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Abstract. The proliferation of bioinformatics data and tools brings several chal-
lenges: how to understand and organize these resources, howto exchange and
reuse successful experimental procedures, and how to provide interoperability
among data and tools across different sites, for users with distinct profiles. Sev-
eral approaches are being used to solve these problems, in general for some
specific aspects, involving the use of scientific workflows. Thesolution devel-
oped in this thesis is also centered in scientific workflows, butcovers all the in-
vestigated issues, thus, contributing for giving integrated support to users. The
proposed infrastructure supports design, reuse, validate, share and document
bioinformatics experiments1.

Resumo. A proliferaç̃ao de dados e ferramentas de bioinformática originou di-
versos desafios: como entender e organizar esses recursos, como compartilhar
e reusar experimentos bem sucedidos, e como prover interoperabilidade entre
dados e ferramentas de diferentes locais e utilizados por usuários com perfis dis-
tintos. V́arias soluç̃oes vem sendo propostas para estes problemas, geralmente
para alguns aspectos especı́ficos, envolvendo freqüentemente o uso de work-
flows cient́ıficos. A soluç̃ao oferecida pela tese tambémé centrada em workflows
cient́ıficos, mas cobre todos os pontos levantados, contribuindo assim para dar
um apoio integrado aos usuários. A infra-estrutura proposta permite projetar,
reusar, validar, compartilhar e documentar experimentos de bioinforḿatica1.

1. Introdução e Motivaç̃ao

Workflows cient́ıficos [Wainer et al. 1996] estão sendo cada vez mais adotados como
meios para especificar e coordenar a execução de experimentos que envolvem partici-
pantes em locais distintos. Eles permitem a representação e execuç̃ao de tarefas que usam
dados e ferramentas heterogêneos [Cavalcanti et al. 2005].

O projeto de workflows cientı́ficos é tipicamente manual, sendo uma atividade
árdua e suscetı́vel a erros. Aĺem disso, em bioinforḿatica, devidòa constante evolução da
área e a explosão combinat́oria de alternativas, há tantas possibilidades para a construção
de workflows quée inviável computar e comparar todas elas. Assim, há uma crescente
demanda por soluções que ajudem os cientistas a projetar os workflows desejados.

1A tese pode ser encontrada em: http://www.ic.unicamp.br/˜luciano/digiampietritese.pdf



Outro aspecto importante está ligadoà provenîencia dos dados e ferramentas uti-
lizados em cada experimento. Este tipo de informação é fundamental para que um ex-
perimento possa ser reproduzido, além de assegurar sua qualidade [Buttler et al. 2002].
Ambientes laboratoriais de bioinformática s̃ao muito din̂amicos. Para cada dado ou fer-
ramenta, um usúario precisa conhecerquandoo dado foi gerado,quemo produziu,onde
e comoo dado foi gerado. Para responder a essas perguntas um sistema deve, aĺem de
conter anotaç̃oes sobre a proveniência dos dados, possuir o armazenamento detalhado da
execuç̃ao de cada workflow.

Todos esses requisitos computacionais – para projeto, gerenciamento e rastreabili-
dade – apresentam desafios em computação. A tese enfrentou esses desafios para facilitar
o projeto, execuç̃ao, reuso, validaç̃ao e compartilhamento de experimentos cientı́ficos.

Os resultados foram publicados em dois congressos nacionais, tr̂es revistas na-
cionais, um congresso internacional e em quatro periódicos internacionais. O trabalho foi
parcialmente financiado pela CAPES e por uma bolsa de dois anosda Microsoft Research
(uma das duasMicrosoft Research Latin America Fellowshipsconcedidas em 2006). Du-
rante o doutorado, foram feitos dois estágios internacionais na Microsoft Research, Wash-
ington, EUA – um no Grupo de Banco de Dados e outro no Grupo de Ciência Aplicada.

2. Aspectos de Pesquisa Envolvidos
Nossa pesquisa se concentrou em cinco aspectos: especificac¸ão de experimentos,
anotaç̃ao, integraç̃ao de dados, interoperabilidade e rastreabilidade.

