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Resumo

Este trabalho tem por objetivo apresentar uma #iggm para definicAo de processos em
workflow cientifico e sua integracdo em um ambied& simulacdo de experimentos
cientificos. Os experimentos cientificos, cada weais necessitam de um controle
sistematico, reprodutivel e documentado. Sendmass sistemas de geréncia de workflow
cientifico sdo apontados como o principal recursmlacdo para os problemas em questéo.
Portanto, este trabalho descreve os principaisetimsce requisitos dos workflows cientificos
e apresenta algumas tecnologias de apoio par&aageide workflow, como por exemplo, a
linguagem BPEL. Por fim, sdo detalhados os passizados para a elaboracao da aplicagéo

desenvolvida.



Abstract

This paper has the purpose of presenting a prognagnfanguage for the definition of a
process in a scientific workflow, and its integoati with a simulation environment of
scientific experiments. A correct scientific expeeint requires a systematic, documented and
repeatable control. Thus scientific workflow manmagat systems are main solution for these
problems. With that purpose, this research desstibbe main concepts and requirements for
scientific workflows and presents some supportretdgies for the workflow management,
for example, the BPEL language. Finally, the stepguired for the preparation of the

developed applications are detailed.
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Capitulo 1 - Introducao

A Ciéncia da Computacdo esta revolucionando a facomao as pesquisas do
século 21 estdo sendo conduzidas. A busca pelecoménto faz com que instituicdes de
pesquisa procurem formas de melhorar a qualidadesgperimentos cientificos e reduzir o
tempo necesséario para sua execucgdo. A utilizacadeaesos computacionais auxiliam os
cientistas a combinarem o0s recursos cientificasiocprogramas e dados, para executar uma
funcéo de alto nivel. Neste caso, os programasiesdsdo combinados em uma cadeia de
execucao de forma que uma saida de um processasgmeocomo entrada para o seguinte.
As comunidades cientificas desenvolvem suas apksaem diversos componentes que Sao
combinados para o processamento dos dados. Desdgte denario, pode-se dizer que as
aplicacdes cientificas séo vistas como workflowestificos (MEDEIROS, 1995).

Um workflow pode ser caracterizado como um fluxocedeadeamento de tarefas
e suas dependéncias para execucao. Em um workigmiifico, 0s componentes especificos
sdo os dados e programas. Os programas, em gaespam grandes conjuntos de dados,
principalmente em areas como a biologia. Portamo problema que pode surgir durante a
execucao de um workflow cientifico é o eventualesso de tempo necessario para finalizar o
seu processamento. A execucdo de alguns prograom@ds §er demorada acarretando
consequentemente um tempo elevado para processavorkflow como um todo
(VIVACQUA, 2006). Assim, o paralelismo pode serlimido para melhorar o desempenho
desses programas e de workflows cientificos enl.deemtre as possibilidades para explorar
o paralelismo podemos citar a utilizacdo de maguimaltiprocessadoras, explorar um
ambiente distribuido como os Clusters ou a utiivage um ambiente de Grid. Este ultimo
vem emergindo como plataformas para alto desempenpara integracdo de recurso em
rede. Um Grid, € administrado por organiza¢fes peddentes em um ambiente onde
recursos heterogéneos e distribuidos podem serartithgdos e agregados para formar um
supercomputador virtual (VIVACQUA, 2006).

Para a criagdo e execucdo dos workflows cientifisds usados os SWC
(Sistemas de Workflow Cientifico). Estes sisten@as capazes de definir, criar e gerenciar a
execucao de fluxos de trabalho através do uso flwase. Os SWC atenuam 0s cenarios
improdutivos, especialmente em se tratando de empertos complexos, que podem envolver
muitos programas, grande quantidade de dados easds/ecientistas em localidades

geograficamente dispersas. Os SWC apdiam a execdgdoworkflows de modo
13



controlado e documentado, possibilita a reutilivagé workflows previamente concebidos
por outros cientistas, e a coleta de informac¢oespgpumitam identificar a proveniéncia dos
dados gerados pela execucdo dos workflows ciemgifiMATTOSO, 2009). As
funcionalidades dos sistemas ndo sao suficientesi@d, pois 0s cientistas tipicamente néo
possuem muitos conhecimentos em desenvolvimensoftigare e, desta forma, precisam de
ferramentas que simplifiguem a especificacdo ewdrde experimentos (DIGIAMPIETRI,
2007).

Um exemplo de ferramenta para suporte a experig@ntaientifica baseada em
modelagem computacional € o Portal Fisiocomp (FESI®™P, 2009). Essa ferramenta,
disponivel em ambiente Web, permite que seus wsuénecutem simulacdes de modelos
computacionais, construidos em um formato padrdoiza ja difundido, e também o
compartilhamento de tais modelos com outros peadoiss. Esse Portal disponibiliza
também recursos que auxiliam no manuseio dos totefasados e gerados em tais
simulacdes. Essa ferramenta, entretanto, ndo didpdecursos para controlar a execugao
combinada de diversos modelos, a exemplo do quecémzado em SWCs.

Para suprir a falta de recursos sobre o controlexéeucédo das funcionalidades
no Portal Fisiocomp, implementamos um interpretatiamado de SWIScientific Workflow
Interpreter), cujo objetivo, além de sua integracdo com o Poéadnalisar e executar 0s
comandos definidos para a orquestracéo dos servigos

1.1 — Motivacao e Objetivos

O desenvolvimento de pesquisas cientificas, sgghfqua area de conhecimento,
depende de solu¢cdes computacionais para seremzadasi Os recursos computacionais
facilitam o compartihamento dos dados e servicaos tempo real, possibilitando a
cooperacao de diversos grupos cientificos sepagatagaficamente.

O objetivo € compreender e implantar no Portal oOEminp 0s mecanismos
utilizados pelos cientistas para automatizar ogqainentos experimentais do ambiente
cientifico. Para tanto, sera feito uma analise mlagcipais caracteristicas de um workflow
cientifico, além de conhecer e analisar linguagefesramentas que auxiliam na construcéo e
execucao dos workflows cientificos.

Para alcancar os objetivos propostos estamos pilopanconstrucdo de um
interpretador para uma linguagem que especificaoraposicdo das funcionalidades que

integram um experimento dentro do Portal. Taiguagens sdo conhecidas como scripts e
14



sua interpretacao acarreta a execucao das funicdlades, resultando na automacao desejada
para 0s experimentos. O interpretador proposto rdese adequar as caracteristicas da
arquitetura de software empregada no desenvolvomemd Portal. Exemplos de
funcionalidades a serem automatizadas, nesse ¢onte&o: uploads dos modelos

matematicos, a simulacédo dos modelos e a visuabzae resultados.

1.2 — Organizacdo da Monografia

O presente trabalho esta dividido da seguinte fpaféan desta introducdo: No
capitulo 2 apresentamos o0s principais conceitacimiados a workflow, introduzindo o
conceito de workflow cientifico e apresentando istemas de workflow cientifico Kepler e
Taverna. O capitulo 3 apresenta duas tecnologiapaie para a geréncia de workflow, o uso
de BPEL e Scripts. No capitulo 4 sdo apresentaddereamentas para serem usadas no
Portal: AGOS e JynaCore API. O capitulo 5 descrevenosso trabalho, desde seu
desenvolvimento a sua funcionalidade. E finalmente,capitulo 6 avaliamos o contetdo

apresentado neste trabalho.
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Capitulo 2 - Descricao e Conceitos Introdutdrios

Esta secdo apresenta o0s principais conceitos orkdns a Workflow e os

Sistemas de Workflow Cientifico: Kepler e Taverna.

2.1 — Workflow

Atualmente experimentos cientificos desenvolvidos aima grande quantidade
de dados vém necessitando de um controle sistemagatilizavel e documentado. A
tecnologia denominada Workflow, adaptada para desém cientifico, sem divida é uma
solucéo para tais experiéncias.

Segundo (Araujo e Borges, 2001) essa tecnologedagem em meados de 1970
associada ao processo de automacao de escrit®ddanto, ela ndo é uma exclusividade no
ambiente cientifico, sendo que ja existe uma enatis®issao na literatura, sobre o tema, e
desenvolvimento de ferramentas gerenciais e aufiesale processos de negocio.

Em 1993 foi criado um consorcio que visa definidndas, conceitos e interfaces
aplicados aos sistemas de workflow, chamado WiMGrkflow Management Coalitionpe
acordo com o Modelo de Referéncia de Workflow (WRIM95) especificado pelo WIMC,

workflow é:

"A automacao de um processo de negocios, por mtairuma parte, durante o
qual documentos, informacdes e tarefas sao passilam participante para outro por agéo

respeitando um conjunto de regras procedimentais.”
No entanto essa definicao é restrita a Workflowaeafgdcios. Uma definicdo mais
simples, genérica, e que exemplifica tanto ativdadomerciais quanto cientificas, foi

apresentada por (Moro, 2001):

“Qualquer tarefa executada em série ou em paralelodeis ou mais membros

de um grupo de trabalho visando um objetivo cofnum
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Essa definicdo pode ser representada na figur&a@id temos um conjunto de
atividades a serem executadas (em série e paraely relacdes de dependéncia, dados de
entrada e dados de saida (MACHADO, 2007).

| Dado de entrada ] j—b Tarefa]
Tarefa _—
| Dado de entrada g‘j—t Tarefag — D:::;ade

k.

| Dado de entrada 3 ] —»| Tarefaq ||

Figura 2.1- Representacdo de um workflow (MACHADO, 2007).

