivo

I I

I I

I I

I T

; : StoreAck Salvar OK |

I T I

| | FilePutReply i
I
|
1

Figura 2.9: Sequéncia de mensagens para o upload de arquivos por um usudrio.[60].

Listagem de Arquivos

A listagem de arquivos é necessaria para se obter os identificadores tinicos dos arquivos
na federacao. Estes identificadores sao gerados durante o processo de upload dos arquivos
e serao utilizados durante todo o ciclo de vida dos arquivos na federacao, desde o seu
upload, ou criagao por outras ferramentas de bioinforméatica, até o seu download para a
infraestrutura local do usuério.

Portanto, o caso de uso para listar os arquivos ¢ feito seguindo-se os seguintes passos:

1. O Servico de interacao com o usuario envia uma mensagem do tipo ListReq pela
rede P2P para o Storage Service;

2. O Storage Service responde com uma mensagem do tipo ListReply;
3. O servico de interagao, com os dados recebidos, é responséavel por apresenté-los ao

usuario, principalmente, os identificadores dos arquivos.

19



A Figura 2.10 ilustra graficamente o relacionamento entre os componentes da federagao
durante o processo de listagem de arquivos:

Usuario StorageService
1 [
I [

] [
|
ListReq I
T
|
I
B e PR e .
ListReply :
|
B Mostra listagem :
= |
|
|
[
[
|

T

I

I

I

Figura 2.10: Sequéncia de mensagens para a listagem de arquivos.|[60].

Download de Arquivos

Quando um arquivo é gerado por alguma ferramenta, ele é disponibilizado na feder-
acao. Assim, quando o usuario desejar obter um arquivo resultante de um processamento,
ele devera acionar o download do arquivo para obté-lo. Para que a execucao deste caso
de uso se concretize, os seguintes passos deverao ser tomados:

1. O servigo de interacao com o usuério envia uma mensagem do tipo GetReq para o
Storage Service, contendo o identificador do arquivo desejado;

2. O Storage Service consulta suas tabelas e responde com uma mensage do tipo Ge-
tReply, com uma instancia de uma classe de informagao PluginInfo onde o arquivo
pode ser obtido;

3. Com a informacao PluginInfo, uma mensagem FilePrepReq é enviada para que o
hospedeiro prepare o arquivo para ser carregado localmente;

4. O plug-in realiza seus preparativos, que pode ser baixar o arquivo de um armazena-
mento distribuido para a maquina onde ele mesmo executa, e envia a resposta do
tipo FilePrepReply, indicando que esta pronto para o download;

5. Quem iniciou o processo envia agora uma mensagem do tipo FileGetReq para o
plug-in;

6. O plug-in em questao, responde com uma mensagem do tipo FileGetReply com o
contetido do arquivo.

A Figura 2.11 mostra o relacionamento entre os componentes durante o processo de
download de arquivos:
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Usuario StorageService Plug-in Armazenamento

1 1
1

1

GetReq 1

I
]
I
1
I
GetReply FilePrepReq
>

FilePrepReply =,
——————————————————— Busca finalizada

1
1
1
1
1
1
|
1
1
1
1
1
1
1
Busca arguivo :

FileGetReq

1 FileGetReply

I< ___________________

i
I
i
i
i
S VUV RO ERERIOS R
Y
|--|

]

Figura 2.11: Sequéncia de mensagens para o download de arquivos.[60].

Submissao de Jobs

A submissao de jobs é a atividade central para a arquitetura Bionimbus.
servico de interacao com o usuario deverd indicar qual aplicacao devera executar e qual
serao os arquivos de entrada e saida, bem como os parametros de execucao. Varios jobs
poderdo ser submetidos simultineamente. A arquitetura nao pressupoe qualquer tipo de
relacao entre os jobs, sendo que os mesmos sao tratados de forma individual. A relacao
de temporalidade entre os jobs deverao ser definidas inteiramente através dos servigos de

interacao com o usuario. Essa é exatamente a funcao dos WfMSs.
A sumissao de jobs é realizada por meio dos seguintes passos:

Nela, o

1. O servico de interacao com o usuério, ap6s construir as informacoes sobre os jobs,

através da classe de informacao Joblnfo, envia-os a federagao por meio do Job Con-
troller, através de uma mensagem do tipo JobStartReq;

O Monitoring Service cria o registro do job em sua estrutura de dados para mon-
itoramento e requisita ao Scheduling Service por meio de uma mensagem so tipo

JobSchedReq;

O Scheduling Service aciona a politica de escalonamento configurada para cada um
dos jobs enviados;

Com a indicacao de onde serao executados, o Scheduling Service envia para cada job
uma mensagem do tipo TaskStartReq com seus dados para o plug-in de integracao
da infraestrutura escolhida para a execucao;

O plug-in, por sua vez, cria uma nova task vinculada ao job enviado, e responde
com uma mensagem do tipo TaskStartReply para o Scheduling Service que usara os
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dados da classe TaskInfo para consultar seu andamento, fazer reescalonamentos, se
necessario, e informar o Monitoring Service do local de execucao;

6. Os plug-ins verificam se ha arquivos de entrada para as tasks, se houverem, os
mesmos deverao ser obtidos por um processo de download, ja descrito anteriormente.

7. Apobs os processo de download dos arquivos de entrada, o plug-in, inicia a execugao
da ferramenta sobre os arquivos.

8. Apoés encerrar a execucao, o plug-in faz o upload dos arquivos de saida para a
federacao.

9. E por fim, o plug-in notifica o Monitoring Service com uma mensagem do tipo
TaskEnd, e entao, o status do job é atualizado para FINALIZADO, na federacao.

A Figura 2.12 abaixo ilustra graficamente por meio de um diagrama de sequéncia, a
submissao de um job pra federacao:

SLA Controller | Monitaring Service | ‘ Scheduling Service | | Plug-in
1

1 T
| I I
(1 scooacreg o | : |
lobStartReq
. > I I
1 1 1
! JobSchedReqg 1 1
| > |
! !
: TaskStariReq :
: Envia task para infragstrutura
' [
1
I
: | TaskStartReply
1 oy - ===
1 I
1 I Plug-in baixa arquivos,
: JobSchedReply : executa a tarefa pedida
1 B e || L __ _| efaz o upload dos arquivos
: JobStartReply : : de saida.
________________ 1 I
I I
1 I
I I
TaskEnd ' '
1 1
1 1
! !

Figura 2.12: Sequéncia de mensagens para a submissao de um job para a federagao.|60)].

Os casos de uso acima, sao as ferramentas basicas a serem utilizadas para integracao
de um WIMS com a federacao. Vale ressaltar que até o momento da realizacao deste
trabalho, nao existia uma API completa para a utilizacao da federacao, de maneira que
a construcao de uma API tornou-se um dos objetivos deste trabalho.

2.5 Workflows para Bioinformatica

Na natureza, é possivel distinguir todas as entidades existentes, entre vivas e nao-
vivas [51]. De certa maneira, ambas as formas de seres sao compostas pelos mesmos
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atomos. Infelizmente nao podemos destacar com alta precisao o exato mecanismo que
torna uma matéria viva ou nao, embora seja possivel discernir acerca da complexidade
do arranjo das moléculas de cada ser vivo. Por exemplo, seres humanos sao organismos
altamente complexos e estao em constante transformacao enquanto os virus sao entidades
relativamente simples e unicelulares. Nao obstante a complexidade inerente aos seres
vivos, é viavel apontar dois elementos dos quais todos os seres sao constituidos. As
proteinas e os acidos nucleicos. Tais moléculas podem ser codificadas como sequéncias de
caracteres para tratamento computacional.

2.5.1 Proteinas

Os organismos vivos sao formados, em sua maior parte, por compostos quimicos de-
nominados proteinas. As proteinas (ou substéncias proteicas) ainda podem subdividir-se
em duas classificacoes distintas: as proteinas estruturais que agem como unidades que
compoem os os organismos fisicamente, enquanto outras proteinas conhecidas como enzi-
mas, agem como agentes catalisadores das reacoes quimicas que compoem o metabolismo
dos seres vivos. Outras fungoes das proteinas sao: o transporte de oxigénio os anticorpos
que sao células que atuam na defesa do organismo contra agentes externos. A proteina é
uma cadeia de unidades menores denomidas aminoacidos. Os aminoacidos sao moléculas
organicas compostas por um conjunto componentes. A forma mais comum de um aminoa-
cido é aprensentada como um composto por um carbono central ao qual se ligam quatro
grupos : uma amina (NH2), grupo carboxilico (COOH), um hidrogénio e um composto
Ginico que caracteriza a molécula, diferenciando o aminoéacido dos demais. Os aminoacidos
podem compor cadeias, unidas por ligacoes peptidicas. Tais cadeias compoes as proteinas.
Os aminoacidos geralmente sao introduzidos no organismo via alimentacao ou fabricados
por outros processos pertinentes ao metabolismo do organismo.

