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1 Introducao

1.1. Objetivos e Contribui¢cdo da Tese

Os projetos para estudo de genomas partem de uma fase de sequenciamento
onde sdo gerados em laboratério dados brutos, ou seja, sequéncias de DNA sem
significado biologico. As sequéncias de DNA possuem cddigos responsaveis pela
producdo de proteinas e RNAs, enquanto que as proteinas participam de todos os
fenomenos biologicos, como a replicagcdo celular, producdo de energia, defesa
imunoldgica, contracdo muscular, atividade neurologica e reprodugdo. As
sequéncias de DNA, RNA e proteinas sao chamadas nesta tese de biossequéncias.

Como as biossequéncias possuem um papel fundamental em todos os
organismos, espera-se que o seu entendimento leve a uma revolugdo em inimeras
areas, como a medicina, biologia, agricultura, pecuaria, entre outras.

O grande desafio dos pesquisadores consiste em analisar essas
biossequéncias e obter informacdes biologicamente relevantes. Durante esta
analise, os pesquisadores utilizam diversas ferramentas, programas de
computador, e um grande volume de informagdes armazenadas em fontes de
dados de Biologia Molecular. De fato, o crescente volume e a distribuicdo das
fontes de dados e a implementagdo de novos processos em Bioinformatica
facilitaram enormemente a fase de andlise. Porém, criaram uma demanda por
ferramentas e sistemas semi-automdticos para lidar com tal volume e
complexidade.

Esta tese aborda, em geral, a construcdo de sistemas que facilitem a fase de
analise (de biossequéncias) e, em particular, o uso de workflows para compor
processos de Bioinformatica. Tais sistemas serdo denominados na tese de sistemas
de geréncia de analises em biossequéncias (SGABIi0s).

A tese apresenta inicialmente um levantamento de requisitos para

SGABIO’s.
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Em seguida, propde um framework para um SGABio, organizado em
modulos, definidos de acordo com suas responsabilidades, que atende aos
requisitos levantados. O framework decompde um SGABio em dois sub-sistemas:
um sistema de geréncia de workflows de Bioinformadtica, que auxilia os
pesquisadores na defini¢do, validagdo, otimizagdo e execu¢do de workflows
necessarios para se realizar as analises; e um sistema de geréncia de dados em
Bioinformatica, que trata do armazenamento e da manipulagdo dos dados
envolvidos nestas analises.

O framework inclui ainda um gerente de ontologias, armazenando
ontologias para Bioinformadtica, que deverdo ser utilizadas (nas instanciagdes do
framework) para auxiliar o pesquisador desde a defini¢do até a execucdo do
workflow de forma otimizada, sem exigir que o pesquisador tenha conhecimentos
avancados em Bioinformatica ou em técnicas de otimizacao.

A tese apresenta uma ontologia particular, derivada de um estudo cuidadoso,
que modela os principais processos, recursos, dados, projetos ¢ ambientes de
trabalho comumente envolvidos em anélises de biossequéncias.

A principal contribui¢do da tese consiste em instanciagdes do framework
para trés tipos de ambiente de trabalho comumente encontrados e sugestivamente
chamados de ambiente pessoal, ambiente de laboratério e ambiente de
comunidade. Para cada um destes ambientes, a tese discute em detalhe os aspectos
particulares da execucdo e otimizacdo de workflows. O foco principal da
discussdo estd nos algoritmos de geréncia de execugdo, que incluem heuristicas
que visam a otimizagdo do workflow. As heuristicas foram definidas de acordo
com as caracteristicas particulares dos programas de Bioinformatica e de cada
ambiente em que o SGWBio pode ser implementado. Conforme sera justificado
na tese, existirdo otimizagdes que poderdo ser feitas no workflow a priori (antes
de sua execu¢do) e outras que s6 poderdo ser definidas a posteriori (durante a
execuc¢ao).

Por fim, a tese descreve um protétipo implementado por instanciacdo dos
pontos de flexibilizagdo do framework. Apesar do prototipo ter sido desenvolvido
para o ambiente pessoal, ele serve de modelo para implementacdes em outros
ambientes de trabalho, j4 que muitas funcionalidades dos mddulos do framework

sdo comuns a todos 0s ambientes.
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1.2. Organizagao da Tese

A tese esta organizada em 8§ capitulos.

O Capitulo 2 contém uma discussdo sucinta dos contextos biologico e
computacional, necessaria para o entendimento e motivacdo deste trabalho. Esta
discussao da uma visao geral dos assuntos tratados em Bioinformatica relevantes a
esta tese, como os programas de andlise, os bancos de dados, os sistemas de
anotacdo, a integracdo dos dados e aplicativos, as ontologias e os workflows. O
capitulo mostra a importancia de um SGABIo, especificando os requisitos que ele
deve atender e termina com um levantamento dos principais trabalhos
relacionados.

O Capitulo 3 apresenta a ontologia de processos de Bioinformatica que
direciona o SGABio, permitindo que o sistema seja capaz de auxiliar os
pesquisadores a definir, redefinir, validar, otimizar e executar o workflow de
forma adequada.

O Capitulo 4 define a linguagem utilizada pelo sistema de geréncia de
workflows para descrever workflows de Bioinformdtica. O documento de
especificagdo de um workflow de Bioinformatica refletird o workflow definido
por um pesquisador e conterd informagdes adicionais, como instancias de
processos extras, que permitirdo que o workflow seja executado de forma coerente
e otimizada.

O Capitulo 5 propde um framework para um SGABio, enfatizando o sistema
de geréncia de workflows. O capitulo descreve os mddulos do framework, seus
pontos de flexibilizacdo e suas responsabilidades, de acordo com os requisitos
levantados no Capitulo 2. Este capitulo indica a importancia da ontologia definida
no Capitulo 3 e a utilizagdo do documento de especificagdo do workflow, de
acordo com a linguagem definida no Capitulo 4. Como o framework pode ser
instanciado em diferentes ambientes de trabalho dos pesquisadores, este capitulo
mostra as suas caracteristicas gerais, ou seja, pertinentes a todos os ambientes.

O Capitulo 6 define as arquiteturas dos ambientes de trabalho mais comuns
dos pesquisadores e discute em consideravel detalhe instanciagdes do sistema de

geréncia de workflows para estes ambientes.
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O Capitulo 7 apresenta o prototipo de um sistema de geréncia de workflows
para o ambiente pessoal, construido por instancia¢ao dos kot spots do framework
definido no Capitulo 5.

Por fim, o Capitulo 8 resume o trabalho realizado, compara-o com os
trabalhos relacionados mais relevantes, apresenta as contribuicdes e sugere

trabalhos futuros.
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