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RESUMO

Uma forma de aprimorar a reutilizagao e a manutengao de uma familia de produtos
de software é através da utilizacao de uma abordagem de Linha de Produtos de Software
(LPS). Em algumas situagoes, tais como aplicagoes cientificas para uma determinada érea,
é vantajoso desenvolver uma colecao de produtos de software relacionados, utilizando uma
abordagem de LPS. Linhas de Produtos de Software Cientifico (LPSC) diferem-se de Li-
nhas de Produtos de Software pelo fato de que LPSC fazem uso de um modelo abstrato de
workflow cientifico. Esse modelo abstrato de workflow é definido de acordo com o dominio
cientifico e, através deste workflow, os produtos da LPSC serao instanciados. Analisando
as dificuldades em especificar experimentos cientificos e considerando a necessidade de
composicao de aplicagoes cientificas para a sua implementagao, constata-se a necessidade
de um suporte semantico mais adequado para a fase de andlise de dominio. Para tanto,
este trabalho propoe uma abordagem baseada na associacao de modelo de features e onto-
logias, denominada PL-Science, para apoiar a especificacao e a conducao de experimentos
cientificos. A abordagem PL-Science, que considera o contexto de LPSC, visa auxiliar
os cientistas através de um workflow que engloba as aplicagoes cientificas de um dado
experimento. Usando os conceitos de LPS, os cientistas podem reutilizar modelos que
especificam a LPSC e tomar decisoes de acordo com suas necessidades. Este trabalho
enfatiza o uso de ontologias para facilitar o processo de aplicagao de LPS em dominios
cientificos. Através do uso de ontologia como um modelo de dominio consegue-se fornecer

informacgoes adicionais, bem como adicionar mais semantica ao contexto de LPSC.

Palavras-chave: Linha de Produtos. Ontologia. Modelo de Features.

Workflow Cientifico.  Alinhamento de Sequéncias.



ABSTRACT

A way to improve reusability and maintainability of a family of software products is
through the Software Product Line (SPL) approach. In some situations, such as scientific
applications for a given area, it is advantageous to develop a collection of related software
products, using an SPL approach. Scientific Software Product Lines (SSPL) differs from
the Software Product Lines due to the fact that SSPL uses an abstract scientific workflow
model. This workflow is defined according to the scientific domain and, using this abstract
workflow model, the products will be instantiated. Analyzing the difficulties to specify
scientific experiments, and considering the need for scientific applications composition for
its implementation, an appropriated semantic support for the domain analysis phase is
necessary. Therefore, this work proposes an approach based on the combination of feature
models and ontologies, named PL-Science, to support the specification and conduction
of scientific experiments. The PL-Science approach, which considers the context of SPL
and aims to assist scientists to define a scientific experiment, specifying a workflow that
encompasses scientific applications of a given experiment, is presented during this disser-
tation. Using SPL concepts, scientists can reuse models that specify the scientific product
line and carefully make decisions according to their needs. This work also focuses on the
use of ontologies to facilitate the process of applying Software Product Line to scientific
domains. Through the use of ontology as a domain model, we can provide additional
information as well as add more semantics in the context of Scientific Software Product

Lines.

Keywords: Product Line.  Ontology.  Feature Model.  Scientific Workflows.

Sequence Alignment.
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1 INTRODUCAO

1.1 MOTIVACAO

Através da utilizagao de uma abordagem de desenvolvimento usando Linha de Produtos
de Software (LPS) ¢ possivel aprimorar a reutilizagdo e facilitar a manutengao de uma
familia de produtos de software. Familias de Software, como também podem ser chamadas
as LPS, empregam amplamente o conceito de reutilizagao por serem definidas como um
conjunto de sistemas que sao desenvolvidos a partir de um mesmo conjunto de artefatos
base (CLEMENTS; NORTHROP, 2001]).

Em algumas situagoes, como é o caso de aplicagoes cientificas para uma determinada
area, € vantajoso desenvolver uma cole¢ao de produtos de software relacionados, utilizando
uma abordagem de LPS. Se os produtos de software sao semelhantes o suficiente, entao ha
a possibilidade de prever o que eles tém em comum, o que difere entre eles e, em seguida,
reutilizar estes aspectos comuns em prol do desenvolvimento de novas aplicagoes no meio

cientifico.

1.2 JUSTIFICATIVA

A maioria dos usudrios de frameworks cientificos sao cientistas em um campo especifico
de pesquisa, os quais nao possuem, necessariamente, formacgao adequada para desenvol-
vimento de software. Muitas vezes eles iniciam uma nova aplicagao copiando uma ja
existente e simplesmente adaptam a mesma as suas necessidades. A Engenharia de Linha
de Produtos pode ajudar a entender melhor sobre o software que esta sendo desenvolvido,
pois os cientistas podem seguir um modelo que especifica a linha de produtos e cuidadosa-
mente tomar as decisdes, de acordo com suas necessidades, para cada ponto de variacad|
deste modelo (REMMEL et al.; 2011). Portanto, tendo em vista que o uso de LPS traz
como vantagem o retso sistematico, esta abordagem é uma opcao para o desenvolvimento
de aplicagoes cientificas.

Geralmente, os cientistas esperam que uma aplicagao ou um algoritmo especifico aten-

Pontos de variacdo sdo utilizados para representar a variabilidade existente entre os produtos de uma
LPS (REMMEL et al., 2011)).
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dam as suas necessidades de pesquisa e experimentacao, porém, na maioria dos casos, eles
precisam especificar experimentos que consistem em vérias aplicagoes e/ou algoritmos
executados de forma encadeada. Estas aplicagoes/algoritmos devem atuar formando um
fluxo, ou seja, um workflow cientifico. Workflows cientificos sao diferentes de workflows
aplicados a sistemas comerciais, pois possuem caracteristicas extras que lhes adicionam
uma maior complexidade, tais como: (i) workflows com um grande ntiimero de passos; (ii)
volatilidade do workflow, ja que este podera ser alterado durante o processo de avaliagao
das hipéteses cientificas, (iii) necessidade de parametrizagao para muitas tarefas (NARDI,
2009).

Analisando as dificuldades em especificar experimentos cientificos e considerando a
necessidade de composicao de aplicagoes cientificas para a sua implementacao, constata-
se a necessidade de um suporte semantico mais adequado para a fase de analise de dominio.
A hipotese deste trabalho é que o uso de workflows cientificos em uma Linha de Produtos
de Software, com o apoio de modelos de features associados a ontologias, pode facilitar o
desenvolvimento de experimentos, para a criacao de uma Linha de Produtos de Software
Cientifico (LPSC).

