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RESUMO

Um elemento importante para a pesquisa em e-Science, onde se inclui
pesquisas em modelagem computacional, é o workflow cientifico que,
em geral, € muito extenso, composto por muitas computacdes, e
voltado para representar um processo experimental cientifico,
geralmente de natureza colaborativa. Por ser, em geral, tdo extenso,
um workflow cientifico acaba se tornando de dificil definicdo. Uma
forma de facilitar o processo que leva a representacdo de um workflow
cientifico é utilizando ferramentas que fazem uso da semantica para
facilitar sua composi¢ao. Neste contexto, este trabalho apresenta uma

proposta que tem como principal objetivo facilitar a composicdo de
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workflows cientificos, considerando projetos em modelagem
computacional, realizando buscas semanticas de servicos Web

semanticos e incorporando estes na definigdo dos workflows.

PALAVRAS-CHAVE: workflow cientifico, servico Web semantico, e-Science,

COmposigao.

A FRAMEWORK FOR SEMANTIC COMPOSITION OF SCIENTIFIC
WORKFLOWS

ABSTRACT

An important element in research on e-Science, which includes
research in computational modeling, is the scientific workflow that, in
general, is very extensive, comprising many computations, and forward
to represent an experimental scientific procedure, generally
collaborative. Because it is generally so extensive, a scientific workflow
eventually becomes difficult to define. One way to facilitate the process
that leads to the representation of a scientific workflow is using tools
that make use of semantics to facilitate its composition. In this context,
this paper presents a proposal whose main objective is to facilitate the
composition of scientific workflows, considering projects in
computational modeling, performing semantic search of semantic web

services and incorporating these into the definition of the workflows.
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1 - INTRODUCAO

A Ciéncia da Computacdo revolucionou a pesquisa cientifica e hoje é
reconhecida como o terceiro pilar a sustenta-la, juntamente com os pilares da teoria
e da experimentacdo [9]. A |utilizacdo de recursos computacionais no
desenvolvimento da pesquisa beneficia o trabalho das comunidades cientificas
facilitando o compartilhamento de dados e servicos computacionais, além de
contribuir para a constru¢ao de uma infraestrutura de dados e de uma comunidade
cientifica distribuida [6]. Este contexto em que a computacdo se torna parte
integrante e imprescindivel para o sucesso na realizacdo de pesquisas cientificas
das mais variadas areas, é o contexto de e-Science [4], em que a ciéncia é realizada
com o apoio computacional, se tornando assim, mais eficiente.

As atividades de e-Science estao crescendo por todo 0 mundo, acompanhadas
por uma proliferacdo de dados e ferramentas. Isto traz novos desafios, por exemplo,
como entender e organizar esses recursos, como compartilhar e reusar
experimentos bem sucedidos (ferramentas e dados), e como prover
interoperabilidade entre dados e ferramentas de diferentes locais e utilizados por
usuarios com perfis distintos [2].

No contexto de e-Science, as tecnologias de workflow fornecem ambientes
para a resolugdo de problemas de natureza cientifica, facilitando a criagédo e
execucao de experimentos a partir do uso de uma grande quantidade de dados e
servigos disponiveis [15]. Os workflows cientificos sdo mecanismos para representar
computacionalmente os experimentos cientificos. Workflows cientificos estdo sendo
cada vez mais adotados como meios para especificar e coordenar a execucao de
experimentos multidisciplinares. Eles permitem a representacdo e execucdo de

tarefas que usam dados e ferramentas heterogéneos.
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Neste contexto, a utilizacdo de ferramentas seménticas na busca de recursos
para compor workflows cientificos € muito Util, pois nem sempre é trivial compor um
processo escolhendo com exatiddo os recursos para cada tarefa que o compde,
principalmente no cenario atual em que esta composicdo normalmente é realizada
escolhendo funcionalidades entre um grande numero de recursos disponiveis na
Web.