2.2 — Workflow Cientifico

Diversas comunidades cientificas como fisicos,0aetnos, bidlogos, gedlogos
entre outras vém desenvolvendo suas aplicacfeséstrda combinacdo de diferentes
programas e dados formando os chamados workflemsificos (VIVACQUA, 2006).

O workflow cientifico € o principal recurso do erpegento cientifico, pois ele
representa a definicdo da orquestracdo de seqaé&ieiprocessos que manipulam dados de
modo a construir uma simulacdo (MATTOSO, 2009).sHleardam um correlagdo muito
estreita com os experimentos cientificos podenédaretsmo serem confundidos (MATTOS,
2008).

Para garantir recursos computacionais e humanosmezacdo do tempo dos
cientistas, os resultados produzidos pelo workfldewem ser armazenados. Através da
analise dos mesmos, é possivel confirmar as higgfsstuladas no inicio do experimento ou
até mesmo descobrir erros na execucao total oiapdcworkflow. Além disso, é possivel
garantir a reprodutibilidade e reuso dos dados @no® experimentos (MATTOS, 2008).

O ciclo de vida de um workflow cientifico é repnmetselo pelo ciclo de vida de
um experimento que esta sendo reproduzido, confilmesuas semelhancas como dito
anteriormente. Segundo (MOREAU, 2003), o ciclo @setmhvolvimento de um workflow
pode ser dividido em seis etapas.

1. Criacédo do Experimento:neste passo € construido o workflow que representa

17



0 experimento.

2. Personalizacdo:nesta etapa € registrado qualquer ponto relevaata @
experimento.

3. Execucdo do Experimentonesta fase ocorre a execucdo de cada uma das
atividades do workflow. Esta execucgéo é realizamtaum sistema de workflow que sera visto
mais adiante.

4. Gerenciando o Experimentonesta etapa é verificado o que ocorre durante a
execucao do experimento como disparo de avisog ssbeventos e/ou geracao de excecoes.

5. Compartilhar Resultados:aqui ocorre a publicagédo do workflow gerado para
gue possa ser avaliado e utilizado em outros expetos.

6. Descobrir e Reutilizar o Experimento fase onde é descoberto um

experimento previamente produzido e incorporadotao experimento.

Criacao do Experiment ]*\

Fersonalizacao

Descobrir e Reutilizar o
Experimeanto

.

Execucan do
Experimento

Compartithar
Resultados Gerenciando o

Exparimento

Figura 2.2 - Ciclo de vida de um workflow cientifico (MATTOS, 2008).

Dentre outros estudos sobre o ciclo de vida de omkflew cientifico, destaca-se
o de (MATTOSO, 2009), que, para simplificar o cjckgrupou estas etapas em trés fases:
composicdo, execucdo e andlise. Dessa forma évpbdazer uma analogia entre o

experimento e um sistema computacional de forma gexérica.

2.3 — Sistemas de Workflow Cientifico

18



Os SWC (Sistemas de Workflow Cientifico) sdo feeatas computacionais que
visam facilitar a criacdo, a execucgdo e o gerermmmde experimentos cientificos. Segundo
o WfMC, citado acima, € possivel definir um sisteteaworkflow cientifico como (WfMC,
2008):

“Sistemas para a definicéo, criacao e geréncia dzegao de fluxos de trabalho
através do uso de software, capazes de interpetdefinicdo de processos, interagir com

seus participantes e, quando necessario invocaafeentas e aplicacoes.

Todas as aplicacdes que rodam sobre os SWC sadnegptos cientificos que
requerem alto poder computacional. Os SWC sdo megpeis por invocar as aplicacdes
(locais ou externas) que participam de um workftoentifico, passando os dados pertinentes
entre elas. Geralmente eles oferecem para os osudierfaces graficas que permitem nao so
a definicdo conceitual do workflow, como tambénnpieg 0 monitoramento de sua execugao
(MATTOS, 2008).

De acordo com (LEMOS, 2004), um SWC deve seguir lista de requisitos.
Dentre estes, 0s que merecem destaque Sao:

1. Processos, Dados e Recursd®. SWC deve incluir os processos, dados e
recursos normalmente usados e oferecer mecanisgn@dehsibilidade para acomodar novos
processos, dados e recursos. Entre os procesgosassprogramas (locais ou remotos) que
filtram/transformam os resultados de outros progignalém de mecanismos de controle de
execucao do workflow.

2. Definicdo. O SWC deve auxiliar os cientistas na definicaeaefinicdo do
workflow. A redefinicdo € um passo importante e peEnusado quando os resultados finais
nao forem considerados Uteis ou interessantes petaglisadores.

3. Validacdo. O SWC deve oferecer ferramentas de validacdo ddfloe
definido pelo cientista. Durante a validacdo, ¢esi® deve verificar se as entradas e saidas
definidas pelos usuarios para cada processo doflawrkdo consistentes, além de incluir,
caso seja necessario, processos que facam convesdormatos dos dados e processos que
verifiquem se os resultados gerados pelos progra@agsperados ou ndo. Este requisito e
importante, pois se uma entrada for enviada comr \ciferente do esperado, possivelmente
implicara no mau funcionamento de outros prograteasorkflow.

4. Otimizacao, Monitoramento e ExecucdoO SWC deve ser capaz de otimizar
e executar o workflow definido pelo pesquisadoraderdo com a arquitetura que esta sendo

utilizada. A execucao do workflow pode ser monidlar@ deve permitir a intervencéo do
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pesquisador em qualquer ponto. A intervencao (upedo temporéria) é necessaria caso ele
queira avaliar os resultados intermediarios pac&ddese continua ou ndo a execugao, ou para
fazer alguma modificacdo na definicdo das proxiatasdades do workflow.

5. Agendamento.O SWC deve oferecer agendamento da execucéao ddiovar
O cientista ou membros de sua equipe podem desegutar o workflow de tempos e
tempos ou em uma Unica vez durante a semana.

6. Dados e Metadados O SWC deve armazenar tanto os dados produzidos pe
workflow quanto os metadados. Metadado é comunmdgfiaido como "dado sobre dado”,
ou ainda, de forma mais completa, como uma infodmapbre o dado que permite 0 acesso e
gerenciamento deste dado de maneira eficienteebgente (SUMPTER, 1994). O sistema
deve ser capaz de gerar estes metadados autonetieas) sempre que possivel, oferecer
subsidios para que o cientista consulte-os e atJal.

Outra taxonomia para as funcionalidades de worldlpade ser encontrada em
(BONIFACIO, 2008). Nas proximas secdes veremos @oismplos de SWC: Kepler e

Taverna.

2.3.1 — Kepler

7

Kepler é um sistema de gerenciamento de workflowsenlolvido pelas
Universidades da Califérnia de San Diego e Santhaa. O sistema fornece uma interface
grafica que permite que o cientista defina e exeseu workflow. Kepler € um software
open-source e roda nas plataformas Windows, Lindaehintosh. O projeto Kepler conta
com a participacdo dos seus usuarios para auailmlaptacdo dos projetos nas necessidades
reais dos cientistas. Para instalar o Kepler éigoeter o Java 1.5 ou superior instalado
(KEPLER, 2009).

O sistema utiliza o conceito de atacior), que na interface grafica do Kepler, &
um componente que pode ser arrastado e incluideondiow. Cada passo do experimento €
representado pelo ator e ao conecté-los uns aossadiformado o workflow, permitindo os
cientistas analisarem os dados, modificar os pdréme caso necessario re-executar o
experimento (KEPLER, 2009).

Existem também workflows aninhados denominados tdeest compostos, ou
seja, um workflow pode conter subworkflows paracexa uma tarefa. Outro beneficio do

Kepler é a capacidade do reuso de parte ou deatedwrkflow em um projeto diferente. No
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Kepler é possivel que o usuério modele, analisesrsmos dados por meio de uma interface
simples. Através da inclusdo ou exclusdo de compesaa area de criacdo de workflows e a
conexdo dos componentes para construir um fluxdadies, € criado seu proprio workflow
(KEPLER, 2009).

O Kepler possui diversos componentes padrdoes iacadps, incluindo
componentes matematicos, estatisticos, processamesinais e componentes para insercao,
manipulacdo e exibicdo dos dados. Estes compon&ad#isam usuarios iniciantes para a
construcdo de workflows, pois eles podem ser nuatifis para atender a uma requisicéo
especifica, ou podem representar a exata necessdtadisuario no momento. Para cada
workflow diferente que for aberto ou criado o Kepére uma nova janela, permitindo aos
usuarios trabalharem com mudltiplos workflows simndamente e comparar, copiar e colar
componentes entre eles (KEPLER, 2009).

A maioria dos atores sdo processos Java que roatzaimiente, porém também
podem ser usados servicos web. O Kepler prové aa@sspositorios de dados, recursos
computacionais e bibliotecas de workflogistribuidos geograficamente (KEPLER, 2007). A
partir da URL Uniform Resource Locatpda descricdo de um servico web, um ator genérico
de servico webdo Kepler é capaz de instanciar operacfes pamgsilaspecificadas na
descricéo do servi¢o. Depois da instanciacdo, atstepode ser incorporado a um workflow
cientifico como se ele fosse um componente locald@dos de entrada e saida do servi¢o
web, especificados na descricdo WSDep Service Definition Languagdo servico, séo
representados pelas portas de dados de entradsaédedo ator (MACHADO, 2007).

