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Quem nos somos

Professora associada 4 no Programa

de Engenharia de Sistemas e
Computacéo da COPPE/UFRJ Profa. Marta Mattoso, D.Sc.

Bolsista de produtividade em
pesquisa do CNPq nivel 1C.

Publicou mais de 200 artigos
completos em revistas e congressos.

Foi diretora de publicagoes da SBC
no periodo de 2005 a 2007.

Coordena diversos projetos de
pesquisa com financiamento do
CNPq, Capes, INRIA e FAPERJ

Atua principalmente nas dreas de
distribui¢do e paralelismo em
bancos de dados, workflows
cientificos em ambientes de
paralelismo e geréncia de dados de
proveniéncia.




Quem nos somos

Professor adjunto do Instituto de
Computagdo da Universidade . ..
Federal Fluminense (UFF) desde Prof. Daniel de OIIVZIPG, D.Sc.
2013.

Recebeu o grau de Doutor em
Ciéncias pela UFRJ em 2012,

Publicou mais de 50 artigos em
periddicos indexados e em
congressos hacionais e
intfernacionais.

Seus interesses de pesquisa incluem
bancos de dados, computagdo em
nuvem, geréncia de workflows
cientificos, paralelismo de dados,

bioinformdtica e mineracdo de

dados.

E membro da ACM, TEEE e SBC. , n
Instituto de N

computacao




Grupo de Pesquisas

 Marta Mattoso, D.Sc. - COPPE/UFRJ
* Daniel de Oliveira, D.Sc. - IC/UFF
 Eduardo Ogasawara, D.Sc. - CEFET/RJ

» Pés-doutorandos
— Kary Ocafia, D.Sc. - COPPE/UFRJ

* Alunos de D.Sc.

— Jonas Dias
— Flavio Costa



Colaboragoes Atuais

V 4
° INRIA informatiques g” mathématiques
— Patrick Valduriez A

. LNCC Laboratorio
. Nacional de

— Fabio Porto Computagao

— Luiz Gadelha Jr. Cientifica



Roteiro do Tutorial

Motivagao

Workflows Cientificos
Nuvens de Computadores
Proveniéncia de Dados
Mdquinas de Workflow para Nuvem
Aplicagdo de Proveniéncia em e-Science
Demo




e-Sclence

* "A combinagdo de pesquisa em
computagdo e modelagem matemadtica
que proporciona a aceleragdo da
pesquisa em outras dreas do
conhecimento”
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Fonte: www?2 .bioetanol.org.br/escibioenergy



Método Cientifico

Definir problema

Buscar trabalhos
existentes

Tentar

Definir hipotese
novamente

Validar com

experimento

Analisar
resultados

Hipotese é

: Hipotese é falsa
verdadeira P

Reportar
http://www.sciencebuddies.org resultados




Método Cientifico in silico

“Ten years ago, the problem was how to
obtain data.”

Nos dias de hoje o gargalo se encontra
em determinar quais estratégias
computacionais serdo utilizadas para que
o cientista possa analisar esse grande
volume de dados produzido e coletado

» Dados geralmente sdo heterogéneos e
distribuidos

Fonte: www2.bioetanol.org.br/escibioenergy



O quarto paradigma
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http://research.microsoft.com/en-us/collaboration/fourthparadigm/



O quarto paradigma

O dado ndo pode mais ser

gerenciado separadamente
do processo que o geroul

http://research.microsoft.com/en-us/collaboration/fourthparadigm/
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—f—= e-Science no Reino Unido

» E-Science é vital para a exploragdo do poderoso
aparato cientifico da préxima geragdo

— Telescopios )

— Sensores |
o - o

— Satélites ‘ —

Cada um desses aparatos podem gerar vdrios
terabytes de dados diariamente

Os usudrios podem estar dispersos geograficamente
ao redor do globo

A e-Science deve construir a infraestrutura
necessdria para este exploragdo



e-Science no Brasil

« Sdo Paulo School of Advanced Science on e-Science
for Bioenergy Research

October 22-26%, 2012 - Carhpmas Brazil

SPSAS e-SciBioenergy

Sao Paulo School of Adva ergy Res

* Grandes Desafios da Computagdo no Brasil
— http://www.gd2.ufam.edu.br/

* BreSci - Brazilian e-Science workshop
— http://www.ic.ufal.br/csbc2013/noticias/e-science



A FAPESP

FUNDACAO DE AMPARO A PESQUISA
DO ESTADO DE SAO PAULO

Pagina inicial » A Instituicao » Eventos

Latin American eScience Workshop 2013

Sponsored jointly by Microsoft Research and FAPESP

May 13-15, 2013



e-Sclence

» Ok, mas por que e-Science é
importante?
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Experimento de Motivagdo

* DTN compreendem infecgoes argsi’rdrias,. virais e bacterianas que
atacam especialmente as populagdes de baixa renda nas regioes em
desenvolvimento da Africa, Asia e América Latina

« 17 DTN em 149 paises afetam 1 bilhdo de pessoas (1/7 da
populagdo mundial)
Cisticercose

Doenga de Chagas Dengue

>
> >
~ Leishmaniose - Dracunculiase
> Hanseniase . Equinococose
. Esquistossomose - g"_cocef'cose
> aiva
>

. Infecgdes por trematodeos Tracoma
transmitidas por alimentos . Ulcera de Buruli

> Helmintiases transmitida pelo solo - Tripanossomiase humana
africana

* A OMS reporta progressos contra a malaria como uma
prioridade



Malaria no Mundo

Countries and territories affected by malaria, 2010
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Malaria no Brasil

Fonte: Sistema de Informagdo de Vigildncia Epidemioldgica-Maldria/Secretaria de Vigilancia em Sadde/Ministério da Salde

Mapa de risco da maldria por Municipio de Infecgdo. Brasil 2011.



Cisteino Proteases em Plasmodium

* Plasmodium falciparum gera os casos mais graves de maldria

* As drogas antimaldricas apresentam uma crescente
resisténcia

« Evidéncias indicam que cisteino proteases (CP) tém um papel
essencial no tratamento médico da maldria

* Projetos de descoberta de drogas
~>alvos fdrmaco-terapéuticos promissores
—inibidores antimaldricos
—~>papel importante no ciclo de vida do parasita

—>papaina e ubiquitina 105

Plasmodium falciparum @b 0 , 0



Testes para Andlise de Cisteino Proteases

Definir problema

Buscar trabalhos
existentes

Tentar

Definir hipotese
novamente

Cientistas desenvolvem cddigos proprios )
Validar com

Cientistas usam coédigos de terceiros experimento
Desenvolvimento de pipelines especificos

Analisar
resultados

Hipotese é

: Hipotese é falsa
verdadeira P

7 Reportar
http://www.sciencebuddies.org resultados




1° Passo - Genomica Comparativa

* Um alinhamento mdltiplo de sequéncia (AMS)
identifica regides de similaridade que podem
ser consequéncia de relagdes funcionai
estruturais ou evolutivas entre as sequéncias
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2° Passo - Filogénia

* Faz uso extensivo de AMS para a construgdo
de drvores filogenéticas usados para inferir
relagdes evolutivas entre genes homadlogos
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vol. 7, pp. 107-121, 2011.



3° Passo - Evolucdo Molecular

* Fornece base para inferéncias evolutivas e
bioldgicas, e evoluem devido ao crescimento
explosivo de dados genomicos e novas
abordagens computacionais e estatisticas
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4° Passo - Modelagem Molecular

« Construcdo do modelo de resolucdo atomico
(modelo 3D) da sequéncia da proteina (alvo) e
uma estrutura 3D experimental de proteinas
homalogas (molde)

 Uso de métodos de Genomica Estrutural e.qg.,
Computer-Aided Drug Design (CADD)




Pipelines Farmacofilogenomica

(A) Gendmica
Comparativa

(C) Evolugdo
Molecular

Rejitar~

-
Sequéncias do
GOLD

Busca por Ortologia

| Comparacio de Perfis I

5ol gt
\Verificacdo da Anota;é%"""""--‘

[2 Marcadores de Genes]

Construgdo do AMS5 """"" f MAFFT J
l 1

Conversao de Forma
do AMS

|

Selegao do Modelo erIG """"" r l
de Substituicdo . \hogeseneroor

|

Construcdo da Arvore | [ RAxML, Phylip,
Filogenética ” i MrBayes

l MrBaye

Visualiza¢do da Arvore R G M EGA """""
Filogenética - LS

Pre-Processamentodo| lSt """" Pth
Arquivo FASTA : (2cript em Tython

:

Conversdode Formato| ; ds “““““
do AMS im,.?.i’.,.f.‘?..m]
l 2
EstimacSio da drvore ,Ax]
| Simples de MV . [ bbbl

Construgdo do Modelo| (de]
Evolutivo . | codem!

!

Alvo vs. PDB

Atribuigéo das Dobras ”:,...................._......
e Selegdo do Molde N couberdel O -

Avaliagdo d
L —

(B) Filogenia

(D)
Modelagem
Molecular

Aplicagoes
computacionalmente
intensivas




Pipelines Farmacofilogenomica

(A) Gendmica
Comparativa

ormato| e

(B) Filogenia

Como gerenciar todas essas
© execugoes?

Avaliagdo da Predicao {8

— -
Aplicagoes
computacionalmente
intensivas

="




