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5 Um Framework para Sistemas de Geréncia de Analises
em Biossequéncias

5.1 Introducgao

Um sistema de geréncia de andlises (SGABio) em biossequéncias ¢
composto por dois sub-sistemas. O primeiro ¢ um sistema de geréncia de
workflows de Bioinformatica (SGWBio), que oferece automatizacdo dos
processos necessarios para se realizar as analises. O segundo ¢ um sistema de
geréncia de dados em Bioinformatica (SGDBio), que trata do armazenamento e da
manipulacdo dos dados envolvidos nestas andlises. Esta tese dard énfase ao
componente SGWBio.

Um SGABio pode ser construido em diversos tipos de ambientes de
trabalho dos pesquisadores, desde um ambiente pessoal que possui apenas uma
maquina até ambientes mais complexos que possuem um parque de maquinas,
como os ambientes de laboratério e de comunidade, que serdo apresentados em
detalhes no Capitulo 6.

Este capitulo apresenta uma proposta de um framework para um SGABio.
Um framework ¢ “uma arquitetura desenvolvida com o objetivo de se obter a
maxima reutilizacdo, representada como um conjunto de classes abstratas e

concretas, com grande potencial de especializagdo” [Mattsson, 1996].

5.2 Framework para Sistemas de Geréncia de Analises em
Biossequéncias

O framework proposto estd dividido em modulos (também chamados de
pacotes na literatura), definidos de acordo com as responsabilidades que tal
sistema deve atender. Ao longo deste capitulo serdo apresentados os conceitos
destes modulos pertinentes a qualquer ambiente de trabalho em que o framework
for instanciado. No proximo capitulo serdo apresentados os detalhes do sistema

em cada um dos ambientes de trabalho mais comuns dos pesquisadores.
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A Figura 8 e a Figura 9 apresentam um diagrama esquematico e um
diagrama de classes, respectivamente, representando os principais médulos do

sistema.

Assistente

Controlador
Gerente de Gerente de Gerente de Gerente de Gerente de
Repositdrio Ontologia Otimizagdo Execugdo Agenda

Ontologia

Figura 8. Diagrama esquematico do SGABio.

interface
assistant Assistantinterface
interface
gy, Ontology gerinterface
interface
optimization. Oplimizati Interface
interface
controffer.Controlferinterface ETaes

controffer. Commandinterface

interface
execution.Executionifanagerinterface

interface
execution. WorkfowDefnitionHandlerinterface

interface
chedwe. Sch Tieriace

interface
D JI; Tnterface

Figura 9. Diagrama de Classes do SGABIo.

Segue uma descri¢do sucinta de cada um destes modulos do SGABio.

Assistente
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O modulo assistente ¢ responsavel pela interface grafica que permite ao
pesquisador interagir com o SGABio. Ele estd sendo representado no diagrama de
classes da Figura 9 pela interface Assistantlnterface.

Este modulo é comum aos dois sub-sistemas do SGABio. No SGWBIo, ele
fornece ferramentas que permitem ao pesquisador definir, validar, otimizar,
agendar e executar um workflow. No SGDBio, ele permite, por exemplo, que o
pesquisador defina relatorios sobre os resultados do workflow. Nos dois sub-

sistemas, ele utiliza informagdes contidas na ontologia.

Gerente de Ontologia

O modulo gerente de ontologia ¢ responsavel por acessar € manipular todas
as informacdes da ontologia. Ele esta sendo representado no diagrama de classes
da Figura 9 pela interface OntologyManagerInterface.

Este modulo estd presente nos dois sub-sistemas do SGABio. No SGWBio,
ele fornece, por exemplo, informagdes que permitem que o assistente ajude o
pesquisador a definir um workflow mais adequado para a tarefa que deseja
realizar. No SGDBio, ele fornece, por exemplo, informagdes que o assistente
utiliza para ajudar o pesquisador a definir relatérios sobre os resultados do

workflow.

Gerente de Otimizacao

O moédulo gerente de otimizagdo ¢ responsavel pela validagao, otimizagdo e
criacdo do documento de especificacdo do workflow de acordo com a defini¢ao
feita pelo pesquisador. Ele utiliza informagdes contidas na ontologia do SGABio.

Este moédulo faz parte do SGWBio, mas é importante para os dois sub-
sistemas do SGABio. Por exemplo, no SGWBIio, ele aplica as regras de
otimizacdo e inclui, no workflow definido pelo pesquisador, processos
responsaveis pelo armazenamento dos resultados no data warehouse que sera
acessado pelo SGDBio.

Este modulo estd sendo representado no diagrama de classes da Figura 9

pela interface OptimizationManagerlInterface.

Gerente de Execucio
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O modulo gerente de execugdo ¢é responsavel pela execucdo do workflow
definido pelo pesquisador, utilizando informacdes definidas no documento de
especificagdo do workflow criado pelo gerente de otimizagdo. Ele estd sendo
representado no diagrama de classes da Figura 9 pela interface
ExecutionManagerinterface  que  se  relaciona com a  interface
WorkflowDefinitionHandlerInterface,  representante  do  documento  de
especificagdo do workflow.

Este moédulo faz parte do SGWBio, mas é importante para os dois sub-
sistemas do SGABio. No SGWBIo, ele gerencia a execugdo ¢ executa processos
responsaveis pelo armazenamento dos resultados no data warehouse que sera
acessado pelo SGDBio. Desta forma, ha uma comunica¢do entre os dois sub-

sistemas através deste modulo.

Gerente de Agenda

O modulo gerente de agenda, presente apenas no sub-sistema SGWBio, ¢
responsdvel pelo agendamento das execugdes dos workflows. Ele estd sendo
representado no diagrama de classes da Figura 9 pela interface

ScheduleManagerinterface.

Controlador

O modulo controlador, comum aos dois sub-sistemas do SGABio, ¢
responsavel pela comunicagdo entre os diversos modulos do SGABio. Ele estd
sendo representado no diagrama de classes da Figura 9 pela interface
ControllerInterface. O controlador cria comandos para atender os pedidos de
todos os modulos do sistema. Os comandos sdo representados pela interface

Commandlnterface.