H

R

Figura 2.13: Estrutura basica de um aminoacido

2.5.2 Acidos Nucleicos

Os 4acidos nucleicos exercem um papel central no que tange a sintese proteica. E partir
destes que serao obtidas informacoes a partir do codigo genético necessarias para a geracao
de novas proteinas. Existem dois tipos de Acidos Nucleicos: o acido desoxirribonucleico,
o DNA e o acido ribonucléico, o RNA.
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DNA

O DNA ou 4cido desoxirribonucleico (do inglés, DNA ou dezozyrribonucleic acyd) é
uma molécula no formato de dupla hélice composta por duas longas fitas complementares
de nucleotideos que unem-se por pontes de hidrogénio entre os pares de base Guanina
(G) - Citosina (C) e Adenina (A) - Timina (T). Armazenamento e transmissao de infor-
macoes sao as tnicas fungoes conhecidas do DNA. Este codifica a informacao por meio da
sequéncia de nucleotideos ao longo da fita. Cada base, A, C, T ou G, pode ser considerada
como uma das letras de um alfabeto de quatro letras que significam mensagens biologicas
na estrutura quimica do DNA. Nos organismos eucariotos, isto é, aqueles que possuem
em suas células um nicleo delimitado, o DNA localiza-se justaposto ao ntcleo celular.
O DNA nuclear é dividido em uma série de diferentes cromossomos. Cada cromossomo
consiste de uma tnica e enorme molécula de DNA linear com proteinas associadas que
dobram e empacotam a fita de DNA em uma estrutura mais compacta. Dessa forma,
um cromossomo é formado de uma longa molécula de DNA que contém intimeros genes
organizados linearmente.

RNA

O RNA ou é4cido ribonucléico (do inglés, ribonucleic acid) é uma molécula composta
por uma fita simples formada pela sequéncia de nucleotideos que contém as bases (Guanina
(G), Citosina (C), Adenina (A) e Uracila (U), sendo esta ultima divergente em relagao
ao DNA. Os RNAs possuem uma variedade de funcoes e, nas células, sao encontrados
como diversas classes. Os RNAs ribossomicos (rRNA) sdo componentes estruturais dos
ribossomos, unidades celulares que realizam a sintese de proteinas. Os RNAs mensageiros
(mRNA) sao intermediarios que transportam a informagao genética de um ou de poucos
genes até os ribossomos, onde as proteinas correspondentes podem ser sintetizadas. Os
RNAs transportadores (tRNA) sao moléculas adaptadores que traduzem a informagao
presente no mRNA em uma sequéncia especifica de aminoacidos.

2.5.3 Mecanismos da Genética Molecular
Cromossomos e Genes

Toda a informacao necessaria a sintese protéica de um ser vivo encontra-se em seu
DNA, ou mais especificamente, essa informacgao estd disperso pela sequéncia de bases
presentes nas fitas do DNA. Mesmo que o DNA armazene as informagoes necessérias a
producao de proteinas, nem todas as sequéncias ne nucleotideos do DNA codificam essa
informacao. Para cada proteina sintetizada por um organismo, existe uma porcao de
DNA a correspondente onde estao presentes os dados para sua fabricacao. A esta porcao
de DNA contendo a informagao de uma proteina damos o nome de gene. Os genes sao
distribuidos por meio das grandes moléculas de DNA, chamadas cromossomos. O nimero
e o tamanho dos cromossomos varia de espécie para espécie, e nao esta diretamente ligado
a complexidade da mesma.

Os genes armazenam a informagao necessaria para sintese de uma proteina. Uma dada
sequéncia de aminoacidos permite a identificacao precisa de uma proteina. No caso dos
genes, os aminoacidos sao codificados por meio de trincas de nucleotideos, conhecido como
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coddons. Cada trinca corresponde a um aminoacido. Como existem 4 bases nitrogenadas
no DNA, é possivel formar 64 trincas diferentes, no entanto existem apenas 20 aminoacidos
na natureza. A consequéncia disso é que diversos aminoacidos sao codificados por mais de
um codon. Essa redudancia permite diminuir o impacto das mutacoes, que sao alteracoes
na sequéncia de nucleotideos do DNA. Assim a informacao presente no DNA é conservada
por um periodo maior de tempo. A figura abaixo, mostra a associacao entre codons e
aminoacidos. FEsta tabela, é conhecida como tabela do cédigo genético. O STOP é um
sinal especifico utilizado para indicar o final do processo de sintese de uma proteina.
Nessa figura, as bases mostradas nao sao bases do DNA, mas sim as bases do RNA. Isso
é razoavel, pois o RNA transporta a informacao contida num gene para o local onde as
proteinas serao sintetizadas, processo que serd explicitado a seguir.

Primeira Za.base Terceira
base bz

r (U C A G|

Phe Ser Tyr Cys u

U Phe Ser Tyr Cys C

Leu Ser STOP STOP A

Leu Ser STOP Trp G

Leu Pri His Arg (]

L Pro His Arg C

Leu Pro Gin Arg A

Leu Pro Gin Arg G

e Thr Asn Ser

A e Thr Aan Sar

i The Lys Arg &,

het Thr Lys Arg G

Val Ala Asp Gly 1]

Val Ala Asp Gly c

Val Ala Glu Gly o,

G Val Ala Glu Gly G

Figura 2.14: A tabela do codigo genético. Fonte:|22]

Transcricao, Traducgao e Sintese Protéica

O promotor é a regiao que antecede cada gene no DNA e serve como indicacao para
o mecanismo celular que um gene estd na proxima posicao. O codon AUG também é
um sinal de inicio de gene. Apods reconhecer o inicio de uma trilha de genes, uma copia
do gene é feita para uma molécula de RNA. Este RNA resultante ¢ o RNA mensageiro,
ou mRNA. Terd exatamente a mesma sequéncia original, apenas substituindo U por T.
Este processo é denominado transcricao. O mRNA também serd usado nas estruturas
celulares chamadas ribossomos para a sintese da proteina.

A transcricao, como fora descrito, é valida para organismos classificados como pro-
cariéticos. Nestes organismos o DNA encontra-se livre pela célula, pois nao existe mem-
brana nuclear. Exemplos de organismos procaridticos sao bactérias e algas azuis. Todos
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os outros organismos classificam-se como eucaridticos, uma vez que os seus niicleos sao
separados do resto das células por meio de uma membrana nuclear, e 0 DNA é posto no
ntcleo celular. Em tais organismos o processo de transcricao é mais complexo. Os genes
dos seres eucariotos sdo compostos de duas partes, os introns e os éxons. Apoés a tran-
scricdo, os introns sao removidos do mRNA. Sendo assim, em um organismo eucarioto,
nem todas as bases de um gene sao utilizadas na transcricao. Ao DNA contendo todas
as bases do gene, denominamos DNA genomico, e as bases do DNA presentes no mRNA
apos a remoc¢ao dos introns chamamos DNA codificador (cDNA).

Finda a transcricao, a proteina seré sintetizada em estruturas celulares chamadas de
ribossomos. Os ribossomos sao estruturas compotas de proteinas e um tipo especial de
RNA, chamado de RNA ribossomico e abreviado como rRNA. Os ribossomos funcionam
como linhas de montagem de proteinas, lendo a informacao para sintese do mRNA e uti-
lizando moléculas conhecidas como RNA transportadores (tRNA) para realizar a tradugao
dos codons para os aminoacidos correspondentes. Mecanismos celulares realizam a juncao
dos diversos aminoécidos. Os RNAs sdo as moléculas responséveis por efetuar a conexao
entre os codons e os aminoacidos correspondetes, em um processo chamado traducao.
Cada tRNA é composto por duas partes, uma delas possui afinidade quimica & um dado
cdédon, enquanto a outra liga-se com facilidade ao aminoécido correspondente ao cdédon.
Conforme a fita de mRNA passa pelo ribossomo, um tRNA correspondente ao coédon
sendo lido pelo ribossomo liga-se ao c6do em questao, trazendo consigo o aminoécido cor-
respondente. Uma enzima entao catalisa a ligacao pepetidica para adicionar o aminoacido
em questao a proteina. A sintese prossegue assim, um aminoacido de cada vez, parando
apenas quando um coédon do tipo STOP é encontrado. Quando isso ocorre, a proteina
desliga-se do ribossomo e é liberada na célula. O mRNA é degradado para posterior
reaproveitamento dos seus componentes.

Transcricdo Tradugéo

RNA

Proteina

DNA

Replicagdo Transcricao
Reversa

Figura 2.15: O Dogma Central da Biologia Molecular.