O objetivo deste artigo é, portanto, discutir a utilizacao de recursos da Web
Semantica como forma de facilitar a descoberta e composicao de aplicacdes e
ferramentas para o desenvolvimento de workflows cientificos. Nossa contribuigao
consiste no desenvolvimento de um framework, que utiliza recursos semanticos,
como ontologias e servicos Web semanticos, para auxiliar na composicdo de
workflows cientificos, tornando assim, este processo mais simples e eficaz. Este
trabalho estd organizado da seguinte forma: é apresentada a fundamentacéo
tedrica; algumas propostas e trabalhos relacionados serdo analisados; a proposta de
desenvolvimento de um framework que agregue a semantica no desenvolvimento de
workflows cientificos é formulada e sua arquitetura é apresentada; finalmente,

conclusdes e trabalhos futuros sao apresentados.

2 - FUNDAMENTACAO TEORICA

O termo e-Science foi introduzido, no Reino Unido, pelo entédo diretor geral dos
conselhos de pesquisa, Sir John Taylor, para encapsular as tecnologias necessarias
ao suporte a pesquisa colaborativa e multidisciplinar que emergiu em varios campos
da ciéncia [4]. Este termo é geralmente empregado para descrever o
desenvolvimento de infraestruturas de servigos de software capazes de prover
acesso a facilidades remotas, recursos computacionais remotos, armazenamento de
informagcdes em bancos de dados dedicados e disseminacao e compartilhamento de
dados, resultados e conhecimento. Em esséncia, “um ambiente de e-Science deve
permitir o compartiihamento de recursos coordenados em larga-escala entre

comunidades dinamicas de individuos, grupos, laboratérios e instituicdes, permitindo
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0 gerenciamento cooperativo de facilidades (equipamentos, instrumentacao,
experimentos etc.) e analise colaborativa de produtos (dados) oriundos dessas
facilidades” [12]. Sao caracteristicas de e-Science: 0 acesso a uma vasta colecdo de
dados, utilizacdo de recursos computacionais em larga escala, utilizacdo de recursos
heterogéneos e dindmicos de multiplas organizacoes, e workflows dindmicos [9].

O conceito de workflow pode ser definido, em linhas gerais, como um modelo
que define o fluxo de processos ou fluxo de tarefas coordenadas e encadeadas
usando um plano sistematico. Para controlar e facilitar a utilizacdo dos diversos
recursos disponiveis no contexto de e-Science e possibilitar a analise eficiente de
grande volume de dados sao definidos workflows com caracteristicas especificas
para e-Science, que sdo os chamados workflows cientificos. Workflows cientificos
geralmente sdo muito extensos, compostos por muitas computagdes, e voltados
para explicitar representacées de processos experimentais cientificos, geralmente
de natureza colaborativa [3].

Tradicionalmente, a Web vem sendo vista como uma fonte de informacdes
distribuida. O surgimento da tecnologia de servicos Web permitiu que a Web se
tornasse também uma fonte distribuida de funcionalidades [16]. Os servicos Web
possibilitam a comunicacéo entre aplicacées e a interoperabilidade por meio do uso
de padrdes Web [1]. Uma definicdo comumente usada de servico Web é a seguinte:
“Um servico Web é um sistema de software desenvolvido para dar suporte a
interagdo entre maquinas por meio de uma rede. Ele apresenta uma interface
descrita em um formato processavel por maquina (especificamente WSDL). Outros
sistemas interagem com o servico Web da forma definida em sua descricao, usando
mensagens SOAP [19]".

Considerando o crescimento da Web tanto em tamanho, como em diversidade,
h&d uma necessidade crescente de automatizar os aspectos relacionados aos
servicos Web, como sua descoberta, execucdo, selegcdo e composicao automaticas.
O uso de tecnologias da Web Semantica como servicos Web semanticos e
ontologias, pode auxiliar na construgdo de ferramentas que permitam este processo
de automatizagéo.

Dentre as técnicas e fundamentos necessarios para concretizar os objetivos da
Web semantica, as ontologias tém um papel fundamental. Uma definicao bastante
utilizada para definir ontologia é a de que “uma ontologia € uma especificacao formal
e explicita de uma conceitualizacdo compartilhada” [18]. Uma linguagem para a
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definicdo de ontologias € a OWL (Web Ontology Language) [13], que é a linguagem
de representacdo de ontologias padrdao da Web semantica atualmente, sendo
recomendada pelo W3C.