A abordagem PL-Science é proposta como solugao, cujo propésito é auxiliar os cien-
tistas no processo de escolha e definicao de aplicagoes cientificas baseadas em workflows,
de acordo com as necessidades de pesquisa. Com isso, através dos conceitos de LPS, os
cientistas poderao seguir os modelos que especificam a linha de produtos e tomar decisoes
de acordo com suas necessidades. Ao final, através da abordagem PL-Science, cientistas
poderao gerar um produto tal como uma aplicacao especifica, ou também um workflow
cientifico composto por aplicages e/ou algoritmos instanciados, sendo esta a contribuigao

da abordagem proposta.

1.3 OBJETIVOS

Tendo por base os beneficios da utilizacao de LPS no contexto de familias de aplicagoes
com um nucleo comum de caracteristicas, esta dissertacao tem como objetivo principal
propor uma abordagem cujo foco é o uso conjunto de ontologias e modelos de features
em uma LPS, de forma a apoiar o desenvolvimento de workflows cientificos. Através da
conexao entre esses modelos, tem-se também como objetivo demonstrar a aplicacao da

abordagem para LPSC proposta, chamada PL-Science, bem como a analise dos beneficios
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derivados da mesma. O objetivo geral desta abordagem pode ser decomposto nos seguintes
objetivos especificos:

i) propor uma arquitetura para a implementagao de uma LPS voltada para aplicacoes
cientificas;

ii) apresentar uma abordagem onde a semantica é ressaltada, para a especificagao das
variabilidades de uma LPS, através do uso de ontologias em conjunto com modelos de
features;

iii) implementar uma LPSC, apresentando exemplos de uso, no dominio da Bioinfor-

mética (sequenciamento/alinhamento genético).

1.4 ESTRUTURA DO TRABALHO

Este trabalho esta organizado em cinco capitulos.

O Capitulo[2 apresenta os principais conceitos relacionados aos assuntos tratados neste
trabalho, como a definicao de Linha de Produtos de Software, modelos de features, onto-
logias e software cientifico.

No Capitulo [} é apresentada a abordagem PL-Science e seus modelos de dominio,
bem como sua arquitetura e metodologia. Ainda neste capitulo sao apresentados alguns
trabalhos relacionados com a abordagem proposta nesta dissertacao.

O Capitulo [4 apresenta a aplicacao da abordagem PL-Science a um dominio especifico
(sequenciamento/alinhamento genético), apresentando exemplos de uso da LPSC criada.

Por fim, o Capitulo [5| contém as contribuicoes, limitagoes e trabalhos futuros.
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2 PRESSUPOSTOS TEORICOS

Este capitulo tem como objetivo apresentar os principais conceitos relacionados ao uso
de modelos de features e ontologias em Linhas de Produtos Cientificas. A Secao
trata sobre Linha de Produtos de Software (LPS) de forma geral, bem como os aspectos
relacionados a seu desenvolvimento. Na segunda secao ¢ abordada a questao da vari-
abilidade em LPS e uma forma para representacao desta, através de modelos de features.
Na secao seguinte , sao apresentados os conceitos relacionados a ontologias. Ja na
Secao [2.4] as principais caracteristicas de software cientifico e de workflows cientificos sao

apresentadas. Por fim, na Se¢ao [2.5], tem-se as consideragoes finais sobre este capitulo.

2.1 LINHA DE PRODUTOS DE SOFTWARE (LPS)

Familias de Software, Familias de Produtos ou Linhas de Produtos de Software podem
ser definidas, segundo CLEMENTS e NORTHROP (2002), como: “[...] um conjunto de
sistemas que usam software intensivamente, compartilhando um conjunto de caracteristi-
cas comuns e gerenciadas, que satisfazem as necessidades de um segmento particular de
mercado ou missao, e que sao desenvolvidos a partir de um conjunto comum de ativos
principais e de uma forma preestabelecida”. J& POHL et al. (2005) definem LPS como um
“conjunto de aplicagoes desenvolvidas utilizando plataformas e customizagao em massa’.

Muitas vezes confunde-se o que realmente é ou nao uma LPS, porém, LPS possue ca-
racteristicas especificas que denotam diferenca entre esta abordagem e o desenvolvimento

baseado em retso ou em componentes, tais como (CLEMENTS; NORTHROP), 2001):

e Em uma LPS, a construgao de um novo produto ou sistema esta mais relacionada a
montagem ou a geracao do que a criacao do produto, ja que em uma LPS existe um

guia pré-definido que especifica exatamente a forma de construgao deste produto;

e LPS propicia economia de escopo, ja que os produtos desenvolvidos sao similares,
porém, deve-se ressaltar que este alto grau de similaridade nao ocorre por acaso, ele

é resultado de um planejamento que deve ser realizado com esta finalidade;

e Apesar de LPS envolver retiso, este nao ocorre por conveniéncia, ou seja, oportu-

namente. LPS aborda a reutilizacao de forma sistematica, em seu mais alto nivel,
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sendo planejada e executada no desenvolvimento dos produtos ou sistemas;

e Um produto ou sistema que se assemelha a outro e necessita ser tratado separada-
mente nao caracteriza uma LPS e sim reuso de software de forma ad hoc. Em LPS
maduras, o conceito de multiplos produtos desaparece, sendo cada produto conside-

rado como pertencente a uma base comum com algumas caracteristicas diferentes;

e LPS podem envolver o desenvolvimento baseado em componentes, porém é mais do
que isto; LPS fazem uso de componentes, porém a utilizacao destes é realizada de

forma prescrita e planejada;

e Releases ou versoes de um tnico produto nao caracterizam uma LPS.

A abordagem de familia de produtos melhora tanto a reusabilidade quanto a capaci-
dade de manutencao dos produtos, pois, sob essa abordagem, o retiso é planejado, ativado
e executado. Ao invés de copiar e modificar o que for necesséario, através desta aborda-
gem, o nucleo de artefatos usados para a criagao dos membros da familia de software sao
geridos em conjunto (YU; SMITH| 2009).

Neste contexto de LPS, variabilidade E] ¢ a capacidade que um sistema possui de
ser eficientemente aumentado, alterado, personalizado ou configurado para o uso em um
contexto particular (ASIKAINEN et al., [2007). Produtos que incorporam variabilida-
des podem apresentar vantagens como abordar varios segmentos e fornecer conjuntos de
caracteristicas diferentes para diferentes necessidades.