DNA-Nao codificante e Quadros de Leitura

O DNA nao-coficante (do inglés, Junk DNA ou Non-Coding DNA) é a fracao do cro-
mossomo que nao é utilizada durante todo o metabolismo celular. No passado, acreditava-
se que tal porcdo de DNA ndo exercia funcao alguma, apesar de pesquisas atuais lev-
antarem especulacoes acerca de fungoes que o material poderia exercer, ainda que seja
desconhecidas.
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Especie Nimero de Cromossomos | Tamanho do Genoma
Bacteriofago (virus) 1 5% 10%
FEscherichia coli (bactéria) 1 5% 10°
Saccharomyces Cerevisae (levedura) 32 1% 107
Caenorhabditis elegans (verme) 12 1% 10°
Droshophila melanogaster (bicho da goiaba) 8 2% 10%
Homo Sapiens (Humano) 46 3% 10”

Tabela 2.1: Relacao de espécies e nimero de cromossomos. Fonte: [51]

Cromossomos

O numero de cromossosmos em um genoma é caracteristico de cada espécie. Por
exemplo, todas as células do corpo humano possuem 46 cromossomos enquanto todas as
espécies de ratos possuem 40 cromossomos em sua composicao. A tabela abaixo relaciona
o nimero de cromossomos e o tamanho do genoma em pares de base para varias espécies.

2.5.4 Projetos Genoma

Os avangos tecnologicos dos equipamentos utilizados nos laboratérios tornou a labo-
riosa tarefa de anélise celular algo mais simples de ser executado. Varios equipamentos
capazes de determinar a fungao de proteinas e identificar genes foram desenvolvidos. Den-
tre as ferramentas, destacam-se o isolamento, a clonagem e o sequenciamento de DNA.
Denomina-se como sequenciamento, a tarefa de obtencao dos nucleotideos que compoem
fragmentos de sequéncias pertencentes ao DNA ou ao RNA de um ou mais organismos
em um projeto genome, dependendo dos objetivos de cada projeto. Estes fragmentos sao
também chamados de short-read-sequences SRS.

Um projeto genoma desenvolve-se em geral através dos esforcos de equipes multidis-
ciplinares compostas por bidlogos e cientistas da computagdao. Dentre os mais variados
projetos genoma, destacam-se entre eles:

e Reconstrugao do genoma de um organismo (projetos genoma);
e Obtencao dos transcritos de RNA (transcriptoma);
e Estudo de material genético coletado de amostras do ambiente (epigenética);

e Pesquisa de mudangas na expressao genética de tecidos afetados por doencas (genes
diferencialmente expressos);

e Geragao de arvores filogenéticas.

Em projetos de sequenciamento, um grande volume de dados ¢ gerado, uma vez que
nao é incomum um organismo gerar bilhoes de fragmentos de DNA ou RNA no processo
de sequenciamento. Em seguida, estes dados sao convertidos para cadeias de caracteres
(strings) formadas pelas letras A, C, G, T ou U, cada uma correspondendo a uma
das bases nitrogenadas de DNA ou RNA. Essa primeira parte do projeto é realizada nos
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laboratorios de biologia molecular. As demais fases sao todas realizadas em um laboratorio
de bioinformética, que centraliza o armazenamento, o gerenciamento e o processamento
dos dados gerados pelo projeto. Varios modelos de maquinas de sequenciamento estao
disponiveis no mercado, destacando-se entre elas o Illumina|12] e o 454[21]. Saldanha|60]
destaca dois exemplos capazes de ilustrar uma situacao tipica de um ambiente de pesquisa
em Biormatica:

e Filichkin et al. [38] produziram e trabalharam com aproximadamente 271 milhdes
de SRS, cada uma dela com 32 pares de bases nitrogenadas, com o objetivo de
identificar splicing alternativos da planta Arabidopsis thailiana. Este organismo
possui um genoma relativamente pequenco, de aproximadamente 120 milhoes de
pares de bases. Dessa forma, foram produzidos aproximadamente 17,3 GB de dados
no sequenciamento, os quais foram mapeados a mais ou menos 240 MB de dados;

e Sultan et al |[64] também tinham o objetivo de identificar splicing alternativos, mas
no genoma humano. Para isso, trabalharam com cerca de 15 milhdes de SRS e os 3
bilhoes de bases nitrogenadas do genoma humano completo. Isso equivale a mapear
960 MB a 6 GB.

Os exemplos acima demonstram um situacao tipica de um experimento in silico tipico.
Uma grande quantidade de dados foram gerados em ambos os experimentos, na ordem de
dezenas de Gigabytes. Para cada fase de um experimento, existe uma série de ferramentas.
Os sistemas gerenciadores de workflows emergiram naturalmente como uma ferramente de
auxilio ao processo de diminui¢ao da complexidade na gestao de todas essas ferramentas.

2.5.5 Filogenia

Na Biologia, a filogenia é o estudo da relagao evolutiva entre grupos de organismos (por
exemplo, espécies, populagdes), que é descoberto por meio de sequenciamento de dados
moleculares e matrizes de dados morfolégicos. O resultado dos estudos filogenéticos é
a historia evolutiva dos grupos taxonomicos, ou seja, sua filogenia|20]. A taxonomia,
classificacao, identificacao e designacao dos organismos, é baseada, em grande parte, da
filogenia, mas sao metodolégicamente distintas.

Os campos de filogenina com sobreposicao na taxonomia forma a sistemética filo-
genética, uma metodologia cladistica com caracteristicas derivadas (sinapomorfias) uti-
lizadas na busca do ancestral descendente na arvore. Na sistematica bioldégica como um
todo, as analises filogenéticas tornaram-se essenciais na pesquisa da arvoce evolucionaria
da vida.

Construcio de Arvore Filogenética

A evolugao é considerada um processo de ramificacao, onde as populagoes sao alteradas
ao longo do tempo e formam especiacao em ramificacoes separadas, hibridizam juntas ou
termina em extin¢ao. Isto pode ser visualizado em uma &arvore filogenética. O problema
da filogenia é que os dados genéticos estao disponiveis apenas para taxons vivos e nos
registros fosseis (dados osteometricos) contendo poucos dados e caracteristicas morfologi-
cas ambiguas[62]. Uma arvore filogenética representa uma hipotese da ordem dos eventos
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evolucionarios ocorridos. Cladistica é o atual método de escolha para inferir drvores filo-
genéticas. Os métodos mais frequentemente utilizados para a inferéncia filogenias incluem
méaxima parcimoénia, semelhancas e MCMC baseada em inferéncia bayesiana. Fenética,
popular no século XX, mas agora em grande parte obsoleto, usa Matriz de distancias
baseados em métodos para a construcao de arvores baseadas em semelhancas globais, que
muitas vezes assumem relagoes filogenéticas aproximadas. Todos os métodos dependem
de um modelo matematico explicito ou implicito que descreve a evolucao das caracteristi-
cas observadas nas espécies e sao normalmente utilizados pela Filogenética molecular, no
qual os caracteres sao alinhadas em sequéncias de nucle6tidos ou aminoacidos.

2.6 Exemplo de Workflow em Bioinformatica

Saldanha |61] utiliza para validacdo da arquitetura Bionimbus [60] um workflow de
bioinformatica para identificacao de genes diferencialmente expressos em células humanas
cancerosas do rim e do figado, com fragmentos sequenciados por sequenciadores Illumina
[12]. O workflow é composto por quatro fases, como mostra a figura 2.16:

Sequéncias de lllumina Cromossomo Cromossomao Cromossomo
humano 1 humano 2 - humane 24

e

Bowtie

Y

SAMZ2BED ‘

i

LS

v

[ GenomeZInterval ]

L 4

( CoverageBED ‘

Figura 2.16: Workflow utilizado para identificar o nivel de expressao de genes em células
cancerosas do rim e do figado. Fonte:|61]

Na primeira fase, de mapeamento, os fragmentos sao mapeados aos 24 cromossomos
humanos de referéncia. O objetivo é identificar a regiao do genoma de referéncia onde cada
fragmento esta localizado. Um conjunto de fragmentos mapeados na mesma regiao per-
mitem inferir que elas possuem a mesma organizacao estrutural do genoma de referéncia.
A ferramente utilizada para fazer esse mapeamento é a ferramenta Bowtie.
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Na segunda fase, o formato SAM de saida do mapeamento é convertido para o formato
BED com um script de conversao chamado sam2bed, implementado exclusivamente para
esse workflow. Na terceira fase, com um script chamado genome2interval, sao gerados
intervalos de tamanho fixo baseados no tamanho de casa cromossomo que serao utiliza-
dos na fase seguinte. Nesta fase, a partir das saidas da segundae da terceira fase, sao
gerados histogramas que indicam o nimero de fragmentos mapeados por intervalo dos
cromossomos com a ferramenta coverageBED da suite BEDtools.

