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Quem nós somos
Å Professora associada 4 no Programa 

de Engenharia de Sistemas e 
Computação da COPPE/UFRJ

Å Bolsista de produtividade em 
pesquisa do CNPq nível 1C. 

Å Publicou mais de 200 artigos 
completos em revistas e congressos. 

Å Foi diretora de publicações da SBC 
no período de 2005 a 2007. 

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

Å Atua principalmente nas áreas de 
distribuição e paralelismo em 
bancos de dados, workflows 
científicos em ambientes de 
paralelismo e gerência de dados de 
proveniência.

Profa. Marta Mattoso, D.Sc.



Quem nós somos
Å Professor adjunto do Instituto de 

Computação da Universidade 
Federal Fluminense (UFF) desde 
2013. 

Å Recebeu o grau de Doutor em 
Ciências pela UFRJ em 2012. 

Å Publicou mais de 50 artigos em 
periódicos indexados e em 
congressos nacionais e 
internacionais.

Å Seus interesses de pesquisa incluem 
bancos de dados, computação em 
nuvem, gerência de workflows 
científicos, paralelismo de dados, 
bioinformática e mineração de 
dados. 

Å É membro da ACM, IEEE e SBC. 

Prof. Daniel de Oliveira, D.Sc.
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Roteiro do Tutorial

ÅMotivação

ÅWorkflows Científicos

ÅNuvens de Computadores

ÅProveniência de Dados

ÅMáquinas de Workflow para Nuvem

ÅAplicação de Proveniência em e-Science

ÅDemo



e-Science

ÅòA combinação de pesquisa em
computação e modelagem matemática
que proporciona a aceleração da 
pesquisa em outras áreas do 
conhecimentoó

Fonte : www2.bioetanol.org.br/escibioenergy



Método Científico
Definir problema

Buscar trabalhos 
existentes

Definir hipótese

Validar com 
experimento

Analisar 
resultados

Hipótese é 
verdadeira

Hipótese é falsa

Reportar 
resultados

Tentar 
novamente

http://www.sciencebuddies.org



Método Científico in silico

ÅòTen years ago, the problem was how to 
obtain data.ó
ÅNos dias de hoje o gargalo se encontra

em determinar quais estratégias
computacionais serão utilizadas para que
o cientista possa analisar esse grande
volume de dados produzido e coletado
ÅDados geralmente são heterogêneos e 

distribuídos

Fonte : www2.bioetanol.org.br/escibioenergy



O quarto paradigma

òThe speed at which any given 
scientific discipline advances 
will depend on how well its 
researchers collaborate with 
one another, and with 
technologists, in areas of e-

Science such as databases , 
workflow management, 

visualization , and cloud 
computing technologies.ò

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



O quarto paradigma

òThe speed at which any given 
scientific discipline advances 
will depend on how well its 
researchers collaborate with 
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technologists, in areas of e-
Science such as databases, 
workflow management, 
visualization , and cloud 
computing technologies . ò

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

O dado não pode mais ser 
gerenciado separadamente 
do processo que o gerou!
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e-Science no Reino Unido

ÅE-Science é vital para a exploração do poderoso
aparato científico da próxima geração

ïTelescópios

ïSensores

ïSatélites
ÅCadaum desses aparatos podem gerar vários

terabytes de dados diariamente

ÅOs usuários podem estar dispersos geograficamente
ao redor do globo

ÅA e-Science deve construir a infraestrutura
necessária para este exploração



e-Science no Brasil

ÅSão Paulo School of Advanced Science on e-Science 
for Bioenergy Research

ÅGrandes Desafios da Computação no Brasil
ïhttp://www.gd2.ufam.edu.br /

ÅBreSci - Brazilian e-Science workshop
ïhttp:// www.ic.ufal.br/csbc2013/noticias/e -science
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e-Science

ÅOk, mas por que e-Science é 
importante ?