Andlise de Cisteino Proteases
Modelada como Workflow Cientifico

Kalign ClustalW ][ MAFFT Muscle ProbCons

~~~~~~~~~

BD Sequéncias MSA Eleicao do Modelo Construcdo da Arvore
(e.g. Refseq) Evolutivo Filogenética
1 2 3
ModelGenerator RAXML
) ( ) (
Concatenagao Modelo A Construg:ao da
MSA @ . EVO|lI,|tIVO JRE Arvore (matrlz) SClPhy V
Perl Script [ BLOSUM®62, CPREV, JTT, ] RAXML Phylogenetic analysis
WAG, RtREV

Fonte: Ocafa K.A.C.S., Oliveira D., Ogasawara E., Davila A.M.R., Lima A.A.B., and Mattoso M. SciPhy: A Cloud-Based
Workflow for Phylogenetic Analysis of Drug Targets in Protozoan Genomes. Springer, pp. 66-70, 2011.



Workflows Cientificos

Workflows cientificos sdo abstragoes que
representam a cadeia de atividades dentro de
um experimento cientifico

Eles sdo gerenciados por Sistemas de Geréncia
de Workflows Cientificos (SGWTC)

Diversas variagoes do workflows dentro do
mesmo experimento

Essas variacoes incluem a alterac¢do de dados de
entrada e pardmetros

Proveniéncia é uma questdo fundamental



Sistemas de Geréncia de

Workflows Cientificos

Definem e executam os workflows
Proveem execucdo eficiente

Controlam falhas garantindo a
intfegridade

Acessam/Armazenam/Consultam dados
usando SGBD

Rastreiam a proveniéncia dos dados



Analogia com Banco de Dados

SGBD

Dados

~ Tabelas |

[ Planos

)

' Metadados |

Processos

Escrita

[ Leitura

-
\
] s

SGWfC

Log

Disco

Arquivos de Controle

Dados

: Atividades

[ Arquivos

)

Parametros

Processos

Escrita

[ Leitura

-
\
] s

Proveniéncia

Arquivos de Controle




Abordagens Existentes para Execugdo
de Workflows Cientificos

* Modelo de execugdo com paralelismo nativo
Ex.: Swift, Pegasus, Triana, SciCumulus

. o g ’
E. T RIANA %S\ SciCumulus

svs _ﬁ Workflow middleware

* Motor sequencial -
Ex.: Kepler, VisTrails, Taverna

.

Kepler<s«, %
.-1'-""ﬂ—\?§‘-f"" "7 ma=VisTrails

* Motor sequencial e camada de paralelismo
Ex.: VisTrails+Hadoop, Kepler+Hadoop

K
m}iEZUZUZazn)




Execucdo de uma Andlise de Cisteino

Protease

« Execugdo demanda grande tempo de
processamento

« Cientistas necessitam variar:
— Parametros
— Métodos
— Imagens
— Arquivos de Dados
— Configuragoes

« Como executar essas analises?




Execucdo de uma Andlise de Cisteino

Protease

« Execugdo demanda grande tempo de
processamento

« Cientistas necessitam variar:
— Parametros
— Métodos
— Imagens
— Arquivos de Dados
— Configuragoes

« Como executar essas analises?

Paralelismo!




Em que ambiente executar?
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Em que ambiente executar?

* Clusters podem ser financeiramente
custosos

* Grades demandam um esforgo grande de
configuragdo

 Desktops podem demandar um tempo
exageradamente grande para a execugdo

» Tempo de execugdo versus Tempo de

Andlise dos Dados



Alternativa: Andlise de Cisteino
Protease em Nuvens

1. Alinhamento de sequéncias
Dados de er]'r.r'ada para (MAFFT, ProbCons, ClustalW,
Realizar andlises Muscle e Kalign) e conversdo

)

filogenéticas:
Sequéncias de DNA e
RNA de diversos

organismos... cecrexxxxrxzzzs

Produz uma grande
quantidade de dados ...
(sequéncias alinhadas)...

2. ... Utilizada para a
geragdo do modelo
evolutivo
(ModelGenerator)

. drvores
o filogenéticas
“e (RAXML)



Alternativa: Andlise de Cisteino
Protease em Nuvens

1. A 1S
Dados de entrada para (MA ’
W Desktop

I A
EO GG C TG X X X X Xemensssssaransip

NNNNNNNNNNNNNNN

XXXXXXXXXXXXXXX

Produz uma grande
quantidade de dados ...
(sequéncias alinhadas)...

2. ... Utilizada para a
geragdo do modelo
evolutivo
(ModelGenerator)



Execucdo de uma Andlise de Cisteino

Protease em Nuvens

« Utilizagdo da nuvem faz com que cientistas ndo
tenham que comprar equipamentos

 Execugdo paralela reduz o tempo de
processamento

Nem tudo que reluz e
ouro.




Problemas na Execucdo de
Workflows em Nuvens

& reply = forward @ archive @ junk @ delete

from Amazon EC2 Motification <no-reply-aws@amazon.com >

subject Motice: Degraded Amazon EC2 Instance I 12/12/2011 16:15
to danielcmo@gmail.com other actions -
Hello, i

have noticed that one or more of your instances is running on a

t degraded due to hardware failure. The host needs to undergo
intenance and will be taken down after 12:86 GMT on 2811-12-26. If
you do not take action before this time they will be terminated at
this point.

m

# reply | = forward 8 archive | @ junk & delete

-aws@amazon.com>

boot Required[AWS Account: 827935890682] I 07/12/2011 14:25

. cmo@gmail.coms other actions ~
i-73cdsele

The risk of your instances failing is increased at this point } We
CalnoL OeLermine Lhe red ot any appllcacions running on Lhe
instances. We recommend that you take appropriate action.

EC2 instances have been scheduled for
some patch updates. Most reboots compl

govour docignce confioyration, The
Iinstance{s} that will be rebooted and your scheduled reboot time(s) A

are listed below.

Region Instance ID Maintenance Window

us-east-1 i-83bft416e 2611-12-11 @4:86:86 UTC - 2811-12-11
18:88:88 UTC instance-reboot

us-east-1 i-81bf4162 2611-12-11 e4:86:68 UTC - 2811-12-11

168:88:88 UTC instance-reboot

Mo action is required on your part.




Nova Visdo: Andlise de Cisteino
Protease em Nuvens

1. Alinhamento de sequéncias
Dados de entrada para (MAFFT, ProbCons, ClustalW,

D . rd K
—— eallzZar andailise

Qual arvore corresponde a uma determinada
sequéncia de entrada?
O programa MAFFT € melhor que o ProbCons?
Qual e-value foi escolhido?
Como recuperar uma execugdo que falhou?
Como monitorar uma execucdo a distancia?

aa

e
P .!ll((f arvores NP - geragdo do modelo
[ e filogenéticas SIS evolutivo

5. (RAXML) NS (ModelGenerator)

-



Execucdo de uma Andlise de de
Cisteino Protease

« Execugdo paralela reduz o fempo de processamento

~S ~J

Como relacionar todos

esses recursos?

— Arquivos de bados
— Configuragoes



Importdncia da Proveniéncia ha Ciéncia

« Interpretar e reproduzir dados

 Verificar se um determinado experimento foi
executado seguindo os procedimentos

« Identificar as entradas e saidas dos
experimentos

 Garantir qualidade dos dados

* Rastrear quem executou um experimento e
quem é responsdvel pelos resultados

“Provenance is as (or more) important as the results”

(Juliana Freire e Susan Davidson, SIGMOD 2008)




Desafios na Execucdo de Workflows
em Nuvens

Ambiente "caixa-preta” e em constante
mudanca

— Variagdo de desempenho das mdquinas virtuais
— Mudancas constantes no ambiente

— Falhas constantes nas madquinas virtuais
Diversos tipos de mdquinas virtuais passiveis de
utilizacdo

— Qual tipo utilizar?
Transferéncia de dados
— Como evitar sobrecarga na transferéncia *—

—

Como monitorar os workflows? &




Questao

*...considerando os desafios na execucdo
de workflows em nuvem € possivel
prover capacidade de alto desempenho
e a gerencia distribuida do workflow
cientifico por meio da adogdo de
solugdes que considerem as
caracteristicas Unicas do ambiente,
distribuam as atividades e monitorem a
execucdo das mesmas em varias
mdquinas virtuais?"”



Hipotese

"Se for adotada uma infraestrutura
adaptativa para o escalonamento, despacho,
monitoramento e captura de proveniéncia
distribuida das atividades paralelas de um
workflow cientifico entdo podemos prover a
capacidade de alto desempenho,
monitoramento e controle que sdo necessdrias
aos cientistas.”




Em que podemos nos inspirar na
drea de Banco de Dados?




Em que podemos nos inspirar na
drea de Banco de Dados?

 Representagdo da consulta por meio de
dlgebra relacional = representagdo do
workflows por meio de dlgebra de
workflows

« Otimizagdo do plano de execugdo de
consultas = otimizagcdo de workflows
cientificos




Em que podemos nos inspirar na
area de Banco de Dados?
« Escalonamento das atividades no

ambiente de nuvem de acordo com uma
dlgebra de workflows

» Distribui¢do dos dados de proveniéncia
* Monitoramento

““%
4 >
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g



Roteiro do Tutorial
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Workflows Cientificos
Nuvens de Computadores
Proveniéncia de Dados
Mdquinas de Workflow para Nuvem
Aplicagdo de Proveniéncia em e-Science
Demo




Experimento Cientifico

* Uma das formas utilizadas pelos
cientistas para apoiar a formulagdo de
hovas teorias

» Possui um ciclo de vida com trés etapas:

— Composigdo
P
— Execucdo ook
7] PesZ :
— Analise J'WILL DRESEE

g

| EVER [
FOR 3___\

| FooD




Nossa visdo do ciclo de vida do
experimento cientifico

Com

osicao

Concepgio

Reuso

Proveniéncia

Visualizagdo Monitoramento

“Consultas Distribuigad, |

Analise A NN\ /Execucio



Nossa visdo do ciclo de vida do
experimento cientifico

Composicao

Concepgio
/ Reuso
2l VA

O experimento pode ser composto pela
execugdo de multiplos workflows cientificos

\

--------------------- ’Execuc¢ao

r Vishalizagéo Monitorame\pto y
“Consultas Distribuigio,
Andlise '\



Workflow

A automagdo de um processo de negdcio, completo ou
apenas parte dele, através do qual, documentos,
informagoes ou tarefas sdo transmitidas de um

participante a outro por agoes, de acordo com regras
procedimentais. (WFMC, 1995)

» Prové a abstragdo necessdria para
descrever uma série de processos
estruturados e suas atividades, oferecem
um contexto robusto de resolugdo de
problemas e promovem o uso efetivo e
otimizado dos recursos computacionais



Workflow

* Uma cole¢do de atividades organizadas
para acompanhar algum experimento
(processo de hegdcio).

* As atividades ou tarefas sdo os
componentes de software independentes
que implementam alguma funcionalidade e
sdo executadas por um ou mais sistemas de
softwares.

» Exemplos de atividades incluem executar
um programa, transformar um arquivo ou
atualizar um banco de dados.



Workflow

Um workflow define a ordem de
execucdo dessas atividades ou as
condigoes em que essas atividades serdo
executadas e a sua eventual
sincronizagao.

Os dados de entrada e saida das
atividades (varidveis) sdo definidos
como o fluxo de dados do workflow.



SGWf e Mdaquina de Workflow

Sistema de geréncia de workflows - SGWf
(WfMS - Workflow Management Systems)

— Software que fornece toda a infraestrutura
para definir, executar e monitorar workflows.

» Mdquina de Workflow

* Na utilizagdo deste tipo de software é
importante para separar a definigdo do
workflow, da mdquina (i.e. engine)
encarregada de executar o mesmo



Especificagdo do Workflow

* DAG

— Contém estruturas do tipo sequenciais,
paralelas ou livres.

* Non-DAG

— Incluem estruturas de iteracado

— Permitem que os workflow executem
tarefas ou sub-workflows de forma
repetida.



Especificagdo do Workflow

customer | ioe
% PROCURE EQUIPMENT office

customer COMPLAINTS proc't
A\ office

accounts
office

YERIFY STATUS

AG

Accounts
Data System /-b—\'
proc't GET BIDS vendors
office 4/
." —-local _ 5
q —comm _5,
lII T —
v
proc't
office vendor
O
— —




Diversidade de Sistemas de
Geréncia de Workflows

Askalon . #2 ASKALON
Chiron ®s= Vislrails

KePIer SciCumulus
Peg GS us ™ Workflow m/ddl'eware

SciCumulus

SWITt»
Swift A Keplers«
Taverna - g

