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Workflow Cientifico
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Workflow Conceitual x Workflow Concreto

I oooooo ¥ [0 C
Prosim | Prosim Input Files I
{Grewp) | (ListOfElemerts)

» TEH n[m| .

I )

; - |

L} “*

Andlise de Movimento da 4>|

o oer | é‘?: e Eneetl I
verter | o r
Plataforma d pesbude et

Filtragem de Movimentos J

R I (PyihonSoucs) i
Analise Estruturadade .
Risers T:_ET‘:EEE:;T'»E I

i
| - B
i

| o
Analise de Fadiga I_ . —— _Ocarlex I
é Iiﬁmii IIIEN:\@I‘.;]-::|:\r||'lgura||r|:u'|.Fln'-!
; “’*“‘*‘Eﬁ (Pmersows) ol -
| [, Posfal I

5 IV e-Science Workshop



Os cientistas precisam de apoio...

» Para uma representagao independente que
Apresenta a abstracao do workflow baseado em conceitos
Apresenta alternativas para o experimento

Apresenta as atividades que nao podem ser executadas no
experimento

» Para capturar a proveniéncia prospectiva, considerando-se
os conceitos do experimento cientifico

Agrupamento de diferentes workflows cientificos como parte
de um unico experimento para futuras analises
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Linhas de Experimentos

» Apoio a composigao de workflows cientificos

» Definicao de familias de experimentos

Linhas de experimentos atuam com abstragoes utilizando
terminologia do dominio representado

Representam todas as possibilidades e variagoes dos
experimentos de um determinado dominio

Pode-se derivar workflows concretos a partir de uma linha de
experimentos

» Ferramenta GExpLine

Responsavel pela gerencia de linhas de experimentos
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Linhas de Experimentos
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Linhas de Experimentos

» Criagao de linhas de experimentos

Descendente (conceitual = concreto)
Cientistas iniciam a concepgao de um novo experimento

Nao ha workflows concretos disponiveis

Ascendente (concreto =2 conceitual)

Presenca de workflows pré-existentes

Diversos workflows concretos sao representagoes de um mesmo
workflow conceitual

Exige comparacao entre os workflows concretos, calculo da
similaridade e agrupamento para criar familias de experimentos

\'/"

Simitlow.
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SimiFlow - Arquitetura

» A partir de um conjunto de workflows, € realizado o
calculo da Similaridade para todos os pares de elementos
deste conjunto

» E gerado um Agrupamento de workflows através da
Similaridade calculada

Construgaode Linhas de
Experimentos a partir de
familias de workflows

Conjunto de

Workflows :
Calculo de Agrupamento S R I

Similaridade de Workflows

Conjuntos de
Workflows

S ETES
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SimiFlow - Arquitetura

» Divisao em tres cartuchos
Importacao de Workflows
Comparagao por Similaridade

Agrupamento

g Arquitetura SimiFlow

(S

@ g Implementacao do Cartucho de Importacao de Workflows
Cartucho de Importacao de Workflows

(S

Cartucho de Comparacao por Similaridade

@ g Implementacao do Cartucho de Agrupamento
\S

@ g Implementacao do Cartucho de Comparacao por Similaridade

Cartucho de Agrupamento
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SimiFlow — Importacao de Workilows

» Apoia o armazenamento das propriedades de workflows
provenientes dos seguintes SGWIfC

Taverna

VisTrails
Kepler

» Uso do sitio myExperiment

Importacao de todos os workflows da base de dados do sitio
SGWIC Taverna

459 workflows publicos

experiment
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SimiFlow — Comparacao por Similaridade

» Semelhanca entre workflows
Combina pares de atividades entre dois workflows

Considera as propriedades das atividades em um casamento de
atividades

Nome

Portas de entrada e de saida

Relacionamentos

Existencia de subworkflows
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SimiFlow — Comparacao por Similaridade

» Calculo da Similaridade
Baseada em um sistema de penalizagao

Para cada par de atividades, ha uma analise de suas
propriedades especificas

Cada propriedade diferente estabelece uma penalizagao no valor da
Similaridade

O valor da penalizagao esta relacionada a importancia da
propriedade

14 IV e-Science Workshop



Comparacao por Similaridade - Exemplo

Workflow 1 Workflow 2
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SimiFlow — Agrupamento

» Ultiliza o calculo de similaridade de todos os pares de
workflows presentes na base de dados

» Cria um grafo completo a partir dos valores de
similaridade (arestas) e dos workflows (vértices)

» Realiza o corte das arestas com um valor de similaridade
inferior a um valor de corte

» Cria componentes conexos — subgrafos conexos em uma
floresta
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SimiFlow - Agrupamento
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Workflow 2
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SimiFlow — Estudos Preliminares

» Dois estudos foram realizados

» Primeiro estudo

Preocupacao em avaliar a capacidade de realizar os

agrupamentos

Uso de 24 workflows do Taverna (sele¢ao manual)

Resultados satisfatorios

Nome do Workflow Grupo Nome do Workflow Grupo
Discover_entities 1 Get Concepts 4
Retrieve_documents_MRI 1 Get CVs 4
EBI_ClustalW2 2 Get Evidence Types 4
EBI_ClustalW2_phylogentic_tree 2 Get graphs 4
EBI_Kalign 3 Get Graphs of Name 4
EBI_TCoffee 3 Get relations 4
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SimiFlow — Estudos Preliminares

» Segundo estudo

Preocupacao em avaliar a escalabilidade da arquitetura
Geracao de 459 workflows pela importagao

Total de 105.111 comparagdes (  €3°?
Resultados

Agrupamento precisa de ajustes

Calibragem das penalizagoes ainda precisa ser refinada

Necessidade do uso da distribuicao e do paralelismo para realizar as
comparagoes

Cartucho de Comparagao por Similaridade é pesado computacionalmente
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Trabalhos Relacionados
» Santos et al. (2008)

Agrupamento de workflows
Representagoes por grafo e por vetor apresentam algumas
limitacoes
Propriedades especificas dos workflows nao sao consideradas
» Ohst et al. (2003)
Diferengas entre versoes de um documento UML
» Uhrig (2008)
Obijetivo de igualar dois diagramas de classes
» SiDiff (2010)
Comparagao de modelos de dados
Existéncia dos pesos é equivalente a penalizagao apresentada
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Conclusao

» O SimiFlow pode facilitar a organizagao de bases extensas
de workflows cientificos pelos agrupamentos encontrados

» Apoio na construgao de linhas de experimentos por
workflows que pertencam a mesma familia (ascendente)

» A partir dos estudos preliminares

Foi possivel identificar agrupamentos de workflows
semelhantes pelo primeiro estudo, apesar dos pontos a serem
melhorados

No segundo estudo, verificou-se a necessidade de calibragem
das penalizagoes no processo de comparagao por similaridade
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Trabalhos Futuros

» Depuragao dos métodos ja implementados

» Testes com outros algoritmos de comparagao por
similaridade e de agrupamento

Construcao de novos cartuchos

» Uso do paralelismo para melhorar o desempenho do
processo de comparagao
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