Å DTN compreendem infecções parasitárias, virais e bacterianas que 
atacam especialmente as populações de baixa renda nas regiões em 
desenvolvimento da África, Ásia e América Latina 

Å 17 DTN em 149 países afetam 1 bilhão de pessoas (1/7 da 
população mundial)

Å A OMS reporta progressos contra a malária como uma 
prioridade

ü Doença de Chagas
ü Leishmaniose
ü Hanseníase
ü Esquistossomose

ü Infecções por trematódeos
transmitidas por alimentos

ü Helmintíases transmitida pelo solo

ü Cisticercose
ü Dengue
ü Dracunculíase
ü Equinococose
ü Oncocercose
ü Raiva
ü Tracoma
ü Úlcera de Buruli
ü Tripanossomíase humana 

africana

Experimento de Motivação



Malária no Mundo



Mapa de risco da malária por Município de Infecção. Brasil 2011.

Fonte : Sistema de Informação de Vigilância Epidemiológica - Malária/Secretaria de Vigilância em Saúde/Ministério da Saúde

Malária no Brasil



ÅPlasmodium falciparum gera os casos mais graves de malária

ÅAs drogas antimaláricas apresentam uma crescente 
resistência 

ÅEvidências indicam que cisteíno proteases (CP) têm um papel 
essencial no tratamento médico da malária

ÅProjetos de descoberta de drogas

Ąalvos fármaco -terapêuticos promissores

Ąinibidores antimaláricos 

Ąpapel importante no ciclo de vida do parasita

Ąpapaína e ubiquitina

Plasmodium falciparum

Cisteíno Proteases em Plasmodium



Testes para Análise de Cisteíno Proteases

Definir problema

Buscar trabalhos 
existentes

Definir hipótese

Validar com 
experimento

Analisar 
resultados

Hipótese é 
verdadeira

Hipótese é falsa

Reportar 
resultados

Tentar 
novamente

http://www.sciencebuddies.org

Cientistas desenvolvem códigos próprios

Cientistas usam códigos de terceiros

Desenvolvimento de pipelines específicos



ÅUm alinhamento múltiplo de sequência (AMS)
identifica regiões de similaridade que podem
ser consequência de relações funcionais,
estruturais ou evolutivas entre as sequências

1º Passo - Genômica Comparativa



ÅFaz uso extensivo de AMS para a construção
de árvores filogenéticas usados para inferir
relações evolutivas entre genes homólogos
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Trypanosoma cruzi

Trypanosoma brucei 

Leishmania major

Plasmodium falciparum

Ocaña K.A.C.S., and Dávila A.M.R. Phylogenomics-Based Reconstruction of Protozoan Species Tree. Evolutionary Bioinformatics, 
vol. 7, pp. 107-121, 2011. 

2º Passo - Filogênia



ÅFornece base para inferências evolutivas e
biológicas, e evoluem devido ao crescimento
explosivo de dados genômicos e novas
abordagens computacionais e estatísticas

3º Passo - Evolução Molecular



ÅConstrução do modelo de resolução atômico 
(modelo 3D ) da sequência da proteína ( alvo) e 
uma estrutura 3D experimental de proteínas 
homólogas (molde) 

ÅUso de métodos de Genômica Estrutural e.g., 
Computer-Aided Drug Design (CADD)

4º Passo - Modelagem Molecular



(A) Genômica 
Comparativa

(B) Filogenia

(C) Evolução 
Molecular

(D) 
Modelagem 
Molecular

Pipelines Farmacofilogenômica

Aplicações
computacionalmente

intensivas



(A) Genômica 
Comparativa

(B) Filogenia

(C) Evolução 
Molecular

(D) 
Modelagem 
Molecular

Pipelines Farmacofilogenômica

Aplicações
computacionalmente

intensivas

Como gerenciar todas essas 
execuções? 



Análise de Cisteíno Proteases 
Modelada como Workflow Científico

BD Sequências
(e.g. Refseq)

MSA

1

Eleição do Modelo
Evolutivo

2

Construção da Árvore
Filogenética

3

Concatenação
MSA

4

Construção da 
Árvore(matriz)

5

ModelGenerator

ClustalW

RAxML

Perl Script

MAFFT Muscle ProbConsKalign

RAxML

Modelo
Evolutivo

BLOSUM62, CPREV, JTT, 
WAG, RtREV

Fonte:  OcañaK.A.C.S., Oliveira D., Ogasawara E., Dávila 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.  