A aplicacdo conjunta da Web semantica e do servico Web, a fim de gerar
servicos Web mais inteligentes, deu origem a servicos Web semanticos [10]. Um
servico Web semantico consiste em um servico Web com uma descricdo semantica
que permita que a descoberta, composicao e invocacao do servico possam ser feitas
de forma automatica, por exemplo, com o uso de agentes inteligentes capazes de
processar a informacao semantica disponibilizada [16].

3 - TRABALHOS RELACIONADOS

A criacdo de workflows cientificos ndo é uma tarefa trivial. E dificil definir
formalmente experimentos cientificos. A tarefa de criar workflows cientificos com
servicos Web disponiveis se torna ainda mais complexa, pois os cientistas nem
sempre sao da area de Ciéncia da Computacéao, e por isso, ndo tém facilidade para
utilizar recursos computacionais para definir seus experimentos cientificos. Ha ainda
o problema de que o numero de servigos disponiveis esta cada vez maior e esta
grande quantidade de servigos disponiveis aumenta a dificuldade para que os
cientistas encontrem aqueles que realmente os interessam. Neste cenario, diversos
esforgcos vém sendo feitos no sentido de automatizar este processo de descoberta
de servicos.

O MathWS [8] é um broker baseado em ontologias, para registro, descoberta e
execucao de servicos Web matematicos. O protétipo do broker faz uso de OWL-S
[14], MathML [7] e mecanismos de inferéncia para descoberta de servigos. Neste
trabalho, o registro da descricio semantica do servico é feito através do
armazenamento, em banco de dados, dos conceitos inferidos na ontologia. A
descoberta usa uma maquina de inferéncia para recuperar servicos que combinem

com os conceitos fornecidos pelo cliente. A execucéao utiliza a descricdo contida na
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ontologia para acessar o servigo, bem como realiza a conversdo dos parametros de
conceitos semanticos para os tipos de dados esperados pelo servigo.

A proposta apresentada neste trabalho também engloba a descoberta de
servicos Web por meio do uso de ontologias, fazendo uso de OWL-S e mecanismos
de inferéncia que auxiliem na descoberta de servigos. Mas, a descoberta dos
servicos se torna parte de um processo maior que envolve a composicao de
workflows cientificos utilizando os servicos descobertos, e sua posterior execugao.

O trabalho de [16] tem como objetivo principal a obtengdo de um sistema que,
a partir do emprego de agentes inteligentes e do uso intensivo de ontologias,
melhore o rendimento no consumo de servicos Web e incremente a automatizagéao
das tarefas de gestao dos mesmos.

O sistema apresenta independéncia do dominio e da aplicagdo, atendendo
assim a diversas aplicacées em dominios distintos. Uma das tarefas fundamentais
da plataforma é a gestdo e manejo dos servicos Web semanticos realizando um
conjunto de tarefas basicas: descoberta, selecdo, composicao e invocacdo de
servicos. O funcionamento do sistema se da completamente por meio da acao de
agentes, sendo constituido por sete agentes, quatro bases de conhecimento que
contém as ontologias necessarias ao funcionamento da plataforma e trés interfaces
para relacionamento com entidades externas: consumidores de servigcos, provedores
de servigos, e desenvolvedores de software.

Este trabalho busca apoiar as tarefas de descoberta, selecao, composicdo e
invocacao de servigcos por meio do uso de agentes e tecnologias semanticas. Desta
forma, difere de nossa proposta no sentido de que pretendemos ir além destas
funcionalidades oferecidas. Nosso objetivo é permitir a realizacdo destas mesmas
tarefas oferecidas pelo sistema proposto por [16] e também permitir a composicao
de workflows cientificos com estes servigos, porém nossa proposta nao faz uso de
agentes para a realizacao das funcionalidades propostas.