Gerente de Repositorio

O moédulo gerente de repositério € responsavel pelo acesso e manipulacao
de todos os dados armazenados no data warehouse do SGABio. Ele estd sendo
representado no diagrama de classes da Figura 9 pela interface
DataWarehouseManagerlInterface.

Este modulo é comum aos dois sub-sistemas do SGABio, acessando

informagdes contidas no data warehouse em ambos os casos. No SGWBio, ele
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armazena, por exemplo, os resultados dos processos dos workflows que foram
executados e as biossequéncias que sao analisadas. No SGDBio, ele, por exemplo,
acessa o data warehouse e fornece todos os dados dos relatorios que o

pesquisador definiu.

Todos os modulos do SGABio sdo apresentados de forma detalhada nas
proximas secdes deste capitulo, dando énfase as suas responsabilidades no
SGWBio. O SGDBio sera considerado na apresentacdo do gerente de repositorio,
modulo principal deste sub-sistema. Durante esta apresentacdo, serdo descritas as
tarefas dos outros modulos, como gerente de ontologia e assistente, que pertencem
também ao SGDBio.

Cada um destes modulos possui hot spots e frozen spots. Os hot spots sao
partes do framework que sdo abertas para customizagdo e extensdo, chamados
também de pontos de flexibilizagdo. Os frozen spots compdem as outras partes do
framework.

Em conjunto com estes modulos, existe ainda o médulo compartilhamento
de objetos (também chamado de blackboard na literatura), que nao foi
apresentado no diagrama da Figura 9 para simplifica-lo. Este médulo representa
uma area em que os objetos podem ser acessados por todos os moddulos do
sistema. Entre os varios casos, destacam-se as classes:

» SProcess: representante da classe de processos;

» [nput: representante da classe de dados de entrada dos processos;

=  Qutput: representante da classe de dados de saida dos processos;

* Resource: representante da classe de recursos utilizados pelos
processos;

* Project: representante da classe de projetos;

=  WProcess: representante da classe de processos definidos pelo
pesquisador para compor o seu workflow.

Todas estas classes possuem um auto-relacionamento que caracteriza a
hierarquia que existe entre os objetos da classe. Por exemplo, as classes de
processos, representada por SProcess, possui uma hierarquia esquematizada no

Quadro 2.
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I:E Inpurt 1:5 Project l:'j SProcess l:‘j Claneable
1 1 — WProcess
children:yectar children:yectar childrenyector
R R -gRerformancelalue:int childrenWectar
+Input +Project -gCostvalueint ioHandlers:Vector
+linkFamilyvoid +linkFamilyvoid -qPopularityvalue:int
+oString String +toString String -gFidelityvalueint +HAPracess
+getChildAtinput +getChildAtProject -gDefaultvalueint +WProcess
+getindexOfChild:int +getindexOfchildint -gPunctuation:int +linkFamilyvoid
— — -yPerormanceExisthoolean +removeNodevoid
name:String name:String -gCostexistboalean +addChild:void
fatherInput father.Project -gRPopularityExistboolean +inserChildAtvoid
childCGountint childCountint -yFidelityExisthoolean +addPararetervoid
-gDefaultExistboalean +addlOHandlervaid
— +removeAlllOHandlersvoid
+5Process +oString String
+linkF armilywoid +getChildAt\WRrocess
l;‘j Qutput l;'j Resource +removeNodevoid +getindexCfChild:int
+addParameterwoid +getParameterAtParameter
childrenYector childrenvector +getyPerfarmancevaid +getiOHandleratIOHand er
+setqCostvoid I —
+0utput +Resource +setgPopularityvoid name:String
+linkF amilyvaid +linkF armibyvoid +getyFidelityvoid type:String
+toString String +toString:String +satgDefaultvold fatherWProcess
+getChildAl Output +getChildatResource +setqPunctuationvoid childCountint
+getindexOfChild:int +getindexOfChild:int +toString:String parameters:¥ector
+getChildAbSProcess parametersCountint
name:String name:String +getindexOfChild:int IDHandlers Vector
father:Output TatherResource +getParameterAt Parameter |OHandlersCountint

childCauntint childCountint +getyPerfarmancevalue:int
+getqCostvalueint
+getqPopularitialue:int
+getyFidelitvalue:int

+getqDefaultvalue:int
+getgPerformanceExistboolea
+getqCostExisthoolean
+getqPopularityExistboalean
+getyFidelityExisthoolean
+getqDefaultExisthoolean
+getqPunctuation:int

description:String
isAbstracthonlean
type:String
name:Siring
father.SProcess
childCountint
parameters Vector
parametersCountint

Figura 10. Diagrama de classes: modulo compartilhamento de objetos.

5.3 Controlador

A interface ControllerInterface (Figura 11) ¢ a representante do modulo
controlador, que ¢ responsavel por gerenciar a comunicagdo entre todos os
modulos existentes do SGABIo, nos dois componentes: SGWBio e SGDBio.

Quando um modulo necessita realizar uma tarefa que depende de um outro
moédulo do sistema, ele prepara um pedido e entrega-o ao controlador. O
controlador examina o pedido, cria um comando responsavel pelo atendimento do
pedido. O comando acessa todos os mdodulos do sistema necessarios para atender
ao pedido. Cada modulo executa as tarefas pedidas pelo comando e devolve suas
respostas. O comando recebe as respostas e entrega-as ao controlador, que
repassa-as ao modulo que preparou o pedido.

A interface ControllerInterface ¢ um hot spot do framework, o que permite

que o SGABIio possa se adaptar a diversos tipos de ambientes de trabalhos. Na
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Figura 11, a classe PersonalController representa um ambiente de trabalho em
uma maquina pessoal do pesquisador, que sera detalhado no Capitulo 6.

A interface CommandInterface ¢ um hot spot do framework, o que permite
que o SGABIo possa estender suas capacidades criando novos comandos sempre

que necessario.

interface interface
Commandinterface Controfferinterface
+execute:Obfect
TR BT~ i
- e
- - | | T |
- e ~ -
- s I I \ ~~ |
- -
- ~ | | N ~.. |
SProcessGraphCommand | | \\ WProcessGraphCommand |
| | N PersonalController
| | N
| | , -commands:Hashhap
- - I I InputGraphCommand
ProjectGraphCommand | | +ParsonalController
| | +zanice:0kjest
: : Exception -logkupCommand:Commandinter
Resour catraphC oty — CommandException -initCommands void

Figura 11. Diagrama de classes: modulo controlador.