ÅWorkflows científicos são abstrações que 
representam a cadeia de atividades dentro de 
um experimento científico

ÅEles são gerenciados por Sistemas de Gerência 
de Workflows Científicos (SGWfC)

ÅDiversas variações do workflows dentro do 
mesmo experimento

ÅEssas variações incluem a alteração de dados de 
entrada e parâmetros

ÅProveniência é uma questão fundamental

WorkflowsCientíficosWorkflows Científicos



Sistemas de Gerência de 
Workflows Científicos

ÅDefinem e executam os workflows

ÅProveem execução eficiente

ÅControlam falhas garantindo a 
integridade

ÅAcessam/Armazenam/Consultam dados 
usando SGBD

ÅRastreiam a proveniência dos dados



Analogia com Banco de Dados

Dados

Processos

Tabelas

MetadadosPlanos

Escrita

LogLeitura

Disco

Tabelas Log

Arquivos de Controle

Dados

Processos

Atividades

ParâmetrosArquivos

Escrita

ProveniênciaLeitura

Disco

Arquivos Log

Arquivos de Controle

SGBD SGWfC

S.O



Abordagens Existentes para Execução 
de Workflows Científicos

ÅModelo de execução com paralelismo nativo
Ex.: Swift, Pegasus, Triana , SciCumulus

ÅMotor sequencial 
Ex.: Kepler, VisTrails, Taverna

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



ÅExecução demanda grande tempo de 
processamento

ÅCientistas necessitam variar :
ïParâmetros

ïMétodos

ïImagens

ïArquivos de Dados

ïConfigurações

ÅComoexecutar essas análises?

Execução de uma Análise de Cisteíno
Protease



ÅExecução demanda grande tempo de 
processamento

ÅCientistas necessitam variar :
ïParâmetros

ïMétodos

ïImagens

ïArquivos de Dados

ïConfigurações

ÅComoexecutar essas análises?

Execução de uma Análise de Cisteíno
Protease

Paralelismo!



Em que ambiente executar ?

Clusters Grades

Desktop



Em que ambiente executar ?

ÅClusters podem ser financeiramente
custosos

ÅGrades demandamum esfor ço grande de 
configuração

ÅDesktops podem demandar um tempo 
exageradamente grande para a execução

ÅTempo de execução versus Tempo de 
Análise dos Dados



Alternativa: Análise de Cisteíno
Protease em Nuvens

Produz uma grande 
quantidade de dados é
(sequências alinhadas)...

2. ... Utilizada para a 
geração do modelo 

evolutivo 
(ModelGenerator )

3. Geração das 
árvores 

filogenéticas 
(RAxML)

1. Alinhamento de sequências
(MAFFT, ProbCons, ClustalW, 
Muscle e Kalign) e conversão

Dados de entrada para 
Realizar análises 
filogenéticas:
Sequências de DNA e 
RNA de diversos 
organismos...



Alternativa: Análise de Cisteíno
Protease em Nuvens

Produz uma grande 
quantidade de dados é
(sequências alinhadas)...

2. ... Utilizada para a 
geração do modelo 

evolutivo 
(ModelGenerator )

3. Geração das 
árvores 

filogenéticas 
(RAxML)

1. Alinhamento de sequências
(MAFFT, ProbCons, ClustalW, 
Muscle e Kalign) e conversão

Dados de entrada para 
Realizar análises 
filogenéticas:
Sequências de DNA e 
RNA de diversos 
organismos...

Desktop

NuvemTiledWall

Laboratório



ÅUtilização da nuvem faz com que cientistas não 
tenham que comprar equipamentos

ÅExecução paralela reduz o tempo de 
processamento

ÅMas.....

Execução de uma Análise de Cisteíno
Protease em Nuvens



Problemas na Execução de 
Workflows em Nuvens



Nova Visão: Análise de Cisteíno
Protease em Nuvens

Produz uma grande 
quantidade de dados é
(sequências alinhadas)...