Especificaç̃ao de experimentos. Na tese supomos que os experimentos
cient́ıficos podem ser representados sob a forma de workflows cientı́ficos. Esta
hipótese est́a sendo usada por diversos grupos (por exemplo, [Bausch et al.2001,
The myGrid Consortium ]) para documentar ou executar esse tipo de experimento. No
Laborat́orio de Sistemas de Informação (LIS: www.lis.ic.unicamp.br) da UNICAMP foi
desenvolvida uma extensão do modelo de representação daWorkflow Management Coali-
tion (WFMC). Esta extens̃ao permite a representação e o compartilhamento de workflows
em v́arios ńıveis de abstraç̃ao [Medeiros et al. 2005]. Partindo deste modelo, esta tese
enfrentou os seguintes desafios:

1. Como complementar o modelo existente [Medeiros et al. 2005] de forma a agre-
gar informaç̃oes sem̂anticas para facilitar o entendimento dos experimentos;

2. Como facilitar a integraç̃ao de dados e interoperabilidade de ferramentas para a
construç̃ao dos workflows supondo que os dados são armazenados em estruturas
diferentes e as ferramentas não utilizam interfaces padronizadas;

3. Como adicionar dados de proveniência aos experimentos de forma a facilitar as
consultas e possibilitar a rastreabilidade;

4. Como identificar as estratégias de composição de atividades que podem ser usadas
para ajudar os diversos tipos de usuários a constrúırem seus workflows.

A especificaç̃ao de um modelo de representação de workflows utilizou mecanis-
mos da Web Sem̂antica para enriquecer o conhecimento sobre os dados e as ferramentas.
Já os mecanismos de composição de atividades foram desenvolvidos estendendo métodos
de planejamento em Inteligência Artificial [Long and Fox 2003].

Anotação de dados e ferramentas.Um dos desafios na anotação de dados e
ferramentas que são compartilhados entre diversos usuários é o fornecimento de um



vocabuĺario adequado (e compartilhado). Este desafioé abordado na tese a partir da
construç̃ao e uso de ontologias. Ontologias estão sendo amplamente utilizadas como
mecanismos que fornecem um vocabulário uniforme de conceitos e o relacionamento en-
tre esses conceitos. O trabalho exigiu a criação de ontologias (de domı́nio e de serviços)
que: (i) forneçam um vocabulário adequado para a anotação dos dados e ferramentas; (ii)
auxiliem usúarios a construir workflows, reusando total ou parcialmentesoluç̃oes desen-
volvidas por outros [Digiampietri et al. 2007c].

Integração de dados. O grande crescimento dos dados sobre genomas
(seq̈uências de DNA, genes, etc) e das ferramentas disponı́veis (muitas na forma de
serviços Web) traz novos desafios: como aproveitar e integrar os dados disponı́veis e
prover interoperabilidade entre as ferramentas existentes. A anotaç̃ao de dados seguindo
conceitos de ontologias consensuais permite a redução da ambig̈uidade e facilita seu en-
tendimento. Poŕem, laborat́orios distintos costumam disponibilizar seus dados de maneira
heteroĝenea, o que dificulta o compartilhamento e o reuso. A tese enfrentou este de-
safio combinando técnicas de mapeamento de estruturas de dados e o uso de ontolo-
gias [Digiampietri et al. 2007a].

Interoperabilidade. Nos últimos anos, diversas ferramentas para o processa-
mento de atividades em bioinformática foram disponibilizadas na forma de Serviços
Web. A falta de padronização das interfaces desses serviços e da descrição de suas
funcionalidades dificulta seu uso. Para prover interoperabilidade entre os serviços, uti-
lizamos uma estratégia composta de três abordagens: (i) a anotação de cada uma das
operaç̃oes de um serviço conforme nossa ontologia de serviços; (ii) a anotaç̃ao da in-
terface de cada operação (par̂ametros e tipos de resultados produzidos) seguindo nossa
ontologia de doḿınio; e (iii) o uso de algoritmos de casamento de interfaces para verificar
a compatibilidade sem̂antica e sint́atica entre interfaces.