Uma feature E] pode ser definida como uma propriedade relevante do sistema, sendo
usada para capturar semelhangas e variabilidades entre os produtos de uma LPS (FER-

NANDES et al., [2008)).

2.1.1 DESENVOLVIMENTO DE UMA LPS

O processo de desenvolvimento de uma familia de programas ¢ dividido em duas fases:
engenharia de dominio e engenharia de aplicacao (YU; SMITH, 2009).

A engenharia de dominio também é conhecida como a etapa de desenvolvimento do
nucleo de artefatos, enquanto a engenharia de aplicagao consiste no desenvolvimento do

produto usando o repositorio de artefatos da LPS.

ITermo herdado do inglés, variability.
20s termos feature e features serdo utilizados sem a sua traducdo para o Portugués.
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2.1.1.1 Desenvolvimento do Nucleo de Artefatos

Desenvolvimento do Ntcleo de Artefatos ou Engenharia de Dominio consiste no desenvol-
vimento de componentes reutilizaveis, a partir da anélise de dominio da LPS.

A utilizacao de um ntcleo de artefatos em uma LPS visa melhorar a produtividade,
aumentar a qualidade dos produtos, diminuir os custos de desenvolvimento e o time to
market para lancar novos produtos ou versdes (REINHARTZ-BERGER et al., 2011).
Assim, o nucleo de artefatos forma a base de uma LPS e, na maior parte das vezes, inclui
a arquitetura e os requisitos, além de componentes reutilizaveis, modelos de dominio,
planos de teste e modelos. Estes sao utilizados para expressar os pontos comuns e as
variabilidades existentes entre os produtos que poderao ser gerados a partir da linha
(JUNIOR et al.| 2010).

REINHARTZ-BERGER et al. (2011) apresentam uma divisdo entre os métodos exis-
tentes para a modelagem do nicleo de artefatos de LPS. Os referidos métodos enquandram-
se na categoria de Métodos Orientados a Features (Feature-Oriented Methods), ou na
categoria de Métodos de Modelagem Baseado em UML (UML-based Modeling Methods),
descritas a seguir.

Os Métodos Orientados a Features utilizam a composigao de features em ‘arvores’, as
quais sao capazes de expressar as dependéncias existentes entre as possibilidades de va-
riacao dos produtos da LPS. Nesta categoria enquadra-se o método proposto por KANG
et al. (1998), que se concentra na especificacdo dos pontos comuns existentes em uma
LPS. Além disso, outras abordagens que se enquadram nesta categoria, permitem a utili-
zacao de construcoes do tipo OR ou XOR, permitindo criar outros relacionamentos entre
as features previamente estabelecidas. Alguns métodos ((CZARNECKI; KIM| 2005) e
(SVAHNBERG et al.| [2005))) representam os pontos de variagdo e as variantes de uma
LPS através de grupos de features, além de possibilitarem a utilizacao de construcoes do
tipo OR ou XOR. Nesta categoria, enquadram-se ainda os métodos baseados em cardinali-
dade ( Cardinality-Based Feature Modeling - CBMF'), na qual também pode ser classificado
o método proposto por CZARNECKI e KIM (2005). Tais métodos sao capazes de oferecer
um pouco mais de expressividade aos métodos puramente orientados a features, através
da utilizacao de OCL ( Object Constraint Language) para especificar dependéncias entre as
features, além da definicao de cardinalidades diferentes para melhor orientar o desenvol-

vimento de produtos dentro da LPS. De forma particular, CBMF estende a expressidade
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dos diagramas de features, que sao especificados em FODA (KANG et al.; [1990), em cinco
aspectos principais. Sao eles: (i) cardinalidade: denota quantos ‘clones’ de uma deter-
minada feature pode ser incluida em um produto; (ii) grupos de features: permite a
organizacao das features e a definicao de quantos membros de um determinado grupo de
features podem ser selecionados em pontos do diagrama de features; (iii) tipos de atri-
butos: servem para indicar que valores dos atributos podem ser especificados durante
a configuragao do produto; (iv) referéncias entre modelos de features: possibilita
a divisao de um diagrama de features em diferentes diagramas; e (v) relagoes entre
features, utilizando em OCL.

Ja os Métodos de Modelagem Baseados em UML, em sua maioria, utilizam estereo-
tipos (stereotypes) para a diferenciacao entre elementos opcionais e obrigatérios da LPS.
Alguns métodos desta categoria representam a variabilidade de forma explicita, utilizando,
por exemplo, os esteredtipos variation point e variant. Um método que se enquadra nesta
categoria é o Application-based DOmain Modeling (ADOM) (REINHARTZ-BERGER,;
STURM, [2009). O ADOM tem como base um perfil (profile) UML que inclui seis este-
reotipos, sendo eles: multiplicity, variation point, variant, requires, excludes e reuse.

Apos a criacao do nucleo de artefatos, torna-se possivel a sua utilizagdo para a geracao

dos produtos da LPS. Essa etapa é apresentada a seguir.

2.1.1.2 Desenvolvimento do Produto usando o Nicleo de Artefatos

O processo de Desenvolvimento do Produto, também conhecido como Engenharia de
Aplicagao, é responsavel por analisar os requisitos da aplicagao a ser gerada e, logo apos,
derivar um produto utilizando o modelo de variabilidades. Por fim, o produto gerado é
disponibilizado no ambiente do usudrio (LINDEN et al., [2007).

A derivagao, construgao ou desenvolvimento de um produto de software é realizado a
partir de uma configuracao gerada através do ntcleo de artefatos. Esta etapa é realizada
pelo engenheiro de aplicagao (DEELSTRA et al. 2005). Vale ressaltar que, durante o
processo de derivacao de um novo produto de software, novos requisitos, que nao esta-
vam contemplados na arquitetura da LPS, podem surgir. Assim, para atender a estes
novos requisitos, implementacoes ou adaptacoes necessitam ser realizadas. Estas adap-
tagdes/implementagoes podem ser feitas diretamente no produto a ser gerado, ou entao

deve-se realizar uma adaptacao do nucleo de artefatos, de forma que este passe a atender
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a0s NOVos requisitos.

O desenvolvimento do produto em uma LPS envolve as atividades de analise baseada
no modelo do dominio (ou escopo da LPS), instancia¢ao da arquitetura do produto e po-
voamento da arquitetura com os componentes adequados (ITANA; TRAVASSOS, 2002).
Estas atividades sao detalhadas a seguir.