Os principais componentes para a constru¢cao de arkflaw no Kepler séo:
atores @ctorg, diretores directory, parametrosparametery relacdes relationg e portas
(portag (KEPLER, 2009).
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Figura 2.3 - Janela principal do Kepler com alguns dos principais componentes do fluxo de trabalho em
destaque (KEPLER, 2009).

Actor —Os atores sé@o as construcdes basicas de um worlElevé projetado
para executar uma tarefa especifica dentro do fiiexérabalho. Kepler vem
com mais de 350 atores prontos para serem utikizgolorém, novos atores
podem ser adicionados para uso exclusivo do usuario

Directors- O diretor controla a execu¢cao de um workflow, assimo em um
filme, o diretor supervisiona seu elenco ou equifsa cada projeto devera ter
um diretor que controla a execu¢do do workflow dsamm determinado

modelo de computacdo. Cada modelo de execucao plerke representado
pelo seu préprio diretor.
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» Parameters —Os parametros sao valores configuraveis que podem s
conectados a um workflow ou aos atores e diretordwidualmente. Os
parametros do modelo podem ser ajustados em teenpreducao.

* Relations -As relacbes permitem os usuarios ramificar umdide dados, e
assim enviar informacfes para dois lugares simedtanente dentro do
workflow.

* Portas —Cada ator em um fluxo de trabalho pode conter umenais portas
usadas para consumir ou produzir dados e se coamuoin outros atores
inseridos no workflow. As portas podem ser clasadas em trés tipogput
port, para os dados consumidos pelo atoutput porf para os dados
produzidos pelo atorjnput/output port para os dados que s&o tantos

consumidos e produzidos pelo ator.

2.3.2 — Taverna

Outra opcédo para a criagdo, execucao e gerenciardemorkflow cientifico é o
Taverna, que foi criado para o projettyGrid no Reino Unido. Este sistema foi planejado
para trabalhar principalmente com projetos ciesu#fi do dominio de bioinformatica e,
portanto, ele fornece um conjunto de ferramentas pamposicao e execucao de workflows
de bioinformética (TAVERNA, 2009).

O Taverna € um ambiente integrado com a linguagedUFR (Simple
Conceptual Unified Flow Language com a maquina de execucdo FreeFluo. O FreeFluo
uma ferramenta Java para orquestracdo de workfilowsresponsavel pela invocacdo dos
servicos e pela transferéncia de dados intermediad Taverna € composto por trés painéis
principais(FISHER, 2009).

* Available Services PaneExibe uma lista de servicos web para 0 usuario.

Nessa lista contém os servicos default gerados peleerna na sua
inicializacdo e também podem ser adicionados owwseo&cos proprios. Cada
um destes servigos podem ser incluidos no workélewnodo que uma tarefa

possa ser alcangada. Estes servigos podem sey tnceemotos.

« Advanced Model ExploreE uma viséo geral do workflow para o usuéario em
forma de arvore. Neste painel contém os servigbsados no workflow atual,

incluindo as entradas, saidas e as ligacfes eadeeservico.
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 Workflow Diagram Mostra uma representacdo grafica do workflow
construido. Pode ser adaptado para visualizar fesedies aspectos do
workflow, o usuario pode optar por mostrar todaspastas de todos os
servicos, ou somente as portas que possuem conex@odar o layout do
workflow de retrato para paisagem. Além disso, leuxna validacdo do
workflow criado.

A figura 2.4, apresenta uma visdo geral dos tr@ggprincipais que constituem

a interface gréfica do Taverna.
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Figura 2.4 - Interface grafica do Taverna (FISHER, 2009).

Outro painel relevante integrado com o TavernaEnactor invocation panel.
Nele é possivel visualizar o passo em que o woarkéista sendo executado, se houve falha ao
executar alguma etapa, além de apresentar o msditeal da execucdo do workflow e seus
resultados intermediarios (MATTOS, 2008).
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Capitulo 3 - Tecnologias de Apoio para Geréncia de Workflow

Esse capitulo apresenta duas tecnologias de apooagpgeréncia de workflow

relacionadas com o nosso trabalho, o uso de BPElripts.

3.1 - Business Process Execution Language — BPEL

BPEL (Business Process Execution Langyggeé o padrdo estabelecido como a
linguagem para a especificacdo de processos deinegéEm disso, o BPEL vem ganhando
espaco na especificacdo de processos cientificos@ch, 2006).

WS-BPEL ¢ a sigla de abreviacdo p#/ab Services Business Process Execution
Languageque como o nome diz, é uma linguagem de espegificee processos de negdécios
que possuem seus comportamentos baseados em WideSePopularmente encontramos
muito mais a abreviacao da sigla: BPEL (LAWISCHQ&0 Neste trabalho serd usado esta
sigla para representar a linguagem.

O passo mais critico no ciclo de vida de um praxedssnegdcio € a especificagdo
de um processo para uma plataforma que possa tnauam fluxo e executar as varias
tarefas em um processo. Orquestrar um processe exiffos requisitos técnicos, 0s quais
incluem sistemas heterogéneos, padrbes de menssigensnos e assincronos, manipulacao
de dados, coordenacdo de fluxos e usuarios, gameenio de excecdes, eventos ndo
determinados, gerenciamento de transacoes, vessdssoutros. O objetivo do padrao BPEL
€ prover uma abstracdo simples e rica para atestks requisitos. O BPEL esta rapidamente,
tornando-se de fato um padrdo na industria paraesttpcdo e execucao de processos.
(Building Flexible Enterprise Process Using Oraé@lasiness Rules and BPEL Process
Manager, 2005).

WS-BPEL teve a primeira especificacdo em julho @@22 titulada de BPEL4AWS
1.0 Business Process Execution LanguégeWeb Servicgse proposta pela BEA, IBM e
Microsoft, onde também foram implementadas idéamsndis antiga especificacdo de fluxos
de processos de negocio até entdo usada, a WW8ED Eervices Flow Languggmantida
pela IBM e outras idéias que vieram da XLANG dangsoft (DIETER KONIG 1, 2006).

A especificacdo seguinte foi a BPEL4AWS 1.1 que saiumaio de 2003 e da qual
teve a proposta revisada e submetida para a OARGalization for the Advancement of
Structured Information Standardsksta teve contribuicGes adicionais de empresas G
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SAP e a Siebel (LAWISCH, 2008). A verséao 2.0 faiomada pela OASIS em abril de 2007 e
€ a que vigora até a presente data. Um ponto a fdaawdBPEL é o apoio recebido das
industrias: I1BM, Microsoft, Oracle, BEA, SAP, Siébe todas as outras que estdo no
consorcio OASIS (TADEU, 2009).

A Ultima e atual especificacdo é a WS-BPEL 2.0 egté sob controle da OASIS,
hoje possuidora de um comité com 280 sdicios e wideres onde cerca de 30 recebem
convocacoes semanais (LAWISCH, 2008).

BPEL é uma linguagem orientada a gréaficos, devidoanatureza baseada em
XML (Extensible Markup Langualyepermite que a légica dos processos seja edjiada
ferramentas visuais. (NAKASHIMA008).

Pode ser usado dentro de uma corporacao (intrpaet)padronizar a integracao
das aplicacfes corporativas e estender a integagdtstemas isolados. Ou pode ser usado
entre as corporacdes (internet), possibilitandal filategracdo entre parceiros (TADEU,
2009).

3.1.1 — Estrutura da linguagem BPEL

Abaixo serdo mostrados o0s principais elementos siutaras que Ssao

especificados no BPEL. Na figura 3.5 estdo apradestos elementos que serdo abordados.

Partner
Links

Fremety 2
OASIS q Advancing E-Business Standards Since 993 www_nasm-openorg

Figura 3.5 - Principais elementos do BPEL (K6nig, 2007).
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3.1.1.1 Partner Links

Um Partner linké um canal onde € realizada uma comunicagao copauceiro
através de peer-to-peer servindo como uma espécie de conector. Neles sa
definidos os roles (funcdes/cargos) participantes processo que serdo mapeados
originalmente do®ortTypesdeclarados no WSDL (KONIG, 2007).

3.1.1.2 Variables

Sao utilizadas para troca de mensagens entre osSA&kelices e 0S processos
BPEL. Elas representam os estados e resultadodosbém cada passo do processo que
poderdo ser armazenadas num contexto global amninb do mesmo, estes serdo mapeados
a partir das mensagens definidas no WSDL (LAWIS2B08). Sdo através das variaveis que

os dados seréo guardados e/ou transportados.

3.1.1.3 Properties and correlation sets

Durante o seu ciclo de vida, a instancia de um gz de negocio pode
estabelecer diversas conversacfes com 0s pareevolos no processo. Em varios casos as
conversagfes envolvem mais de duas partes, neases @ necessario que tenha um
mecanismo para que mensagens e conversas caseas autancias de processos de negocio
com as quais se destinam (TADEU, 2009). Usardlor r el at i on> é possivel transportar

tokensgue ajudam na identificacdo das mensagens e dasrsas (BPEL, 2007).

3.1.1.4 Atividades Basicas e Estruturadas

As atividades sdo divididas em duas categoriasicdmse estruturadas. As
atividades basicas sdo aquelas que descrevem ssspalementares do comportamento do
procese, ja as estruturadas codificam a légica do fluxze acordo com a especificacdo de
BPEL fornecida pelo OASIS, as atividades basicagBREL, 2007):

* Invoke — A atividade <i nvoke> € usada para chamar um servico web

fornecido por um provedor de servigos.
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Receive — <recei ve> especifica o partnerLink usado para receber
mensagens. Blogueia e espera até que a mensaggnadaehegue.