5.4 Assistente

O assistente ¢ a interface do SGABio com o pesquisador. Esta secdo
apresentara as suas responsabilidades no componente SGWBio, que trata da ajuda
ao pesquisador para a definicdo, validagdo, otimizag¢do e execug¢do do workflow.
Para tanto, este modulo se comunica com todos os outros modulos do sistema
através do modulo controlador (Figura 9). As responsabilidades do assistente no
componente SGDBIo serdo discutidas no final deste capitulo.

A interface AssistantInterface ¢ um hot spot do framework pois permite que
o sistema interaja com o pesquisador de diversas maneiras, por exemplo através
de aplicagdes web ou desktop, ilustrada pela classe DesktopAssistant.

Pelos atributos e métodos da classe DesktopAssistant e das classes
auxiliares, como ParameterDialog e QualityDialog, apresentadas na Figura 12,
nota-se que este modulo trata de elementos de interface, como botdes, painéis e
pop-ups, com o objetivo de criar uma interface amigavel do SGWBio com o

pesquisador.
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interface
Assistantinterface
Ay
|
|
JPanel JDialog JDialog
lemiistener Actionlistener Actiontistener
Actiontistensr ParameterDialog QualityDialog
DesktopAssistant
#hReset.)Button =
#hOptimizer.JButton
#bhCheckinputsOutputs . JButton
size:Dimension JDialog
-useSystembLookandFeelhooles ActionListener
treeViewd JScrallPane I0CheckerWProcessTreeDialog
panelPdPanal
paneMain.JPanel
chProject JCheckBaox
chResourceChackBox JDialag
chinputdCheckBox ActionListaner
chOutputdCheckBox = OptimizedWProcessTreeDialog
+DeskiopAssistant
+createPopuphenuTreeSPvoid
+createPopupMenuTrestvoid JDialog
+actionPerformed:void AchionListensr
#ereatelmagelcondmagelcon ExecutionDialog
+itermState Changed:woid
-createAndShowGU | void
+mainvoid

Figura 12. Diagrama de classes: modulo assistente.

O moédulo assistente também permite que os usudrios (pesquisadores ou
profissionais de informatica) possam interagir com a ontologia, sendo capazes de
cadastrar novos conhecimentos ou atualizar (controlando versdes da ontologia) os
que ja existem. Atualmente ja existem ambientes, como o Protégé [Stanford
Medical Informatics, 2004], que podem auxiliar nesta tarefa.

Grande parte da responsabilidade do assistente diz respeito a definicdo do
workflow. Segue uma explicagdo detalhada do auxilio que o sistema fornece ao
pesquisador nesta etapa, que ¢ independente do ambiente de trabalho em que o
sistema estd sendo construido. Contudo, antes é importante ressaltar que esta etapa
esta totalmente baseada em informagdes extraidas da ontologia. Sendo assim, ha
diversas comunica¢des realizadas entre os modulos assistente, controlador e

gerente de ontologia.
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Por exemplo, a interface do sistema apresenta o workflow corrente, que esta
sendo definido pelo pesquisador, e a hierarquia de classes e instancias de
processos, projetos, recursos e dados de entrada e saida, que sdo extraidas da
ontologia.

Suponha o caso da hierarquia de classes e instincias de processos. O
assistente cria um pedido para obter todas as classes e instancias de processos €
envia-o ao controlador (Figura 9). O controlador examina o pedido, descobre que
o comando SprocessGraphCommand (Figura 11) ¢ responsavel por ele, e cria
entdo uma instancia da classe SprocessGraphCommand. O comando faz acesso ao
modulo gerente de ontologia, que captura as informagdes requisitadas e entrega-as
ao comando, que repassa-as para o controlador, que por sua vez, entrega ao
assistente.

Nenhum modulo do sistema necessita da ajuda do assistente em suas tarefas.
Desta forma, nenhum moédulo cria pedido que o assistente deva resolver e,
consequentemente, o modulo controlador nao cria comandos para serem
submetidos ao assistente. Isto pode ser visto na Figura 9, pois ndo existe

relacionamentos entre CommandInterface e Assistantlnterface.

Definicao do Workflow

Na criagdo de um workflow, o pesquisador escolhe as instancias de processo
das classes construtiva, filtro ou controle externo. Em caso de duvidas, o
assistente possui varias formas de auxilio.

Uma ajuda ¢ a restricdo das possibilidades de escolha de instancias de
processos através da selecdo de classe(s) ou instancia(s) da classe de projeto,
recurso, entrada ou saida. O assistente apresenta para o pesquisador somente as
classes ¢ as instancias dos processos que estdo de acordo com suas restrigdes.

Outra forma de ajuda ¢ através das propriedades de qualidade dos processos.
O pesquisador pede para o assistente apresentar as propriedades de qualidade
definidas para uma classe de processo. Estas qualidades diferenciam as instancias
de uma classe de processo. Ao analisar as qualidades, o pesquisador define pesos
para cada uma delas. O assistente calcula pontuacdes para cada instancia de
processo de acordo com seus pesos e apresenta uma classificacdo ordenada pelas
pontuacgdes. Assim, o assistente ajuda o pesquisador a definir qual ¢ a instancia de

processo mais adequada para ser incluida no workflow corrente.
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O assistente também pode apresentar para o pesquisador a descricdo das
classes e das instancias dos processos, projetos, recursos, entrada e saida.

Ao pedir para incluir uma instdncia de processo no workflow corrente, o
pesquisador precisa definir as instancias de entradas, recursos e saidas associadas
a0 Processo.

Para cada instancia de entrada ou recurso, o pesquisador indica se ¢ um
arquivo externo ou se ¢ saida de um outro processo. No primeiro caso, ele indica o
nome e caminho do arquivo. No segundo caso, o assistente apresentard uma lista
com todos os nomes das instancias de classe de saida de processos definidos
anteriormente no workflow, e o pesquisador seleciona qual deve ser utilizada.

Para cada instancia de saida, o assistente apresentard um nome padrdo para
identificagdo da saida e o pesquisador pode aceita-la ou modificé-la para um nome
mais intuitivo. Estes nomes serdo utilizados nas defini¢des das instancias de
entradas ou recursos de outros processos.