A primeira atividade envolve a definicado de uma lista de features do produto a ser
desenvolvido com base no modelo de dominio da LPS. Esta lista engloba tanto as features
que sao recuperadas do modelo de dominio, quanto aquelas que sao definidas como novos
requisitos a serem integrados para formar a especificacao de um novo produto. Estes
novos requisitos utilizados devem realimentar o modelo de dominio e o repositério de
componentes existentes anteriormente.

A segunda atividade estd relacionada a instanciagao da arquitetura do produto. A
arquitetura genérica possui alguns pontos de variacao nao resolvidos. Portanto, é neces-
sario um processo iterativo de transformacoes nesta arquitetura, até que se obtenha a
arquitetura especifica do produto desejado, de acordo com os requisitos preestabelecidos.

Ja a terceira atividade estéd relacionada a inclusao dos componentes adequados a ar-
quitetura que foi previamente definida. Estes componentes podem ser oriundos do proprio
repositério da LPS, pode ser um novo componente que foi implementado para atender aos
requisitos necessarios ou um componente de prateleira (ou COTS - commercial off-the-
shelf) que foi adquirido. Além disso, devem ser realizados testes de unidade e verificagao
de componentes, integracao e verificacao geral do novo produto.

Uma das formas existentes para facilitar o processo de derivagao de produtos de uma
LPS é através da utilizacao de ferramentas de instanciacao, que facilitam a selecao, a
composi¢ao e a configuracao dos artefatos do nicleo e de suas respectivas variabilidades.
Algumas ferramentas para derivacao automatica de produtos tém sido propostas, dentre
as quais podem ser citadas: pure::variants (BEUCHE] 2011)), Gears (KRUEGER) 2010))
e Gen-Arch (CIRILO et al., 2007).

2.2 VARIABILIDADE E MODELOS DE FEATURES

A identificagao explicita de variabilidades entre os produtos de software é um ponto chave
que diferencia uma abordagem de desenvolvimento que usa Linha de Produtos de Software

de outras praticas de desenvolvimento (LIVENGOOD), 2011]).
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O gerenciamento de variabilidades também exerce um papel importante em uma LPS,
pois abrange as atividades de representar explicitamente as variabilidades dos artefatos
que compoem o ntucleo da LPS, de gerenciar as dependéncias entre as diferentes varia-
bilidades e de apoiar as instancias (ou produtos) geradas a partir da LPS. Variabilidade
e gerenciamento de variabilidade sao as principais caracteristicas que distinguem a enge-
nharia de familia de produtos de software de outras abordagens para o desenvolvimento
de software (ASIKAINEN et al., 2007).

Deve-se ressaltar a existéncia de duas visoes de variabilidade diferentes: a visao do cli-
ente e a visao do desenvolvedor. Os clientes buscam obter aplica¢oes customizadas para as
suas necessidades individuais, evidenciando a necessidade de que este conhega pelo menos
uma parte das possibilidades de variacao existente entre os produtos da LPS. Por outro
lado, variabilidade é parte integrante dos artefatos de dominio, portanto, deve ser levada
em consideracao por quem desenvolve a LPS. Do ponto de vista do desenvolvedor, existe
um maior esforgo, ja que ha a necessidade de desenvolvimento de um conjunto de artefatos
que possam ser configuraveis, ou seja, considera-se que tais artefatos devem ser desenvol-
vidos de forma a possibilitarem a geragao de diferentes produtos na LPS. Comparando-se
com o esforco de desenvolver artefatos especificos para cada aplicacao possivel, este torna-
se consideravelmente menor, ja que os artefatos sao desenvolvidos especificamente para
uma aplicacao, sem a necessidade de serem adaptados para inclusao na geragao de diversos
produtos da LPS. Para diferenciar essas duas visoes existe a distingao entre variabilidade
interna e externa. A primeira representa a variabilidade que é escondida dos clientes e a
segunda, a variabilidade que é visivel a estes (POHL et al., |2005]).

Modelos de variabilidade sao fundamentais para o desenvolvimento e gestao de Linhas
de Produtos de Software. Eles podem conter conceitos relacionados a decisoes, features ou
pontos de variacao. Modelos de features sao uma das notacoes proeminentes usadas para
a modelagem de variabilidades (ANDERSEN et al,[2012). Assim, no desenvolvimento de
uma LPS, uma das primeiras atividades a serem realizadas é a andlise de features, que
identifica as caracteristicas externamente visiveis dos produtos da LPS e as organizam em
um modelo de features (LEE; MUTHIG, [2006]). E através da modelagem de features que
sao especificadas as funcionalidades comuns e varidaveis da familia de aplicagoes a serem
geradas por meio da linha de produtos.

Como resultado da modelagem de features, obtém-se um modelo que inclui todos
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os pontos de variacao (onde as caracteristicas entre os produtos da linha podem sofrer
variacoes) e as variantes (possiveis valores de um ponto de varia¢ao) dos artefatos de uma
LPS. Este modelo também deve incluir restrigoes entre os pontos de variagao e variantes,
ja4 que um ponto de variacdo (ou uma variante) pode exigir ou excluir outro ponto de
varia¢ao (ou uma variante) (REMMEL et al., [2011]).

A abordagem FODA (Feature-Oriented Domain Analysis) (KANG et all 1990)) foi
uma das primeiras técnicas para modelagem de features relatados na literatura, tendo as

notacoes de modelos mais recentes muitos pontos em comum com essa abordagem.
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Figura 2.1: Exemplo de Modelo de Features

Um modelo de features em FODA é representado por um grafo aciclico, direcionado,
com uma raiz conforme exibido na Figura [2.I] A raiz representa um conceito e possui
subfeatures. Uma subfeature, por sua vez, pode ter outras subfeatures. As subfeatures
dividem-se em: (i) obrigatérias (mandatory): devem ser selecionadas sempre que a sub-
feature pai é selecionada; (ii) opcionais (optional): podem ser selecionados sempre que
a feature pai é selecionada, mas nao obrigatoriamente; e (iii) alternativas (alternative):
consiste em um conjunto de subfeatures do qual exatamente uma deve ser selecionada
sempre que a feature pai é escolhida (KANG et al.| [1990). O modelo de features também
possibilita a criacao de features alternativas exclusivas (or): se uma das subfeatures é
selecionada, as features que se encontram no mesmo nivel desta e que possuem o mesmo
pai sao excluidas. Este tipo de feature é usado apenas quando a mesma possui apenas
duas subfeatures diretamente associadas.