2. ... Utilizada para a 
geração do modelo 

evolutivo 
(ModelGenerator )

3. Geração das 
árvores 

filogenéticas 
(RAxML)

1. Alinhamento de sequências
(MAFFT, ProbCons, ClustalW, 
Muscle e Kalign) e conversão

Dados de entrada para 
Realizar análises 
filogenéticas:
Sequências de DNA e 
RNA de diversos 
organismos...

Qual árvore corresponde a uma determinada 
sequência de entrada?

O programa MAFFT é melhor que o ProbCons?
Qual e-value foi escolhido?

Como recuperar uma execução que falhou?
Como monitorar uma execução a distância?



ÅExecução paralela reduz o tempo de processamento

ÅUtilização da nuvem faz com que cientistas não 
tenham que comprar equipamentos

ÅDevemos registrar
ïDecisões

ïParâmetros

ïMétodos

ïUsuários

ïImagens

ïArquivos de Dados

ïConfigurações

Execução de uma Análise de de
Cisteíno Protease

Como relacionar todos 
esses recursos?



Importância da Proveniência na Ciência

ÅInterpretar e reproduzir dados

ÅVerificar se um determinado experimento foi 
executado seguindo os procedimentos

ÅIdentificar as entradas e saídas dos 
experimentos

ÅGarantir qualidade dos dados

ÅRastrear quem executou um experimento e 
quem é responsável pelos resultados

άProvenanceisas (or more) important as the resultsέ 
(Juliana Freire e Susan Davidson, SIGMOD 2008)



Desafios na Execução de Workflows
em Nuvens

ÅAmbiente òcaixa-pretaó e em constante 
mudança
ïVariação de desempenho das máquinas virtuais
ïMudanças constantes no ambiente
ïFalhas constantes nas máquinas virtuais

ÅDiversos tipos de máquinas virtuais passíveis de 
utilização
ïQual tipo utilizar?

ÅTransferência de dados
ïComo evitar sobrecarga na transferência?

ÅComo monitorar os workflows ?



Questão

Åò...considerando os desafios na execu­«o 
de workflows em nuvem é possível 
prover capacidade de alto desempenho 
e a gerência distribuída do workflow
científico por meio da adoção de 
soluções que considerem as 
características únicas do ambiente, 
distribuam as atividades e monitorem a 
execução das mesmas em várias 
máquinas virtuais?ó



Hipótese

ÅòSe for adotada uma infraestrutura
adaptativa para o escalonamento, despacho,
monitoramento e captura de proveniência
distribuída das atividades paralelas de um
workflow científico então podemos prover a
capacidade de alto desempenho,
monitoramento e controle que são necessárias
aos cientistas .ó



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



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

ÅRepresentação da consulta por meio de 
álgebra relacional @ representação do 
workflows por meio de álgebra de 
workflows

ÅOtimização do plano de execução de 
consultas @otimização de workflows 
científicos



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

ÅEscalonamento das atividades no 
ambiente de nuvem de acordo com uma 
álgebra de workflows

ÅDistribuição dos dados de proveniência

ÅMonitoramento 



Roteiro do Tutorial

ÅMotivação

ÅWorkflows Científicos

ÅNuvens de Computadores

ÅProveniência de Dados

ÅMáquinas de Workflow para Nuvem

ÅAplicação de Proveniência em e-Science

ÅDemo



Experimento Científico

ÅUma das formas utilizadas pelos 
cientistas para apoiar a formulação de 
novas teorias

ÅPossui um ciclo de vida com três etapas:
ïComposição

ïExecução

ïAnálise



Nossa visão do ciclo de vida do 
experimento científico



Nossa visão do ciclo de vida do 
experimento científico

O experimento pode ser composto pela 
execução de múltiplos workflows científicos



Workflow

ÅProvê a abstração necessária para 
descrever uma série de processos 
estruturados e suas atividades, oferecem 
um contexto robusto de resolução de 
problemas e promovem o uso efetivo e 
otimizado dos recursos computacionais

A automação de um processo de negócio, completo ou 
apenas parte dele, através do qual, documentos, 
informações ou tarefas são transmitidas de um 
participante a outro por ações, de acordo com regras 
procedimentais. (WFMC, 1995)



Workflow

ÅUma coleção de atividades organizadas 
para acompanhar algum experimento 
(processo de negócio). 
ÅAs atividades ou tarefas são os 

componentes de software independentes 
que implementam alguma funcionalidade e 
são executadas por um ou mais sistemas de 
softwares. 
ÅExemplos de atividades incluem executar 

um programa, transformar um arquivo ou 
atualizar um banco de dados. 