O workflow acima, é composto por quatro componentes que podem ser adptados a
interface do WIMS, de acordo com a interface que o mesmo oferecer.

Gomes L. S.|43] utiliza um workflow do dominio da Filogenia que consiste na con-
strucao de uma arvore filogenética a partir de sequéncias de proteinas geradas em pro-
cessos de sequenciamento. A figura 2.17 abaixo ilustra um workflow implementado no
sistema Bioside[3| que sera utilizado como estudo de caso neste trabalho.
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Figura 2.17: Workflow de construcdo de arvore filogenética. Fonte:[43]

Cada componente ilustrado no workflow acima sao programas de bioinforméatica de-
senvolvidos especialmente para o dominio da Anélise Filogenética. Todos os programas
acima, pertencem ao pacote PHYLIP|[19]. E todos estes programas estao pré-configurados
no WEMS Bioside, como exposto na sessao 4.3. O workflow utiliza o programa Clustalw?2
para um primeiro alinhamento multiplo entre as sequéncias de proteinas GST e poste-
riormente o programa muscle para refinar o alinhamento do clustaw. Para a geracao
da arvore filogenética, o workflow fornece dois procedimentos independentes, utilizando
dois métodos distintos do pacote PHYLIP, que lidam com dados na forma de matrizes
com distancias entre pares de sequéncias. Para a construgdo de uma &arvore filogenética
no pacote PHYLIP, usando um método de distancia, é necessario primeiro executar um
programa para calcular uma matriz de distancia entre as sequéncias do alinhamento (o
workflow utiliza o PROTDIST) para entdo utilizar um programa para a construgao da
arvore a partir dessa matriz (o workflow utiliza o NEIGHBOR e o FITCH).

Utilizando o NEIGHBOR, que calcula arvores pelo método Neighbor-Joining, a saida
do muscle é usada como entrada para o seqboot, que realiza uma amostragem através do
método de bootstrap, e o resultado é um arquivo com miltiplos alinhamentos gerados a
partir do alinhamento original. A saida do seqboot é submetida para o programa protdist
que calcula matrizes de distancia para cada um dos conjuntos de dados, gerando um
arquivo de saida que sera utilizado no programa neighbor para a construgao de miltiplas
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arvores. O arquivo de saida do neighbor é submetido ao programa consense que avalia a
significancia das anélises encontrando o consenso das arvores geradas para cada amostra.
O FITCH calcula arvores pelo método de Fitch-Margoliash, least-squares de Cavalli-
Sforza e Edwards (ou outro método similar da mesma familia). Sado métodos mais lentos
e rigorosos e, portanto, muitas vezes o uso de bootstrap pode ser impeditivo. Nesse
caso, no workflow, o alinhamento multiplo original do MUSCLE serve de input direto
para a construcao da matriz de distancia pelo PROTDIST, que servira de input para o
programa FITCH que gera uma tnica melhor &rvore final. Os outputs do NEIGHBOR e
do FITCH sao arquivos que contém diagrama(s) de arvore(s) e descrigoes de arvore(s) no
formato Newickian. Este workflow utiliza apenas programas de linha de comando e como
entrada um arquivo fornecido pelo usudrio, que sao caracteristicas interessantes para o
escopo deste trabalho. O estudo de caso de Geracdo de Arvore Filogenética ji estava
implementado no BioSide como um workflow de exemplo disponivel para download.
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Capitulo 3

Estudo Comparativo entre diferentes
Sistemas Gerenciadores de Workflows

3.1 Taxonomia

Buyya et al. |67] definem alguns atributos que caracterizam um sistema geranciador
de workflows para ambientes de grid. A taxonomia classifica os WfMSs de acordo com os

seguintes atributos:

e Projeto e Modelagem do Workflow: diz respeito a maneira como os workflows
podem ser modelados. Um workflow é composto por conexoes entre componentes.
Qualquer workflow pode ser modelado por um grafo dirigido, no qual o relaciona-
mento entre os noés exprimem a relacao temporal entre as tarefas. Um workflow
baseado em Grafos Aciclicos Diridos (DAG) sao workflows que podem ser modela-
dos apenas por estruturas seriais, onde os componentes sao enfileirados e executados
em ordem, e em paralelo, no qual os componentes podem ser executados concor-
rentemente. Os workflows baseados em Grafos Ciclicos Dirigidos (non-DAG) sao
workflows que englobam todas as caracteristicas do DAG, porém com a adi¢ao de
execucao de loops nas suas tarefas. Sua implementacao ¢ mais complexa que os

workflows DAG.

e Escalonamento das Tarefas: esta caracteristica enfatiza o mapeamento e geren-
ciamento da execucao das tarefas do workflow em recursos compartilhados que nao
estao diretamente sobre o controle do sistema gerenciador de workflow. O escalona-
mento pode ser centralizado, onde um escalonador central processa as decisoes para
todas as tarefas do workflow, hierdrquico onde existe um gerente central e miltiplos
escalonadores para diferentes partes do workflow, e descentralizado nao existe nen-
huma entidade central, onde podem existir varios escalonadores que comunicam-se

entre si, realizando balanceamento de carga entre os mesmos.

e Tolerancia a Falhas: falhas de execucao de workflows podem ocorrer por vérias
razoes como falha de rede, sobrecarga de infraestrutura e nao disponibilidade dos
servicos, dentre muitas outras. O WEMS deve ser capaz de identificar e contornar
as mesmas para oferecer um ambiente confiavel. As técnicas pode se classificar em
: nivel de tarefas, que mascaram erros de tarefas individuais do workflow e nivel de

workflow, que consistem na manipulagao da estrutura do workflow em geral.
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e Movimentacao de Dados: os arquivos de entradas das tarefas de um workflow
devem estar disponiveis na estrutura na qual a tarefa sera executada. Isto pode im-
plicar em movimentacoes de dados em distancia de ordens geograficas. As solucoes
em movimentacao de dados classificam-se em, centralizada, onde todos os arquivos
devem ser submetidos a um servidor central, para serem acessados pelos clientes,
mediada, onde o sistema de arquivos é distribuido por varios nos, e peer-to-peer onde
os noés realizam a transferéncia entre si diretamente dos arquivos.

Dentro da taxonomia proposta, foram tomadas algumas caracteristicas como as mais
importantes para este trabalho. Embora a taxonomia tenha analisado doze sistemas
diferentes, apenas quatro deles estao relacionados na tabela . E alguns dos sistemas como
o Watershed [37] e o Bioside [3] ndo fazem parte da classificagao original feita por Buyya et
al. |67], porém, os mesmo foram analisados utilizando-se os mesmos atributos. Todos os
sistemas analisados possuem c6digo aberto, de maneira a facilitar uma possivel integracao
com a plataforma Bionimbus [60], principal objetivo deste trabalho.

3.2 Tecnologias pesquisadas

Segue abaixo, uma relacao de algumas tecnologias pesquisadas.

3.2.1 Galaxy

O Galaxy Framework [8] é um ambiente de projeto, modelagem, execucao e anélise
de workflows. Suas funcionalidades englobam todo o ciclo de vida de um workflow
cientifico[29]. E dotado de uma interface grafica especifica para definicio dos workflows,
que sao armazenados em formato XML. Este sistema utiliza um esquema de Grafos Acicli-
cos Dirigidos (DAG), ou seja, seus workflows nao suportam loops. Seus workflows podem
ser compartilhados pela rede social myExperiment|[16], e também, existem projetos para
converter seu formato para outras plataformas|28|. Outra vantagem é que o seu codigo
fonte é aberto, e escrito em linguagem Python. Sua interface é ilustrada na figura 3.1
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Figura 3.1: Workflow representado no Galaxy. Fonte: [8].

Apesar de seu codigo ser em Python, ferramentas externas devem ser integradas por
meio de uma interface disponibilizada em Perl.
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3.2.2 Taverna

O WIMS Taverna [49] é o resultado de um projeto de desenvolvimento do grupo
myGrid [17] que consiste em uma ferramenta de construgao e execugao de workflows uti-
lizando interfaces baseadas em web-services [49]. Esta ferramenta é agnostica de dominio,
ou seja, servicos pertinentes a qualquer dominio podem ser adaptados a ferramenta.

Os workflows sao construidos por uma interface grafica e amigével ao usuario final,
e armazenados em um formato XML desenvolvido especificamente para a ferramenta, o
t2flow. Embora este formato seja especifico para a ferramenta, existem projetos capazes
de converter as descri¢oes de workflow para o formato Galaxy [28], e também, o formato
¢ integrado a rede social myexperiment [16][42]. O sistema nao suporta a execugao de
workflows com loops. Além da interface de execucao de ferramentas, o sistema oferece
uma interface propria para Provenancga de dados de execucao dos workflows, além de uma
linguagem de consulta propria, baseada em SQL. Sua interface é exibida pela figura 3.2
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Figura 3.2: Workflow representado no Taverna. Fonte: [49].