VisTrails pagasvs




Diversidade de Sistemas de
Geréncia de Workflows

* Askalon y ¥ ASKALON

s.: VisTrails

* Chiron |

* Kepler | SciCumulus
SWI ») =C Workflow middleware

 Pegasus '

» SciCumulus P

« Swift —o KF.‘|I:)|fI'--..:"'-h.“h“I
» Taverna _——k
o ViSTI"ClilS pagasvs |



SGWT...um caldeirdo de

tecnologias

* Muitos Modelos...

— Computagdo - control flow, data flow, pipelines
baseados em scripts

— Interacdo- interativos, batch

— Representagdo de Wf - DAG, non-DAG

— Adaptabilidade - dindmicos, estaticos
 Muitos Ambientes...

— Componentes - grid, cluster, NUVEM, etc
— Natureza- open-source, comerciais
— Escala- long running,data streaming, etc...

 Muitas tecnologias....
— centralizado, distribuido, local, Web...
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Workflows Cientificos
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Computagdo em Nuvem

« Uma das opgoes para prover um ambiente de
alto desempenho para cientistas é executar
seus experimentos em nuvens de computadores

* Se baseia ha ideia de prover recursos (software
e hardware) utilizando o ambiente Web para
uma gama (virtualmente infinita) de usuarios

— Elasticidade de Recursos
— Virtualizacdo de Recursos
— Personalizagdo

— Disponibilidade )

q

& &



Quem ja usa Computagdo em Nuvem?

TB'\ 529%b das grandes empresas ja utilizam cloud computing,
diz Nicholas Carr

ﬁ (04, /:1:8 75% das grandes empresas no Brasil ja
i D'G’TA'- usam cloud computing, aponta estudo

Uso de computacao na nuvem
cresce 40% em 12 meses no
Brasil

m FAPEMIG lanca edital para cloud computing
| 30 de Dezembro de 2011

Fundacao de Amparo a Pesquisa do
Estado de Minas Gerais

Convergéncia Digital = Hotsite




Quem ja usa Computagdo em Nuvem?

# Home > Tecnologia = Cloud veio para ficar, diz IDC

] ' Virtualizacio e cloud computing sio saidas para
Cloud veio para ficar, diz IDC oim puting P

reduzir gastos

19/10/2010 9:15, Marcelo Bernstein, com agéncias - de Nova York

TI tem investido em cloud e virtualizagao, Brasil ainda esta na primeira
nao em PCs ~
fase de adocao da nuvem

Embora o mercado de computadores tenha crescido 2,6%, o nimero
€ menor que a previsao inicial de 2,9%, aponta a IDC.

Shane O'Neill, CIO/EUA Por Fabio Barros™ :: 2800772011

T1] 05/10/2011 14:06 » Compartilhar: RO = + redes

Computacdao em nuvem podera movimentar Cloud computing reduzira

US$ 1.45 bi em 2015 consumo de energia de data
’

centers em 31% até 2020

Segundo a empresa de pesquisa de mercado Gartner, a receita das empresas de servicos de
armazenamento aumentou 56% em 2011

Da redacdo :: 21/09/2011



Computagdo em Nuvem: Definigdo

 Diversas definicoes: ndo ha consenso!
 Mais de 20 defini¢oes em Vaquero (2009)

. Segundo Ian Foster:

. "...um paradigma de computagdo em larga escala
que possui foco em proporcionar economia de
escala, em que um conjunto abstrato,
virtualizado, dinamicamente escalavel de poder
de processamento, armazenamento, plataformas
e servigos sdo disponibilizados sob demanda para
clientes externos através da Internet.”

Vaquero, L. M., Rodero-Merino, L., Caceres, J., and Lindner, M. (2009). A break in the clouds: towards a cloud definition.
SIGCOMM Comput. Commun. Rev., 39(1):50-55



Computagdo em Nuvem

Hardware

- Virtualizagdo Compu*l'agao

em Nuvem
o
3 )
3 3
o @ S
F: 5
€ o a
oY L )
S §' Utilitaria o
52 3
ol S
O =
O S

- Computagado
Autonomica

Traduzido de: Voorsluys, W; Broberg, J; Buyya,
R. Introduction to Cloud Computing. IN: Cloud
Computing. Wiley. 2011.

Gerenciamento de Sistemas



Tipos de Nuvem
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Tipos de Nuvem

* Privadas |

7/ — -

“" Eucalyptus

Organizacio

globus online



ipos de Nuvem
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Tipos de Nuvem

« Hibridas
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Taxohomia da Nuvem

Usuadrios dos

Servi . s P :
e Aplicacdo Aplicagcbes como Servicos
Prestadores Desenvolvimento e
de Servigos . _Manutencdo de Aplicagbes
Servi¢os de Redes e
% Infraestrutura? :
Prestadores de L Armazenamento
Infraestrutura

Fonte: Lamia Youseff, Maria Butrico and Dilma Da Silva"Toward a Unified Ontology of Cloud
Computing.”, Grid Computing Environments Workshop, 2008. GCE '08



Taa$S - Infrastructure as a

Service
« Oferece infraestrutura de
hardware
— Normalmente por meio de
virtualizacdo

 Funciona como um aluguel de
recursos:

— Equipamentos de Rede ™

— Memér'ia “-

-cy T R
* Infraestrutura deve ser 3 -

— Aumentar ou diminuir recursos
de acordo com a necessidade do
cliente



Taa$S - Custo Financeiro

Moving to the cloud can potentially save

companies money

Consolidating computing power has the potential to
lead to more efficient computing, and to drive down

the cost of processing.

c

L

83

= e

3

cT

o € :

= 8 Mainframe
ES Client/server
b~

© o

v j= %

o

o

Number of MIPS

Source: Microsoft.
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Fucalyptus corporate home open source homs

SYSIQIHS PRODUCTS RESOURCES SERVICES NEWS PARTNERS ABOUT US

EUCALYPTUS IS PRIVATE CLO

ILaaS: Exemplos

Have a question for sales? Call +1 (866) 456-3822 (EUCA) | Download Eucalvptus ContactUs |I=

search

S..

NASA uses Eucalyptus. No need to be a rocket scientist. "The excitingthing onthe horizonfor us s

Easily transform your machines into a private cloud.

Getting started with Eucalyptus is as simple as...

Download
Eucalyptus 1.6.2

amazon
webservices"

AWS

| Products & Services |

you've got this Eucalyptus open standard

for Cloud Computing, because once you

get a standard that's developed across

industry, then | move up and make more

of the IT stack a commodity.”

Mike Krieger, Army Deputy CI0 from On The
Proof of Concept FrontLines, "Shaping Government Clouds”,

Winter 2010

My Account

GOGRID

Welcome nick@internetmachines.co.uk (504580)

(") Grid () ust

Datacenters
Listener ¥
All Datacenters ~|
Add
Dynamic Load Balancer Dynamic Real
Listener Listener Data Load Listener Listener Health f Cookie
A Real IP Name Description Center viP Balancer Response Protocol Po g)ort Checker Persistence Name
Status
4. Health Checker .
lis1 11 US-West-1 216.121.28.164 Enabled () HTTP 80 80 hed None —
4. VIP
4., Listener
Sign in to the AWS Management Console
Products Developers Community Support

Amazon Elastic Compute Cloud (Amazon EC2)



Amazon

Instdncias on demand padrao
Pequena (padrdo)

Médio

Grande

Extragrande

Instancias on demand padrdo de segunda geracdo

Extragrande

Dupla extragrande

Microinstdncias on demand

Micro

Instdncias on demand com mais memdria

Extragrande
Dupla extragrande

Quadrupla extragrande

Instdncias on demand com CPU de alta performance
Méedio

Extragrande

Instdncias de computacao em cluster

Quadrupla extragrande

Octupla extragrande
Instdancias on demand de cluster com mais memdria

Octupla extragrande

EC2

$0.060 por hora
%$0.120 por hora
%$0.240 por hora
%£0.480 por hora

%0.500 por hora
£1.000 por hora

£0.020 por hora

£0.410 por hora
£0.820 por hora

%1.640 por hora

$0.145 por hora
%£0.580 por hora

%1.200 por hora
$2.400 por hora

$3.500 por hora



Amazon EC2

Instdncias on demand padrao

———— e ————

Pequena (padrdo) $0.060 por hora

Medio %$0.120 por hora
Grande %$0.240 por hora
Extragrande %£0.480 por hora

Instancias on demand padrao de

Extragrande %0.500 por hora

£1.000 por hora

Dupla extragrande

P

Microinstancias on demand
Micro £0.020 por hora

Instancias on demand com mais memdria

Extragrande £0.410 por hora
Dupla extragrande £0.820 por hora
Quadrupla extragrande %1.640 por hora

Instdncias on demand com CPU de alta performance

Medio $0.145 por hora
Extragrande %£0.580 por hora

Instdncias de computacao em cluster

Quadrupla extragrande %1.200 por hora
Octupla extragrande $2.400 por hora

Instdancias on demand de cluster com mais memdria

Octupla extragrande $3.500 por hora



Amazon EC2

Instdncias on demand padrao
Pequena (padrdo)
Médio
Grande
Extragrande
Instancias on demand padrdo de segunda geracdo
Extragrande
Dupla extragrande
Microinstdncias on demand
i-r'-“licrn
SOOI

Instdncias on demand com mais memdoria

Extragrande
Dupla extragrande

Quadrupla extragrande

Instdncias on demand com CPU de alta performance
Méedio

Extragrande

Instdncias de computacao em cluster

Quadrupla extragrande

Octupla extragrande
Instdancias on demand de cluster com mais memdria

Octupla extragrande

$0.060 por hora
%$0.120 por hora
%$0.240 por hora
%£0.480 por hora

%0.500 por hora
£1.000 por hora

£0.410 por hora
£0.820 por hora
%1.640 por hora

$0.145 por hora
%£0.580 por hora

%1.200 por hora
$2.400 por hora

$3.500 por hora



Amazon EC2

Instdncias on demand padrao

Pequena (padrdo) $0.060 por hora
Medio %$0.120 por hora
Grande %$0.240 por hora
Extragrande %£0.480 por hora

Instancias on demand padrdo de segunda geracdo

Extragrande %0.500 por hora
Dupla extragrande £1.000 por hora

Microinstancias on demand

Micro £0.020 por hora

Instancias on demand com mais memdria

r
: Extragrande
: Dupla extragrande

: Quadrupla extragrande
|
: Instdncias on demand com CPU de alta performance

: Medio $0.145 por hora

I
: Extragrande %£0.580 por hora

1 Insténcias de computacdo em cluster

%1.200 por hora
$2.400 por hora

I Quadrupla extragrande

y Octupla extragrande

: Instdncias on demand de wis memoria

L@l:tupla extragrande

$3.500 por hora



Amazon EC?2

Free Tier®

As part of AWS's Free Usage Tier, new AWS customers can get started with Amazon EC2 for free. Upon sign-up,
new AWS customers receive the following EC2 services each month for one year:

750 hours of EC2 running Linux/Unix Micro instance usage
750 hours of Elastic Load Balancing plus 15 GB data processing

10 GB of Amazon Elastic Block Storage (EBS) plus 1 million I0s, 1 GB snapshot storage, 10,000
snapshot Get Requests and 1,000 snapshot Put Requests

15 GB of bandwidth out aggregated across all AWS services
1 GB of Regional Data Transfer




Paa$S - Platform as a Service

* Modelo onde se fornece recursos para a
construgdo de aplicagoes e servigos para a
Internet

« Os recursos incluem:
— Ferramentas de desenvolvimento
— Teste r~
— Hospedagem
— Banco de Dados
— Seguranga
— Controle de versoes

Ferramentas de
Desenvolvimento

{

<
<

Hypervisor

Provedor

Infraestrutura Fisica



PaaS: Exemplos

GOOgle App Engine Pagina inicial Documentos Perguntas frequent

Execute os seus aplicativos da web na infraestrutura do
{T4ddan

O PENSMHIFT.

Facil de criar, facil de manter e facil de escalar.

Uma vis3o inicial do suporte 2 linguagem Java™ N°v®'

Recentemente, o Google App Engine esta descobrindo a sua segunda linguagem: Java. Essa versdo inclui uma visdo inicial
da nossa execucdo em Java, a integracdio com o Google Web Toolkit @ um Plug-in do Google para o Eclipse, fornecendo a
vocé uma solugdo Java completa para aplicativos AJAX da web. Nosso suporte a linguagem Java ainda estd em
desenvolvimento e estamos ansiosos pela sua ajuda e comentérios. A execucdo em Java esta disponivel para qualquer
pessoa usar. Experimente & nos envie o seu feedback.

- ",
-