Depois da inclusdao de uma instancia de processo no workflow corrente, o
pesquisador pode configurar os seus pardmetros para ajustar a qualidade dos
resultados gerados pelo processo. Para tanto, o assistente apresentard os
parametros de uma instancia da classe processo e suas propriedades: nome e valor.
A principio, o valor estara configurado como o padrao, mas o pesquisador podera
altera-lo e, se desistir, retornar para o padrao.

O assistente ¢ capaz de validar o preenchimento dos valores definidos pelo
pesquisador de acordo com os tipos de dados esperados pelos processos. Por
exemplo, caso um parametro seja do tipo inteiro, o pesquisador ndo podera entrar
com uma cadeia de caracteres.

Além disso, o assistente permite que o pesquisador redefina as entradas,
saidas e recursos de uma instancia de processo presente no workflow corrente.

O assistente também apresenta os filtros das instancias da classe processos
de Bioinformatica. Foi notado que algumas instincias de processos de
Bioinformatica ja possuem pardmetros de entrada que restringem sua saida e,
consequentemente, ndo necessitam explicitamente da definicdo de uma instancia
de processo filtro.

O pesquisador pode incluir uma instancia de processo filtro no workflow,

associando-a a uma instancia de processo de Bioinformdtica. O assistente nao
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permitira tal inclusdo caso ndo exista a defini¢do de relacionamento entre as duas
instancias na ontologia.

G")’

O assistente também apresenta a instdncia da classe controle , que
permite que o pesquisador interrompa a execucdo do workflow para uma andlise
dos resultados intermedidrios e retorne a execucdo caso queira. Esta instincia
deve estar associada a ultima instancia de processo que o pesquisador deseje que
execute antes da interrupgao.

Além disso, o assistente também deve fornecer ferramentas para que o

pesquisador possa incluir as outras instancias da classe controle externo, como a

de condicao (if) e a de parada (exit).

Redefinicao do Workflow

No caso do pesquisador ndo ficar satisfeito com os resultados
(intermediarios ou finais) do workflow, o assistente pode ajuda-lo a redefinir seu
workflow. Na andlise dos resultados intermediarios, o pesquisador pode decidir
redefinir o restante do workflow ainda ndo executado, além de somente dizer se
quer ou ndo continuar a sua execugao.

Considerando que existem varios bancos de dados que armazenam dados
similares, diversos programas que executam tarefas similares e que possuem
pardmetros de entrada que limitam a qualidade de seus resultados, o assistente
pode indicar instincias similares da classe contéiner ou da classe processo e
modificacdes em parametros a fim de restringir ou relaxar a qualidade dos
resultados.

Como exemplo de bancos de dados similares, tem-se o Swiss-Prot e o
TrEMBL, que armazenam sequéncias de proteinas. As sequéncias de proteinas do
Swiss-Prot sdo adicionadas depois de uma cuidadosa avaliagdo de pesquisadores
e, portanto, possui anotacdes com 6tima qualidade, minima redundancia e uma
alta integracdo com outros bancos de dados. Em contraste, as sequéncias de
proteinas do TrEMBL sdo traducdes, feitas de forma automatica, das sequéncias
presentes no banco de dados de sequéncias de nucleotideos EMBL e que ainda
nao foram integradas ao Swiss-Prot.

O TEIRESIAS e o Pratt sdo exemplos de programas semanticamente
similares, ou seja, ambos tem como objetivo encontrar padrdes desconhecidos em

sequéncias.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0024138/CA


PUC-RiIo - Certificacdo Digital N° 0024138/CA

82

Validacao e Otimizacao a priori

Depois da definicao de um workflow, o pesquisador pode pedir ao assistente
para valida-lo. Para a validacdo, o assistente cria um pedido e o envia, em
conjunto com o workflow definido pelo pesquisador, ao controlador. O
controlador descobre o comando responsavel e repassa o pedido. O comando
acessa o modulo gerente de otimizagao, responsavel pela validagdo. Se o resultado
da validagdo for positivo, o gerente de otimizagdo cria um documento de
especificagdo do workflow, incluindo aspectos que auxiliardo o gerente de
execucao a executar o workflow de forma otimizada. Este documento é entregue
ao controlador, que o repassa para o assistente. O assistente apresenta-o ao
pesquisador, que pode gravar este arquivo em disco e pedir para executd-lo

através do menu principal do assistente.

Execucao, Monitoramento e Otimizacao a posteriori

A execucdo ¢ responsabilidade do gerente de execugdao. Neste caso, o
assistente cria o pedido e o envia, em conjunto com o documento de especificagcdo
do workflow, para o gerente de execugdo. A execucao ¢ realizada e a resposta ¢
devolvida ao controlador que repassa-a ao assistente.

O assistente deve permitir que o pesquisador monitore a execug¢ao do
workflow. Neste monitoramento o pesquisador saberd, por exemplo, quais
processos estdo sendo executados, quais maquinas (quando for o caso) estdo
sendo utilizadas, os tempos de execucdo e os resultados obtidos pelos processos
que ja terminaram a execucao. Estas informacdes devem ser passadas pelo gerente
de execucdo para o assistente. A questdo de monitoramento ndo serd tratada nesta
tese.

O gerente de execucao utiliza informagdes no documento de especificacao
do workflow em conjunto com as informag¢des do ambiente em que esta sendo

executado para fazer otimizacdes durante a execucao.

Agendamento
O pesquisador conta com a ajuda do assistente para agendar a execugdo do
workflow. O agendamento ¢ de responsabilidade do modulo gerente de agenda. O

gerente de agenda deve chamar o gerente de execugdo no momento em que foi
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especificada a execucdo do workflow. A questdo de agendamento nao sera tratada
nesta tese.
As etapas de validacdo, otimizagdo e execugdo sdo detalhadas nas proximas

secoes.

5.5 Gerente de Ontologia

O gerente de ontologia ¢ responsdvel pelo acesso e manipulacdo da
ontologia. Entende-se como manipulagdo, consulta, adi¢do, remocdo e atualizagdo
de conhecimentos na ontologia. A atualiza¢do ¢ importante para acomodar novas
classes, propriedades e regras pertinentes aos processos, recursos, dados e projetos
de Bioinformatica.