Na Figura E|, é apresentado parte de um modelo de features no dominio da Bioin-
formética, que trata as variabilidades existentes no contexto de sequenciamento/alinha-

mento genético. De acordo com esta figura, a feature raiz SequenceAligning representa

3Cabe ressaltar que esta figura foi extraida de parte do modelo de features utilizado para a implemen-
tacao dos cendarios de uso da abordagem PL-Science.
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um conceito, ou seja, Alinhamento de Sequéncias. As subfeatures definidas abaixo dela
representam as possibilidades de variagao existentes neste dominio. Conforme pode ser
visualizado, a feature sequencing_platform é obrigatéria (mandatory). Isto significa que,
para o dominio de Alinhamento de Sequéncias, deve-se definir uma plataforma de sequen-
ciamento a ser utilizada. Como subfeatures de sequencing_platform, tem-se as features
Sanger e NGS. Por serem features alternativas exclusivas (or), a selecdo de uma implica a
exclusao da outra. O mesmo ocorre com as subfeatures alternativas (alternative) da feature
NGS. Como exemplo de feature opcional (optional), tem-se a feature bioinformatics_task.

Além dos tipos de features apresentados anteriormente, utilizando a notacao FODA
(KANG et al.; 1990)), é possivel modelar regras de dependéncia entre features, que podem

ser de dois tipos:

e Requires (Requer): Este tipo de regra especifica que a escolha de uma feature implica
na escolha de outra. Por exemplo, dadas duas features A e B: se A Requires B,

escolher a feature A implica automaticamente escolher a feature B.

e Fxcludes (Exclui): Este tipo de regra especifica que a escolha de uma feature implica
na exclusao de outra. Por exemplo, dadas duas features A e B, se A Excludes B, a

escolha da feature A exclui a possibilidade de escolha da feature B

Além da abordagem FODA (KANG et al. |1990)), diversas abordagens baseadas em
features tém sido propostas ao longo dos anos, tais como: FORM (Feature-Oriented Reu-
seMethod) (KANG et al 1998) , PuLSE (BAYER et al. [1999), KobrA (ATKINSON et
all 2000), FOOM (Feature-based Object Oriented Modeling) (AJILA; TIERNEY] 2002),
Software Engineering Institute’s framework for SPL (CLEMENTS; NORTHROP| 2001)),
SPL Framework (POHL et all 2005), PLUS (GOMAA] [2005)), RiDE (ALMEIDA| 2009)
e a notacao para representacao de variabilidade em modelos de features Odyssey-FEX,
do ambiente Odyssey (ODYSSEY] [2013)).

No entanto, apesar da existéncia das abordagens anteriormente citadas, na tentativa
de disponibilizar uma LPS para o dominio de workflows cientificos, nos deparamos com o
problema de qual o tipo de modelo de dominio utilizar. Uma das possibilidades seria justa-
mente a utilizacao de modelos de features. Porém, neste trabalho, a utilizacao somente de
modelos de features para a representacao das restri¢oes existentes no dominio apresentou-

se limitada. Segundo FILHO et al. (2012), estes modelos nao foram projetados de forma



25

que facilitassem a interoperabilidade, a recuperacao e a inferéncia de informacgoes. Tal fato

também ¢é ressaltado por (JOHANSEN et al., 2010) e (CZARNECKI et al., 2006). Ou

seja, o uso de modelos de features apenas nao parece suficiente para expressarmos todas
as restrigdes existentes em um determinado dominio (como, por exemplo, no dominio de
sequenciamento/alinhamento genético). Eles ndo oferecem a possibilidade de expressar
toda a semantica envolvida nos relacionamentos entre features necessarios em aplicacoes
cientificas.

Para exemplificar, temos que no dominio de sequenciamento/alinhamento genético,
conforme o modelo de features apresentado na Figura 2.1} nao foi possivel expressar
toda a semantica necessaria em aplicagoes cientificas. Estas restricoes estao relacionadas
sobretudo a semantica envolvida nos relacionamentos entre as features. Um maior poder

semantico pode ser fornecido a LPS através do uso de ontologias e da possibilidade de

inferéncia oferecida por elas.
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Figura 2.2: Representacao de Restricoes no Modelo de Features

Conforme exibido na Figura [2.2] na parte superior, utilizando apenas modelos de fea-
tures, consegue-se estabelecer algumas relagoes existentes entre as features. Pode-se dizer
que a selegao da feature pairwise_local_aligning implica na selecao da feature BLAST, ou
ainda que a selecao da feature sequence_grouping implica na selecao de uma das features

CAP3 ou PHRAP. Porém, utilizando apenas as restricoes possiveis em modelos de fea-



26

tures, nao se consegue expressar quando a selecao de uma determinada feature torna-se
mais adequada do que outra. Por exemplo: como expressar quando a selecao da feature
CAP3 é mais adequada do que a feature PHRAP (no caso da feature sequence_grouping
ter sido selecionada)?

Segundo JOHANSEN et al. (2010), um dos fatores que implicam na escolha de mo-
delos de features para a representacao de variabilidades refere-se ao fato de que tanto
0s conceitos como as relacoes expressas neste tipo de modelo nao sao totalmente defini-
das, ou, as vezes, sao definidas de forma insatisfatéria. Este trabalho ressalta ainda que
modelos de features sao, na maior parte das vezes, demasiadamente vagos para serem
analisados por uma méquina de inferéncia.

Apesar das deficiéncias apresentadas com relagao a modelos de features, vale ressaltar
que existe a possibilidade de agregar mais semantica aos modelos de features, adicionando
a estes assertivas descritas em ldgica proposicional. A ferramenta Gears (KRUEGER,
2010), por exemplo, sugere que estas regras de associagdo e de dependéncia entre as
features possam ser expressas através deste mecanismo de assertivas baseadas em logica
descritiva. Embora linguagens baseadas em logica proposicional também oferecam uma
alta expressividade, a sua utilizacao por pessoas que nao possuem muita familiaridade
com a notac¢ao da linguagem escolhida nao é trivial.

Outra forma que pode ser utilizada para representacao formal das restricoes entre os
pontos de variagao de uma LPS é através de ontologias. Ontologias permitem a utilizagao
de mecanismos de inferéncias, através dos quais se consegue obter novos conhecimentos,
sendo esta uma das grandes vantagens de sua utilizagao. Além disso, a criacao de restrigoes
ao utilizarem-se ontologias (descritas usando OWL-DL) é mais simples do que a criagao

de assertivas em logica proposicional.