AETg

No Obstacles: Deploy and Scale Your Applications in Seconds

coderun

| |
S t U d I D A free browser-based IDE for all

£ Windows Azure Cloud Features



Saa$S - Software as a Service

* Modelo no qual uma
aplicagdo é
armazenada em um

Aplicagoes

servidor S ——.

Desenvolvimento

« Usudrios a acessam
via Internet
— Ndo ha a necessidade

de dClr' SUPOI"TZ & Infraestrutura Fisica
aplicagdo

VM

Provedor

Hypervisor




SaaS: Exemplos

Salesforce is a leader is SaaS computing — and is best known -
for its on-demand Customer Relationship Management salesforce

(CRM) solutions. @
Find a Patner e e mm

‘e

Workday is a leading Saa$ provider of human capital /;d\ n g;; D ro pbox
management applications, which includes things like payroll and workaay. L

employee expenses management, time tracking and

procurement. m
/\ Untes States ( Change ~ » de
workday. s e Gk Sl PR —

2 % 5 wketing Cloud
Time tracking doesn’t e customers everywhere

have to be painful. It the leading socd marketing

Wcaton

ah | Demo

A

lesforce Wark.com

th better, together, with the

= v eres i p://cloudcomputingwire.com

http://cloudcomputingwire.com



Casos de Sucesso

. €he New ork Times
— Amazon EC2 e S3 (100 instancias)
— Conversdo de 11 milhoes de artigos (4TB)

— Processamento de videos do Big Brother Brasil
— Evita sobrecarga nos servidores locais



Casos na area cientifica

* Andlise Filogenomica

_ )‘i\
OLIVEIRA, D., Ocafia, K. A. C. S., Ogasawara, E., Dias, J., Goncalves, J., Z

Mattoso, M., (2012), "Cloud-based Phylogenomic Inference of SCiPhylomiCS 5

Evolutionary Relationships: A Performance Study". 2nd International
Workshop on Cloud Computing and Scientific Applications (CCSA), Phylogenomic analysis
Otftawa.

» Estudos Evolutivos
Ocafia, K. A. C. S., OLIVEIRA, D. de, Horta, F., Dias, J., Ogasawara, E. SC]EVO]
Mattoso, M., (2012), "Exploring Molecular Evolution Reconstruction Using ¢
Parallel Cloud-based Scientific Workflow". Brazilian Symposium or xZ"f

Bioinformatics (BSB 2012), Campo Grande, MT.
Evolutionary analysis

» Genomica Comparativa
EC?QNA, K.; OLIVEIRA, D.; DIAS, J.: OGASAWARA, E.: MATTOSO, M. SClem §

. Optimizing Phylogenetic Analysis Using SciHmm Cloud-based

Scientific Workflow. 7*h TEEE e Science conference. IEEE Computer . .
Society, 2011, Comparative genomics
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Workflows Cientificos
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Aplicagdo de Proveniéncia em e-Science
Demo




O que é proveniéncia?

Dictionary

provseenance |‘priavonans|
noun

the place of origin or earliest known history of something : an orange rug of
Iraman provenance.
» the beginning of something's existence; something's origin : they try to
understand the whole universe, its provenance and fate.
See note at ORIGIN .
» a record of ownership of a work of art or an antique, used as a guide to
authenticity or quality : the manuscript has a distinguished provenance.

ORIGIN late 18th cent.: from French, from the verb provenir ‘come or
stem from,’ from Latin provenire, from pro- forth’ + venire ‘come.’




O que € proveniéncia?

 De acordo com o diciondrio Aurélio:

—"s.f. Primeira manifestacdo; comeco,
principio. Procedéncia; ponto de partida de
uma nacdo, de uma familia; naturalidade.
Nascimento, proveniéncia; ascendéncia.
Origem.”



ARVORE

{1* cas) D. LEOPOLDINA ————
Arquiduquess dAustia
(1797-1826)

GENEALOGICA

0. PEDROI

D. Maria da Glénia

| I
D. Miguel . 0. Jodo Carlos

DJanudria
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————— (2*cas) 0. AMELIA DE LEUCHTENBERG

(1812-1873)

D.Paula

),
P 4 tida de
s Jade.

D.Francisca

(0. Maria I, Rainha de Portugall (1820-1820] {1821-1822) (1822-1901) (1823-1333) (1524-1538) (1831-1853)
(1819-1253) o
Nas: 1¢ia.
L]
O rl ’ I N
g . PEDAQ Il ——————— D, THERESA R
[19825-1891) (16221889
%
| 1 | |
0. Afonsg D. ksabel ————r—— Gastio ¢'Orléans, Conde dEu O, Leopoidina D. Pedro
(1845-12847) {1846-1921) (1842-1922) (1847-1871) (1848-1850]
| I 1
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Principe 60 Grdo Pard e Dodrerenic & Braganga (1878-1923) Orléans & Braganga
{1875-1840) (1875-1951) {1878-1320) (18811913}
[ T I T 1 | 1
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Onde a proveniéncia pode ser

aplicada?
Publicagoes ‘

2

Saude
L
pa  p
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Proveniéncia has artes

ARTE E CULTURA

 Pesquisa a autoria de
obras de arte em
acervos de museus ou
colegdes particulares

« Dados de proveniéncia
podem incluir
restauracoes
realizadas nas obras

* Ajudam especialistas
a verificar
autenticidade de
obras

Apés um seéculo escondido, quadro
"falso” € confirmado como Van Gogh

e D
"""

Adaptacao dos slides de Freire e
Davidson — SIGMOD 2008



| ere—m——

Proveniéncia has artes

-  Pesquisa a autoria de
5 1 obras de arte em
acervos de museus ou
colegdes particulares

« Dados de proveniéncia
podem incluir
restauracoes
realizadas nas obras

* Ajudam especialistas
a verificar
autenticidade de
obras

Adaptacao dos slides de Freire e
Davidson — SIGMOD 2008



Proveniéncia ha industria

=8 100% Rindfleisch g b

 Garante a
procedencia do
alimento

* E possivel saber
em que fazenda,
granja etc o
alimento foi

produzido ou
colhido

Adaptacao dos slides de Freire e
Davidson — SIGMOD 2008




Proveniéncia ha medicina
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fonte: A epistemologia narrativa e o exercicio clinico
do diagndstico, Maria Helena Cabral de Almeida
Cardoso, Kenneth Rochel de Camargo Jr., Juan Clinton
Llerena Jr. , Ciéncia & Saude Coletiva

' » Garante o rastreio
das mudancas do
paciente

* Cirurgias
realizadas,
procedimentos
realizados,
medicamentos
prescritos

Adaptacao dos slides de Freire e
Davidson — SIGMOD 2008



Proveniéencia na Ciéncia

» Reprodugdo e interpretagdo de um
resultado

» Compreensdo do raciocinio empregado nho
experimento

» Verificagdo se o experimento sequi
procedimentos especificos

* Rastreio de responsabilidades
— Quem fez o que e quando?



Proveniéencia na Ciéncia

 Reprodugdo e interpretagdo de
resultado

» Compreensdo do racigl SR )0 no

fez o que e quando?



Proveniéencia na Ciéncia
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Por que a curadoria de dados cientificos é
iImportante em e-Science?

Faz parte do processo de pesquisa

Agrega valores Intrinsecos e
Extrinsecos a pesquisa

Aumenta o potencial de criar "novos
conhecimentos” a partir de dados pré-
existentes

Preserva o contexto da descoberta
cientifica



Qualidade dos dados

« A proveniencia dos dados permite
avaliar a qualidade deles para uma
aplicagdo

* Erros introduzidos por defeitos nos
dados tendem a se tornar mais graves
quando propagados

* O nivel de detalhe da proveniéncia
determina com que grau a qualidade dos
dados pode ser estimada



Proveniéncia em experimentos

in silico

i1i-201102281EHWP25EX8.tcoffeeStockholm iii-201102281EHWP25EX9.tcoffeeStockholm

Responsabilidade

doa o
o_:.‘.om".""' - _‘,‘_q
O



Formas da proveniéncia

- mass = 200

D e r. i Vagao hase / mass = 200

- decay = ZZ

workflow, roteiro, ou consulta.

mass = 200 =

— Representagdo de um caminho, - R —
\ %/ stabiljghy 3

— Associagdo entre itens (grafos) ﬁ#-

— Geralmente é uma explicagdo event A8 ety = 1
(2W1H =when, who, how) =
— Centrada ho processo — mass =3 &
~ plot =1 ht = v
A nOTGQGO :1ez::sasy==2v¥ °
— Anexado gos items ou colegoes plot.= 1
de dados ( estruturado ou semi ou e,

texto livre )

— Geralmente € uma explicagdo (
5W1H = why, when, where, who,
what, how)

— Centrada no dado

Fonte: Knowledge and Provenance (Goble, 2003)

mass = 200

mass = 200
decay = WW
stability = 1
LowPt = 20
HighPt = 10000

mass = 200
decay = WW
stability = 1
event = 8

mass = 200
decay = WW
stability = 1
plot =1




Proveniéncia em Tempo Real

» Uso da proveniéncia em tempo real
possibilita andlises mais precisas e uma
resposta mais rapida durante a execugdo
do experimento

— As derivagoes que ocorrem durante a
execucdo do workflow devem estar
disponiveis assim que os dados forem
produzidos

Dados especificos de dominio também sao necessarios




A Survey of Data Provenance in e-Science

YogJasn L. Simmhan Beih Plae  Dannis Sannan
Compuier Bosnoe Departrsnl
Indlara Uriversty, Eloominglors I 47 408
{¥simminan, plala, gamnang@cs Indlana.edu
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Susan Diavidson,
Sarah Coban-Bowmlakia, Anat Fyal
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Taxonhomia de Proveniéncia

— Ah-hoc
— Manual
— Automatic
Workflow External —
e :i Actgitsy ——1 Sk j InveEsion Anno}ation
] . .
| Tracing | [ Levels | | Mechanism || Technique Vlslual A'l:" I Qulery || Browse |
L 1 1 ]
I |
Capture Access
I J
1
’ Provenance Characteristics |
[ 1
Subject Storage
|
| 1 1 1 1
Orientation [ [ Granularity Scalability Coupling \ \ Archiving \
[ : ] ‘. \ Seqs of Delta
~ Process . < = .
L Daln [ ég;rse Centralized || Distributed | | Time-Stamp
| -
Phase Heterogeneous | 1 None \ Persistence \
» _ Homogeneous \ quse
Composition (Prospective) — High — Relational
Execution (Retrospective) — XML
Analysis

— OWL
Semistructured




Taxohomia de Proveniéncia

Workflow —
Eager

o ' External — -
T Activity ——— Sicinal Invglion
0S. —] T - -
Tracing L&gls Mechanis sual | y| Query H Browse \
I [} L ] ]
1 ‘
Capture

Classificar a proveniéncia
~  em ftermos de o que,
quem, onde, como e por
que e ainda que dado
pode ser capturado
durante as fases do ciclo

de vida do experimento {2

h

Orientation | 'S

Archiving \
p-— L Seqs of Delta
L 2~ /|| Distribtted Time-Stamp
m HeteMgeneous | = \Persistence \
) Homogeneous — quse |
— Comg (Prospective) High — Relational
Exec (Retrospective) - XML
— Analysis — OWL
— Semistructured




Taxonhomia de Proveniéncia

* Classificar como os dados de
proveniéncia podem ser capturados nos
sistemas de proveniéncia.

Ah-hoc
E Rﬂanual _
utomatic
Eager — hiﬂi}cfgw External |
CTvI - ,
Lazy 0.S. Internalq |nVE:'SIDn Anno’fatmn
I
Tracing Levels | | Mechanism || Technique

| | | Composicao
& Execucao

Cruz, S.M.S. ; CAMPOS, M. L. M. ; MATTOSO, M. L. Q. . Towards a
Taxonomy of Provenance in Scientific Workflow Management Systems. In:
IEEE SWF, 2009, Los Angeles.




Taxohomia de Proveniéncia

* Formas de registro e armazenamento
dos dados de proveniéncia.

Scalability Coupling Archiving
| : | i: Seqs of Delta
Centralized || Distributed _I Time-Stamp
Heterogeneous _| — None | parsistence
Homogeneous — — Loose _
— High — Relational

XML
— OWL
— Semistructured

Execucado

Cruz, S.M.S. ; CAMPQOS, M. L. M. ; MATTOSO, M. L. Q. . Towards a
Taxonomy of Provenance in Scientific Workflow Management Systems. In:
IEEE SWF, 2009, Los Angeles.



Taxohomia de Proveniéncia

» Descreve as formas de acesso aos dados e
repositorios de proveniéncia.

Visual || APl || Query || Browse

Access

Analise

Cruz, S.M.S. ; CAMPQOS, M. L. M. ; MATTOSO, M. L. Q. . Towards a
Taxonomy of Provenance in Scientific Workflow Management Systems. In:
IEEE SWF, 2009, Los Angeles.



Taxohomia de Proveniéncia

» Representagdo da proveniéncia em