Este gerente possui um agente de software que inspeciona os acessos a
ontologia e as escolhas das instancias de processos de Bioinformatica e atualiza as
propriedades de qualidade.

A Figura 13 mostra a interface OntologyManagerInterface que representa o

modulo gerente de ontologia.

interface
Ontologyifanagerinterface

-
-

o % -

.
P - .| OracleOntologyManager
OWLOntologyManager :
|
|
|
AMZIPrologOntologyManager
MachineAmziOnthng jx
SProcessamziOnthng
-ls:LogicServer
ResourceAmziOnthng
+SProcessAmziontMng
+is_bininfarmatics_process:LinkedList
+isa_hioinformatics_process:LinkedList
- +is_contral_process:LinkedList
InputAmziOntMng

+iga_control_process:LinkedList
+is_bioinfarmatics_process_filter:LinkedList
+hinprocess_restriction_input LinkedList
+hioprocess_restriction_outputLinkedList

Output AmziOntiMng +hioprocess_restriction_resource:LinkedList
+hioprocess_restriction_inputinternalF armatLinkedLis
+hioprocess_restriction_outputinternalFormat:LinkedLi

+hioprocess_restriction_resourcelnternalF ormatLinke
ProjectAmziOntMng +hioprocess_restriction_inputStepWise:LinkedList
+hioprocess_restriction_outputStepiwise:LinkedList
+hioprocess_restriction_resourceStep'Wise:LinkedList

Figura 13. Diagrama de classes: modulo gerente de ontologia.
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Esta interface é um hot spot do framework porque permite que a ontologia seja
definida e gerenciada de diversas maneiras.

No diagrama da Figura 13 estdo representados os casos em que a ontologia
foi definida em um sistema gerenciador de banco de dados relacional, no caso o
Oracle [Oracle, 2004], através da classe OracleOntologyManager, em OWL-S
[DAML, 2004], através da classe OWLSOntologyManager, € em Prolog [Crookes,
1988], no caso utilizando a versdo do Amzi-Prolog [Amzi!, 2004], através da
classe AMZIPrologOntologyManager .

O moédulo gerente de ontologia ndo necessita da ajuda de outros mddulos
para realizar suas tarefas. Desta forma, ele ndo cria pedidos e, consequentemente,
ndo os envia ao mddulo controlador. Isto pode ser visto na Figura 9, pois ndo

existem relacionamentos entre OntologyManagerInterface e Controllerinterface.

5.6 Gerente de Otimizagao

O gerente de otimizacdao ¢ responsavel pela validagao do workflow, pela
inclusdo de contéineres, de conexdes, de processos de controle interno (como de
transformagdo de formatos e de inspe¢do), pela definicdo destes objetos de forma
a identificar otimiza¢des que podem ser feitas no workflow. Todas estas
informacodes sdo refletidas no documento de especificagdo do workflow, que o
gerente cria.

A Figura 14 mostra a interface OptimizationManagerlnterface que
representa o gerente de otimizagdo. A OptimizationManagerinterface é um hot
spot do framework pois permite que o gerente de otimizagdo seja definido de
formas particulares para ambientes de trabalho diferentes. No diagrama ha trés
classes, cada uma para um tipo de ambiente diferente: a classe
PersonalOptimizationManager para um gerente de otimizacdo em um ambiente
pessoal, LaboratoryOptimizationManager para um gerente em um ambiente de
laboratorio, CommunityOptimizationManager para um gerente em um ambiente
de comunidade.

Esta secdo apresentara o gerente de otimizacdo de forma geral, sem os
aspectos especificos de cada ambiente. Estes aspectos serao descritos no proximo

capitulo.
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|:':| PersonalOptimizatic OptimizationHandler

oh:OptimizationHandler
whrocessTreeWProcessTree

+PersonalOptimizationManager
+apply_|OHandlerChecker_and_ContainerAddition:hool
+optimizerWProcess

+getmUvworkilow: StringButfer

rootwProcess

interface T
Optirmizat gerinterface I LaboratoryOptimizationManager
- — —
[~
- CommunityOptimizationManager

Figura 14. Diagrama de classes: modulo gerente de otimizacgao.

5.6.1 Validagao

Na etapa de validagdo, o otimizador verifica a coeréncia das instancias de
dados de entradas, saidas e recursos definidos para as instdncias dos processos.

Caso os formatos dos dados compartilhados entre as instancias de processos
sejam diferentes, o gerente de otimizacdo tornard, se possivel, a composicao
viavel. Isto € feito através da inclusdo de instancias de processos de transformagao
de formato ou, através da configuragdo de parametros das instancias de processos
que definem o formato de saida dos seus resultados. Apds este tratamento, o
gerente de otimizag¢do inclui instincias de processos de inspecao.

A validagdo ¢ feita pelo gerente de otimizagdo em conjunto com o gerente
de ontologia. Por exemplo, conhecendo os formatos internos de entradas, recursos
e saidas (informagdes armazenadas na ontologia), o assistente pode determinar as
instancias de processos de transformacao de formato, caso existam.

Neste caso, o gerente de otimizacdo cria pedidos e entrega-os ao
controlador. O controlador instancia comandos que acessam o gerente de
ontologia, que consulta as informacgdes na ontologia e devolve as respostas aos
comandos. Estes repassam as respostas ao controlador, que por sua vez, retornam-
as ao gerente de otimizagdo (Figura 9).

Além da coeréncia entre entradas e saidas dos processos, a validacdo pode

ajudar o pesquisador na definicdo do seu workflow. Considerando um cenario
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com muitos bancos de dados e programas semanticamente equivalentes, durante a
validagdo, o sistema pode avisar ao pesquisador que existe chance de ele estar
cometendo engano na definicdo do seu workflow, caso ele peca a inclusdo de

varias instancias de processos e de recursos similares.

5.6.2 Otimizagao

A experiéncia de trabalhar com pesquisadores de Bioinformatica nos
mostrou que, no contexto de sistemas de processamento de biossequéncias, os
workflows ndo sdo muito complicados, e consequentemente, ndo ha necessidade
de procedimentos de otimizagao complexos, tais como os encontrados em sistema
de bancos de dados objeto-relacional. Contudo, hd vantagens no emprego de
varios procedimentos simples de otimizagao.