3.2.3 Kepler

O Kepler [54] & um WIMS construido através de uma parceria entre varias universi-
dades americanas com suporte do proprio governo americano [13]. De todas as ferramentas
pesquisadas, é o iinico que suporta loops em seus workflows, ou seja, ele segue um esquema
non-DAG. A ferramenta utiliza um fluxo de dados entre os componentes do workflow de-
nominado atores. Depois de definido, o workflow é armazenado em um formato XML
especifico para o sistema denominado MoML. A ferramente possui por padrao, funcoes
de provenanca de dados programadas diretamente na ferramenta. A arquitetura preveée
alguns pontos de extensao, das mais variadas formas, como por exemplo, APIs especificas
para autenticagao, interface grafica e menus. Sua interface é exibida na Figura 3.4
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Figura 3.3: Workflow representado no Kepler. Fonte: [13].

3.2.4 Triana

O Triana [24][35] ¢ um WIMS desenvolvido a partir de um projeto de pesquisa da
Universidade Cadiff que combina uma interface grafica de modelagem de workflows e
ferramentas de andlise e processamento de dados. Seu uso extende-se a varios dominios
de pesquisa cientifica, como processamento de sinais, texto e imagem, geociéncias e bioin-
formatica.

Seu codigo-fonte é inteiramente escrito em linguagem Java, e seus workflows possuem
acesso a interfaces baseadas em web-services, e servigos de grids. Novos componentes,
escrito em qualquer linguagem, podem ser adicionados a sua interface, bastando-se apenas
a criacao de uma classe com nome especifico, e com definicoes de portas de entrada e saida.
Os workflows sao inteiramente codificados e armazenados em linguagem XML. Suporta
loops em seus workflows (non-DAG)

LT
# 44 L & o -

'“1 e
= T,_,. ~q

O 00 =g

Figura 3.4: Workflow representado no Triana. Fonte: [24].
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3.2.5 Watershed Framework

O watershed framework [37] € um ambiente de programagao distribuida, que abstrai
o framework open-MPI, para a execucao de pipeline de aplicacoes em geral. Seus teste
em ambientes de cluster demonstram uma capacidade de escalonamento e balanceamento
de carga aplicavel em ambientes de computacdo em nuvem. O trabalho proposto em [58|
demonstra a possibilidade deste mesmo framework ser capaz de distribuir processos em
ambientes de nuvem, como a Amazon EC2[1].

A possibilidade de seu uso como engine para um sistema gerenciador de workflows
foi bastante discutida, uma vez que o mesmo atende varias requisitos especificados no
modelo de referéncia para Workflows. A adaptacao do Watershed em ambientes de Nu-
vens Computacionais é uma hipdtese bastante razoavel, haja vista que trabalhos sobre a
execucao de aplicacoes MPT em Cloud computing ja é algo estudado por alguns grupos de
pesquisa|58]. O grande desafio sera utilizar o framework como uma nova estrutura para
a implementacao de Engines de Sistemas de Gerenciamentos de Workflows Cientificos.
Apesar do framework oferecer suporte a um arquivo de configuracao baseado em XML
para a composicao de seus servigos, 0 mesmo nao segue nenhum padrao estabelecido de
linguagem de descricao de Workflows. O desenvolvimento de uma interface amigével sera
necessario para a devida aplicacao desta ferramenta no contexto de workflows cientificos.

O framework watershed, foi testado em uma pequena rede doméstica, composta por
dois computadores de porte simples, para uso pessoal. Duas aplicacoes, as quais ja se
encontravam como exemplo de uso da plataforma, foram testadas neste ambiente. A
execucao obteve os resultados esperados. Porém, ainda serd necessaria um processo de
teste mais rigoroso, para o seu uso em ambientes de nuvem. O trabalho proposto em [58],
abre a possibilidade do uso deste framework em nuvens computacionais. O framework nao
possui nenhuma interface grafica de execucao de tarefas. Sendo este trabalho realizado
por meio de arquivos XML.

Nao foi realizado nenhum experimento especifico do dominio de bioinformatica. Os
dois experimentos realizados pertecem ao dominio da mineracao de dados textuais. O
framework nao possui nenhuma interface grafica, sendo que sua configuracao é toda ab-
straida por uma interface XML.

3.2.6 Bioside

O Bioside [3] ¢ um WIMS resultante de uma parceria entre a Station Biologique de
Roscoff(CNRS), e a TELECOM Bretagne, ambas institui¢des de pesquisa francesas. A
ferramente objetiva auxiliar os biol6gos a executarem softwares de bioinformética e realizar
experimentos in silico em geral (workflows). Utiliza uma linguagem baseada em XML
para armazenamento dos workflows. Nao suporta workflows com loops. A sua interface
padrao, é otimizada para execucao de workflows pertinentes ao dominio da Filogenia. Em
especial, para o pacote PHYLIP[19].

A ferramenta adota um esquema de fluxo de dados simples, inteiramente baseado
em armazenamento e leitura dos arquivos necessarios em um diretério criado em uma
area temporaria no sistema do usuario. Cada workflow é constituido por um ou mais
programas. A ferramente possui alguns pontos de extensao, podendo esta ser adaptada
para diversos tipos de ambientes, como por exemplo, maquina local do usuério, clusters e
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grids computacionais, e nuvens computacionais, que é o objetivo deste trabalho. A figura
3.5 ilustra um workflow gerado pela ferramenta:

Q

(,;, R seaboot-1 [1 o protaist1 3y netghbor-1

a (I3 -
= wlﬁ!e‘} » ‘outfile @hylip)"
2] e L N

3 dustalw-1

GST proteins fasta- Zucﬁ

osequences (GCG/MS, fast,custa fomat, e MREPD o | oatanmenn ety

asta) d
e B T oyl Inerieaved forma

g tree newich)®,

{’J »

Alignment iyl

Figura 3.5: Esquema de Workflow gerado pela ferramenta Bioside.

O Bioside é uma ferramenta composta por trés componentes. Em uma visao mais
geral, eles podem ser dividos em sua Engine que é o pacote Praxis, a interface grafica,
ainda pertencente ao pacote prazis, e a interface Bioside-Biogenouest, que é basicamente
uma camada de especializacao de engine praxis para o dominio de bioinformética. A
Figura 3.6 a seguir ilustra o relacionamento entre estes trés componentes.

Arquitetura do Bioside

Design do Praxis GUI Bioside
Workflow
| e
' ™y
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Figura 3.6: Componentes da arquitetura Bioside.

Na Figura 3.6 acima, os componentes ShellExecutionEngine e SGEExecutionEngine
ilustrados, sao interfaces para execucao de workflows nos ambientes de méaquina local
e grid SGE, respectivamente. A engine de execucao de workflows do Bioside, o pacote
prazxis, ¢ composta por algumas classes de informacoes sobre o workflow em execucao, e a
classe ExecutionEngine que deveréd ser adaptada ao ambiente fornecedor de servicos por
especializacao. A Figura 3.7 abaixo ilustra as classes mais importantes deste pacote:
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eu.telecom_bretagne. praxis.core eu.telecom_bretagne. praxis.server.execution
Activity
WorkflowID
- result : Resuilt -
- seriallD : long ExecutionEngine
3\ 6 - result : Result
ProgramResult + execute() : Result
| Result

- stdout : String
- stderr : String "<>! - worldflaowlD : WarldflowlD

- stdin : String L

Figura 3.7: Principais componentes do pacote praxis do Bioside.