termos de assunto e granulosidade.

I |
Orientation I_ Granularity

— Process
— Data

— Fine
— Coarse

Phase

m—— Ortogonal a

————

— Composition (Prospective)

Execution (Retrospective)

e tfodas as
fases

Analysis

Cruz, S.M.S. ; CAMPOS, M. L. M. ; MATTOSO, M. L. Q. . Towards a
Taxonomy of Provenance in Scientific Workflow Management Systems. In:
IEEE SWF, 2009, Los Angeles.



Representagdo de proveniéncia
com o PROV

* Padrdo W3C para representagdo de
proveniencia

» Baseado em 3 elementos principais:
— Entidade (Entity) ~
— Agente (Agent) W3v1
— Atividade (Activity)

* "aims the inter-operable interchange of
provenance information in heterogeneous
environments such as the Web”




O modelo de dados do PROV

WasDenwvedFrom

Entity |

WasinformedBy

Used

WasAttributedTo

Agent

[

ActedOnBehalfOf

WasGeneratedBy

WasbdssociatedWith

Fonte: Sitio W3C PROV
www.w3.org/ TR/prov-dm/



Exemplo de utilizagdo do PROV

role=
contributor

wasGeneratedBy - WDprmr ™
\_dm20111215 )/

—
|

edit] |-

. type=docu
j =aditl ) \
role=editor WPE I'Irg version =2

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/



Exemplo de utilizagdo do PROV

ole=

contributor

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/



Relacionamento used

prm used
Entity = =€======---- Activity

rov.entity
w ‘/I'm qualifiedUsage

Usage
l prov:atTime
xsd:dateTime

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasGeneratedBy

prov:wasGenerated By

Activity drmmmmmem e Entity
rov:actvity N |
\K " A]“ qualfiedGeneration
Generation
i prov:atTime

xsd:dateTime

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasInvalidatedBy

.. prov:wasInvalidatedBy ‘
Actvity e mmmmememeemmme—————— Entity

prov:actvity /
prov:qualhfiedInvalidation

Invalidation
‘L prov:atTime

xsd:dateTime

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasInformedBy

prov:wasInformedBy

Activity e e il Activity
prov:activity
prov:qualifiedCommunication
Communication

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasStartedBy

prov:wasStartedBy
------------------- Activity

&
prov:entity
prov:quahfiedStart

Start
‘L prov:atTime

xsd:dateTime

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasEndedBy

prm wasEndedBy

Enbity |€-———---———====——=-d Activity
prov:entity
prov:qualifiedEnd
l prov:atTime

xsd:dateTime

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasDerivedFrom

prov:wasDerivedFrom

provientity | Derivation prov:qualifiedDerivation

Prm*:had[fsagt:/ l \frm'hadf.}eneratiun

Usage Activity (Generation

prov:hadActivity

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/



Relacionamento actedOnBehalfOf

w agent

Delegation

prov: acteanEehalﬂ]f
prov:qualifiedDeleg

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento wasAttributedTo

Attribution

prﬂW ‘Tﬂliﬁedﬁttrihutiﬂn

prov:wasAttributedT o

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Relacionamento
wasAssociatedW.ith

prov:agent Lp(mualiﬁedﬁssn clation

Assorlation

prov:hadRole l l prov:hadPlan

Role Plan

Fonte: Sitio W3C PROV www.w3.org/ TR/prov-dm/




Arquitetura genérica para
captura de proveniéncia

eventos /-\

Andlise

Consulta

Exploragdo

Anotagdo

Metadados - -

Repositorio




Mecanismos de Captura

* Atrelados a mdquina de execugdo de
workflows

— Taverna

Centralizados
— VisTrails

— Kepler
- SciCumulus

» Desacoplados da maquina de workflows

— PASS
— PASOA Distribuidos
— Karma




Proveniéencia ho Taverna

List-structured
KEGG gene ids:

:- iﬁr’;ll‘iffiﬂ":? in- L;t‘; ---------- :
: P / [ [ MMu:26416 ],
: A [mmu:3287881]]

list_of genelDList

genes_id_list

get_pathways_hby_genes

attachmentList return

string genes_id_list
getFPathwayDescriptions getCommonPathways
return | attachmentList attachmentList | return
string

getPathwayDescriptions2

return attachmentList

! Worldlow Oufputs

/[ path:mmu04010 MAPK signaling,
v . path.mmu04370 VEGF signaling ]

[[ path:mnk04210 Apoptosis, path.mmu04010 MAPK signaling, ...], *

[ path:mmu04010 MAPK signaling , path.mmu04620 receptor, ...] |

paths_per_gene commonPathways




Proveniéencia ho Taverna

List-structured
KEGG gene ids:

e / [ mmu:26416],)
: A (mmu:32878 D

list_of genelDList

"""
e

genes_id_list

get_pathways_hby_genes

attachmentList return

string genes_id_list
getFPathwayDescriptions getCommonPathways
return | attachmentList attachmentList | return
string

getPathwayDescriptions2

return attachmentList

! Worldlow Oufputs

: path.mmu04010 MAPK signaling,
v . path.mmu04370 VEGF signaling ]

e Rooo :

([ path:mmL\O4210 Apoptosis, path:mmu04010 MAPX signaling, ...])
[(path:mmu04010 MAPK signaling , path:mmu0462Q Toll-like receptd

paths_per_gene commonPathways

/—




Proveniencia no VisTrails

Workflows

Arvore
de @5 ¢ @b
Versbes ‘ - t:y




Proveniencia no VisTrails

Workflows

Arvore

de ®¢\©
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©
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Proveniencia no VisTrails

: - Workflows (.
Arvore N s Usuario
de
Versoes
marta
danielcmo
danielcmo
kary

kary



r

Provenién

066

Provenance Browser -

ia ho Kepler

R0207_090634_2.trace

- - )
—[—Eo'Hec‘honH Invocations —

¥ O Project (73)
¥ O Project (77)
¥ O Nexus (245)
(O CharacterMatrix (24
) Tree (254)
b O Fasta (195)
> O Fasta (94)
¥ O TexiFile (257)
@ SrringToken (260)
> O TextFile (82)
b O Fasta (145)
. StringToken (80)

Y ; e BE

@ show deleted C hide deleted

- -
back | forward 2
Data token:
StringToken (260)
Label:
Object ID:
68
Inserted by:
ComposeNexus (1)
Deleted by:

TextFileWriter (2)

Ascerted dependencies:

Inferred dependencies:
Tree (254)
CharacterMatrix {248)
Parent collection:
TextFile (257)
Data value:
#MNEXUS[Written by Kepler/p
'Branchiostoma' ‘Anophe
MEKNNQITNNQRIKAAVPSIKFC
'Pongo_pygmaeus'
MKNNQITNNQRIKAAVF‘SIKFC:

T= L

™ show data viewer

- a

ollection History

Trace File |

- = - =

w Ty
5 u Y
e .
. n n
5 5 Y

Kepler

Output




Proveniéncia no
Chiron/SciCumulus

MaquinaDisporivel B
A 0.t
o MagquinaVirtualBucket MaquinaDisponivel MonitorArquive
- disponivel - rankMPJ - regex [
Bucket _ _ Vshdﬂ
- nome P i
1 - capacidade A - K MonitorWorkflow |
_ MaquinaVirfualBucket PoliticaSeguranga 0
publico “inicio —
Pais
- grouplD o] -m
- nome ProvedorNuvem |g B 0.1 | - descrigao
- disponivel T oome - permit )
_ - permiteTCH
- descrigao I  h
- URL
I ot ! ade
1 1 ] 0.~ 1 Workflow - tag
- descrigao
Localidade MéquinaVirtual Conta -tag _ estado
- tagExecugdo | 1 templat 1.0
~ nome - estado orl: nomelJsuarig ~ expDir - :ﬂ’?&:;ﬂ .
- abreviagao - DNSPUblica - senha - descrigan f -
- Reservedinstance | g - accesskeyT] _infeio - exrator Grupo fesquisa
T - Spotinstance | - secretacoesffiey Campo _firm - Inicio - nome|
Precificagac 0. - arquivoPEM ome | - fim - descrfféo
0. o 1 - nomeroCont _tipo
- precoPorHora . TipoMéquinaVirtual . P
- conversackuro Imagem 0.1 01 0.
- cenversacReal - nome 0.1 ! o. P —
- conversacDolar - nucleos -noms - dependency UsudrioGrupo
- Unidade - RAM 1 - dataCriagao Cavo [ Tnos
- awsiD -~ tipa 0 Usuaﬂ‘;rupa
1 - amilD 1 0.1
0.7 . | Relago 0.t
1 - - nome
Algoritmo Mvlor “arquio [ 4 -
SistemaOperacional home
SoftwareVersio d s
- nome Trome 0 - codigo . 01
- desenvolvedor - 32Bits - numeroVerséo - versao N
- verséo o 1 ..
- B4Bi N *
64Bits . 10 N 0
1.0 0.* 1. Valor Arquivo
i CloudActivity kil
- - valorNumérico - template
- ”“:“sm - valorTextual - instrumentado
- Bstado - ponteiroArquivo - nome
o+ | - workspace _ data
- comando ~ tamanho
- codigoSaida
SoftwareSO | ¢
- log
- disponivel — Softwarelnstalado - inicia
CloudActivitySoftware —fim 0.1
- comando | |
' - inhaComando _ caminho
' - caminho
'
'
i )
' '
' '
i '
I
' CloudActvitySoftware B> '
| '
' '
! Sofwarg nstalado B> '
’
i
I
i
'

H
dsofwareS0



Proveniéncia ho

Chiron/SciCumulus

—
i

]

MaquinaVirtual

— =1
- estado I
- DNSPublico

- Reservedinstance
- Spotinstance

Localidade
fffff
abreviagdo
1
Precificagao
- precoPorHora TipoMaquinaVirtual
onversaoEuro -
- conversaoRea - mr:—,—
- conversaoDolar - ;:] ;305
- unidade B B
- awslD
]
SistemaOpera al
Plataforma
e SoftwareVersao
= - nome ) A
desenvolvedo - 32Bits - numeroVersao
ErEee - B4Bits

A

~ Especifico

para nuvens

Este tipo de informagdo pode ser usado para

fins além da reprodugdo e validagdo




Proveniéncia no
Chiron/SciCumulus

- inicio
- fim

qo»

GrupoPesquisa

- nome
- descrigéo

UsuaridGrupo

0+

Usuario

- nome
- afiliagao

- encerego
- email 1.
- userhlame
- senha

1.

UsuarioRegistrado

- chave

a oo
0.*
1T 1
0. ! Atividade
Workflow - tag
- descrigao
-fag - - estado
- tagExecugéo L
_ expDir - template
P - - comando
- descrigéo W - exrator
- inicio -
Campo _fim - inicio
1.% - fim
- nome
- lipo
0.1 10.1]0.1
e - dependency UsuarioGrupo
- ativo
i 0
1 Relagao
- nome
[ V@r - arquivo
) | 0.1
1 0
Val i
CloudActivity alor Arquivo
i - valorNumérico - template
. nutmgro - valorTextual - instrumsntado
- estado - ponteiroArquivo - nome
- workspace ~ data
- comando  tamanho
- codigoSaida
- log >
- inicio 0
~fim (1] |




Consultas de Proveniéncia no SciCumulus

« "Recuperar, por ordem crescente de

identificador dos workflows as atividades

relacionadas a cada workflow e as cloud
activities associadas a cada atividade”

SELECT w.tag,

w.description

a.tag,

t.workspace
from hworkflow w, hactivity a, hactivation t
where w.wkfid = a.wkfid
and a.actid = t.actid

order by w.wkfid

SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003
SciPhy-60003

Phylogeny using RAXML-+align
Phylogeny using RAXML+align
Phylogeny using RAXML+align
Phylogeny using RAXML+align
Phylogeny using RAXML4align
Phylogeny using RAXML4align
Phylogeny using RAXML4align
Phylogeny using RAXML-+kalign
Phylogeny using RAXML-+align
Phylogeny using RAXML4align
Phylogeny using RAXML+align
Phylogeny using RAXML+align
Phylogeny using RAXML+align
Phylogeny using RAXML4align

raxml
raxml
raxml
raxml
readseq
readseq
readseq
readseq
readseq
mafft
mafft
mafft
mafft
mafft

frootfexpfraxml/4/
frootfexp/raxml/3/
[frootfexpraxml/2f
frootfexpraml/1f
[frootfexpfreadseq/fsf
[rootfexp/readseqf4f
[frootfexpfreadseqf3f
frootfexp/readseqf2f
frootfexp/readseq/1f
frootfexp/mafft/2f
frootfexp/mafft/3f
frootfexp/mafft/4f
frootfexp/mafft/1f
frootfexp/mafft/s/



Consultas de Proveniéncia no SciCumulus

« "Recuperar, por ordem crescente de execugoes dos workflows,

as datas de inicio e término, tags dos workflows, bem como o
nome de todas as atividades associadas e que ndo contenham
nenhuma cloud activity que executou com erro”.

SELECT w.tag,
a.tag, MafftAdaptive maffts 0 1 Jrootfexp/maffts/47/
t.exitstatus, MafftAdaptive maffts 0 1 Jrootfexp/maffts /62
t.processor, MafftAdaptive maffts 0 2 Jrootfexp/maffts/ 77/
t.workspace, MafftAdaptive maffts 0 1 Jrootfexp/maffts/ 105/
t.status, MafftAdaptive maffts 0 2 Jrootfexp/maffts/ 120/
t.endtime, MafftAdaptive maffts 0 1 Jrootfexp/maffts/ 136/
t.starttime, MafftAdaptive maffts 0 2 Jrootfexp/maffts/ 143/
extract (‘epoch' from (t.endtime-t.starttime))| |'," as duration Mafftadaptive maffts 0 2 Jrootfexp/maffts/ 164/
from hworkflow w, hactivity a, hactivation t MafftAdaptive maffts 0 1 Jrootfexp/maffts 186/