Rastreabilidadeé a habilidade de se rastrear o processo (dados e ferramentas) no
qual um objeto está envolvido. Mecanismos de rastreabilidade são comumente encontra-
dos em, por exemplo, trabalhos de engenharia de software, comércio eletr̂onico ou cadeias
produtivas. Em bioinforḿatica h́a dois proṕositos para se prover rastreabilidade: assegu-
rar a qualidade de um experimento e permitir consultas mais elaboradas sobre todos os da-
dos e ferramentas envolvidos na produção de um resultado. O desafio quanto a este temaé
o desenvolvimento de mecanismos que permitam tais tipos de rastreabilidade. A solução
adotada foi adequar o modelo de representação de workflows [Medeiros et al. 2005] e
provenîencia [Barga and Digiampietri 2007] de forma a possibilitar arastreabilidade e
prover ferramentas que facilitem a navegação dentro de um experimento.

Com os resultados obtidos na pesquisa em cada um dos aspectos citados, es-
pecificamos e prototipamos uma infra-estrutura para o gerenciamento de experimentos
cient́ıficos de bioinforḿatica. Esta infra-estrutura ajuda a solucionar os problemas em
aberto citados na motivação, estendendo as funcionalidades encontradas em outros sis-
temas com objetivos semelhantes.

3. Contribuições

O trabalho apresentado nesta tese resultou na definição da arquitetura apresentada na
Figura 1. A arquiteturáe composta por quatro camadas principais: repositórios; geren-
ciador de dados; ḿodulos de processamento; e interface. Cada uma das publicações da



Figura 1. Arquitetura do sistema

tese contribui com partes desta arquitetura. A Figura 1 será utilizada para apresentar um
ceńario de uso e situar as contribuições e as publicações no contexto geral da tese.

3.1. Ceńario de uso

Algumas das principais funcionalidades da solução proposta estão relacionadas̀a busca
por serviços que satisfaçam̀as requisiç̃oes do usúario, à composiç̃ao autoḿatica de
serviços,̀a consulta a dados de proveniência èa execuç̃ao de workflows. Esta seção utiliza
a Figura 1 para detalhar uma busca por serviços que aciona a composiç̃ao autoḿatica.

Cenário de uso: cientista consulta o sistema para encontrar um serviço ou work-
flow desejado, mas não existe um serviço ou workflow que satisfaça os critérios de
consulta. O sistema então constŕoi soluç̃oes e as sugere ao cientista. A Interface en-
via a requisiç̃ao do usúario para o ḿodulo de Descoberta de Serviços e Workflows (1).
Este ḿodulo encaminha a consulta para o Gerenciador de Dados (2) que consulta os
reposit́orios de Ontologias, Workflows e o Catálogo de Serviços (3). Esta consulta não re-
tornaŕa nenhum serviço para o Gerenciador de Dados (4) que encaminha esta informaç̃ao
(5) ao ḿodulo de Descoberta de Serviços e Workflows. Este módulo solicita ao ḿodulo
Composiç̃ao Autoḿatica (6) a geraç̃ao de novos workflows. Este módulo consulta o Ge-
renciador de Dados (7) para obter os dados necessários ao planejamento. O Gerenciador
de Dados encaminha esta consulta para os repositórios: Cat́alogo de Serviços, Repositório
de Ontologias, Regras de Transformação de Dados e Repositório de Workflows (3). O Ge-
renciador de Dados recebe os resultados da consulta (4) e os envia ao ḿodulo Composiç̃ao
Automática (8). Com estes dados o módulo de Composiç̃ao Autoḿatica projeta novos
workflows e os envia para o ḿodulo de Descoberta de Serviços e Workflows (9) que por
sua vez os entrega a Interface (10), onde são apresentados ao usuário.