Reply— A atividade<r epl y> envia uma mensagem de resposta para alguma
mensagem antes recebida.

Assign — <assi gn> € utilizado para atualizar valores de varidveis e
partnerLinks.

Throw — A atividade<t hr ow> gera um erro dentro de um processo de
negocio

Wait - A atividade<wai t > cria umdelay, até que certo tempo tenha passado
ou até uma data limite.

Empty — <enpt y> é uma atividade que ndo faz nada. Pode ser usado c
um ponto de sincroniza¢ao ou para pegar uma excessa

ExtensionActivity — A atividade<ext ensi onActi vity> é o local onde
podem ser incluidas novas atividades que ndo ewa@specificacdo da
linguagem, ou seja, é um envelope para extenshogieagens.

Rethrow—<r et hr ow> encaminha um erro para um tratamento de erro.

Exit — A atividade<exi t > é usada para parar imediatamente a instancia do

processo de negacio.
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Figura 3.6 - Atividades Basicas do BPEL (Konig, 2007).
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De acordo com a especificacdo de BPEL fornecida PASIS, as atividades
estruturadas sao (BPEL, 2007):

Flow —<f | ow> contém atividades que sédo executadas em paralelo.
Sequence- A atividade<sequence> contém atividades que sdo executadas
sequencialmente em ordem |éxica.

If —<if> e<elseif> prové um comportamento condicional ao processo,
podendo decidir por um caminho ou outro.

While —<whi | e> permite uma atividade ser executada mais de umeaesea
atividade é repetida até que ur@ondi t i on> seja verdadeira no inicio da
iteracao.

RepeatUntil — A atividade <r epeat Unti | > permite uma atividade ser
executada mais de uma vez, esta atividade € rapeitd que uma
<condi ti on> seja verdadeira no fim da iteracéo.

Pick — A atividade<pi ck> bloqueia e espera por uma mensagem adequada
chegar (ou intervalo).

ForEach — <f or Each> contém atividades executadas sequencialmente ou
em paralelo, controlado por uma variavel contad@raalor dessa variavel é
escolhido pelo desenvolvedor.

Scope— <scope> contém atividades com suas variaveis locais, trathns

de erros, manipulador de compensacéao, e eventaputsiores.

29



o =

< process
P
B 1| flow & Qé’bpf{:k-“
fE) DR
LS - e -
i sequence Y i 2Y2 forEach

1@...@) k@...@x

5 s "
" | while & if-elseif-alse

o) o

N
| ranast I nfil
Lt b L g

scope
B

| e Jom
o i e 4
b il

Figura 3.7 — Atividades Estruturadas do BPEL (K6nig, 2007).

Na figura abaixo, temos uma visualizacédo de coweriim as atividades béasicas

e estruturadas construidas de forma aninhada.

)
<sequence> —

<receive .../> )
<£low> & | receive
<sequence> 2| flow

<invoke .../> =
<while ... > — Sequence | — Seguence

<assign>.. .</assign> =
</while> { g invoke} [ &> | receive |
</sequence> :
<sequence> -\f___.’while (? invoke
<receive .../> .
<invoke ... /> [j assign
</sequence> i
</flow> \
<reply .../> P p—
</sequence> =

Figura 3.8 - Representacdo grafica (BPMN) vs. Representagdao XML (BPEL) (Konig, 2007).
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3.1.1.5 Scopes and Handlers

Os escopos fornecem o contexto que vai influeno@rcomportamento das
atividades inclusas. Este contexto comportamemtaluii varidveis comopartner links,
correlation sets, event handlers, message exchhagdlers, fault handlers, compensation
handler e termination handl€BPEL, 2007).

Os handlerspodem ser utilizados em relacdo aos escopos podeadizar um
tratamento final para lidar com finaliza¢des foggdu qualquer tipo de tratamento. Existem
0S seguintes tipos de tratamentos (LAWISCH, 2008):

e Event handlers:Sao utilizados para invocar eventos de mensageavenios

de relégio (prazo final ou duragéo).
» Fault handlers: Sdo utilizados para tratar diferentes situa¢des dor comum
(erros internos).

» Compensation handlers Desfazem efeitos persistidos em atividades ja

finalizadas.

» Termination handlers Utilizados para forcar o término de execucgdo detéro

um escopo (erros externos).

A especificacdo WS-BPEL é muito complexa e exterdaste capitulo
apresentamos somente as caracteristicas prindigdiisguagem. Para uma referéncia melhor
e mais completa dessa tecnologia pode ser encontradsua prépria especificacdo em
(BPEL, 2007).

3.1.2 — Engines de Construcdo e Execucdo BPEL

A execucdo de processos de negocios e dados, pando as empresas € a
comunidade cientifica, é significativa na medidaagm a partir de um modelo de processos
de negocio possa gerar um conjunto de tarefas kémdahs. Utilizando uma ferramenta para
a construcdo e execucado de um workflow, conhecaobém comoengine € possivel
automatizar algumas dessas tarefas.

As ferramentas que se destacam comercialmente @eracamente para a
execucao de workflow em BPEL sédo ActiveBPEL e Gr&PEL Process Manager, sendo a

primeira gratuita e a segunda comercial. Uma liss completa de ferramentas para
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construcdo de workflow BPEL pode ser encontradwikgédia (Wikipedia, 2009). Abaixo
sera detalhada cada uma dessagnes

3.1.2.1 ActiveBPEL

A engine ActiveBPEL é uma implementacdo open source quertupgoda a
especificacdo BPEL 1.1. Ele funciona em qualquetatoer de Servlet padrdao, como por
exemplo o Apache Tomcat. Ele esta disponibilizamtnaslicenca GNU GPL3eneral Public
Licensg, ou seja, ele ndo pode ser apoderado por oussope(ActiveBPEL, 2009). O
conjunto de ferramentas ActiveBPEL é formado pélctiveBPEL Designer; ActiveBPEL
Engine e Active Endpoints SOAP Clients.

ActiveBPEL Designer: € um ambiente para construcdo, teste e compilagéo d
aplicacOes baseadas em WS-BPEL. Os servigos wahsalos no processo WS-BPEL por
meio de suas definicbes WSDL que podem ser impastad ferramenta. A interface grafica
possui uma paleta com todas as atividades WS-BREhatlo que é necessario apenas clicar
e arrastar para usa-las. Apos definicdo do prodd&s®BPEL, pode-se simular a execucao do
processo adicionando-se valores-teste para asstaspdos servicos web. Ao final do
desenvolvimento, pode-se publicar o processo geexgortando o arquivo descritor de
processo para o servidor WS-BPEL (FREITAS, 2008).

ActiveBPEL Engine: é responsavel por receber requisicdes de uso degsaxe
WS-BPEL, instanciar o processo, executar os comandtdos nos processos e retornar o
processo ao requisitante (FREITAS, 2008).

Active Endpoints SOAP Clients: permite a configuracdo e o gerenciamento do
ActiveBPEL Engine e todos artefatos contidos nBkrmite também o monitoramento dos
graficos de execucdo de um processo e analisas GoiEm 0s passos executados neste
processo (FREITAS, 2008).

3.1.2.2 Oracle BPEL Process Manager

Oracle BPEL Process Manager oferece uma abrangdatdl infra-estrutura para
criar, implantar e gerenciar processos de neg@RIisL. Oracle BPEL Process Manager €
uma poderosa ferramenta de integracdo para a ean@esa capacidade de se conectar a
sistemas externos e processo, misturado com opggol para uma variedade de tecnologias
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de apresentacédo faz dela uma ferramenta ideadpéirar e implementar |6gica de processos
de negdcios (ORACLE, 2008).

Oracle BPEL Process Manager tem suporte nativoRELBé compativel com a
especificacdo BPEL4WS 1.1 e permite troca de memsagincronas e assincronas. Além
dessas existem outras caracteristicas que torngmamenta bastante robusta. A primeira
delas é a “desidratacdo do contexto” de execucawatflow que é a persisténcia dos
estados da execucdo do workflow. Neste caso sefalitme ocorrer na execugédo de algum
processo, o workflow pode ser reiniciado a partr gbnto onde houve a falha. Outras
caracteristicas sdo a capacidade de manipularvasyjXML grandes e possuir um servidor
UDDI (Universal Description, Discovery and Integratjopara facilitar a localizacdo de
servicos Web disponiveis (MATTOS, 2008). A seguwtde 0s principais componentes do

Oracle BPEL Process Manager.

[ Eclipse, JDeveloper

DESIGH

DEHTDRATE

Oracle DB

Auerny WELT

Core BREL Ergine

JZEE-Application Server
{Weblogic, Oracle 85,5 JBoss, Websphers)

MANAGE

Figura 3.9 — Arquitetura do Oracle BPEL Process Manager (MATTOS, 2008)

O BPEL Designerfornece uma forma grafica e amigavel para comnstrui
processos BPEL; o CoRPEL Engineé o nucleo de execugdo do workflow; os servigos do
“Built-in” facilitam a conectividade e as capacidades destoamacdo de dados dos
processos BPEL; o component&/SDL binding” permite a conectividade com out;gs



protocolos além do SOARS{mple Object Access Protoroé por fim a console BPEL que
permite a geréncia, a administracdo e a depuragsiprdcessos e workflows disponibilizados
no servidor (MATTOS, 2008).