where w.wkfid = a.wkfid MafftAdaptive maffts 0 2 Jroatfep/maffts 200/
and a.actid = t.actid MafftAdaptive maffts 0 1 Jroatfesm/maffts/ 1/
and not exists (select * from hactivation a2 MafftAdaptive maffts 0 1 frootfexp/maffts/3/
where a2.actid = a.actid MafftAdaptive maffts 0 2 Jrootfexp/maffts/2/
and a2.exitstatus <> 0) MafftAdaptive maffts 0 1 frootfexp/maffts/4/

order by w.wkfid

FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED

1 7 P~ ~1 r~1 7 7 1 7 7 T et e e



Karma

http://www.extreme.indiana.edu/karma

Mecanismo de Captura: cada servigo envia
dados de proveniéncia a um servigo central

Modelo de Dados:

— Retrospectiva — grafo representado em XML
— Prospectiva — BPEL

Minimiza sobrecarga de captura
— Desacoplado da mdquina de workflow C{ \
Q Q




PASS

* http://www.eecs.harvard.edu/syrah/pass/

* Mecanismo de Captura: cada servigo
envia dados de proveniéncia a um servigo
central




Proveniéncia em tempo real

Por que dados de proveniéncia em tempo real sdo
importantes?

Proveniéncia :

Especialmente em
ambientes de nuvem



PROV-Wf

* Extensao do PROV para representacao de
proveniéncia em workflows cientificos

* Relaciona elementos do modelo estendido
com os elementos do PROV por meio de
estereotipos da UML

* Proposto no workshop BigProv do =
EDBT/ICDT 2013 epBIHT
h =d




PROV-Wf

<<WasAttributedTo>>

l“f\'
<<Used>> <<WasEndedBy>> <<WasStartedBy> >
<<Plan>> < <Activity> > 1
Workflow 1 1.* | Execute workflow
1.x <<Used>>
1 1 L7 <<Entity>> | 1 1.r < <Entity>> 1
<<HadMember>> | _FileType File 1 <<WasGeneratedBy> > ‘ d <<WasAssociatedWith> >
<<WasDerivedFrom>> <<Wasinformedty>>
<<HadMember>> 1* <<Agent>>
- 1 1 Scientist
— 1.5
< <Activity>> 1
Execute activity | 1
L» 1 L1 |y . < <ActedOnBehalfOf> >
3 1.* <<Used>> <<WasEndedBy> > <<WasStartedBy> > -
<<Plan>> 1 1.
WACtivity — "
<<Agent>> | 1
L <<Used>> Maching
B 1 1 1 <<WasGeneratedBy>>
< <Entity>> - < <Entity>> <<Used> >
RelationSchema | <<WasDerivedFrom>> Relation
<<HadMember> > 1*
1 1 - < <WasAssociatedWith> >
<<WasGeneratedBy> >
1 1.% 1
<<HadMember>> <<Entio < <SoftwareAgent>>
=
1. value Program
<<HadMember>> 1.7 i 1.%
<<IIE=;:I|:1Y>> 1 < <WasDerivedFrom> > 1.%
<<WasAttributedTo>>




PROV-Wf

<<WasAttributedTo>>

<Used>> <<WasEndedBy> > <<WasStartedBy> >

“:: { PI an :"‘ } < <Activity>> 1

1.# | Execute workflow |

e 1.7 <<Used>> )
Wﬂrkﬂﬂw < <Entity>> 1 1.r < <Entity>> 1
| 1 <<WasAssociatedWith> >

FileType File 1 <<WasGeneratedBy> >
<<WasDerivedFrom> >

< <WaslInformedBy>>

<<HadMember>>

<<Agent>>
Scientist

< <ActedOnBehal fOf > >

< <Activity>>
Execute activity

<<Used>> < <WasEndedBy> > <<WasStartedBy>
<<Plan>> L .
WACtivity <ol
<<Used>> Maching
1 1 1 <<WasGeneratedBy>>
| 1.7 <<Entity>> - <<Entity>> Used
RelationSchema | <<WasDerivedFrom>> Relation <<Used>>
<<HadMember>> 1
1 1 - < <WasAssociatedWith>>
<<WasGeneratedBy> >
2 1
<<Hadvember>> § - < < Entity> > < <SoftwareAgent>>
<<HadMember>> LA <<Entity>> | 1 . value Prog ram
Field < <WasDerivedrrom== |
<<WasAttributedTo>>




Mapeamento no PROV-Wf

VisTrail.ID
VisTrail.Name
Module.Name
Module.ID
Parameter.Alias
Parameter.Type

Parameter.Val

Workflow.ExecTag
Workflow.Tag
Activity.Tag
Activation.ID
Field.Name

Field. Type

Value.Val

Execute Workflow.ID
Workflow. Name
WACctivity. Name
Execute Activity.ID
Field.Name
Field.Type

Value.Val



Uso do PROV-WT

SELECT fl.name, vl.value, f2.name, v2.value
FROM workflow w, activity a, executeActivity ea, relationschema rs, relationr,
field f1, field f2, Value v1, Value v2

WHERE a.wkf_id = w.id AND ea.act_id = a.id A e e

AND r.rel_id = rs.id AND r.ea_id = ea.id e e

AND f1.rel_id = rs.id AND f2.rel_id = rs.id e e

AND v1.uf_id = f1.id AND v2.uf_id = f2.id R e '
AND rs.name = “Relation MSA” & /
AND f1.name = “BIO_SEQ” =N

AND f2.name = “TAXON” K

AND a.name = %PARAM_ACT_NAME% /?? AN

AND w.tag = %PARAM_WF_NAME%




Roteiro do Tutorial

Motivacado

Workflows Cientificos
Nuvens de Computadores
Proveniéncia de Dados
Maquinas de Workflow para Nuvem
Aplicagdo de Proveniéncia em e-Science
Demo




Maquinas baseadas em Hadoop

Framework para execugdo de aplicagoes em
grandes clusters (virtuais ou nao)

Fornece funcionalidades tanto de
confiabilidade e movimentacdo de dados.

Implementa o paradigma computacional
chamado map / reduce

— Cada aplicagdo ¢é "dividida” em muitos pequenos
fragmentos, cada um dos quais podem ser
executadas ou reexecutado em qualquer né no

cluster.
o TEREED




Hadoop

» Desacoplado do conceito de workflow

« Escalonamento ndo leva em consideracdo
a estrutura do workflow

» Ndo captura proveniéncia de forma
nativa
— Complementos para captura sdo hecessdrios




Metadata_,opé"'{ Namenode

Arquitetura do Hadoop

HDFS Architecture

Read Datanodes

Metadata (Name, replicas, ...):
/home/foo/data, 3, ...

_ | ([
L] ]
] [ ]
- \
“\/”

|
% = Replication 0 O []

Block ops

Datanodes

Blocks




Nephele

Arcaboucgo para processamento paralelo

em nuvens

Aloca e desaloca mdquinas virtuais
dependendo do comportamento do Job

Ndo possui proveniéncia associada

Paralelizagdo explicita

— Tarefas sdo designadas como
"parallelizable”

o o ©
W
W/Nephele



Nephele

o g ©
Client .ﬁe;hele

Public Network (Internet)

Compute Cloud

Master

Private / Virtualized Network

P

Cloud Controller

Q
(@)
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o
o
e
wn
i
-
Q
e
IE
W
Lo
Q
al




Pegasus

*Financiado pela NSF/OCT em colaboragdo com o
grupo do escalonador CONDOR de UW Madison

» Distribui atividades em paralelo em ambientes

distribuidos
Captura os dados de proveniéncia %ﬁi‘
Escalabilidade

— Big Data (kB to TB)
— Quantidade de tarefas (1..10° tarefas)




Pegasus

» Re-executa tarefas que falharam
automaticamente

 Pode executar nos mais diversos
ambientes

—Laptop o——r(0 o
— campus cluster O ?/
: L R
— grid . | 8=
oeo (000)\ 000\ =
\OOO OOOMOOO,

\‘/\./\./




Pegasus

Virtual Machine Image :—l

Repository (VMIR) ‘
Submit Host T FG site
wer— node ( VM+startd )
1N [ ] (VM-+startd )
manual
Pegasus WMS provi-

sioning |—» another FG site
DAGMan —— node (_ VM+startd )
Condor '[ ypt ] - (VM+startd )

( collector |4

Provisioning ———»

Job-related ——»

Fonte: pegasus.isi.edu/presentations/



SciCumulus

» Uma maquina para execugdo de
workflows para nuvem que tem como
objetivo conectar o SGWfC com o
ambiente de nuvem para oferecer apoio
a execucdo de workflows cientificos

— Middleware Hydra
— Motor de execucdo Chiron

OLIVEIRA, D.; OGASAWARA, E.; BAIAQ, F.; MATTOSO, M. L. Q. . SciCumulus: A Lightweight Cloud Middleware to
Explore Many Task Computing Paradigm in Scientific Workflows. In: The 3rd IEEE CLOUD 2010, Miami. Proc. of

the 3rd IEEE CLOUD, 2010. p. 378-385



Arquitetura

Camada
Cliente

Camada de Distribuicao

| Download

™

Intermediario de
Execugdo

Camadade
Execucao

Controlador da

Explorador de
Parametros

Dados

Fragmentador de

Encapsulador

Escalonador

Instancia

Configurador do
Ambiente

Executor

APl de
Nuvem

-----
-----

Camada de Dados

w
fea,

........
-------

Repositorio de
Proveniéncia

¥

Agente de

Captura

Sistema de

Arquivos
Compartilhados

ScilLightning

SciMultaneous

tinlenls

ciCumulus-ECM




validacao, verificacao
e publicacdo dos
resultados

’

especificacado do workflow
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Q (N

download de dados

da nuvem
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monitoramento da execucao
na nuvem

(7
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configuracao
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execucao

Q.

2

s

(5

o

transferéncia de dados

* para a nuvem

Configuragéo do cluster

virtual

execucao distribuida e
paralela do workflow



Modelo Algébrico

« O SciCumulus segue o modelo algébrico

proposto por Ogasawara et al. (

011)

— Atividades consomem relagoes

— Cada relagdo é composta de tuplas e atributos
(parametros das atividades)

— Execugdes de atividades consomem tuplas

* Os operadores da dlgebra Invocam programas:

— Map (1:1)

— SplitMap (1:n)
— Reduce (n:1)

— Filter (1:0-1)

OGASAWARA, E. ; DIAS, J. ; OLIVEIRA, D. ; PORTO, F. ;
VALDURIEZ, P. ; MATTOSO, M. L. Q. . An Algebraic
Approach for Data-Centric Scientific Workflows.
Proceedings of the VLDB Endownment, v. 4, p. 1328-
13369, 2011.



Relacoes como o modelo de dados
para consumo e produgdo

* Relagoes sdo definidas como um conjunto de tuplas
de tipos primitivos (inteiro, string, etc) ou tipos
complexos (e.g. ponteiros para arquivos)

« Exemplo: R(R)

RID CaseStudy sdat ddat
1 U-125 U-125S.DAT U-125D.DAT
1 U-127 U-127S.DAT U-127D.DAT
2 U-129 U-129S.DAT U-129D.DAT

* R = (RID: Integer, CaseStudy: String; SDat: FileRef, DDat: FileRef)




Split Map (SplitMap)

T «— SplitMap(Y, a, R)

R RID RdzZip
1 Projectl.zip
2 Project2.zip

T « SlipMap(extractRD, ‘RdZip’, R)

L 1-

RID Study sdat ddat
1 U-125 U-125S.DAT U-125D.DAT
1 U-127 U-127S.DAT U-127D.DAT
2 U-129 U-129S.DAT U-129D.DAT




Reduce Activity (Reduce)
T «— Reduce(Y, g4, R)

R | RID Study SsSai DdSai MEnv
1 U-125 U-125Ss.SAlI | U-125Dd.SAl U-125.ENV
1 U-127 U-127Ss.SAl | U-127Dd.SAl U-127.ENV
2 U-129 U-129Ss.SAlI | U-129Dd.SAl U-129.ENV

T < Reduce(CompressRD, {‘RID’}, R)

T RID RdResultZip
1 ProjectResultl.zip
2 ProjectResult2.zip




SRQuery Activity
T «— SRQuery(qry, R)

R | RID Study SsSai Curvature
1 U-125 U-125Ss.SAl 1.5
1 U-126 U-126Ss.SAl 0.9
— 1 u-127 U-127Ss.SAl 1.2

T <« SRQuery(."-RID, Study, SsSai, Curvature(oCurvature>1(R)) ’ R)

T RID Study SsSai Curvature
1 U-125 U-125Ss.SAl 1.5
—> | 1 U-127 U-127Ss.SAl 1.2




Execucdo baseada em relacoes

ID Doc
Relagao de P 1 | genel3.hmmin
entrada 2 | gene27.hmmin [=TTTTTTssss=ssss :
eee E
n geneN.hmmin \ 4
Operador T <— /\/]ap( M, R)
| i
e —— 1 ' Instrumentacdo
\ 4 \ 4
[# /exp —file genel3.hmmin
N Invocacdo do
ID Doc eval [\ Programa

Nuvem

Relacdo de 1 genel3.hmout 1 eval

T
s 2 ene27.hmout
Saida g 1 @
4_

n geneN.hmout 2.7 Resultados

|
13 --@ Extrator de Dados




Estratégias de Execucdo

* First Tuple First (FTF)
* First Activity First (FAF)

FTF:
{<x11 x4>l <x2/ X5>, <x3l X6>}

FAF:
{<x1>,<x2>,<x3>,
<x4>,<x5>,<x6>}




Workflow como uma
expressdo da dlgebra

Workflow Expressoes algébricas

(2)
(3)
(4)

(5)




Detalhes de Implementagdo

Java Versdo 6 Update 15

HSQLDB

Drivers JDBC

MPJ - arcabougo de paralelismo em Java
PostgreSQL versdo 8.4.6

Cadigo disponibilizado em:
— https://sourceforge.net/projects/scicumulus/



Representagdo dos Workflows

<?xml version="1.0" standalone="no"?>
<SciCumulus>
<database name="scicumulus_adaptive" server="mp4-4.dyndns.info"
port="5432" username="scicumulus" password=">*******xxk*x1 [>
<SciCumulusWorkflow tag="filogenia" description="This is a test using anflex."
exectag="Experimento Kary/200 organismos - Adaptive" expdir="/root/exp">
<SciCumulusActivity tag="mafft" description="mafft" type="MAP"
templatedir="/root/exp/template_mafft" activation:"experiment.cmd">
<Relation reltype="Input" name= "A" filename="parameter.txt" />
<Field namef"NAME" Iy
<Field nameq4"FASTA FILE'F&ype g />