O principal objetivo da tese foi facilitar o trabalho de usuários em laboratórios
de bioinforḿatica (bíologos, bioinformatas e cientistas da computação) no que tange a
construç̃ao, documentaç̃ao, reuso e gerenciamento de experimentos, ferramentas e da-



dos. Este objetivo foi atingido tanto em ambientes centralizados quanto distribuı́dos. As
soluç̃oes adotadas para os diversos desafios se baseiam em quatro eixos: (i) o uso de work-
flows cient́ıficos como a base para a especificação e execuç̃ao de tarefas em um ambiente
laboratorial distribúıdo; (ii) a adoç̃ao de ontologias consensuais, como forma de permi-
tir compartilhamento de recursos, integração e interoperabilidade; (iii) o armazenamento,
em bancos de dados, de ontologias e workflows, em diversos nı́veis de abstraç̃ao, e (iv) o
uso de planejamento em Inteligência Artificial (IA) para facilitar a construção autoḿatica
de workflows (caixa rotulada Composição Autoḿatica, na Figura 1).

3.2. Aspectos de implementaç̃ao
Implementamos tr̂es prot́otipos no decorrer desta tese para testar diferentes aspec-
tos de nossa solução. Nesta seç̃ao descrevemos as caracterı́sticas de cada um deles,
contextualizando-os dentro de nossa arquitetura.

3.2.1. Extens̃ao do WOODSS - composiç̃ao automática

Estendemos uma versão do sistema gerenciador de workflows WOODSS (WOrk-flOw-
based spatial Decision Support System) [Medeiros et al. 2005, Seffino et al. 1999] para
tirar vantagens do uso de ontologias e do planejamento em IA como mecanismo de
composiç̃ao autoḿatica. Os ḿodulos em cinza na Figura 2 correspondem aos módulos
implementados neste protótipo.

A interface gŕafica do prot́otipo foi desenvolvida em Java. O planejador utilizado
foi o SHOP2 (www.cs.umd.edu/projects/shop), sendo que a definição de doḿınio do
planejadoŕe feita em Lisp. Construı́mosscriptsem Perl ebashpara ligar o planejador aos
demais ḿodulos do sistema. As ontologias de serviços e de domı́nio foram especificadas
em OWL, usando a ferramenta Protéǵe e as ligaç̃oes entre as instâncias dos serviços e as
ontologias foram descritas em OWL-S (www.daml.org/services/owl-s).

Figura 2. Prot ótipo 1 - Extens ão
do WOODSS para planejamento

Figura 3. Prot ótipo 2 - Banco de da-
dos de workflows e rastreabilidade

3.2.2. Banco de dados e rastreabilidade

O segundo protótipo corresponde ao banco de dados e sistema de consultas
REDUX [Barga and Digiampietri 2006b] que foi especificado e implementado durante o



Figura 4. Prot ótipo 3 - Projeto e execuç ão remotos de workflows

nosso primeiro estágio internacional na Microsoft Research. Os módulos em destaque
na Figura 3 foram implementados neste protótipo, cujo objetivo principal foi testar
experimentos em rastreabilidade. Além da especificação e implementaç̃ao do banco
de dados, que foi testado com dados biomédicos reais [Barga and Digiampietri 2006b],
tamb́em implementamos mecanismos de consulta a proveniência e rastreabilidade. Este
protótipo satisfez todos os requisitos propostos em um evento internacional sobre
provenîencia [First Provenance Challenge ]. Utilizamos o sistema gerenciador de banco
de dados SQLServer 2005 e a linguagem de programação C# para implementar a ferra-
menta de processamento de consultas.

3.2.3. Projeto e execuç̃ao remotos de workflows

O terceiro prot́otipo foi desenvolvido para testar o projeto e a execução de workflows
utilizando um navegador de Internet. Ele foi implementado durante o nosso segundo
est́agio internacional e está sendo testado por oceanógrafos da Universidade de Wash-
ington, EUA. Os ḿodulos implementados neste protótipo est̃ao destacados em cinza na
Figura 4. Este protótipo utiliza o Windows Workflow Foundation [Andrew et al 2006]
como motor de execução. O editor de workflows foi implementado em C# utilizando-se
a tecnologia ASPX. O servidor Web utilizado foi o Internet Information Service 7.0.