3.2 — Scripts (Beanshell)

Historicamente, o gerenciamento de workflows cfeat$ foi tratado com o uso
de linguagens scripts para automacdo das tarefags tdrde os Sistemas de Workflow
Cientificos desenvolveram notacdes gréficas comousaslas no Kepler, por exemplo.
Entretanto, por traz dessas notacdes graficageeaxis aparato para persisténcia de modelos
que € textual, normalmente baseada em XML, commgudgem usada na ferramenta
Taverna.

Algumas linguagens scripts se tornaram téo depé¢eslelos SWCs que ndo séo
recomendadas para uso fora do sistema. E o ca¥8adl (XML Simple Conceptual Unified
Flow), linguagem descrita em XML usada pelo projeto€Faa para armazenar e recuperar as
definicbes de workflow.

Além de gerenciar o workflow, alguns sistemas aeimit utilizacdo de scripts,
que sdo ativados automaticamente no inicio e filaaéxecucdo de atividades, o que permite
um grau adicional de automatismo associado a edieals cada atividade.

Ao utiliza-los, os usuarios podem acrescentaraargtie ndo estédo disponiveis de
forma simples e rapida nos SWCs, sem a necessiltadglizar compiladores externos, pois
eles séo interpretados pelo sistema (MATTOS, 2008).

Beanshell é um interpretador de comandos escritdaa. E uma linguagem de
script simples, pequena e integrada a plataforma, dssim € possivel chama-lo a partir de
aplicacbes Java para executar codigo Java dinamitame em tempo de execucao
(BEANSHELL, 2009).

O Beanshell pode ser usado para realizacao deiegueos e testes, depuracgéo,
estender aplicacbes com novas funcionalidadesagetg negocios, sistemas embarcados, e
até mesmo para iniciar programadores no Java,ysaisdo este script € possivel obter um
resultado rapido e eficiente (BEANSHELL, 2009).

No exemplo abaixo temos a representacdo de umaédidginguagem Beanshell
inserido no sistema Taverna. E realizada a conagdendas trés variaveis seql, seq2 e seq3

que séo recebidas como dados de entrada. O resgl&dbuido na variavel fasta.
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olals) Configuring beanshell for Beanshell_scripting_host

Eﬁcﬁﬂ-“i Ports Dependencies 1

StringBuffer temp = new Stringsaffer();
temp.append | ">sequencelin” ) :
temp.append (seql ) ;

temp.append| " \nrsequenceiin”):
temp.append(seg? ) ;

temp.append| " \nrsequenceiin” )

temp .append{aeqgl ) ;

temp.append|"\n");:

String fasta = temp.toString():

= v

Figura 3.10 — Script Beanshell inserido no sistema Taverna (Taverna Project, 2007).

P
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Capitulo 4 - Introduc¢ao as Ferramentas do Portal Fisiocomp

Nessa secao sdo apresentadas duas ferramentas ipgegracdo com o Portal:
AGOS API Generator for ODE Solutigne JynaCoreAPI. Atualmente apenas o JynaCore
API possui suporte com o Portal. O Portal desemdolé um ambiente similar ao Portal
Fisiocomp, e sera detalhado no proximo capitulcsté&enomento é importante apenas se
preocupar com as caracteristicas basicas das fartaspara que no proximo capitulo fique

clara a relacdo entre as ferramentas e o Portal.

4.1 — AGOS (API Generator for ODE Solution)

O AGOS é o ambiente cientifico do Fisiocomp prapeate dito. A ferramenta é
um gerador de APIApplication Program Interfagepara solucdo de EDOs (Equacdes
Diferenciais Ordinarias). Ele pode ser consideradwa ferramenta de transformacédo de
modelos no padrdao XML em cddigo C++, ou seja, resforma um modelo matematico em
um codigo executavel correspondente. Recentemeatecomunidade de biologia
computacional desenvolveu um padrdo baseado em Xhth a descricdo de modelos
celulares (CELLML, 2004). Um arquivo CellML incl@ontent MathML para fornecer uma
representacao legivel, tanto para seres humanosoqo@a computadores, do relacionamento
matematico entre componentes biologicos. Atualmemtierramenta AGOS funciona para
qgualquer PVI (Problema de Valor Inicial) baseado ®stemas nao-lineares de EDOs de
primeira ordem documentados no padrdo MathML. Gpuneatemente, AGOS € uma
ferramenta de transformagdo poderosa e Utii que tamo objetivo auxiliar o
desenvolvimento de varios problemas cientificos ness diversas areas de pesquisa
(AMORIM, 2007).

O processo de transformacdo consiste primeirameatesubmissdao de um
arquivo CellML completo ou apenas seu subconjun&hMIL associado a um projeto novo
ou ja existente na arvore de projetos disponivel (EWSIOCOMP, 2009). Uma vez
submetido, o arquivo XML é armazenado e pode seistormado em uma API caso seja
escolhido a opcédo de executar. Na figura 4.10 & pddemos visualizar a interface da
submissdo do arquivo XML e a arvore de projetos @mmesmo arquivo armazenado

respectivamente.
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Figura 4.12 — Arvore de projetos com o arquivo XML armazenado.

A ferramenta de traducdo é composta de trés compemdasicos: um Preé-
processador para o formato XML, Analisador SintABcExtrator, e o Gerador de Cédigo. O
Pré-processador |€é o arquivo XML (MathML ou CellMiextrai o conteiddo em uma arvore
de estrutura de dados. A arvore XML € percorrida pealisador Sintatico e Extrator EDO
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gue testa a validade do arquivo XML de entradantifiea os elementos da EDO e os
armazena em estruturas de dados apropriadas. Emano Gerador de Codigo combina a
informacé&o extraida com uramplatede codigo e gera a APl AGOS (AMORIM, 2007).

Como visto anteriormente, no segundo paragrafdadescdo, temos duas
atividades principais dentro de toda a estrutura patransformacdo do arquivo XML: a
submissdo do arquivo e a sua execucdo. A partie dqasnto de vista, foi elaborada a
aplicacado presente neste trabalho com o intuit@uwematizar essas funcdes de modo a
flexibilizar e agilizar o processo de transformacis modelos cientificos. Para um maior
conhecimento sobre o0 AGOS, consultar (AMORIM, 2007)

4.2 — JynaCore API

JynaCore API € uma biblioteca desenvolvida pararsge base na construcdo de
aplicacdes que utilizam técnicas de modelagem elag&o para estudos das causas e efeitos
das dinamicas encontradas em processos de desemmuy de software. JynaCore API é
uma biblioteca de codigo livre, desenvolvida ir@eiente em Java. Esta biblioteca captura o
processo basico de simulacdo de modelos dindndessricdo de modelos, simulacdo através
de um método numérico e registro dos resultadoORN2009).

Atualmente, duas linguagens para construcao delosodamamicos sdo descritas
e implementadas pela JynaCore API. os diagramasstimjue e fluxo, e os modelos da
linguagem estendida de Dinamica de Sistemas. Aidaseadetalhada dessas linguagens pode
ser encontrada em (KNOP, 2009). Os usuérios daotdbh, cujo Unico interesse seja 0
resultado da simulac¢do, podem simular os modelosiramivel mais elevado de abstracao,
nao vinculando sua aplicacdo a uma linguagem dg@e@NOP, 2009).

A arquitetura basica de uma simulagcéo dentro Jyrea@&BI| envolve 0 processo
de gerar um conjunto de dados a partir de um maalskeus parametros. Na implementacéo
se encontram as interfaces que descrevem o probassm de simulacdo em alto nivel de
abstracdo. Os outros modulos estendem essas @eterfaara implementar linguagens
especificas como a dos diagramas de estoque edlumodelos em linguagem estendida de
Dinamica de Sistemas. A funcionalidade central ducgsso de simulacdo é gerido pela
interface JynaSimulation Ela costura as demais interfaces envolvidas, ndtuacomo
mediadora (KNOP, 2009):
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<<imerface > » < <interface>>» <<imerface > » I

IvmatModel JynaSimulation _JimaSimuIatil:unF'rl:ufiIE
pLaE // S
s .
i L
o ~,
A b
< <lnterfaces = < <interface> > < <lmterfaces »

| naSimulableModel maSimulationMethod ymaSimulationData

Figura 4.13 — Diagrama de classes dos elementos de um processo basico de simulacao em JynaCore API
(KNOP, 2009).

O JynaModelé a interface que descreve um modelo qualquees&e modelo
puder ser simulado, ele também seraJymaSimulableModelAtualmente, apenas modelos
de estoque e fluxo de Dindmica de Sistemas ou m®d#d instdncia em metamodelos
estendendynaSimulableModel

O JynaSimulatiororquestra todos os passos de uma simulacdo aefiquel um
JynaSimulableModelpossa gerar um conjunto de dados. Este conjuntodatos é
armazenado endynaSimulationDataobserva os elementos quantificaveis dos modelos e
registra seus valores durante a simulagéo.

O JynaSimulatonProfiled um conjunto de parametros de configuracdo de uma
simulacdo. Estes parametros sdo encontrados, camejngemo intervalos de tempo em que
a simulacdo ocorre, o tamanho e quantidade de passo. O JynaSimulationMethod
encapsula o método numeérico que resolve o sistenemjdacdes diferenciais com condi¢des
iniciais, contido implicitamente nos modelos deogat e fluxo e linguagem estendida de
Dinamica de Sistemas.