2.3 ONTOLOGIAS

Em Ciéncia da Computacao, uma ontologia define uma especificacao formal e explicita de
uma conceitualizagao compartilhada (GUARINO, [1998). Ela permite capturar o entendi-
mento comum de objetos e seus relacionamentos em um determinado dominio. Ontologias
fornecem um modelo formal e manipulavel deste dominio (GRUBER] 1995). Sua utili-
zagao reune beneficios como reiso, compartilhamento de conhecimento, portabilidade,

manutencao e confiabilidade, partindo-se do principio que elas representam uma concei-



27

tuacao compartilhada.

Com o uso de ontologias, consegue-se estabelecer uma compreensao comum sobre ob-
jetos e os relacionamentos existentes entre eles em um determinado dominio, através de
um modelo formal e manipuldvel. Além disso, a especificacao formal do significado dos
termos envolvidos na ontologia possibilita a criagao de novos termos, através da combi-
nacao dos jé existentes (MATOS, 2008)). Ontologias sao uma das abordagens que podem
ser utilizadas para a representacao do conhecimento. Além disso, elas permitem que o co-
nhecimento sobre um dominio possa ser lido e processado por um sistema computacional.
Adicionalmente, ha a possibilidade de utilizagdo de maquinas de inferéncias (reasoners),
que oferecem algoritmos através dos quais se consegue derivar novas informacgoes e re-
lacionamentos que anteriormente estavam implicitos na ontologia incial (FILHO et al.|
2012).

O uso de ontologias na area de software popularizou-se com a Web Semantica. As-
sim, ontologias passaram a ser usadas como uma taxonomia e um conjunto de regras
de inferéncia, através das quais se torna possivel capturar o conhecimento que nao esta
explicito na taxonomia (BERNERS-LEE et all 2001). De acordo com o W3C (World
Wide Web Consortium), a linguagem padrao para definigao de ontologias é a OWL (Web
Ontology Language) (BECHHOFER et al.| 2004). Esta linguagem foi projetada para ser
utilizada por aplicagoes que necessitam processar o conteudo da informacao ao invés de
somente apresentar informacoes para os humanos. Esta linguagem tem como objetivo su-
prir as necessidades de uma linguagem de ontologia para a Web, além de resolver algumas
limitacoes das linguagens anteriores, como XML e RDF.

Utilizando OWL consegue-se descrever classes, descri¢oes de classes, propriedades e
suas instancias. Além disso, como esta linguagem é baseada em légica descritiva, é possivel
a utilizacao de mecanismos de inferéncia, os quais permitem explicitar conhecimentos que
estao implicitos em uma base de conhecimento. Assim, ontologias descritas utilizando
OWL nao devem ser consideradas apenas sob o ponto de vista de sua sintaxe, mas também
de sua semantica.

Enquanto modelos de features sao mais intuitivos e mais simples de construir, o uso de
ontologias para a representacao de LPS proporciona um maior formalismo, além do alto
poder de descricao semantica de ontologias descritas utilizando OWL. Também podem

ser citadas como vantagens do uso de ontologias as possibilidades de recuperacao de
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informagoes, de inferéncia e de rastreabilidade (FILHO et al.| [2012]).

2.3.1 INFERENCIA

Uma das caracteristicas mais relevantes em uma ontologia é a possibilidade de inferir novos
conhecimentos através do uso de maquinas de inferéncia (reasoners). Neste contexto, uma
maquina de inferéncia consegue inferir, por exemplo, uma hierarquia de acordo com o que
foi definido na ontologia. Assim, a méquina de inferéncia pode ser utilizada para testar
se uma determinada classe é uma subclasse de outra classe declarada na ontologia. Outra
funcionalidade que é oferecida pelas méaquinas de inferéncia é a verificagao de consisténcia
da ontologia. Com base na descrigao (restrigoes) de uma classe, a maquina de inferéncia
pode verificar se é ou nao possivel para uma classe possuir quaisquer instancias. Uma
classe é considerada inconsistente quando a mesma nao pode ter nenhuma instancia. Este

tipo de verificacao é possivel gragas ao processamento das restrigoes relacionadas as classes

que foram declaradas na ontologia (HORRIDGE; BRANDT] 2011]).
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Figura 2.3: Modelo Definido (ou Declarado)

Como exemplo de utilizagdo do mecanismo de inferéncias tem-se as Figuras 2.3 e 2.4]
as quais apresentam uma pequena parte da ontologia de Alinhamento de Sequéncias (Se-

quence Alignment Ontology), utilizada para a implementacao da abordagem PL-Science.
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Na Figura , tem-se a hierarquia de classes conforme as mesmas foram declaradas (ou
seja, o modelo definido). Nota-se nesta figura que as classes ClustalW2 e Clustal_Omega
sao subclasses da classe bioinformatics_algoritms. Esta mesma situagao ocorre com as
classes PHRAP_View e Consed, e também com as classes CAP3 e PHRAP. Apos a uti-
lizacao de uma maquina de inferéncialﬂ sobre a mesma ontologia, que continha as classes
anteriormente citadas, consegue-se visualizar o que é exibido na Figura [2.4] ou seja, de
acordo com as restrigoes existentes entre as classes, consegue-se visualizar que a classe
Clustal W2 passa a ser uma subclasse de Clustal_Omega (Figura [2.4[a)). J4 na Figura
2.4(b), tem-se que as classes PHRAP_View e Consed sao semelhantes. O mesmo ocorre

com as classes exibidas na Figura [2.4c).

{a} {I.:-iu:-inf-:-rmatics_cnncept_}ﬂiil—i-‘i-i—'___-l.:-iu:-inf-:-rmatics_alg-:-rithrl';-.kiil—i-‘i-i—':.GIustaI_Dmega.:}'ZII—L‘i-i—{: ClustalWz .;'
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Figura 2.4: Modelo Inferido

Como um exemplo das vantagens do uso de mecanismos de inferéncia (Figura[2.4(a)),
no caso do dominio em questao, podemos citar a facilidade de obter a informacao de
que a classe ClustalW2, que representa uma das features relacionadas aos algoritmos
para sequenciamento/alinhamento genético, é uma subclasse ou uma especificacdo da
classe Clustal_Omega. Isto significa que as instancias relacionadas a classe ClustalW2, na
ontologia, possuem as caracteristicas das instancias relacionadas a classe Clustal_Omega.
Ou seja, dependendo da configuracao do produto a ser gerado dentro da LPSC proposta,
pode-se avaliar a opc¢ao da utilizacao de um algoritmo que possui a feature Clustal_Omega
no lugar de um algoritmo que possui a feature Clustal_W2.