Desta forma, quando o resultado da validacdo for positivo, o gerente de
otimizagdo cria um documento de especificagdo do workflow, incluindo aspectos
que auxiliardo o gerente de execucdo a executar o workflow de forma otimizada.
Este documento ¢ entregue ao controlador, que o repassa para o assistente.

Os aspectos referentes a otimizacdo estdo de acordo com a ontologia
definida anteriormente. Sendo assim, da mesma forma que na etapa de validagao,
ha uma comunicacao entre o gerente de otimizacdo, o controlador e o gerente de

ontologia. Os detalhes referente a otimizacdo serdo tratados no préoximo capitulo.

5.6.3 Documento de Especificagao do Workflow

Na etapa final, o gerente de otimizagao cria um documento de especificacao
do workflow que permite que o gerente de execucdo possa construir um grafo
bipartido para representar o workflow de Bioinformdtica, e gerenciar sua
execucao de acordo com a otimizagao pertinente a cada ambiente.

O grafo bipartido possui vértices chamados de nos-processo, representantes
de processos, vértices chamados nds-contéiner, representantes dos contéineres, €
arcos que conectam nds-processo € nos-contéiner. A Figura 4 apresentou um
exemplo onde o vértice rotulado por p, representa um no-processo produtor, o
vértice rotulado por p. representa um no-processo consumidor e c¢; representa o

no-contéiner que armazena os dados compartilhados por p, € p..
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5.7 Gerente de Execugao

O gerente de execugdo € responsavel pela execu¢do do workflow utilizando
o documento de especificagdo do workflow elaborado pelo gerente de otimizacao.

A Figura 15 apresenta a interface ExecutionManagerinterface que
representa o gerente de execucao. Esta interface ¢ um Aot spot do framework pois
permite que o gerente de execu¢do seja definido de formas particulares para
ambientes de trabalho diferentes. No diagrama ha trés classes, cada uma para um
tipo de ambiente diferente: a classe PersonalExecutionManager para um gerente
de execucdo em um ambiente pessoal, LaboratoryExecutionManager para um
gerente em um ambiente de laboratorio, CommunityExecutionManager para um
gerente em um ambiente de comunidade.

Como apresentado na Figura 9 e na Figura 15, a interface
WorkflowDefinitionHandlerInterface é um hot spot do framework e permite que o
gerente de execucao interprete o documento de especificagdo do workflow de
acordko com sua  definicito. Na  Figura 15 ha a  classe
XMLWorkflowDefinitionHandler como exemplo de uma instanciagdo de
WorkflowDefinitionHandlerInterface, que trata de um documento de
especificagdo do workflow escrito XML em um ambiente de trabalho pessoal.
Este documento segue o esquema definido no XML Schema do Quadro 7.

Em alguns ambientes de trabalho, o gerente de execu¢do necessitara de
apoio do gerente de ontologia, o que, pelo framework proposto para o SGABIo, s6
serd possivel através da comunicacdo com o controlador. Isto justifica o
relacionamento da interface ExecutionManagerInterface com a classe Controller
na Figura 9.

Esta secdo apresentard o gerente de execucdo de forma geral, sem os
aspectos especificos de cada ambiente de trabalho dos pesquisadores. Estes
aspectos serdo descritos no proximo capitulo.

O procedimento de criagdo de uma thread para o tratamento de execugdo de
um processo ¢ dependente do ambiente em que o SGWBio estd sendo
implementado, e portanto, serd detalhado no proximo capitulo. Entretanto, em
todos os casos, o gerente de execucdo fornece a thread as listas dos pardmetros e
dos contéineres de entrada e de saida do processo, de acordo com a defini¢do do

documento de especificagdo do workflow. Esta thread ¢ responsavel por um
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procedimento adaptador, que sabe interpretar as informagdes obtidas do gerente
de execucao e adapta-las de forma a executar o processo.

A defini¢do da forma de implementa¢do dos contéineres pode ser feita de
forma a otimizar o workflow. Esta otimizagdo depende do ambiente em que o
SGWRBIo estiver sendo instanciado. Consequentemente, os aspectos referentes ao
contéiner durante a execu¢do do workflow também dependem do ambiente, e
portanto, serdo apresentados no capitulo seguinte.

O gerente de execucdo deve disponibilizar os resultados dos processos em
uma area (permanente ou temporaria) do data warehouse do SGABio de forma a
permitir que o assistente apresente-os ao pesquisador. Nao ¢ necessario que o
workflow seja completamente executado para que os resultados estejam

disponiveis para o pesquisador acessar.

interface

_ interface WorklowDefinifonHandlerinterface
Executionifanagerinterface

|
1
XMLWorkflowDefinitionHandler

-
-
-
-
-
-

LaboratoryExecutionManager

PersonalExecutionManager

4 ,lﬂ ,lﬂ A
| |
| |
|
|
|
|
|
|

O T

Figura 15. Diagrama de classes: modulo gerente de execucio.

5.8 Gerente de Repositorio

O moédulo gerente de repositorio é responsavel pelo armazenamento, acesso
e manipulagdo de todos os dados do data warehouse do SGABio. Ele representa o
principal moédulo do componente SGDBio e conta com o auxilio de outros
modulos, como gerente de ontologia, assistente e controlador, para realizar suas
tarefas.

Modelo do Data Warehouse

No data warehouse existem informacdes dos pesquisadores e dos
workflows. A Figura 16 apresenta um modelo 16gico simplificado que representa

algumas entidades e relacionamentos que devem ser contemplados pelo data
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warehouse. Um diagrama de um data warehouse mais completo ¢ o utilizado pelo

sistema de anotacao BioNotes, definido em [Lemos, 2003d, e].

workflow_Instance ~ [, *] [1, 1] Workflow -
7 id <> 7 id
G start [1, *] define [1, *] @ name
& finish & description
& state & definition

(1, 1]

O have execLUte create
(1, *]
[, #]) =T =]
L—— % id
Process_Instance - & name
W id —
@ start
& finish
ResLlt_Process) hd

@ content

Figura 16. Modelo logico simplificado do data warehouse.

No data warehouse estdo armazenados os pesquisadores e os vdrios
workflows criados por eles. Um dado importante do workflow € o seu documento
de especificacdo do workflow, que define os processos, os parametros dos
processos, os contéineres, os recursos € os dados de entrada e saida que sdo
utilizados.