Nosso interesse nos detalhes dessa ferramentams& la identificar as
funcionalidades que deveréo ser gerenciadas pskorinterpretador. Os comandos a serem
executado por nosso interpretador se constitug@omuitos casos, em chamadas a métodos
implementados nas classes descritas acima. Paraaion conhecimento sobre o JynaCore
API, consultar (KNOP, 2009).
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Capitulo 5 - Apresentacdo da Aplicacao Desenvolvida

A aplicacdo foi desenvolvida com o objetivo de gerar as funcionalidades
permitidas dentro do ambiente do Portal Fisiocofgsim, adicionaremos a esse ambiente de
modelagem computacional essa importante caraatartgt um workflow cientifico, na qual,
através de uma linguagem script podemos definir saguéncia de processos a serem
executados. A linguagem para definicdo de proceg€sds®dos 0S passos para a sua
interpretacdo, constituem a implementacéo realipada este trabalho. A ferramenta consiste
em um interpretador que foi nomeado de SWti€ntific Workflow Interpret¢re neste
trabalho sera usada esta sigla para representa-lo.

O Portal do Fisiocomp possui uma estrutura que iperabrigar diferentes
ferramentas no contexto da modelagem computacitimah dessas ferramentas € o AGOS.
As funcionalidades do AGOS, portanto, sdo exemplesblocos de construcdo de um
workflow cuja execucéo pretende-se orquestrar.

Na pratica, entretanto, integrar nosso interpretagdon o ambiente do Portal,
manipulando as funcionalidades do AGOS, demonstesuwma tarefa dificil pelo porte do
codigo de implementacao envolvido. Em face dedseultiade, optou-se por realizar nosso
teste de conceito em uma versdo mais simplificadBattal, hora mantida em fungao de um
projeto de iniciacdo cientifica que visa acresgamt@a nova ferramenta ao Portal.

A nova ferramenta a ser acrescida no Portal € acdya APl (KNOP, 2009).
Nossos testes entdo foram voltados para a autom@gsiofuncionalidades dessa nova
ferramenta, executando nessa verséao simplificad®odal Fisiocomp.

A arquitetura do Portal, onde o SWI deve ser iddgré a Cliente-Servidor,
baseada em tecnologia JAVA, para isso utilizamasocservidor Web o Tomcat. Para
funcionamento do SWI € utilizado um Servlet no ant# do servidor. O Servlet executa os
comandos armazenados em um objeto gerado pelgoretidor. Estes comandos sao
executados de maneira sincrona com a operacaaackalpelo browser no lado cliente. O
Servlet é um aplicativo que permanece em execug&eividor aguardando por solicitacdes
dos clientes e tem a capacidade de atender diveoiasacOes simultaneas (OSSES, 2009).

Na figura 4.10 temos a visualizacdo dos modulcsptiaacéo.
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Figura 5.14 — Arquitetura da aplicagao desenvolvida.

Dadas as complica¢gOes arquiteturais inerentes dweate operacional do Portal
Fisiocomp, onde as funcionalidades possuem caistatas heterogéneas, ndo sendo baseadas
em uma unica arquitetura de desenvolvimento corapgepemplo, Web-Services, optou-se
por postergar a adocdo de notacBes graficas de lagede cuja implementacdo na
arquitetura em questao demandaria muito tempo.

O objetivo desse trabalho é permitir a automac&catiaidades do Portal para ser
utilizado de acordo como o que um Sistema de WaskTientifico propde. Para isso, formas
alternativas a de criacdo de uma linguagem pataickd de processos foram pesquisadas,
como por exemplo, o BPEL. No entanto, o uso do BR&d atenderia o projeto, pelo fato do
usuario ser obrigado a conhecer previamente adgwm BPEL para construir sua sequéncia
de servigos. Além disso, essa construcdo é feitaealde uma IDEI(tegrated Developement
Environmen), como por exemplo, bletBeans IDEmas o ambiente operacional em questao
demanda que a modelagem seja realizada em um denldve.

Existem algumas razbes para a criacdo de uma tjegugpara definicdo de
processos especifica para o projeto. Dentre eldsnpas destacar controle sobre o processo
de desenvolvimento, ou seja, € certo que o sisteénfancionar sem nenhum tipo de surpresa
negativa devida ao uso de frameworks. Além diss@W, assim como o Servlet, sdo
desenvolvidos em Java, logo, a aplicacdo € portgeelendo ser executada em diferentes
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sistemas operacionais sem a necessidade de reaQédi Outra vantagem € que os Servlets
rodam ao lado do servidor, herdando as caracteréstie seguranca providas pelo Web

Server e o tratamento das excecoes.

5.1 — SWI (Scientific Workflow Interpreter)

Resumidamente, os interpretadores sdo programa®rdputador responsaveis
por tomar acdes efetivas conforme a orientacdosddrio através de comunicacao textual.
Eles permitem aos usuarios emitirem varios comaraigsie requer do usuario conhecer tais
comandos e seus parametros, além da sintaxe dadjeqn que serd interpretada.

As partes iniciais de um interpretador sdo prater@m idénticas a de um
compilador. Ambos fazem analise léxica, sintaticeemantica. O compilador traduz codigo
escrito em uma linguagem fonte para outra linguagem O papel do interpretador, por sua
vez, ndo é gerar o programa alvo, mas sim exeestanstru¢des do programa fonte. Outra
diferenca em relacdo ao modo como compiladoredegpietadores executam o programa
fonte € que os interpretadores traduzem e execlinda por linha, enquanto o compilador
precisa traduzir o codigo inteiro para poder exacut

A estrutura de classes do trabalho pode ser repeske na interacdo entre as
classes de dois projetos criados. O primeiro pragentém as classes do SWI divididas em
pacotes. O pacotdefault contém a classenain.javaonde o programa inicia. No pacote
swi.principalestao as classes responsaveis pelas analises|é&iitaticas e o gerenciamento
dos erros. O pacowvigenerationé responsavel por gerar e armazenar o objeto aaseilto
interpretador utilizado pelo Servilet. E finalmemtgpacoteswi.tokensdefine ostokensda
linguagem criada. Esse primeiro projeto € compil@dalisponibilizado através de uma
biblioteca, SWI — dist/SWI.jargue € inserida e utilizada no segundo projetoreate ao
Servlet. Neste projeto o pacoserviet.controller.projectimplementa as classefoGet e
doPostpara responder as solicitacdes de um cliente pacote padrao estao os arquijsys
.CSS .js, para a construcao do Portal (Figura 5.15).
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Figura 5.15 — Estrutura dos pacotes do projeto.

No SWI, os comandos e parametros lidos sem neniponaé¢ erro sdo guardados
em uma lista que serd usada pelo Servlet paracagie das fungdes, e 0s erros encontrados
sdo concatenados em ui8&ing e mostrados para o usuario na tela apds a execlogio
passos. Portanto, o SWI funciona inicialmente camocompilador, pois feito as analises, é
gerado uma lista com os comandos que serdo utbzpelo Servlet. Essa lista pode ser
considerada como um cédigo intermediario.

O SWI é capaz de definir uma sequéncia de serdg@eErem executados atraves
de uma linguagem script. Atualmente os servigopadiveis na linguagem sao: upload de
arquivos; execucdo de modelos com extensmd’. e a visualizacdo dos resultados
apresentados em um grafico. Novas funcionalidaddsmp ser inseridas no SWI. O suporte a
elas depende da alteracdo do cédigo-fonte de akyetaases no interpretador e no Servlet.
Além de novos servigos, 0 suporte para estrutigaodtrole, variaveis locais para guardar o
retorno de execucao, entre outras coisas, tambéenpager acrescentados no interpretador
para diversificar e agilizar a constru¢do do s@iptorquestracdo dos servicos.

Na proxima secao € mostrado como esta definidaragjica da linguagem script
e como é feito as analises Iéxica, sintatica e seoaédo mesmo.

5.2 — Analise da Linguagem Fonte
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A andlise dos dados de entrada é dividida em a@ep A analise léxica, na qual
varre o arquivo da esquerda para direita e |1é oactm@es individuais criando entdo uma
sequéncia dokens Analise sintatica, na qual apanha o fluxdaleense garante se a sintaxe
esta correta. E a andlise semantica, na qual ceedficacbes sdo realizadas a fim de
assegurar que os componentes de um programa séneomde forma significativa.

Nas proximas secoes sera detalhado cada analdadplicacdo e os resultados

obtidos da linguagem fonte desenvolvida para o SWI.

5.2.1 Anélise Léxica

O Analisador Léxico é a primeira fase do interpitetaSua tarefa principal € ler
0s caracteres de entrada e produzir uma sequéntmiahsque € utilizado mais a frente pelo
analisador sintatico.