Workflow

ÅUm workflow define a ordem de 
execução dessas atividades ou as 
condições em que essas atividades serão 
executadas e a sua eventual 
sincronização. 

ÅOs dados de entrada e saída das 
atividades (variáveis) são definidos 
como o fluxo de dados do workflow.



SGWf e Máquina de Workflow

ÅSistema de gerência de workflows ðSGWf
(WfMS - Workflow Management Systems) 
ïSoftware que fornece toda a infraestrutura 

para definir , executar e monitorar workflows. 

ÅMáquina de Workflow

ÅNa utilização deste tipo de software é 
importante para separar a definição do 
workflow, da máquina (i.e. engine) 
encarregada de executar o mesmo



Especificação do Workflow

ÅDAG
ïContém estruturas do tipo sequenciais, 

paralelas ou livres.

ÅNon-DAG 
ïIncluem estruturas de iteração 

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



Especificação do Workflow

ÅDAG

ïContém estruturas do tipo sequenciais, paralelas 
ou livres.

ÅNon-DAG 

ïIncluem estruturas de iteração 

ïPermitem que os workflow executem tarefas ou 
sub-workflowsde forma repetida.

DAG Non-DAG



Diversidade de Sistemas de 
Gerência de Workflows

ÅAskalon
ÅChiron
ÅKepler
ÅPegasus
ÅSciCumulus
ÅSwift
ÅTaverna
ÅVisTrails



Diversidade de Sistemas de 
Gerência de Workflows

ÅAskalon

ÅChiron
ÅKepler
ÅPegasus

ÅSciCumulus
ÅSwift
ÅTaverna
ÅVisTrails



SGWf ...um caldeirão de 
tecnologias

ÅMuitos Modelosé
ïComputação ðcontrol flow , data flow , pipelines 

baseados em scripts
ïInteração ðinterativos, batch
ïRepresentação de Wf ðDAG, non-DAG
ïAdaptabilidade ðdinâmicos, estáticos

ÅMuitos Ambientesé

ïComponentes ðgrid , cluster, nuvem, etc
ïNatureza - open-source, comerciais
ïEscalaðlong running,data streaming, etcé

ÅMuitas tecnologiasé.
ïcentralizado, distribuído, local, Webé



Roteiro do Tutorial

ÅMotivação

ÅWorkflows Científicos

ÅNuvens de Computadores
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Computação em Nuvem

ÅUma das opções para prover um ambiente de 
alto desempenho para cientistas é executar 
seus experimentos em nuvens de computadores

ÅSe baseia na ideia de prover recursos ( software
e hardware ) utilizando o ambiente Web para 
uma gama (virtualmente infinita) de usuários
ïElasticidade de Recursos
ïVirtualização de Recursos
ïPersonalização
ïDisponibilidade



Quem já usa Computação em Nuvem?

FAPEMIG lança edital para cloud computing
30 de Dezembro de 2011
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Quem já usa Computação em Nuvem?



Computação em Nuvem: Definição

¸ Diversas definições: não há consenso!