3.3 Analise dos WIfMSs

Vérios sistemas gerenciadores de workflows cientificos foram pesquisados, tomando
como base, os requisitos pertinentes ao dominio da bioinformatica previamente levantados,
baseando-se nos atributos da taxonomia. Em adicao as caracteristicas analisadas na secao
anterior, foram definidos a extensibilidade e usabilidade do sistema como atributos a serem
analisados. A tabela a seguir, relaciona todas as tecnologias pesquisadas:

Apobs uma extensa andlise, os melhores candidatos para aplicacao em ambientes de
nuvens computacionais foram o Galaxy e o Bioside. Entretanto, este tltimo foi eleito como
ferramenta de definicao de workflows a ser utilizada no ambiente, por esta ferramenta
ser inteiramente codificada em Java, a mesma linguagem utilizada para codificagao do
framework Bionimbus, e por ser suportada por uma grande comunidade de pesquisa.
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WIMS Modelagem | Escalonamento| Toleranciaa | Movimentagdo| Usabilidade Extensibilidade
do Work- | das Tarefas Falhas de Dados
flow
Galaxy[29] DAG Centralizada A nivel de | Centralizada Facil uso, | Extensivel
Tarefas interface através de
amigével ao | moédulos escritos
usuario em linguagem
Perl
Tavernal[49] DAG Centralizada A nivel de | Centralizada Facil uso, | Facilmente
tarefas interface extensivel,
amigével ao | atraves de uma
usuario API Java.
Kepler [54] non-DAG Centralizada A nivel de | Mediada Facil uso, | Facilmente
Workflow interface extensivel,
amigéavel ao | atraves de uma
usuario API Java.
Triana [35] non-DAG Descentralizado Decidido pelo | Peer-to-peer Facil uso, | Uma API Java
usuéario interface permite a inte-
amigavel ao | gracao de novos
usudrio componentes e
plataformas
Watershed[37] | - Descentralizado | - Peer-to-peer Uso nao- | Nao possui
trivial, mais | ponto de ex-
estudos serao | tensao claro.
necessarios Deverd ser
implmentado.
Bioside|3] DAG Centralizada A nivel de | Centralizada Facil uso, | Possui uma en-
Tarefas interface gine facilmente
amigével ao | modificivel para
usuario diversos tipos de
ambiente.

Tabela 3.1: Sintese dos resultados da pesquisa sobre os WfMSs

39




Capitulo 4

Proposta de Arquitetura do Ambiente e
Protétipo Desenvolvido

Neste capitulo, é descrito brevemente, a proposta inicial da arquitetura de um ambiente
de definicao, modelagem e execucao de workflows cientificos. E logo apos, e discutida a
abordagem utilizada para a implantacao do ambiente, que consiste em uma integracao
entre um sistema gerenciador de workflows ja existente, o Bioside, uma vez que este
sistema ja possuia uma parte dos componentes previstos pela arquitetura, e o framework
de federagao de nuvens computacionais Bionimbus, que possui os modulos necessarios
para que a arquitetura fosse totalmente atendida. Portanto, é interessante destacar a
observacao de que todos os esforcos foram concentrados para o desenvolvimento da camada
de integragao entre os dois ambientes.

4.1 Proposta de um Sistema Gerenciador de Workflows
Cientificos para Cloud Computing

Apo6s um processo de analise de varios WEMSs, bem como o levantamento dos requisitos
pertinentes ao ambiente de bioinformética, uma arquitetura foi modelada e proposta, de
forma que os componentes do sistema encontram-se bem definidos e divididos, o que
permite maior facilidade de modificacoes e extensao futuramente.

A figura 4.1 exibe graficamente o relacionamento entre os componentes da arquitetura
proposta. Dessa forma, uma descri¢ao dos componentes ilustrados na Figura 4.1 é exibida.

1. Definicao do Workflow: este componente ¢ o responsavel por acomodar os com-
ponentes de definicao do workflow, como a interface grafica com o Usuério junta-
mente com a sua conversao em uma linguagem especifica de Workflows [27] [26].
Este componente apoia o ciclo inicial de um Workflow Cientifico, que consiste em
sua definicdo e mapeamento.

2. Language Parsing: este componente é responsavel por receber uma descricao de
Workflow em linguagem XML para workflows como YAWL [27], XPDL [26], e criar
instancias de workflows concretos a partir das descri¢oes abstratas.

40



Interface
com o
Usuario

Sistema Gerenciador de Workflow Cientifico

-

Y
Design do
Workflow

Visualizagao
dos Dados

Language
Parser (XML,
BPEL, stc) |

L

Analise e
Garantia de

Armazenamento
Local

Escalonador de
Tarefas

Qualidade
(Qos)

Engine
do
Sistema

Plugin
Especifico de
Ambiente

v 1

Camada de Abstragao de Servigos da Nuvem

Figura 4.1: Proposta de Arquitetura para um W{MS.

3. Plugin Especifico de Ambiente: este componente seria a conexao entre a Engine

do sistema proposto e o ambiente de nuvem computacional. Por exemplo, poderi-
amos utilizar este componente para enviar e receber requisicoes da API da Amazon
EC2 [1] para oferecer os servi¢os necesséarios. Este seria o tinico componente a sofrer
variacao caso o Sistema proposto fosse implantado em outro ambiente.

Camada de Abstracao de Servicos da Nuvem: esta camada seria responsével
por abstrair os servigos da nuvem. Trabalhos como o Globus Tookit|31] e as proprias
classes de comunica¢ao do Bionimbus [60] sao componentes que enquadram-se neste
componente arquitetural.

Analise de Garantia de Qualidade: seria responsavel por oferecer funcional-
idades de garantia de qualidade do servigo (QoS). Este modulo seria responsével
pela geracao de relatorios de monitoramento da execucao do workflow de acordo
com regras pre-definidas pelos usuérios.

Existe um grupo de Casos de Uso que sao considerados como essenciais para um

sistema gerenciador de workflows. Segue uma breve descrigao dos mesmos:

1. Composigao grafica do Workflow: O caso de Uso '"Modelar Workflow’ agruparia

as tarefas de projeto e submissao a Workflow engine, e talvez a tradugao entre uma
linguagem padrao de Workflow e uma linguagem especifica da Engine.

2. Submeter Workflow em um repositorio: O workflow seria persistido em um

Banco de Dados, para consultas futuras.
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3. Consultar workflow em um Repositério: O workflow seria persistido em um
Banco de Dados, para consultas futuras. Em um banco de dados local, para fins de
provenanga, ou em um repositorio de escala geogréfica, como o myExperiment [16].

4. Verificar estado do Workflow: O caso "Verificar Estado Workflow’ agruparia as
funcoes de acompanhamento do estado da execucao do workflow.

5. Verificar Histérico de Execucgao: Este caso de Uso, seria responsavel pelo acom-
panhamento do histérico de execucao do workflow. Refinamentos serao necessarios.

A figura 4.2 abaixo ilustra graficamente, em um diagrama de casos de uso simples,
todos os casos acima:

Composigao Grafica do
Waorkflow

Submeter workflow para
repositario

Consultar workflows no
repositario

N| WVerifcar estado do Workflow

erificar histarico de execucao

Figura 4.2: Casos de Uso do sistema.

4.2 Protétipo Desenvolvido

Para fins de prova de conceito da arquitetura proposta, foi desenvolvido um protétipo
de um sistema gerenciador de workflows integrado com o framework Bionimbus, uti-
lizando uma abordagem baseada na integracao de componentes. O sistema gerenciador
de workflows cientificos Bioside |3] foi utilizado como interface de definicao de workflows
e sumissao de jobs para o plataforma Bionimbus|60|. Segue uma breve descri¢do das in-
terfaces dos dois componentes, seguido da descricao de todo o esquema de integracao das
duas plataformas.

42



A Interface de Integracao do Sistema Bioside

A engine de execucao de workflows do Bioside, o pacote prazis, possui uma classe
chamada ExecutionEngine, de maneira que a mesma precisa ser especializada por her-
anca para fins de adaptacao ao ambiente especifico sobre o qual o sistema seré implantado.
Portanto, como solugao para o objetivo deste trabalho, que é a integracao do sistema
Bioside com o framework Bionimbus, foi criada uma classe denominada BionimbusExecutionEngine,
que é a responsavel pela traducao das requisicoes do Bioside para jobs do Bionimbus. A
figura 4.3 baseada em UML demonstra o relacionamento entre as classes para tornar
possivel a integracao.

pkg

1

eu.telecom_bretagne. praxis.core

ExecutionEngine

- result : Result

+ execute() : Result
JAN

<<extendsz>

BionimbusExecutionEngine

+ result : Result
- jobs : List<Bionimbus|obHolder =
- executor : Bionimbus|obExecutor

+ execute() : Result
- runjob() : int

Figura 4.3: Relacionamento entre ExecutionEngine e BionimbusExecutionEngine

Basicamente, a classe BionimbusExecutionEngine ¢ a classe que o sistema Bioside
carregara em tempo de execugao, como interface para o fornecedor de servicos, neste caso
o Bionimbus. Como a classe é criada a partir da especializacdo de ExecutionEngine,
entao todos os atributos sao herdados, e os métodos deverao ser escritos, uma vez que a
classe ExecutionEngine ¢é abstrata.

O método ExecutionEngine.execute() é o principal método utilizado para a comu-
nicagao com a plataforma da qual o Bioside consome os servicos. Como esta classe é
abstrata, entdo o método BionimbusExecutionEngine.execute() devera ser escrito, para
lidar com as requisicoes do Bioside. A classe Result a principal classe de resultados de
execugao de cada programa de um workflow no Bioside. O método execute() devera mod-
ificar instanciar o atributo de classe result do tipo Result e retorna-lo com as principais
informacoes sobre a execugao.