Quando se fala sobre a analise |éxica, usamogrsgetokeri e “lexemd com
significados especificos. Em geral, existe um auiojde cadeias de entrada para os quais 0
mesmotokené produzido como saida. Uexemaé um conjunto de caracteres no programa-
fonte que é reconhecido pelo padrdo de algoken Tendo como exemplo a linguagem

utilizada para a elaboracéo da aplicacdo desemlglpodemos ver que os lexemas

upload (modelo.jyna) ; execute (modelo.jyna) ; viefresultado.png) ;

poderiam ser agrupados nos seguitdkens

Identificador (ID)upload

Abre parénteses “(*
Identificador (ID)modelo.jyna
Fecha parénteses “)”

Ponto e virgula ;"
Identificador (ID)execute
Abre parénteses “(*

Identificador (ID)modelo.jyna

© © N o o0 bk wDdNR

Fecha parénteses “)"
10.Ponto e virgula “;”

11.1dentificador (ID)view "



12.Abre parénteses “(*
13.1dentificador (ID)resultado.jpg
14.Fecha parénteses “)”

15.Ponto e virgula “;”

Como o Analisador Léxico é a parte do interpretapler 1€ o texto-fonte, também
pode realizar algumas tarefas secundarias ao advigiterface com o usuario. Uma delas é a
de remover do programa fonte os comentarios, espagaddranco, tabulacdes e caracteres de
avanco de linha.

Seguindo as definicbes para tokensdadas acima, a passagem do analisador

léxico pelos lexemas acima resultaria na seguegaéncia de tokens:

ID(ID);ID(ID);ID(ID);

Mas comoupload executee view sdo palavras reservadas na gramatica e sdo esenm

uma tabela de simbolos, temos entao:

upload (ID ) ; execute (ID ) ; view (ID);

Esta sequéncia de tokens é entdo utilizada comradanpara o analisador sintatico como

veremos na proxima secao.

5.2.2 Analise Sintatica

O Analisador Sintatico obtém uma cadeiatdkeensproveniente do Analisador
Léxico e verifica se a mesma pode ser gerada patadica da linguagem-fonte. E esperado
de um Analisador Sintatico que ele relate quaisques de sintaxe de uma forma inteligivel.
Ele deve também se recuperar de erros que ocorrai®m ecomumente, a fim de poder
continuar processando o resto de sua entrada.

Cada linguagem de programacéo possui as regragdepmrevem a estrutura
sintatica dos programas bem-formados. Em Pascakxsmplo, um programa € constituido
por blocos, um bloco por comandos, um comando yjaessdes, uma expressao fokense

assim por diante. A sintaxe das construcfes de limgaagem pode ser descrita por
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gramaticas livres de contexto. Usualmente, as dragamaticais do programa fonte séo
representadas por uma arvore gramatical (AHO, 1986)

Uma gramatica descreve naturalmente a estruturaargieca de muitas
construcdes das linguagens de programacéao. Pompéxemm comanddf-else em C, possui
a forma :

if (expressédo) comanadsecomando

Usando-se a variavelkpr a fim de denotar uma expressao e a variéwel para

um comando, esta regra de estruturacdo pode SE&SSRT0OMO

cmd ->if ( expr) cmdelsecmd

onde a seta deve ser lida como “pode ter a foriredregra € chamada de producdo. Em uma
producédo, os elementos léxicos, como a palavravedaf e os parénteses, sdo chamados de
tokens As variaveis comexpr e cmdrepresentam sequéncias togense sdo chamados de
nao-terminais (AHO, 1986).

O papel do Analisador Sintético é, dada uma cadietakens identificar se esta
pertence a uma a linguagem descrita pela gramiatieade contexto. Isto é feito tentando
encontrar uma derivacdo, a partir da gramatice lide contexto, que consuma toda a cadeia
de entrada. Caso ndo exista uma derivacdo, coselgjue esta cadeia ndo pertence a
linguagem descrita pela gramatica, e um erro értago pelo Analisador Sintatico. Abaixo

temos a gramatica descrita utilizada no desenvelvionda aplicacao.

Program -> Stmt_List
Stmt_List -> StatemenStmt_List| Epsilon

Statement -> execute (ID ) ;Jupload (ID) ;|view (ID) ;
O exemplo abaixo mostra uma cadeiatdkensaceita pela linguagem e sua

arvore de derivacao:

execute (ID) ; upload (ID) ; view (ID) ;
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Program

Stmt_List
Statement Stmt List
execute (ID ) :  giotement Stmt_List
uplead (ID );  Statement Stmt List

view (ID ) ; Epsilon

Figura 5.16 — Arvore de derivagdo da cadeia de tokens descrita.

5.2.3 Anéalise Semantica

O interpretador precisa verificar se 0 programaisegs convencgdes sintaticas e
semanticas da linguagem fonte. Esta checagem aasege certos tipos de erros de
programas serdo detectados e reportados. Algunmpdo®e de verificacdo incluem:
verificacdo de tipos; verificacdo de fluxo de coldr verificacdes de unicidade; verificacbes
relacionadas aos nomes.

Na aplicacédo focalizamos a verificagcdo relacionade tipo de arquivo. A
execucdo dos simuladores suportados no Portal depela extensdo do arquivo
parametrizado na funcéexecute.Se uma extensao desconhecida for lida, € esperada u
mensagem de erro. Mas outros tipos de verificagddem ser implementados no SWI, como
por exemplo, a verificagcdo da consisténcia de aoguKML, investigar se o arquivo passado

como parametro existe, entre outros.
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5.3 — Exemplos para Definicdo de Processos no SWiI

Esta exemplificacdo tem por finalidade mostrar mcfonamento do SWI
juntamente com o Portal passo a passo. Consistsniipos de exemplos, sendo o primeiro
sem erros, ou seja, o script foi escrito de formaeta. E 0 segundo contendo um erro
sintatico. O ambiente usado foi o Portal simpldicasimilar ao Portal Fisiocomp e foram
utilizados modelos de Sistemas Dinamicos simuladnsynaCore API. O funcionamento
interno do simulador ndo é relevante para a ag@a@apois o Servlet ird apenas realizar
chamadas a métodos implementados nas classes wadmm

O primeiro passo € criar um novo projeto para angkiéicacdo. Quando um novo
projeto é criado, uma nova pasta é criada no semdgdm o mesmo nome do projeto para
guardar os arquivos que posteriormente estarde pesfeto. Nessa versao simplificada do
Portal apenas projetos para a ferramenta JynaCBtes®0 suportados. E criado o projeto

com o0 home “projeto_simulacao” conforme mostradaab(Figura 5.17).

New Project

Project Information

Mame:

projeto_simulacao

| Send |

Figura 5.17 — Tela de criagdo de um projeto novo no Portal.

O projeto fica entdo armazenado em uma arvoranlist todos os projetos. Neste
exemplo temos apenas esse novo projeto criado ooystra a figura 5.17.
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Projects List

Success!

l Mew Project |

f""I:fr.‘rc,iet-:l_~5i=ﬂ|u|a=:e-:-

Figura 5.18 — Projeto apresentado na arvore.

Com o projeto criado, o préximo passo € constrigcript contendo a linguagem
definida para a orquestracdo dos processos. Espe msuade ser criado no proprio Portal na
opcéao ‘hew ou pode ser realizadouploadde algum arquivo no disco local na opcag’
Ambas as opcdes ficam em frente ao projeto crimdmo mostra a figura 5.18. Neste
primeiro exemplo criamos um script escrito de forg@reta com a seguinte sintaxe:
“upload(fullOscilatory.jyna); execute(fullOscilatojyna); view(fullOscilatory.png);”. O
arquivo ficara armazenado na pasta do projeto nadee e sera mostrado na arvore dentro

do diretoério do projeto.

File

MNew File

Filename: | oorint taste swi

Text Data

Send |

Figura 5.19 — Tela de criagao do script escrito de forma correta.
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Projects List

Success!

Mew Project |

ojeto_simulacao @
[l seript_teste swi

Figura 5.20 — Script apresentado na arvore dentro do diretério do projeto.

Por fim é necessario executar o script, para isstabclicar no botaortn”, em
frente ao arquivo, na arvorEeito isto, a interface do Portal aciona o Serdeg aciona o
SWI, que analisa o script lexicamente e sintaticamee gera uma lista com os comandos
para serem executados. Neste caso nenhum errocéateoado n&tring de mensagens, e
todas as trés funcdes sdo aceitas e enviadas [Zeeviet interpretar e executar. O Servlet

entdo executa uma a uma as fungdes comecandorimedarp, oupload

Workflow - File Upload

File Upload
Lacate the file: fullOscilatory jyna
File: esOldfullOscilatory.jyna | Browse- |
Send |

Figura 5.21 — Tela de upload do modelo a ser simulado.
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Enviado o modeldullOscilatory.jynao Servlet interpreta o comandgecutee 0
simulador JynaCore APl é chamado para rodar o moddste ponto € feita uma analise
semantica com relacdo ao tipo do arquivo a seruxéo. Como o arquivo é do tipgyha,

o simulador JynaCore API é chamado. Quando o maxelecutado, um arquivo de dados &
gerado e 0 mesmo é representado em forma de graftawés do Gnuplot. Apdésexecutep

Gltimo comandwiewé lido e executado

Workflow View
Success!
Results for "script._teste™:
| |
| SWI - Scientific Workflow Interpreter |
I @autor - BRUNC ARCHEITI |
| |
| |
Output
Upload{fullscilatory jyna)
Execute(fullDscilatory jyna)
Time H22 % K12 K11 K21 ¥ X a¥
1.0 -0.01 0.0 0.0 0.0 0.0 -0.01 1.0 0.0
2.0 -0.01 -0.01 0.0 a.q 0.0 -0.02 0.99 a.q
3.4 -0.0099 -0.02 0.0 a.d 0.0 -0.029900000000000003  0.97 a.0
4.0 -0.0097 -0.029900000000000003 0.0 a.d 0.0 -0.0396 0.9400999999999999
0.0
5.0 -0.009401 -0.0396 0.0 0.0 0.0 —-0.049001 0.9005 0.0
View{fullOscilatary. pngh
1 y T T T T
K22 ——
K21 ——
W e
08 r K11 ——— 1
K12
)
06 dx
dy ——
04
02
0 ———
02 L L L L 1 L L
1 15 2 25 3 35 4 45 5
Help | Development

Figura 5.22 — Tela de saida com o resultado do script executado. -



Fazendo uma analise da figura 5.22, temos na slidarograma os dados do
modelo executado e abaixo o grafico gerado a sises dados.