4 - ARQUITETURA PROPOSTA
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As tecnologias de workflows cientificos tém contribuido com o trabalho dos
pesquisadores, facilitando a criacdo e execucao de experimentos que fazem uso de
diversos recursos. No contexto de e-Science, podem ser considerados como
principais beneficios da utilizagdo de workflows, maior eficiéncia e confiabilidade nos
processos experimentais, compartihamento de informacdes, cooperagdo entre
diversos grupos de pesquisa e possibilidade de repeticdo e reproducdo de
procedimentos.

A utilizacdo de servicos Web semanticos pode ser muito Util na tarefa de
combinar servigos diversos para compor um workflow cientifico. Os servicos Web
semanticos permitem que sua descoberta, selecdo, composi¢do e invocagao sejam
realizadas de forma automatica (sem intervencao humana) ou semiautomatica (com
pouca intervencdo humana) por meio do uso de ferramentas computacionais
capazes de interpretar semanticamente estas descricoes [11]. Com o uso de
inferéncias semanticas baseadas em ontologias e das descricbes semanticas destes
servicos é possivel encontrar agueles “semanticamente compativeis” que podem ser
conectados a entrada ou saida de um outro servigo, durante a composi¢cao de um
workflow. Com o objetivo de auxiliar na descoberta de servicos Web para a
composicao de workflows cientificos, propomos o desenvolvimento de um framework
que realiza busca semantica de servicos e compde estes servicos definindo assim,
um workflow cientifico.

Na Figura 1 é representada a arquitetura em camadas do framework proposto,
o que permite um melhor entendimento das etapas realizadas pelo mesmo para
alcangar seu objetivo principal que é o de descobrir servicos Web semanticos e
compor um workflow cientifico a partir destes. Podemos dividir o framework em dois
blocos: o bloco do cliente, que invoca o servico, e 0 bloco que contém as camadas

que compdem o framework.
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Application Layer

Semantic Layer
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FIGURA 1 - Arquitetura em camadas do framework proposto

O bloco do cliente implementa uma interface por meio da qual o usuério
interage com o framework, explicitando as necessidades e objetivos relacionados ao
workflow que ele pretende criar. Esta interface consiste em um formulario por meio
do qual o usuario especifica a descricdo semantica de cada tarefa que compde o
workflow e também sua ordem de execucgao.

As demais camadas do framework realizam a busca e composi¢cdo dos
servicos cientificos. O framework é composto por quatro camadas, sendo elas:

e Backend Layer é a camada que contém a base de dados relacional onde
sdo encapsuladas (armazenadas) as ontologias de dominio (OWL) e as
descricbes semanticas de servicos Web (OWL-S). Esta camada é
responsavel por controlar o acesso e gerenciar as conexfées das demais
camadas a base de dados. O banco de dados relacional utilizado para o
armazenamento das ontologias € o DB2 [5].

e Semantic Layer é a camada onde serdo gerenciados os acessos das
demais camadas as ontologias (OWL) e descricbes semanticas de servigos
(OWL-S) (anotagbes semanticas dos servigos). Além disso, esta camada é
responsavel pelo encapsulamento das ontologias em bancos de dados
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relacionais, o que permite que sejam realizadas consultas e inferéncias
sobre elas. Atualmente utilizamos o framework SOR [5] para auxiliar no
encapsulamento das ontologias em bancos de dados relacionais e auxiliar
também na realizacdo de consultas SPARQL [17] e inferéncias semanticas
nas ontologias de dominio. Rotinas de consultas e inferéncias sobre
ontologias e descricdes semanticas sdo implementadas por esta camada.

e Search Layer é a camada que executa a busca semantica e a descoberta
de servicos de acordo com as especificacbes do usuario. Esta camada
solicita a realizacao de inferéncias (reasoning) na ontologia de dominio a
Semantic Layer, enviando como parametros as especificacdes semanticas
definidas pelo usuéario. Sao obtidos, como resultados desta inferéncia,
termos relacionados a especificacdo inicial, ampliando assim, as
possibilidades de busca de servigcos. As informagdes fornecidas pelo usuario
e as obtidas por meio de inferéncias sao utilizadas para a realizacao de
pesquisa semantica em repositérios distribuidos para encontrar servicos
Web compativeis semanticamente com cada tarefa do workflow (discovery).
Para encontrar os servigcos, as descricdes semanticas (OWL-S) dos servigos
disponiveis nos repositérios sdo analisadas e comparadas com os dados
semanticos fornecidos pelo usuario. Como resultados da busca realizada
nos repositérios podem ser encontrados varios servicos que atendam as
especificacoes de uma dada tarefa.