<Relation reltype="Output" name= "C" filepame="output_mafft.txt" />

<Field name="NAME" type="strf NAME;FASTA_FILE

<Field name="NUM_SEQ" type: g;ggmgm;aggg
<Field name="FASTA_FILE" ty| G3'0rTHOMCL 2034

<File filename="experiment.cmd| c4:0RTHOMCL1896
</SciCumulusActivity> G5;,0RTHOMCL2035

_ G6;0RTHOMCL 1897
< 1
/SciCumulusWorkflow> G7:0RTHOMCL2036

</SciCumulus> G8:0ORTHOMCL1898

G9;0RTHOMCL2037
G10;,0RTHOMCL1899




Representagdo dos Workflows

i | E | database : <None>

E | sciCumulus

oA [ E | sciCumulusWorkflow

(A | name : string
(A | server : string
(A | port : unsignedShort

(A | username : string

(A | password : string

i E | File

o= LE] Relation
,Ja i [E | SciCumulusActivity

(&] tag

(A | description : string

(& type

(A | templatedir : string

: string

: string

(A ] activation : string
(A] tag : string
(ﬂ description : string
@ exectag : unsignedByte

@ expdir

: string

(A | filename : string
: <None>

(A | instrumented : boolean

o2 ;= [E] Field
(A ] reltype : string

: =None=>

(A | name

: string
(A | filename : string

(A | dependency : string



Componente extrator de dados

e Como extrair dados de diferentes
formatos (e.g. bindrio, Fasta, HDF5, etc.) ?

» Componente extrator (baseado na dlgebra)

— Invoca um programa externo (definido pelo
usudrio) que analisa os arquivos produzidos e
extrai os metadados de interesse

— Encapsula regras de extragdo que sdo
dependents de dominio

— Relagdes possuem dados da execugdo com
dados do dominio



Extracdo de dados de dominio

<SciCumulus>

BECUMUGSWorkTIow fag="SeTEval ™de

<Relation reltype="Input" name= r-l in 1" filed
<Relation reltype="Output" name="rel out 1" ﬂlename—"output_step_l.txt"/> I
<File filename="experiment.cmd" 1nstrumentedT"true"/>

Matabase name—"scicumulus" server— "mp4-5b.dyndns.info" port="">5432" [P mm mm mm s s . s s s - v |

=M ERT CXectan=Scievol' expdir="/scigvol/'=
<SciCumulusActivity tag—"MSA"|act1vat10n—" /experiment.cmdf 'extractor—" /extract msa.cmd']>

Ame="nput step, TXOE =TT =T m—————

</SciCumulusActivity>
</SciCumulus Workflow>

SCLIRION=

</SciCumulus>
1
k file k file
>\/ >
1| genel3.hmmin da 1| genel3.hmmout

./experiment.cmd

./extract_msa.cmd

Tp, Tp,
k file e-value score fasta_ID fasta_description taxonomy | is_valid
1| genel3.hmmout | 3e-251 | 838.3 16751882 6-phosphogluconate | Monosiga | True -
2 dehydrogenase brevicollis
Tps TR —

3 &

./extract_msa.cmd

\
g oo
] _ O

I ———

Provenance Repository



Extracdo de Dados de Dominio

Query: 1i-201103012E4SG6XC1V —[-H-ﬂ-@gq——————l
E-value score §equence -Descrlption m—————————— Nome do arquivo
3e-251 838.3 167518822 hypothetical protein [Monosiga brevicollis]
3.5e-206 689.6 66816225 6-phosphogluconate deBydrogenase [Dictyostelium discoideum]
1.5e-153 516.1 290997790 6-phosphogluconate delydrogenase [Naegleria gruberi]
2.5e-141 475.8 1pP4476751 6-phosphogluconate delpydrogenase [Paulinella chromatophora]
2.6e-141 475.7 2R4000295 6-phosphogluconate dellydrogenase [Thalassiosira pseudonana]
5.9e-140 471.3 209121442 G6PDH/6PGDH fusion prdtein [Phaeodactylum tricornutum]
8.3e-139 467.5 221059365 6-phosphogluconate de#ydrogenase [Plasmodium knowlesi]
2.2e-133 449.6 1p4809822 o6-phosphogluconate deljydrogenase, put. [Plasmodium falciparum]
1.4e-132 446.9 oBALO4ALY O-phosphogluconate dellydrogenase [Plasmodium berghei]
4.2e-67 231.0 84999608 6-phosphogluconate deh¥drogenase [Theileria annulata]
1.8e-47 166.3 71032151 6-phosphogluconate dellydrogenase G6PDH [Theileria parva]
1.2e-42 150.4 2239977’4‘predicted_protein [Thajassiosira pseudonana]
3.5e-41 145.5 7091732% hypothetical protein [Rlasmodium chabaudi]
8.4e-37 131.1 71661909 6-phosphogluconate deh¥drogenase [Trypanosoma cruzi]

|

Valor produzido por
ferramentas do

workflow (NCBI)

Obtido em servicos
ol Web de terceiros




Consulta utilizando dados de
dominio

* Quais sequencias dadas como entrada ndo fazem parte de
um gene especifico?

SELECT S.NCBI_Ref_Sequence

FROM Task T, Hits H, MSA_CONVERTED M2, MSA M1,
SEQUENCE_GROUP 56,
SEQUENCE S,

ORGANISM O, SPECIE SP, GENUS G

WHERE T.taskid = H.taskid AND H.msacid = M2.msacid
AND M2.msaid = M1.msaid AND M1l.sgid = SG.sgid
AND SG.sqid = S.sqid AND S.orgid = O.orgid
AND O.spid = SP.spid and SP.genid = G.genid
AND T.exitStatus = O /* No error */
AND G.genus = "PLASMODIUM"




Roteiro do Tutorial

« Motivacado

« Workflows Cientificos

* Nuvens de Computadores
* Proveniéencia de Dados

* Mdquina de Execugdo SciCumulus
» Aplicagdo de Proveniéncia em
e-Science na Nuvem

« Demo
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especificacao do ow
S Apolo nas
. diversas
fases!

validacao, verificagéo
e publicacéo dos
resultados

travisferéncia de dados

* para a nuvem

\
% cdnfiguragao
I

Dadoide_ \ Configuragao do cluster
Proveniéncia ~ virtual

download de dados

da nuvem

180 ( ;

monitoramento da execucao
na nuvem

B ogg ug

B8 BB @@

execucao distribuida e
paralela do workflow




O uso da proveniéncia




Dimensionamento do Ambiente

Recursos sdo instanciados sob demanda
Varios tipos de maquinas virtuais
passiveis de uso

— Capacidade de armazenamento

— CPU

— Memdéria

— Largura de banda

 Variagdo de provedor para provedor



Dimensionamento do Ambiente

Recursos sdo instanciados sob demanda

Qual tipo utilizar?

Quantas maquinas instanciar ?
Forca bruta ?

— Memdria
— Largura de banda
* Variagdo de provedor para pro




Dimensionamento do Ambiente

Applied Mechanic s and Materials Vols. 411-414 (2013) pp 60-66
Online available since 201 3 Sep/03 at www.scientific. net

© (2013) Trans Tech Publications, Switzerland

doi: 104028/ www scientificnet/ AMM.411-414.60

FcodeFuture:
A Secure Cloud Computing Scal

Mingyue Lei" ?, Zheng Huang"®,

' State Key Laboratory of Networking szl

Scaling you
the Cloud

" Poor application performance causes losing customers or impacting
supply of resources will mversely lead to diseconomy. Thus, the thought of

y focuses on the economy (e.g. [1,2]). The CSP charges clients arrange from the property of
ties to the number of virtual machines they apply. The second kind of theory analyses the
enecks of different levels of applications (e.g [3.4]). The layers” performances will further affect
;aling strategies. Another kind of theory focuses on how 1o scale the resources in the pool (e.g.
.8]). They model daily behavior of customers and use approprate algorithm to calculate the
ximate number of the virtual machines demanded next period. Others may sum up the above to
a framework of the auto scaling system (e.g. [9,10]). But to the best of our knowledge, scarcely
f the current literature had considered about the security factor of the scaling model. Therefore,
aper will use the Proofs of Retrievability (POR) theories [11] to build an integral system model
ud computing scaling with safe storage capabilities.

order to achieve our security cloud computing scaling system, we divide our model into two
parts: Auto scaling and storage integnity verification. Further, we subdivide part one into three
tles: Load gencrator, Load balancer, Application servers. Similar, we partition section two into
modules: Key generator, File processor, Verifier and Prover. These modules will be introduced
Cr sections.,

Proposed Secure Cloud Computing Scaling Model




Dimensionamento do Ambiente

Dimensioning the Virtual Cluster for Parallel
Scientific Workflows in Clouds
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ABSTRACT cloud computing for scientific workflows. inch- d 201 3

Cloud computing has established itself as a sohd computational n?’edll’ﬁ? capabilities. In 20" _‘e
model that allows for scientists to use a series of distributed virtual S— : C
resources to execute a wide range of scientific s~

several cases, there is a demand &~ ifi
these exnar=- - n SClent

Orksho 3 arg ™ EXpensive mﬁastmcture elastically.
3 = ith ACM HPDC 201 17th, 2013 e orkflows tend to spend more time being analyzed than
wit v T U executed, generating idle computing time along the expeniment life-

NY, cycle. This elastic allocation of resources, on demand, provides a
new dimension for HPC applications.

New ererISIOn Etheurtual cluster to execute the
s wiGRY mparallelma\ beahardtashtoaccomphsh.w 1t 1s hard R )
to define and adapt the optimal number of virtual machines to be Some Scientific Workflow Management Systems (SWEMS) [11,12]
used. Most systems follow this manual configuration of the scientist bridge the gap between cloud environments and the management of
for the whole workflow execution, using adaptive techniques only scientific expeniments, such as, SciCumulus engine [4,13], Pegasus
in the presence of failures. Due to the huge number of options [14], Swift [15], and specifically for biomformatics, the
(\'1rtual machme tvpes) to conﬁzure a cloud environment, tbe combmanon °f Ta\ema and Galax\ named Tavaxy [16] In these




Dimensionamento do Ambiente

Dimensionamento leva em consideracao
caracteristicas do workflow

Histdérico de execucdo é utilizado

— Proveniéncia retrospectiva

— Caracteristicas do ambiente

Redugdo do fempo de execugdo e dos
custos
— Evita o super e o sub dimensionamento!
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SciCumulus-ECM

* Baseado em algoritmos genéticos

 Alimenta o algoritmo com os dados
historicos de proveniéncia

» Com uma base de proveniéncia de
tamanho médio (aprox. 100 execugodes
de workflows) o algoritmo apresenta
uma convergéncia rdpida

 Utilizacdo do arcabouco JGAP



Andlise da Execugdo Adaptativa Otimizando a
Quantidade de Mdquinas Virtuais
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— Adaptativo sem SciCumulus-ECM -=--Adaptativo com SciCumulus-ECM

400 arquivos
multi-fasta

Cendrio com
foco no
tempo de
execucgao

Org¢amento
limite de
Us$ 75,00



Processo de otimizacdo de workflows

Expressdes algébricas iniciais

N Geragdo do espago " /Regr'as de
de busca Wnsfor‘mag&o

l Expressdes algébricas equivalentes

Avaliagdo de

-l to D
estratégia de busca < \Modelo de custo

Si
m Procurar
mais?

ndo
expressdo algébrica tima




Transformagoes algébricas

(i - workflow - perspectiva de relagdes)

. Map . Filter .
(ii - workflow otimizado)

“ Filter ~M

« Garantia do esquema das atividades

 Similar a otimizagdo de consultas na dlgebra
relacional

 Antecipagdo do Filtro = Antecipagdo da selegdo




Escalonamento Adaptativo

* O ambiente de nuvem possui
instabilidades
— Falhas nas VMs
— Aplicagdo de atualizagoes
— Reinicializacoes
— Heterogeneidade das VMs

O escalonamento deve levar essas
caracteristicas em consideracdo



Escalonamento Adaptativo
- Aa;, VM)) =

a*(Tempo de Execugdo + Tempo de Transferéncia)
+

a,x Custo de Confiabilidade

-4+

az*( Vh x [Tempo de Execucgdo + Tempo de
Transferéncia] + Vt xQuantidade de Dados
Transferidos)

* A a; escolhida ¢ aquela que satisfaz f(a;, VM,) =
min ¥ VM; € VM {Aa; VM,)}



Escalonamento Adaptativo

- Aa, VM,) = "’0



Execugdo Adaptativa -
sem varia¢do na quantidade de VMs
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variagao ha quan