A Interface de Integracao da Federacao Bionimbus

Toda a interagao com a federacao Bionimbus se dard por meio de mensagens do tipo
P2P, definidas pela propria arquitetura, exatamente como explicitado na secao 2.4. Para
fins de simplificagao da interacao, foi desenvolvida uma classe denominada BionimbusUtils
que é reponsavel por abstrair as operagoes mais comuns, como o envio de arquivos, captura
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de um ID de um arquivo especifico, e execucao de um job. A figura abaixo, baseada em
notacao UML, ilustra a estrutura da classe criada:

BionimbusUtils

+ getldByMName(fileMName : String) : String

+ uploadFile(file : String, pZ2p : P2PService) : boolean

+ downloadFile(filelD : String) : int

+ execute|ob(jobHolder : Bionimbus)obHolder, p2p : P2ZPService) : void

Figura 4.4: Classe BionimbusUtils que representa a camada de integracao de servigos da
nuvem.

A interagao da classe BionimbusUtils com a federagao é realizada através do envio de
mensagens com o auxilio da classe P2PService, pertencente ao moédulo de mensagens do
Bionimbus, e essa interacao ¢ ilustrada na figura 4.7.

Esquema de integracao das duas plataformas

Design do Praxis GUI Bioside
Workflow

Praxis Listener Praxis Core
Engine de Module Execution
Execucéo
do i

Workflow [ I J

Praxzis Weorkflow Engine ‘

\ + r,
BionimbusExecut|

Camada de abstracao dos Servigos do Bionimbus

Federagao Bionimbus

Figura 4.5: Prototipo desenvolvido como prova de conceito para arquitetura proposta.

A figura 4.5 demonstra graficamente o relacionamento entre as duas plataformas, o
componente BionimbusExecutionEngine ¢ implementado como uma classe com mesmo
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nome no pacote de classes prazris do Bioside, ¢ a principal classe de interacao entre as
duas plataformas. Esta classe faz a traducao entre os dados de programas do Bioside e
converte-os em jobs do Bionimbus. A camada de abstracao de servicos do Bionimbus, foi
implementada para facilitar a interacao deste com componentes externos.

Algumas classes foram criadas para fins de organizacao do cddigo. A figura 4.6 abaixo,
ilustra graficamente, o diagrama UML das classes criadas. Segue uma breve explicagao
das classes na figura 4.6:

e BionimbusExecutionEngine: esta é a principal classe da integracdo entre o
framework Bioside e a plataforma Bionimbus. Esta classe é responsavel por so-
breescrever o método execute() da classe ExecutionEngine através de heranca. Este
método ird acionar todo o mecanismo de execucao da tarefa na plataforma Bionim-
bus, e devera retornar um objeto do tipo Result, do sistema Bioside, que é encar-
regado de armazenar informagcdes sobre a execucao do programa, ou neste caso, um

job do Bionimbus.

e BionimbusJobHolder: esta classe é responséavel por armazenar informacoes para
a execucao do job no Bionimbus. As principais informacoes sao: A propria classe de
informacao JobInfo do Bionimbus, uma lista do tipo HashMap, que armazena todos
os arquivos de entrada para o job, e outra lista do mesmo tipo, para armazenamento
dos arquivos de saida do job.

e BionimbusJobExecutor: esta classe é a responsavel pela conexao com a feder-
acdo, juntamente com o método runJob(), para a execuc¢do do job no Bionimbus.
Véarios mecanismos de sincronizagao de tarefas entre as duas plataformas foram
implementados em métodos desta classe.

e BionimbusUtils: esta classe ¢ a tinica que interage diretamente com o Bionimbus,
através de métodos de envio de mensagens, da classe P2PService. Esta classe é
uma implementacao da Camada de abstracao de servicos da nuvem, como fora
anteriormente descrito na segao 4.1.

No diagrama representado pela Figura 4.6 a seguir, estao representadas graficamente
todas as classes implementadas para a integracao entre as duas plataformas.

BionimbusExecutionEngine

+ result : Result Bionimbus)obExecutor
- jobs : List<Bionimbus|obHolder > 1
- executor : Bionimbus|obExecuter <7+ runjob(jobHolder : Bionimbus|obHolder) : int
+ execute() : Result
- runjob() : int - |
e |
-7 I
- '
* -
J» . |
BionimbusjobHolder i

- jobInfo : JobInfo BionimbusUtils

- inputFilesForPrg : Map<String,File[ 1> N - N
- outputFilesPrg : Map<String,String=> + getldByName(fileName : String) : String

- state : Enum + uploadFile(file : String, p2p : P2PService) : boolean

+ downloadFile(file|D : String) : int

+ execute]ob(jobHolder : Bionimbus]obHcelder, p2p : P2PService) : void

Figura 4.6: Diagrama de classes da camada de integragao entre Bioside e Bionimbus.
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sd Sequence Diagram0 J

Bioside Classes de Integragao Bionimbus
Bionimbus]aobHolder | | Bionimbus|abExecutor | | BianimbuslUtils PZF‘Ser\n‘ce.
! 1: result = execute(scri‘thHe, execDir) D'_L ‘O'Pp - Ervio de arquivos [Gl.‘(ard] )

1.1: uplpaded = uploadFiles(files, jobH ﬂd_%r) o ‘
1.1.1: sendFile(file) |

flesReceived

start]ol

\
\
\
2: runjob(jobHolder . i
Job( T ) ph 2.1 sendjobobHiolden) g} sendmeqtjobReqmessagk)
| lé _ JobExecuted_ _

jobExecuted
[ « j \

returnvalue = 0 |

Figura 4.7: Relacionamento entre as classes do Bioside de Bionimbus durante e execugao
de um Job.

A Figura 4.7 abaixo, ilustra através de um diagrama de sequéncia, a interacao entre
estas classes durante a execucao de um job no Bionimbus.

Para um maior detalhamento da implementacao, o trecho de codigo Java abaixo , ilus-
tra um trecho que representa o ponto inicial da integracao entre o Bioside e o Bionimbus.

Dificuldades encontradas para integracao

Algumas dificuldades foram encontradas durante o processo de desenvolvimento da
camada de integracao entre as duas plataformas, uma vez que as duas plataformas foram
projetadas para atender ferramentas de diferentes naturezas, apesar das duas atenderem
processos pertinentes ao dominio da Bioinformatica. O Bionimbus, é uma plataforma
projetada para a execucgao de ferramentas executaveis diretamente em linha de comando,
enquanto o Bioside, possui uma interface otimizada para a execucao de ferramentas do
pacote PHYLIP[19], onde a interagdo com os softwares nao é feita diretamente por linha
de comando de maneira usual, mas sim, por um menu que depende da interagao com o
usuario. Desta maneira, um software deste pacote nao pode receber os arquivos direta-
mente pela linha de comando, no momento da sua execug¢ao, como a maioria dos programas
de Bioinformatica, de forma que, para a automacao destes programas em um pipeline de
execucao, ou em um sistema gerenciador de workflows, uma instancia de um terminal
deve ser criada com o script de execucao como argumento para este terminal. O Bioside
utiliza o terminal TCSH 23| para a execucdo de todas as suas ferramentas, juntamente
com um script gerado em tempo de execugao do workflow. Portanto, um dos problemas
enfrentados, foi a adaptacao deste paradigma a linguagem de execucao desenvolvida para
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Coédigo Fonte 1 Principal trecho da classe BionimbusExecutionEngine

package eu.telecom_bretagne.praxis.server.execution.platform;
import eu.telecom_bretagne.praxis.core.execution.Result;

public class BionimbusExecutionEngine extends ExecutionEngine {

/*Atributos da classe e metodos utilitarioss/

s

x Interface entre o Bioside e o Bionimbus, este metodo retorna um objeto do tipo

* Result, classe do Bioside.

public Result execute(File executionDirectory, File zippedInputFiles)
throws InterruptedException, InterruptedIOException {

BionimbusJobHolder = new BionimbusJobHolder(new JobInfo());
//... outras instrucoes do metodo.

int exitValue;
exitValue = bionimbus_execute(executionDirectory, zippedInputFiles, jobHolder);

//se retorna zero, entao a execucao foi realizada com sucesso
/ /e retorna o objeto result. Senao, retorna um objeto nulo, e 0 metodo lanca uma excecao.
if(exitValue = 0)
return result;
else
return null;

}

private int bionimbus_execute(String scriptFilePath, String executionDirectory, BionimbusJobHolder
jobHolder) throws InterruptedException {
/* ... preparacao do objeto jobHolder, com as informacoes
necessarias para execucao do job. x/
int res = BionimbusJobExecutor.runJob(scriptFilePath, executionDirectory, jobHolder);
return res;
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o Bionimbus. A segunda dificuldade enfrentada, foi um conjunto de problemas direta-
mente relacionados com sincronizacao de processos entre as duas plataformas. Pois nao
existia um mecanismo confiavel de execucao dos jobs no Bionimbus, de maneira que nao
era trivial saber quando um job terminou a execucao. Uma solucao temporaria, foi criar
uma thread que verificava de tempos em tempos (geralmente na faixa de alguns segun-
dos) se os arquivos de saida do job ja existiam na maquina local do usuério, quando a
verificacao era positiva, o Bioside poderia prosseguir com sua execuc¢ao normal. Portanto,
para que o Bionimbus se torna uma plataforma mais robusta, mecanismos de aviso sobre
recebimento de arquivos e jobs completos podem ser implementados.