Levando em consideracao que ontologias podem ser usadas para modelar um dominio
especifico, elas podem também melhorar a modelagem de features, fornecendo informagoes

adicionais para o dominio da LPS, principalmente com relacao a especificacao de restrigoes

4Foi utilizado o reasoner FaCT++ (FACT++, 2013).
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entre as features existentes. Ou seja, em ontologias descritas em OWL, as features podem
ser expressas como classes desta ontologia e a forma como estas features se relacionam,
bem como suas restricoes de utilizacao, sao expressas através das propriedades ligadas as

classes (object properties).

2.4 SOFTWARE CIENTIFICO

A pesquisa cientifica obteve grandes avancos através do apoio proporcionado pela com-

putacao. Além dos pilares da teoria e da experimentacdo, a computacdo passou a ser

reconhecida como o “terceiro pilar” a apoiar a ciéncia (CARVALHO et al. 2006). De

acordo com a Figura 2.5 o primeiro pilar representa uma determinada teoria ou um
modelo especifico em um campo de pesquisa, enquanto o segundo pilar representa os
experimentos a serem realizados. O terceiro pilar é representado por técnicas que permi-
tem simulagoes computacionais baseadas na eficiéncia de métodos numéricos e leis fisicas

conhecidas (RIEDEL et al., 2008)).

ciéncia —inovagdes cientificas — compreensdo dos fundamentos daterra '

Técnicas

Figura 2.5: Computacao e o Terceiro Pilar [adaptado de (RIEDEL et al. [2008])].

Pesquisas em Engenharia de Software, tradicionalmente, focam em técnicas, métodos
e conceitos que podem ser aplicaveis em um contexto geral. Porém, software cientificos

possuem dominios muito especializados, e, portanto, nem todas as técnicas aplicaveis a

software em geral trazem bons resultados em aplicagoes cientificas (SLETHOLT et al.|

, o que fomenta a necessidade de pesquisas mais especificas nesta area, ou seja, pes-
quisas que se concentrem na aplicagao de técnicas relacionadas a Engenharia de Software
no contexto das pesquisas cientificas.

Software cientificos sao usados para fazer cdlculos complexos, simulagoes ou para testar

uma teoria cientifica. Neste contexto, muitas vezes nao se pode determinar qual a saida
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correta de um aplicativo. Além disso, o software pode evoluir ao longo dos anos, com novas
funcionalidades acrescentadas ao sistema. Devido a natureza exploratéria dos ambientes
cientificos, o levantamento e especificagao de requisitos sao probleméticos porque eles
podem ser pouco claros, ou mesmo desconhecidos (SLETHOLT et al., 2011]).

Software cientificos sao fundamentalmente diferentes de software tradicionais, devido,
principalmente, aos seguintes aspectos: (i) existe informalidade no processo de desenvol-
vimento de software cientifico; (ii) geralmente, os préprios pesquisadores e/ou cientistas
desenvolvem o software; (iii) o levantamento e a especificagao de requisitos sdo problemati-
cos, pois estes podem nao se apresentar de forma clara, ou as vezes sao até desconhecidos,
em um momento inicial da pesquisa (SOUZA| 2011]).

Considerando o dominio cientifico de sequenciamento/alinhamento genético (PROS-
DOCIMI et al., 2002)), uma série de tarefas deve ser realizada de forma a obter-se uma
correspondéncia genética entre duas ou mais sequéncias. A verificacao de tal correspon-
déncia entre sequéncias consiste em identificar regioes similares de sequéncias de DNA,
RNA ou proteinas que possam ser consequéncia de relagoes funcionais, estruturais ou evo-
luciondrias entre elas. As tarefas necessarias para obtencao e comparacao destas sequén-
cias podem ser organizadas em um fluxo de tarefas cientificas, ou seja, em um workflow
cientifico.

A importancia do uso de workflows cientificos esta inerentemente relacionada a forma
como atualmente os cientistas elaboram um experimento cientifico in silicd] e & necessi-
dade atual de colaboragao entre cientistas de diferentes centros de pesquisa.

Por conta dessa necessidade de colaboracao, é imperativo se organizar um fluxo de
execucao de aplicagoes cientificas, que devem ser sequenciadas de forma a realizar o ex-
perimento. Desta forma, entre uma das atividades que devem ser desenvolvidas por
cientistas/pesquisadores encontra-se o sequenciamento (ou composi¢ao) de programas/a-
plicagoes cientificas, onde cada um destes programas produz uma colecao de dados com
uma determinada semantica e sintaxe. Esta colecao de dados, na maior parte das vezes,
pode ser utilizada como entrada de dados para o proximo programa. Porém, deve-se res-
saltar que esta composicao de programas nao é uma tarefa trivial, o que acaba tornando-se
uma barreira para andlises mais detalhadas por parte dos pesquisadores. Uma das formas

para minimizar tal problema ¢é através da utilizacao de workflows cientificos, ou seja, os

SExpressdo utilizada para denotar simulacoes computacionais que modelam um processo natural ou
de laboratério (LEMOS| 2004)).
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experimentos in silico sao representados por meio do encadeamento de atividades, sendo
que cada uma das atividades é mapeada para uma aplicacao, formando um fluxo coerente
de informagoes e controles. Nele, os dados de saida de um programa sao entradas do
proximo programa. Este encadeamento de atividades é chamado de workflow cientifico
(SILVA] 2011b)).

Workflows fornecem meios sistematicos e automatizados para a condugao de analises
de conjuntos de dados e integracao de aplicagoes. Através da utilizacao destes, torna-
se possivel capturar processos cujos resultados poderao ser reproduzidos e os métodos
poderao ser revisados, validados, repetidos e/ou adaptados. Assim, um workflow oferece
uma interface por meio da qual os pesquisadores/cientistas podem criar fluxos de trabalho
a serem realizados, porém, sem a necessidade de programacao de baixo nivel (GOBLE;
ROURE], 2009).