A figura 5.23 mostra como ficou o diretério do toj apos a execucdo de todas
as funcdes. Podemos perceber que todos os arqutiizados sdo salvos na pasta do

respectivo projeto criado.

Projects List

[ Mew Project I

E-Eprojeto_simulacao @
"iE!fLii!OS:ilatcry.ﬂat
=[] leiIOs-:ilatar-,.-.gnl.lplct
"E!fLii!OSCi!atcry‘;y‘na

= Elfulloscilatory.png

= seript_teste_swi

i

L

Figura 5.23 — Arquivos utilizados no projeto visualizados na arvore.

Além dos arquivos submetidoscript_test.swi fullOscilatory.jyna, outros trés
novos arquivos sao criados com a execucdo do s&§ut elesfullOscilatory.dat,arquivo
gerado pelo simulador JynaCore APl e armazena odosdado modelo; o
fullOscilatory.gnuplotscript para gerar o grafico; efallOscilatory.pngarquivo gerado pelo
script Gnuplot para representar os dados em foergaafico.

Vamos agora demonstrar um script contendo um ertatiso. Criamos entdo um
novo projeto chamado daojeto_simulacao_erroDentro deste projeto, inserimos o script
sintaticamente incorreto com a seguinte sintaxgaload(fullOscilatory.jyna); execute( );

view(fullOscilatory.png); (Figura 5.24).
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File

New File

il mea: : :
FHename | <eript teste_erro.swi

Text Data: upload (fullCscilatory.jyna) »

execute():
view{fullOscilatory.png);

[ sed |

Figura 5.24 — Tela de criagao do script escrito de forma incorreta.

Podemos ver que o erro esta no segundo comandingdagem definida nao
permite que a funcaéexecuteseja escrita sem nenhum parametro. Portanto wnsieiatico é

esperado. Rodando esse script temos a telpldadsendo executada (Figura 5.25).

Workflow - File Upload

File Upload
Locate the file: fullOscilatory jyna
FlIE: esOldifullOscilatory jyna E.
Send

Figura 5.25 — Tela de upload do modelo a ser simulado do exemplo sintaticamente incorreto.

O proximo passo seria executar 0 comagxkcutemas o mesmo néo foi enviado

ao Servlet, pois possui um erro em sua constriRé@danto, a proxima funcao interpretada e
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executada é @ew. O erro sintatico é concatenado em uBtréng e mostrado no Portal com a

identificacdo da linha e coluna de onde o errorecofFigura 5.26).

Workflow View

Results for
"script_teste erro™

| |
| SWI - Scientific Workflow Interpreter |
| @autor - BRUNO RRCHETTI |
| |
| |

<«ERR0 SINTATICO N LINHR 2 E CCOLUMA 2 - ESPERLVA M ARQUIVOX>

Output
UploadifullCsciatoryjyna)
Execute()

View{fullOscilatory prg)

Figura 5.26 — Resultado da execugao de todos os passos do script incorreto.

Evidentemente que na figura 5.25 nao temos a visigdélo dos dados do modelo
e 0 respectivo grafico, porque o modelo ndo foiceteo e o arquivo solicitado por
parametro na funcagew ndo existe no servidor, pois néo foi criado.

A figura 5.26 mostra como ficou o diretorio do @toj apos a execucdo de todas
as fungcbes. Podemos perceber que apenas o arcgovpt “teste_errswi” e o modelo
“fullOscilatory.jyna” estdo no diretdrio dentro do projeto. Os outros odegaram a ser

criados devido a identificacdo do erro no comasexkrute.
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Projects List

| Mew Project ]

+3 & projeto_simulacao

E-{&projeto_simulacao_ermo
El fullCscilatory.jyna
[l script_teste_erro.swi

Figura 5.27 — Arquivos utilizados no projeto visualizados na arvore.

5.4 — LimitacOes da Arquitetura Proposta

Existem algumas limitacdes na arquitetura adotada @ construcdo do SWI, por
ele atuar em parte como um compilador. O scriptnilef pelo usuario deve ser lido
totalmente para gerar o codigo intermediario imetgulo pelo Servlet, logo o processo de
interpretacdo fica defasado caso a linguagem foatse a aceitar situacées em que o fluxo
precise de uma determinada condicdo para evoluirdou Pois como a interpretacao ja foi
processada totalmente, ndo € possivel receberstaspem tempo real pra interferir na
interpretacdo do cddigo pelo SWI e verificar quatiddo a ser tomada. A solu¢do para o
problema é deixar o SWI funcionando totalmente camwo interpretador. Nesse caso, 0
codigo intermediario ndo seria mais gerado, e @ésirde gravar os comandos na lista, eles
seriam executados um a um interagindo com o Sedeéefiorma sequencial. Feito isso, 0
retorno de uma determinada condi¢do poderia sdisatia e decidido se executa ou nao o
proximo passo.

Outro ponto desfavoravel é a forte relacdo ent®\b e o Servlet. Atualmente é
o Servlet quem executa as funcdes do sistema,cecc&WI| fosse modificado para aceitar
mais alguma funcionalidade, o Servlet deveria daptado para executar essa nova alteracao.

Um exemplo é a andlise semantica realizada peluleeE nele que a verificacdo da
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extensdo do arquivo a ser executado ocorre. Se amelmdo tipd“.jyna” € identificado, o
Servlet executa o simulador JynaCore APIl. Casooentd novo simulador seja inserido,
como por exemplo o AGOS, o Servlet deve ser adaptada identificar um modelo do tipo
“xml* e executar o AGOS. Portanto essa dependénciae@eeviet e o SWI é prejudicial
para a evolucdo do ambiente e para o suporte esdszépos de modelos. O ideal é que todas
as execucoes dos simuladores fossem realizada%/hoESo Servlet ficasse apenas com a

responsabilidade de rodar o arquivo contendo aiiggm fonte.
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Capitulo 6 - Conclusao

Os recursos computacionais, aplicados as atividddgpesquisa cientifica, estao
colaborando para o crescimento da producéo ciemtéin diversas areas de conhecimento.
Os experimentos cientificos sdo desenvolvidos eersths componentes que sao combinados
para gerar um resultado satisfatério. Para defasisa orquestracdo de sequéncias de
processos sao utilizados os Sistemas de Workflomwastificos, que sdo considerados por
alguns autores o principal recurso do experimeiatifico.

Na sua estruturacdo o trabalho distingue trésdalgens para as questbes
relacionadas aos workflows cientificos, sdo elasiatureza do problema, o ferramental
tedrico para a formalizagcdo dos workflows e as qipais enginespara a execucdo dos
workflows cientificos, aléem da linguagem construjgbra definicdo dos processos. Desta
forma, no capitulo 2 sdo apresentados conceitasioelados com os workflows cientificos e
ferramentas para a constru¢cdo e execucdo dos mesdinosapitulo 3, € apresentada a
linguagem BPEL para definicdo de workflows e s&altladas as suas principais construcdes
0 que permite um melhor entendimento de como okflears sdo definidos e modelados.
Sao mostradas também as principamginespara construcdo e execu¢do do BPEL. No
capitulo 4, o AGOS e o JynaCore API, ferramentasusie no Portal, sdo brevemente
detalhadas. Por fim, no capitulo 5 apresentamo®rdrilouicdo deste trabalho, onde a
aplicacdo desenvolvida para automatizar, gerergia@poiar os experimentos cientificos
realizados no Portal Fisiocomp é detalhada e extBoapla.

A aplicacao desenvolvida, detalhada no capitujm8e ser facilmente expandida
pela contribuicdo de outros alunos nos sentidaudeeatar as funcionalidades dos workflows
do Portal Fisiocomp que podem ser gerenciadas.

Algumas melhorias que podem ser feitas no SWtubbtde trabalhos futuros séo
a expansao da linguagem script para que suportasoastruturas de controle tais como
“while” e “foreach”, como suportadas por BPEL,; didig&o de variaveis para composicao de
condicbes de controle; a definicdo da execucdoamlglo das atividades e a interagcdo com
Grids Computacionais.

A integracdo definitiva do SWI com a versdao em pgadd do Portal Fisiocomp,
embora facilitada pela documentacdo disponibilizagasa monografia, € deixada para
trabalhos futuros.

Uma linha de investigagédo no sentido de desenvaiver solucdo alternativa para
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a que foi apresentada aqui seria a de adaptar e@t@lgdo Portal para que se pudesse aplicar
as ferramentas que fazem uso da linguagem BPEdahéo assim todos os recursos ja
disponiveis para o uso dessa linguagem.

A revisdo de conceitos apresentada nesta monogpafipicia um melhor
entendimento do contexto de workflow cientifico ed@m ser estudados e aplicados na
realizacdo de pesquisas reais. Além disso, agrferras apresentadas e detalhadas podem ser

utilizadas para atender as necessidades de gregmesduisa.
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