e Application Layer é a camada responsavel pela composicao do workflow
cientifico utilizando os servicos descobertos por meio das ferramentas
semanticas. Os servicos descobertos tém sua compatibilidade estrutural
analisada e possiveis composicdes desses servicos, que representem o
workflow especificado inicialmente, sdo disponibilizadas como op¢des para
0 usuario, que por sua vez, escolhe a que mais Ihe interessar e solicita a
geracao do workflow a partir dela. Os servicos sdao encapsulados em
componentes de execucdo de um workflow. Estes componentes sao
incorporados no workflow gerando assim uma versao executavel a partir da
composicao escolhida, que é entdo disponibilizada para ser executada pelo
cliente.

Para a composicdo de workflows cientificos com o0s servicos descobertos,

estamos utilizando inicialmente para testes, atores do framework Kepler [6], onde os
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servicos estdo sendo encapsulados, permitindo a composicdo do workflow
executavel a partir da organizacdo destes atores. Desta forma, a execucdo do
workflow poderd ser realizada utilizando-se o préprio Kepler [6]. No entanto, a
composicao semantica é independente do sistema de gerenciamento de workflow
cientifico utilizado.

O estagio atual de desenvolvimento da arquitetura proposta conta com um
protétipo do framework, desenvolvido como um servico Web. O protétipo € capaz de
receber do usuario, por meio de uma interface Web, as descricbes semanticas
relacionadas ao workflow e realizar inferéncias semanticas em uma ontologia de
dominio a fim de obter termos relacionados ao fornecido pelo usuario do sistema.
Analisando as anotacées semanticas de servicos Web semanticos que estédo
armazenadas em um repositério, estes termos resultantes da inferéncia sao
utilizados para encontrar (descobrir) os servicos que melhor se enquadram no

contexto da descri¢do fornecida pelo usuario.

5 - CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS

No contexto de e-Science, os recursos computacionais estdo se tornando cada
vez mais importantes para a realizacao de pesquisas cientificas, acompanhadas por
uma proliferacdo de dados e ferramentas. A proliferagdo de recursos gera problemas
e dificuldades na gestdo dos mesmos e, para as atividades de e-Science muitos
esforgcos estdo sendo feitos no sentido de facilitar a gestdo destes recursos e
melhorar 0 desempenho das pesquisas cientificas. A quantidade de servicos
disponiveis na Web vem crescendo muito, portanto, a busca por ferramentas que
auxiliem na descoberta, selecdo, composicao e invocacao destes servicos também
vem se ampliando.

Um componente muito importante para a pesquisa cientifica no contexto de e-
Science é o workflow cientifico, que representa experimentos cientificos e pode ser
criado utilizando como componentes servicos Web. Neste artigo foi apresentada a
proposta de um framework que auxilia na descoberta e composicao de servicos Web
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semanticos, de modo que estes sejam utilizados na modelagem de um workflow
cientifico, automatizando este processo por meio do uso de tecnologias da Web
semantica como ontologias e servicos Web semanticos. Estudos de viabilidade
estdo sendo conduzidos com o objetivo de se verificar a real aplicabilidade do
framework. Estes estudos estdo sendo realizados no dominio biolégico, de
geoprocessamento e modelagem computacional como um todo.

Dentro de todo este contexto em que e-Science, workflows cientificos e
servicos Web sao partes tao importantes, o uso de tecnologias da Web Semantica,
como servicos Web semanticos e ontologias, facilita a descoberta de servigos, a
composicdo dos workflows e todo o processo de experimentacdo e obtencdo de
resultados.

Podemos destacar como trabalhos futuros o estudo de questdes relacionadas a
proveniéncia de dados e uso de semantica, além de técnicas de mapeamento entre
ontologias que melhorem a busca por servicos Web semanticos relacionados a um

dado dominio.
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