4.3 Estudo de Caso

4.3.1 Workflow para analise Filogenética

Como estudo de caso utilizado como prova de conceito da arquitetura proposta, foi
escolhido um workflow pertinente ao dominio da Filogenia. O workflow a seguir foi
implementado no sistema Bioside. Ele é responsavel por realizar analise filogénica de
sequéncias de DNA obtidas diretamente por processos de sequenciamento. Vale lembrar
que todas as ferramentas utilizadas no workflow, pertence ao pacote PHYLIP.

BioSide
Workflow Edit Display Preferences Execution 7

D& x &
O:EE‘:Dd :uorr';:flﬁ:x: 0] workflow luciana_001 % Search:]
[El 28/02/13| fo [ Inputs
B 01/03/13) | < [ Filets)
El 01/03/13 Pe—— [ Programs
Flo1/0303) [|fimutzfoteh) {q FX seaboot-1 1 P o protdist-1 I neighbor-1 9 [ Seque
| — - seqret
o inkle (phylp imedemved forme o Lgmgnm.m {phyllp imerieay g fomyer) dimance mage (hyle) o & 1 consense-1 ¢ = Mu?t\pl
muscle|
clustal
‘ 2] clustalw-1 $ = Phylip

B co

‘osequences (GCOINSE, fasa, custa format, ENBL, NERE.FIR) o

guide vee hewb’|
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lo Sl oS 4k i el ved formatF |

elipament tasta) (lostal®
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Figura 4.8: Workflow da figura 2.17 implementado no Bioside.
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O pacote PHYLIP

O pacote PHYLIP é uma suite de ferramentas de Bioninformatica, construidas para
a execucao de tarefas pertinentes a Anélise Filogenética. A tabela a seguir, relaciona os
programas utilizados no workflow deste estudo de caso, porém, uma relacao completa dos
mesmos pode ser obtida em [19].

Programa

Descricao

seqboot

Programa de Bootstrapping/Jackknifing. Lé um conjunto de dados, e produz
varios conjuntos de dados a partir dele por reamostragem de bootstrap.

protdist

Método da distancia de seqiiéncias de proteinas que computa a medida de
distancia para sequéncias de proteinas

consense

Programa de arvores de consenso que calcula &rvores de consenso pelo método
de arvore com regra de maior consenso, que também permite facilmente en-
contrar a arvore de consenso estrito.

fitch

Método de matriz de distancias de Fitch-Margoliash. Estima filogenias a partir
de dados da matriz de distancia no ambito do "modelo de arvore de aditivo",
segundo o qual as distancias sao esperadas a se igualar as somas de compri-
mentos dos ramos entre as espécies.

neighbor

Uma implementagdo do método Agrupamento de vizinhos (Neighbor-Joining)
e do método UPGMA.

Além destes programas, foram utilizados o MUSCLE|15]|, um software utilizado para
Alinhamento multiplo de sequéncias de dominio publico, usando sequéncias de nucle6tidos
ou proteinas, e o ClustalWW 5], um software para alinhamento miltiplo de sequéncias, com
interacao via linha de comando.

4.3.2 Descricao do Experimento

Ambiente utilizado

Para fins de teste do prototipo desenvolvido, foi utilizada uma pequena rede doméstica,
constituida por apenas dois computadores pessoais de porte médio. A seguir uma breve
descricao sobre os mesmos.

e Uma maquina com processador Intel Core 2 Duo com processador de 2 nicleos de
2.66Ghz cada, memoéria RAM de 4Gb e sistema Operacional Ubuntu Linux 11.10.
Esta ¢ a maquina na qual o Bioside se encontrava instalado, e o Bionimbus rodava
no modo mestre.

e Outra maquina com processador Intel Core 2 Extreme de 2 nicleos com 3.2Ghz
cada e 8Gb de memoria RAM. Esta méquina possuia todos os servicos instalados
em sua estrutura local, bem como todo o armazenamento de arquivos foi delegado
pra esta maquina.

Embora esta infra-estrutura nao seja sequer algo proximo de um ambiente de Nuvem
Computacional real, as capacidades de federacao de servicos do Bionimbus puderam ser
exploradas neste ambiente.
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Execug¢ao do experimento

O mesmo workflow foi executado em dois momentos, em duas condicoes diferentes:

1. O workflow foi executado localmente, na primeira méaquina descrita anteriormente
sem o uso do proté6tipo desenvolvido neste trabalho, utilizando a propria ShellEx-
ecutionEngine ja disponivel no sistema Bioside.

2. Neste momento, o workflow foi submetido para executar sobre a estrutura do Bion-
imbus, utilizando as duas maquinas em um esquema de federacao, através do pro-
totipo desenvolvido.

Foram exercitados os casos de uso de upload de arquivos, download de arquivos e sub-
missao de jobs para a federacao. Para a execucao do worflow, foi escolhido como entrada,
um arquivo no formato FASTA em sua forma mais simples, com um pouco mais de 1MB
de tamanho. Este arquivo nao representa uma amostra de um tipico arquivo FASTA
utilizado em experimentos reais em ambientes reais, pois a infra-estrutura disponivel para
testes nao era o suficientemente robusta para executar o workflow sobre arquivos prove-
nientes de ambientes reais em um tempo computacional aceitavel.

Resultados e discussao

O workflow descrito nesta segao foi executado nos dois ambientes anteriormentes de-
scritos. A tabela 4.1 abaixo, relaciona os ambientes, com os tempos de execucao obtidos:

Tabela 4.1: Relacao dos resultados obtidos
Ambiente Tempo de execucao obtido
Maquina Local (1) 00:24:13
Ambiente Federado (2) | 00:26:25

A execucao do experimento sobre o ambiente Bionimbus mostrou-se algo viavel a
partir dos experimentos. Os tempos de execucao mostraram-se bastante proximos, porém
com algum acréscimo no segundo caso. Este acréscimo deve-se ao tempo de traducao da
linguagem de workflows do Bioside para jobs do Bionimbus, e a transferéncia do arquivo
de entrada de uma méquina para a outra e reconhecimento do mesmo pela federagao. As
duas maquinas apresentavam capacidade de processamento bastante proximas, portanto,
o tempo de execucao foi o esperado.
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Capitulo 5

Conclusao e Trabalhos futuros

Este trabalho destinou-se a especificar um ambiente no qual usuarios nao cientistas
da computacao pudessem executar workflows cientificos dos mais variados dominios em
uma estrutura de Cloud Computing, embora o foco em Bioinformatica tenha se tornado
uma necessidade durante o processo de desenvolvimento deste trabalho.

Ainda que a integracao entre sistemas gerenciadores de workflows e Nuvens Computa-
cionais sejam um tendéncia recente na industria e academia, varios trabalhos serviram
uma base que sem a qual este trabalho nao seria possivel.

O Bionimbus mostrou-se uma arquitetura que, apesar de se encontrar em seu estagio
inicial de desenvolvimento, oferece uma estrutura flexivel que o permite adaptar-se a
diversos tipo de ambiente, até mesmo aqueles nao relacionados diretamente com Nuvens
Computacionais.

A integragao entre o sistema gerenciador de workflows Bioside e o sistema Bionimbus
mostrou-se algo possivel, de maneira que a o sistema Bioside é executado de maneira trans-
parente sobre a plataforma Bionimbus, consumindo seus servigos sobre demanda, como
¢ definido no paradigma da computacao em nuvem. Entretanto, apesar da integracao
ter sido realizada, varias dificuldade oriundas de sincronizacao de processos entre os dois
ambientes foram encontradas. Portanto, como trabalhos futuros, o Bioninbus necessita
dos seguintes mecanismos de aviso de recebimento de arquivo e aviso de completude de
um job.

Questoes importantes como confiabilidade do sistema em outros ambientes, tolerancia
a variados tipo de falha e até mesmo a seguranca do ambiente nao foram abordadas,
embora as mesmas nao fossem o foco deste trabalho.

A criacao de uma interface padrao baseada em padroes abertos como web-services para
a plataforma Bionimbus é um questao a ser trabalhada, caso a necessidade de consumo
de seus servicos por outros sistemas gerenciadores de workflows torne-se uma necessidade
futura.
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