4. Conclus̃oes

Esta tese apresenta uma infra-estrutura para gerenciamento de experimentos em bioin-
formática. A pesquisa realizada combinou aspectos de bancos de dados, planejamento
em Inteliĝencia Artificial, gerenciamento de ontologias, padrões da Web Sem̂antica e
workflows cient́ıficos. Como resultado, apresentou soluções para os desafios de facili-
tar a especificaç̃ao, reuso, documentação, validaç̃ao e compartilhamento de experimentos
cient́ıficos de bioinforḿatica.

A infra-estrutura especificada e prototipada fornece mecanismos de integraç̃ao de
dados, composiç̃ao de serviços e rastreabilidade para facilitar o gerenciamento de experi-
mentos cientı́ficos. As principais contribuiç̃oes desta tese são, desta forma:

• Proposta de uma solução para o problema da composição de serviços, combinando
resultados da IA e de Bancos de Dados, de forma a ajudar o projeto de work-



flows cient́ıficos e documentar alternativas de projeto [Digiampietri et al. 2005,
Digiampietri et al. 2006, Digiampietri et al. 2007b];

• Definição de um modelo de dados que combine o armazenamento de work-
flows em camadas com o armazenamento de proveniência de dados e fer-
ramentas [Barga and Digiampietri 2006a, Barga and Digiampietri 2007]. Este
modelo participou de um desafio proposto no eventoProvenance and
Annotation of Data International Provenance and Annotation Workshop
(IPAW) [First Provenance Challenge ] e satisfez a todos os requisitos propostos
pelos organizadores, sendo capaz de, por exemplo: (i) representar sub-workflows,
(ii) responder perguntas sobre proveniência de dados e ferramentas, e (iii) respon-
poder consultas sobre a execução de workflows.

• Uso de reposit́orios de ontologias para enriquecer a semântica na construção au-
tomática de workflows e facilitar o rastreamento da proveniência de dados e pro-
cedimentos [Digiampietri et al. 2007c];

• Especificaç̃ao de mecanismos de integração de dados, interoperabilidade de ferra-
mentas e rastreabilidade de experimentos cientı́ficos [Digiampietri et al. 2007a];

• Validaç̃ao de parte da solução proposta pela implementação de tr̂es prot́otipos
em e-Science [Barga and Digiampietri 2006a, Barga and Digiampietri 2007,
Digiampietri et al. 2007a].

A soluç̃ao apresentada foi projetada para problemas de montagem e anotaç̃ao
de genomas. Porém, ela pode ser utilizada em outros domı́nios bastando para isso: (i)
a construç̃ao de ontologias de domı́nio e de serviços apropriadas; e (ii) o desenvolvi-
mento de operadores especı́ficos ao doḿınio adotado. Em particular, aplicamos um dos
protótiposà bio-medicina e outro a oceanografia.

5. Posśıveis Extens̃oes

Há diversos trabalhos futuros previstos para esta tese. Dentre eles, h́a trabalhos téoricos de
pesquisa, extensão da infra-estrutura adicionando novas funcionalidades eespecificaç̃ao
de ontologias mais abrangentes ou que envolvam um domı́nio de aplicaç̃ao diferente.
Destacamos:

• Avaliação de outros tipos de planejadores além dos hieŕarquicos;
• Estudo de mecanismos para otimização na geraç̃ao e execuç̃ao de planos, tais

como re-planejamento e reparo de planos;
• Extens̃ao do escopo das ontologias para que descrevam contextos mais am-

plos em bioinforḿatica, tais como gen̂omica comparativa e vias metabólicas e
especificaç̃ao de ontologias em outros domı́nios, por exemplo, geoprocessamento.
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