¸ Mais de 20 definições em Vaquero (2009)

¸ Segundo Ian Foster :
¸ ò...um paradigma de computa­«o em larga escala 

que possui foco em proporcionar economia de 
escala, em que um conjunto abstrato, 
virtualizado, dinamicamente escalável de poder 
de processamento, armazenamento, plataformas 
e serviços são disponibilizados sob demanda para 
clientes externos através da Internet .ó

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):50ð55



Computação em Nuvem

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

Hardware

Gerenciamento de Sistemas
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Computação 
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Tipos de Nuvem
ÅPúblicas
ÅPrivadas
ÅHíbridas
ÅComunitárias



ÅPúblicas
ÅPrivadas
ÅHíbridas
ÅComunitárias

Tipos de Nuvem
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Tipos de Nuvem



ÅPúblicas
ÅPrivadas
ÅComunitárias
ÅHíbridas

Tipos de Nuvem



Taxonomia da Nuvem
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Fonte : Lamia Youseff , Maria Butrico and Dilma Da SilvaòTowarda Unified Ontology of Cloud
Computing.ó,Grid Computing Environments Workshop, 2008 . GCE' 08



IaaS ðInfrastructure as a 
Service

ÅOferece infraestrutura de 
hardware
ïNormalmente por meio de 

virtualização

ÅFunciona como um aluguel de 
recursos:
ïEquipamentos de Rede
ïMemória
ïCPU
ïArmazenamento

ÅInfraestrutura deve ser 
escalável
ïAumentar ou diminuir recursos 

de acordo com a necessidade do 
cliente

Infraestrutura Física

Hypervisor

VM
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IaaS ðCusto Financeiro



IaaS : Exemplos
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PaaS ðPlatform as a Service

ÅModelo onde se fornece recursos para a 
construção de aplicações e serviços para a 
Internet
ÅOs recursos incluem:
ïFerramentas de desenvolvimento
ïTeste
ïHospedagem
ïBanco de Dados
ïSegurança
ïControle de versões

Infraestrutura Física

Hypervisor

VM

Ferramentas de 
Desenvolvimento
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ro
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PaaS: Exemplos



SaaS ðSoftware as a Service

ÅModelo no qual uma 
aplicação é 
armazenada em um 
servidor

ÅUsuários a acessam 
via Internet
ïNão há a necessidade 

de dar suporte à 
aplicação

Infraestrutura Física

Hypervisor

VM

Ferramentas de 
Desenvolvimento

Aplicações

P
ro

ve
d

o
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SaaS: Exemplos



Casos de Sucesso

Å

ïAmazon EC2 e S3 (100 instâncias)

ïConversão de 11 milhões de artigos (4TB)

ÅNasdaq

ïProcessamento de vídeos do Big Brother Brasil

ïEvita sobrecarga nos servidores locais



Casos na área científica

ÅAnálise Filogenômica

ÅEstudos Evolutivos

ÅGenômica Comparativa

Ocaña, K. A. C. S., OLIVEIRA, D. de, Horta , F., Dias, J ., Ogasawara, E.,
Mattoso, M., (2012), "Exploring Molecular Evolution Reconstruction Using a
Parallel Cloud-based Scientific Workflow" . Brazilian Symposium on
Bioinformatics (BSB 2012), CampoGrande, MT.

OCANA, K. ; OLIVEIRA, D. ; DIAS, J . ; OGASAWARA, E. ; MATTOSO, M.
L. Q. . Optimizing Phylogenetic Analysis Using SciHmm Cloud-based
Scientific Workflow . 7th IEEE e Science conference . IEEE Computer
Society, 2011.

OLIVEIRA, D., Ocaña, K. A. C. S., Ogasawara, E., Dias, J ., Goncalves, J .,
Mattoso, M., (2012), "Cloud- based Phylogenomic Inference of
Evolutionary Relationships : A Performance Study ". 2nd International
Workshop on Cloud Computing and Scientific Applications (CCSA),
Ottawa .



Roteiro do Tutorial

ÅMotivação

ÅWorkflows Científicos

ÅNuvens de Computadores

ÅProveniência de Dados

ÅMáquinas de Workflow para Nuvem

ÅAplicação de Proveniência em e-Science

ÅDemo



O que é proveniência?

ÅDe acordo com o dicionário Aurélio: 
ïòs.f . Primeira manifestação; começo, 

princípio. Procedência ; ponto de partida de 
uma nação, de uma família; naturalidade. 
Nascimento , proveniência; ascendência. 
Origem.ó
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Onde a proveniência pode ser
aplicada?

Contabilidade

Banking
Saúde

Publicaçoes