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Execugdo Adaptativa -
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Monitoramento

« Execugoes podem durar semanas ou meses
* Monitoramento in situ é inviavel

 Utilizagdo de redes sociais e computagdo
mével




SciLightning

« Servico de monitoramento de execug¢do de
workflows cientificos em paralelo

* 3 componentes principais:

— Sci
— Sci
— Sci

 Todo

_ightning Monitor
_ightning Social

_ightning Mobile
o monhitoramento é baseado nos dados de

proveniéncia gerados pelo SciCumulus

PINTAS, J.; OLIVEIRA, D.; OCANA, K. ; DIAS, J.. MATTOSO, M. L. Q. . Monitoramento em Tempo Real de Workflows
Cientificos Executados em Paralelo em Ambientes Distribuidos. In: VI e-Science Workshop (em conjunto com CSBC
2012), 2012, Curitiba. Anais do VI e-Science Workshop (em conjunto com CSBC 2012). Porto Alegre : Sociedade Brasileira

de Computagdo, 2012.
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SciLightning

Sweet2012SciPh

- Phylogeny using

O

¥

D

2 Bl @& 5:54 am

Error - Exitstatus 1. Activity mafft.
Task 4117. Duration
90.805000000000007 seconds.

The activity mafft has started in
02/03/2012 08:53:16 AM.

S

The activity r
Duration 27.

Detalhame
The file ORT

produced by U ¢

The file ORTHOMCL1311.mafft was
produced by Activity readseq.

The activity readseq has started in
02/03/2012 08:52:49 AM.



Recuperagdo de Falhas

Falha de VMs é um problema constante

O provedor garante a reposi¢do de uma
VM, mas ndo de seu contexto

O cientista ndo deve re-executar
atividades que ja foram executadas
ahteriormente

Proveniéncia fornece esse tipo de
informagdo de contexto da execucdo



SciMultaneous

« Servico de re-execucdo de atividades

 Explora caracteristicas da nuvem como
elasticidade por meio de duas
heuristicas

— H1: Redundancia de atividades
— H2: Monitoramento continuo

COSTA, F.; OLIVEIRA, D. ; OCANA, K. ; OGASAWARA, E. ; MATTOSO, M. L. Q. . Enabling Re-Executions of Parallel Scientific
Workflows Using Runtime Provenance Data. In: 4th International Provenance and Annotation Workshop, 2012, Santa

Barbara, CA. Proceedings of the 4th International Provenance and Annotation Workshop. Heildelberg : Springer Verlag,
2012.



Consulta de Proveniéncia

« "Recuperar, por ordem crescente de execugoes dos workflows,

as datas de inicio e término, tags dos workflows, bem como o

home de todas as atividades associadas e que contenham alguma

execu¢do com erro”.

SELECT w.tag,
a.tag,
t.exitstatus,
t.processor,
t.workspace,
t.status,
t.endtime,
t.starttime,

extract (‘epoch' from (t.endtime-t.starttime))| |',' as duration

from hworkflow w, hactivity a, hactivation t
where w.wkfid = a.wkfid
and a.actid = t.actid
and not exists (select * from hactivation a2
where a2.actid = a.actid
and a2.exitstatus <> 0)
order by w.wkfid

MafftAdaptive
MafftAdaptive

MafftAdaptive
MafftAdaptive
MafftAdaptive
MafftAdaptive

FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED

FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED
FINISHED

1 7 | 7  ~7 |~ | 3



SciMultaneous

SWEMS
SciCumulus




Visualizagdo

* A visualizacdo dos dados dos
experimentos € uma tarefa fundamental
de andlise

* Grande volume de dados

 Necessidade de associar metadados a
imagens e videos produzidos

« Necessidade de utilizacdo de ambientes
de visualizagdo como tiled walls displays
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Prov-Vis

Web Client

J ] http:/ /localhost:8080/ T

(< ) @ localhost:8080
N

Visualization o x

Provenance Visualization

File v JTools v {3 Help -
Workflow: ~  Activity:
id iteration matrixfile
1.0 felipe/subwp/128 _cores/runl/velocit)
10 1.0 felipe/subwp/128_cores/runl0/pressure U.Ug45 Options:
Track | [(Misualize | | Visualize on Tiled Wall
20 1.0 felipe/subwp/128_cores/rund7/drag_force 0.1751 R

Remote Application

TACL

DisplayCluster




PROV-Vis

Web Client

Visualization [ x

)i http:/ /localhost:8080/ Lt |

7 X

(« ) @ localhost:8080
R

Provenance Visualization

File + ATools v < Help

Workflow: v  Activity:

id :Iteration : matrixfile : I ”~
00 110 | falinas: ras/cunl aralocid gl
! 1 (WA .
1
. os de Proveniéncia
: i Track Visualize on Tiled Wall
20 :7,0 : felipe/subwp/128 cores/rund7/drag force 0.1751
[T

Remote Application



Roteiro do Tutorial

Motivacado

Workflows Cientificos
Nuvens de Computadores
Proveniéncia de Dados
Mdquina de Execugdo SciCumulus
Aplicagdo de Proveniéncia em e-Science
Demo




Demo SciCumulus

Utilizacdo do ambiente Amazon EC2

— Necessdrio que o usudrio possua uma conta
Imagem publica: ami-6e1a8907

Linux CentOS 5.5

SciCumulus

— java -jar scicumulus-core.jar O
/root/expSciPhy/machines.conf niodev MPI
2 /root/expSciPhy/scicumulus.xml



Download

Home / Browse | Science & Engineering / Bio-Informatics / SciCumulus [ Support

N
& I.'-Jullu.-"l
B _

Brought to you by: eogasawara, jonasdias, phydoop

Looking for the latest version? Download SciCumulusCore-0.1-SHAPSHOT . jar (6.8 MB)

Home
Name Modified
SciCumulus_compact.backup 2013-03-20

SciCumulusCore-0_1-SNAPSHOT jar 2013-03-20
SciCumulusDesktop-1.0-SNAPSHOT jar  2013-03-20

sciCumulus_xml 2013-03-20

Size
11.6 MB
5.8 MB

18.3 kB

6&7 Bytes

Downloads

0



Configuragdo do Workflow

= W= == ==
drwxr=xr=x
=MW=[====
drwxr=xr=x
d rws r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x

Bd Bd Pod Pd 0O B =t Bd =t

root
root
root
58l
root
oel
oel
oel
oel

root
root
root
games
root
games
games
games
games

2.1K
4. 8K
148
12K
4. 8K
4. 8K
4. 8K
4. 8K
4. 8K

S5ep
S5ep
Aug
Aug
S5ep
Feb
Feb
Feb
Feb

23
23

B

8
23
16
16
16
16

15:84
13:81
17:1@
@5:0e
13:18@
2813
2813
2813
2813

SciCumulus.xml

input

machines. conf

output

result bioscicumulus
template mafft

template modelgenerator
template raxml

template readseq



Configuragdo do Workflow

= W= == ==
drwxr=xr=x
=MW=[====
drwxr=xr=x
d rws r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x

Bd Bd Pod Pd 0O B =t Bd =t

root
root
root
58l
root
oel
oel
oel
oel

root
root
root
games
root
games
games
games
games

2.1K
4. 8K

148

12K
4. 8K
4. 8K
4. 8K
4. 8K
4. 8K

S5ep
S5ep
Aug
Aug
S5ep
Feb
Feb
Feb
Feb

23

15:84 SciCumulus.xml
s W pllnll]

° Definicdo do
23 Workflow

emplate_ma
2013 template modelgenerator
2013 template raxml

2013 template_ readseq

16
16
16



Configuragdo do Workflow

= W= == ==
drwxr=xr=x
=MW=[====
drwxr=xr=x
d rws r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x
O rw r=xr=x

Bd Bd Pod Pd 0O B =t Bd =t

root
root
root
58l
root
oel
oel
oel
oel

root
root
root
games
root
games
games
games
games

2.1K
4. 8K
148
12K
4. 8K
4. 8K
4. 8K
4. 8K
4. 8K

S5ep
S5ep
Aug
Aug
S5ep
Feb
Feb
Feb
Feb

23
23

B

8
23
16
16
16
16

15:84 SciCumulus.xml
13:81 input

17:18 machines. conf
B5:880 output

13 10~Fas XYY
2013] template mafft

templates das
atividades




Configuragdo do Workflow

<Hydra=
<fdatabase name="scicumulus" password="livre2@@88!" port="5432" server="ecZ-5@-17-187-164.compute-1.amazonaws.com" username="pos
<HydrawWorkflow description="Phylogenetic tree construction" exectag="exsciphy-2" expdir="/root/exp_S5SciPhy" tag="5ciPhy"=>

<Hydrafctivity activation="./experiment.cmd"” description="alignment" tag="mafft" templatedir="/root/exp_SciPhy/template_ma
<Relation filename="parameter.txt" name="A" reltype="Input" /=
<Relation filename="output_mafft.txt" name="C" reltype="0Output" /=
<File filename="experiment.cmd" instrumented="true" /=
<Field input="A" name="FASTA_FILE" output="C" type="string" /=

</HydraActivity=

<Hydradctivity activation="./experiment.cmd” description="Format Alignment" tag="readseq" templatedir="/root/exp_SciPhy/te
<Relation dependency="mafft" filename="outpui_mafft.txt" name="A" reltype="Input" /=
<Relation filename="output_readseq.txt" name="C" reltype="0Output" /=
<File filename="experiment.cmd"” instrumented="true" /=
<Field input="A" name="FASTA_FILE" output="C" type="string" /=

</Hydradctivity=

<Hydradctivity activation="./experiment.cmd” description="Search for models" tag="modelgenerator" templatedir="/root/exp_5
<Relation dependency="readseq" Tilename="output_readseq.txt" name="A" reltype="Input" /=
<Relation fTilename="gputput_modelgenerator.txt"” name="C" reltype="0Output" /=
<File filename="experiment.cmd” instrumented="true" />
<Field input="A" name="FASTA_FILE" output="C" type="string" /=

</Hydrafctivity=

=Hydrafctivity activation="./experiment.cmd” description="Phylogeny with RAxML" tag="raxml"” templatedir="/root/exp_SciPhy/
<Relation dependency="modelgenerator" filename="output_modelgenerator.txt"” name="A" reltype="Input" /=
<Relation Tilename="output_raxml.txt" name="C" reltype="0Output" /=
<File filename="experiment.cmd" instrumented="true" /=
<Field input="A" name="FASTA_FILE" output="C" type="string" /=

</Hydradctivity=

</HydraWorkf Low=

</Hydra=



Representagdo dos Workflows

<?xml version="1.0" standalone="no"?>
<SciCumulus>
<database name="scicumulus_adaptive" server="mp4-4.dyndns.info"
port="5432" username="scicumulus" password=">*******xxk*x1 [>
<SciCumulusWorkflow tag="filogenia" description="This is a test using anflex."
exectag="Experimento Kary/200 organismos - Adaptive" expdir="/root/exp">
<SciCumulusActivity tag="mafft" description="mafft" type="MAP"
templatedir="/root/exp/template_mafft" activation:"experiment.cmd">
<Relation reltype="Input" name= "A" filename="parameter.txt" />
<Field namef"NAME" Iy
<Field nameq4"FASTA FILE'F&ype g />
<Relation reltype="Output" name= "C" filepame="output_mafft.txt" />

<Field name="NAME" type="strf NAME;FASTA_FILE

<Field name="NUM_SEQ" type: g;ggmgm;aggg
<Field name="FASTA_FILE" ty| G3'0rTHOMCL 2034

<File filename="experiment.cmd| c4:0RTHOMCL1896
</SciCumulusActivity> G5;,0RTHOMCL2035

_ G6;0RTHOMCL 1897
< 1
/SciCumulusWorkflow> G7:0RTHOMCL2036

</SciCumulus> G8:0ORTHOMCL1898

G9;0RTHOMCL2037
G10;,0RTHOMCL1899




Configuragdo do Workflow

¥ Mumber of Processes

1

¥ Protocol switch limit

131872

¥ Entry 1n the form of machinename@port@rank
pCl=od-242-8-34., compute-~1.amazonaws . Com@d 2 0o



Configuragdo do Workflow

drwxr=xr=x 2 root root 4.8K Sep 23 13:18 1
drwxr=xr=x 2 root root 4.0K Sep 23 13:18 2
drwxr=xr-x 2 root root 4.0K Sep 23 13:1@ 3
drwxr=xr=x 2 root root 4.0K Sep 23 13:10 4
drwxr=xr=x 2 root root 4.0K Sep 23 13:1@ 5



Configuragado do

~MW=F==F==
~MW=F==F==
=MW=[====
=MW=[==F==
~MW=F==F==
~MW=F==F==
~PWX =X =X
~PWX =X =X

el el

root
root
rootT
root
root
root
root
root

root
root
root
root
root
root
root
root

2.6K
1.4K
1.35K
1.3K

24

383
1.2K

Sep
5ep
5ep
5ep
Sep
Sep
5ep
5ep

23
23
23
23
23
23
23
23

13:18@
13:1@
13:18@
13:18
13:18@
13:18@
13:1@
13:18@

Workflow

ENZ1. Tasta

ENZL. fastaNumbe red
ENZL.mafft

H Err.txt

H Relation.txt

H Result.txt
experiment.cmd
numberFasta.pl



Quer saber mais sobre banco de
dados e nuvens?

* Ndo percal

» "Andlise em Big Data e um Estudo de
Caso utilizando Ambientes de
Computagdo em Nuvem”

— Ticiana L. C. da Silva, Flavio R. C. Sousa,
José Antonio F. de Macédo e Javam C.
Machado

— Quinta-feira 03 de outubro - 09:00 - Sala
Imperial
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