Uma instancia do workflow ¢é criada quando um pesquisador pede para
executa-lo. Os atributos de uma execucao de um workflow incluem: tempo inicial
e tempo final da execucdo; e estado final da execugdo (terminado com sucesso,
terminado com erros, em execu¢ao, nao iniciado).

A instancia do workflow esta relacionada aos resultados dos processos que
foram executados, definidos na Figura 16 através de entidades de acordo com o
nome do processo. Por exemplo, a entidade Result ProcessX representa os
resultados gerados pelo processo genérico X. Os resultados s@o criados de acordo
com um tipo de dados (em XML Schema), definido na ontologia através da
propriedade formato de dados da classe contéiner. Eles também possuem como

atributos os momentos em que o0 processo comegou e terminou sua execucao.
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Outros dados, como os dos recursos utilizados pelos processos, também
fazem parte do data warehouse, ¢ nao foram apresentados neste modelo para

simplificé-lo.

A Ontologia para o SGDBio

A ontologia inclui classes contéineres correspondendo aos resultados dos
processos, que podem ser descritos de diversas maneiras.

Os administradores do SGABio sdo responsaveis pela defini¢do destas
classes, uma tarefa que geralmente ndo ¢é simples pois depende das
documentagdes dos processos que, nem sempre, sdo de boa qualidade.

Caso o processo ndao gere resultados no formato esperado pelo data
warehouse, um processo de controle interno transformador de formato deve existir
para tratar de tal transformacdo. Além disso, deve existir um outro processo de
controle interno para tratar do armazenamento dos resultados no data warehouse.

O gerente de otimizacdo ¢ responsavel pelo acréscimo automatico destes
processos no workflow definido pelo pesquisador. Durante esta tarefa, o gerente
de otimizagdo conta com a ajuda do gerente de ontologia que o informa sobre os
processos de controle interno para transformacdo de formato e para

armazenamento dos resultados no data warehouse.

Relatorios

O data warehouse permite que o SGDBio preste diversos servigos
importantes para os pesquisadores. Um dos mais importantes ¢ o de geracao de
relatorios das informagdes armazenadas. Estes relatorios podem ser produzidos
através de consultas simples em atributos das entidades como, por exemplo, o
relatorio dos tempos de execucdo dos workflows definidos por um determinado
pesquisador. Entretanto, varias consultas mais complexas também podem ser
feitas para auxiliar os pesquisadores em tarefas como a definicio de novos
workflows, o uso de resultados gerados em execucdes de workflows anteriores
como entrada de processos de workflows subsequentes, ¢ a descoberta de
informagdes relacionadas entre diversas execugdes de diferentes workflows. Para
isso, ¢ importante que o gerente de repositdrio possa encontrar relacionamentos
entre os documentos de especificacio dos workflows e, também, entre os

resultados das instiancias de workflows.
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Por exemplo, neste ultimo caso, suponha o caso do BioNotes que esta sendo
utilizado pelos pesquisadores do Riogene para analisar a bactéria
Gluconacetobacter diazotrophicus. O workflow da Figura 1 é executado e os
pesquisadores precisam anotar as ORFs geradas pelo Glimmer. No primeiro
passo, ele analisa uma ORF, considerando, por exemplo, os resultados do
Glimmer e do BLAST, e indica se a ORF gerada pelo Glimmer ¢ ou nao valida,
ou seja, se a ORF corresponde ou ndo a um gene. No caso da ORF valida, o
pesquisador determina suas caracteristicas através da sele¢do de itens em listas
com vocabulério controlado e armazenado no data warehouse do BioNotes. Entre
estas caracteristicas estdo a categoria para classificar o gene, o nome do gene € o
nome de um outro organismo em que este gene também ¢ encontrado.

Caso cada pesquisador pudesse definir e executar seus proprios workflows,
as anotagdes das ORFs poderiam ser feitas de forma mais rapida e com mais
qualidade, ja que os pesquisadores teriam outras maneiras de analisar a ORF, ¢
nao somente as oferecidas pelo workflow basico definido na Figura 1.

Uma maneira de auxiliar os pesquisadores neste caso seria apresentando
uma lista de todos os metadados dos workflows que tiveram processos em que
uma determinada ORF foi entrada ou saida. Desta forma, ele analisaria a ORF
utilizando os resultados do workflow definido na Figura 1 e definidos por todos os
pesquisadores da comunidade.

Além disso, no caso de se ter um vocabulario controlado para anotacdes de
sequéncias, ¢ possivel relacionar as sequéncias ¢ os metadados dos workflows em
que ela esteve envolvida, como entrada ou saida de algum processo, com outras
sequéncias e outros workflows. No BioNotes seria possivel relacionar as ORFs e
os metadados dos seus workflows, o que facilitaria ainda mais as analises que

precisam ser feitas.

Definicao de Relatorios

O modulo assistente pode ajudar o pesquisador a definir e a visualizar os
seus relatorios. Na verdade, o assistente ajudard o pesquisador a criar consultas
sobre os dados armazenados no data warehouse, sem exigir o seu conhecimento

em Informatica.
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Para que o modulo assistente preste este servigo ao pesquisador, ele conta
com ajuda do gerente de ontologia, ja que a ontologia possui conhecimento sobre
as classes de dados de saida dos processos.

Alguns relatérios podem ser pré-definidos pelos administradores do
SGABIo ¢ disponibilizados aos pesquisadores. Estes relatérios também fardo parte

da ontologia.

Apresentacio dos Relatorios

Além da criacdo do relatdrio, o assistente pode dar sugestdes de informagdes
presentes nos resultados dos processos, que sao importantes de serem consultadas.

Os processos de Bioinformatica geralmente produzem como saida
parametros que indicam a qualidade dos seus resultados. Os valores destes
parametros ajudam os usudrios analisar e conhecer o quanto os resultados sdo
confiaveis.

O assistente pode ajudar os pesquisadores a analisar os resultados do
workflow apresentando-os em uma tabela baseada nas qualidades destes
resultados. Cada linha da tabela ¢ representante de um dado de entrada, que pode
ter sido processado por diversos processos. A coluna ¢ representante de um
processo. Desta forma, dado uma linha e coluna, tem-se a qualidade do resultado
gerado por um processo para um determinado dado de entrada. Ao analisar todas
as células de uma linha, tem-se todas as qualidades geradas por diversos processos
para um determinado dado. Se todos os valores forem altos, o pesquisador
confiara mais nos resultados. Ao analisar todas as células de uma coluna, tem-se
todas as qualidades geradas por um mesmo processo para diferentes dados de
entrada. O pesquisador serd capaz de conhecer qual entrada de dados tem
melhores resultados e sdo mais confiaveis.

Por exemplo, em um projeto genoma de uma bactéria na fase de anotagao
como o caso do projeto da Gluconacetobacter diazotrophicus descrito
anteriormente, os pesquisadores precisam identificar os genes e descobrir suas
fungdes com o auxilio do programa Glimmer, que gera as ORFs, e da comparagao
das ORFs geradas com varios bancos de dados, por exemplo, utilizando o
programa BLAST.

Neste caso ¢ interessante que os resultados da execucdo do BLAST contra

todos os bancos de dados e do Glimmer sejam organizados de uma forma
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adequada para que o pesquisador possa comparar as diferentes ORFs e descobrir,
mais facilmente, quais delas podem ser consideradas genes e, sendo gene, qual a
sua funcdo. No caso de uma tabela, as colunas poderiam ser os resultados dos
programas BLAST e Glimmer, e as linhas poderiam ser as ORFs.

Como exemplo de parametro de saida do BLAST que pode ser usado como
medida de qualidade tem-se o e-value (do inglés, expectation value). Este
parametro indica a chance do alinhamento obtido ser relevante ou ndo. Quanto
menor o e-value, mais significativo ¢ o alinhamento obtido. Da mesma forma, o
Glimmer produz uma medida que indica a probabilidade de que a ORF gerada
seja realmente um gene.

Outros programas, como o Transterm, que encontra terminadores no
genoma, ou o tRNAScan, que encontra RNAs transportadores, também possuem
medidas que indicam a chance do resultado obtido ser real ou um falso positivo.
Similarmente, os programas que fazem reconhecimento de bases, como Phred, e
os de montagem de fragmentos, como Phrap e CAP3, atribuem medidas de
qualidade para cada base da sequéncia gerada (read no primeiro caso, € contig no
segundo caso). Estas qualidades também s3o usadas para se ter seguranga do
resultado obtido.

Geralmente estes programas aceitam que o pesquisador defina um valor de
corte para filtrar o resultado da saida, caso estas medidas estejam abaixo de um
determinado valor. Além de medidas numéricas, caso exista um vocabulario
controlado nos resultados dos programas, o texto também pode ser considerado.

Para que o moddulo assistente possa auxiliar o pesquisador a definir uma
melhor forma de apresentagdo do relatorio do workflow, a ontologia deve possuir
além dos formatos dos resultados dos processos, informacgdes acerca de quais
parametros nestes formatos sdo mais importantes e influenciam mais na analise

dos resultados.

Escopo de Visualizacao

O pesquisador que define um workflow pode liberar o acesso aos metadados
e aos dados do workflow para nenhum, para varios ou para todos os pesquisadores
da comunidade que pertence. E importante que o SGABio possa tratar estes

diferentes escopos de acesso.
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Quando o pesquisador criar o workflow, o assistente deve permitir que ele
defina o escopo do workflow, e o gerente de repositorio deve disponibilizar os
dados e metadados do workflow para os outros pesquisadores de acordo com o
escopo definido. Esta informac¢do pode ser acrescentada no documento de

especificagdo do workflow.

Ambiente de Colaboracao

Ao criar relacionamentos entre os workflows e os pesquisadores, e definir
escopos de acesso aos workflows, o gerente de repositorio permite que o SGWBio
seja capaz de oferecer aos pesquisadores, um ambiente de desenvolvimento
colaborativo de workflows. Este ambiente permitird que os pesquisadores possam
conhecer e aprender com os workflows de outros pesquisadores, e
consequentemente, criar seus proprios workflows de forma mais eficiente € com
maior qualidade.

Para tornar este ambiente ainda melhor, o gerente de repositério pode
classificar os workflows de tal forma que os pesquisadores possam avalid-lo,
mesmo sem analisar em detalhes seu documento de especificagdo e os resultados
gerados por suas instancias.

Esta classificacdo pode ser feita de diversas maneiras. Um exemplo simples
seria através da popularidade do workflow, i.e., quanto mais pesquisadores
executarem um determinado workflow, maior ¢ a sua popularidade. Um outro
exemplo, seria através de notas atribuidas ao workflow pelos pesquisadores que ja
0 executaram.

Além da classificagdo dos workflows, os pesquisadores também poderiam
ser classificados de acordo com os workflows que definem. Os pesquisadores que
tivessem definido workflows com popularidade ou notas altas, seriam melhor
classificados. Isto ajudaria os pesquisadores a avaliarem um workflow
recentemente definido, pois se ele foi definido por um pesquisador com

classificagdo elevada, provavelmente tera uma boa qualidade.
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5.9 Comentarios Finais

Este capitulo apresentou uma proposta de um framework para um sistema de
geréncia de analises em biossequéncias, enfatizando o sistema de geréncia de
workflows de Bioinformatica (SGWBio).

Foram apresentados os moddulos do framework, seus pontos de
flexibilizacdo e suas responsabilidades de acordo com os requisitos levantados
para este sistema nas segoes 2.9 e 2.10.

Como o framework pode ser instanciado em diferentes ambientes de
trabalho dos pesquisadores, este capitulo mostrou as caracteristicas gerais do
sistema pertinentes a todos os ambientes.

O modulo assistente foi totalmente definido neste capitulo pois ele ¢
responsavel pela iteracdo do sistema com o usuario. Como esta iteracdo ndo deve
exigir que o pesquisador conheca caracteristicas de ambiente, este modulo torna-
se completamente independente dos tipos de ambientes em que o sistema sera
implementado.

O Capitulo 6 mostrara instancia¢des do framework para o sistema SGWBio,
detalhando as caracteristicas particulares do sistema para cada ambiente de
trabalho em que ele for implementado. O Capitulo 7 apresentard o protétipo de

implementag¢do do SGWBio.
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