Workflows cientificos diferem-se daqueles aplicados a sistemas de negdcios por possui-
rem caracteristicas que lhes acrescentam maior complexidade, tais como: (i) fluxos com
um grande numero de etapas; (ii) volatilidade dos fluxos, que devem poder ser alterados
frequentemente, durante o processo de avaliagao de hipdteses cientificas; (iii) necessidade
de parametrizacao para grande nimero de tarefas (NARDI, 2009)). Considerando a volati-
lidade dos fluxos cientificos, tem-se como proposta aborda-los como uma LPS, permitindo
assim que diferentes fluxos em um determinado dominio possam ser criados, de acordo
com as necessidades do cientista e com o desenvolvimento do experimento cientifico e o
surgimento de novos requisitos relacionados ao experimento.

Como workflows cientificos estao estreitamente relacionados com os experimentos cien-
tificos propriamente ditos, os workflows possuem como vantagem a possibilidade de serem
executados intimeras vezes, com pequenas modificagoes nos programas ou nos parametros
operacionais do workflow. Este processo, independentemente da natureza do workflow, é
interativo e incremental (MATTOS et al., 2008]).

Workflows cientificos podem ser considerados cruciais na interagao de cientistas com a
infraestrutura computacional aplicada a pesquisa, pois facilitam as atividades de e-Science
e permitem que os cientistas modelem, executem, verifiquem, reconfigurem e reexecutem
as andlises de dados cientificos (SILVA] 2010).

O processo de definicao de um workflow cientifico é dependente do dominio de aplicacao

do workflow em questao. Cada workflow requer uma ampla discussao entre os membros
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do grupo de pesquisa relacionado ao dominio envolvido. Sua definicao geralmente requer
a tomada de decisao e andlises refinadas sobre cada uma de suas etapas (MATTOS et al.|

2008).

2.5 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou os principais conceitos relacionados ao desenvolvimento da abor-
dagem PL-Science, tais como LPS, variabilidades, modelos de features e ontologias. Tam-
bém foram detalhadas as principais caracteristicas de software cientifico, principalmente

de workflows cientificos.
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3 A ABORDAGEM PL-SCIENCE

Neste capitulo sera descrita a abordagem PL-Science, sendo detalhada sua arquitetura,
modelos utilizados e também a metodologia de utilizacao da mesma. Outras abordagens
relacionadas a proposta deste trabalho sao apresentadas e comparadas com a abordagem

PL-Science na Se¢ao[3.5 Ao final, sdo apresentadas as consideragoes finais deste capitulo.

3.1 INTRODUCAO

Usuérios de aplicagoes cientificas, na maioria das vezes, trabalham em um campo especi-
fico de investigacao, e, nem sempre, tém um treinamento adequado para desenvolvimento
de software. Muitas vezes eles iniciam uma nova aplicagao copiando um aplicativo exis-
tente e realizam pequenas alteracoes neste de forma a atender as suas necessidades. Além
disso, quando o objetivo é especificar um experimento cientifico, muitas vezes varias apli-
cagoes cientificas precisam ser combinadas e compostas, formando um workflow cientifico,
que em geral é executado de maneira distribuida. Neste contexto de uso de workflows
cientificos, a especificacao e implementagao das funcionalidades necessarias se torna ainda
mais complexa, o que muitas vezes inibe o cientista quanto a utilizacao de aplicagoes
cientificas na especificacao e execucao de seu experimento.

Este capitulo apresenta a abordagem PL-Science, a qual considera o contexto de Linha
de Produtos de Software (LPS). A abordagem tem como objetivo auxiliar os cientistas
na definicao de um experimento cientifico, através da especificagao de um workflow, que
englobe as aplicagoes cientificas que devem ser encadeadas para a realizacao do dado
experimento. Usando os conceitos propostos em LPS, os cientistas poderao utilizar os
modelos que especificam a linha de produtos cientifica e, cuidadosamente, tomar decisoes
de acordo com suas necessidades.

No contexto deste trabalho, Linhas de Produtos de Software Cientificas diferem-se de
Linhas de Produtos de Software em geral devido ao fato de que as Linhas de Produto de
Software Cientificas (LPSC) fazem uso de um modelo abstrato de workflow cientifico. Este
workflow é definido de acordo com o dominio cientifico em questao e, a partir deste modelo
abstrato de workflow, serao instanciados os produtos desta linha (Figura. No entanto,

é importante ressaltar que nada impede que o cientista, ao utilizar uma LPSC, especifique
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Figura 3.1: Modelo Abstrato de Workflow Cientifico

apenas uma ou mais aplicacoes cientificas a serem utilizadas de maneira isolada, ou seja,
sem a utilizacao de um workflow cientifico, uma vez que a LPSC prové suporte adequado
para esta tarefa.

Assim, considerando os beneficios da utilizacao de LPS no contexto de aplicagoes que
compartilham um ntcleo de artefatos comum, propoe-se o uso de uma LPSC, voltada ao
apoio de experimentos cientificos no dominio de sequenciamento genético (PROSDOCIMI
et al. [2002). No contexto da proposta desta LPSC para o dominio de sequenciamento
genético, esta dissertacao enfoca a etapa de engenharia de requisitos em LPSC, mais
especificamente considerando a andlise de dominio de uma LPS. Analisando as dificuldades
de especificacao de experimentos cientificos, considerando a composicao de aplicagoes
cientificas para sua execucao, um apoio semantico na etapa de analise de dominio se
faz necessario. De acordo com o disposto, este trabalho propoe a conexao de modelos
de features e ontologias, de forma a combinar os seus beneficios para a modelagem de
dominio (COSTA et al, 2012b). A hip6tese é que o uso de workflows cientificos em
uma Linha de Produtos de Software, com o apoio de modelos de features associados a
ontologias pode facilitar o desenvolvimento de experimentos cientificos, para a criacao
de uma Linha de Produtos de Software Cientifico (LPSC). Desta forma, tem-se como
objetivo final da LPSC a geracao de um workflow cientifico com as atividades a serem
realizadas de acordo com o dominio escolhido e com as necessidades do usudrio, ou entao

a sugestao de aplicagoes cientificas adequadas a uma determinada tarefa cientifica.

3.2 MODELOS DE DOMINIO NO CONTEXTO DA PL-SCIENCE

No contexto de uma LPSC, o entendimento do dominio e a selecao das caracteristicas
desejaveis em um workflow e/ou aplicacao cientifica é de grande importancia, uma vez

que uma das dificuldades do cientista é o desenvolvimento deste tipo de aplicacao. A
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seguir é apresentado o detalhamento do modelo de features e da ontologia no contexto do

subdominio de sequenciamento genético.

3.2.1 MODELO DE FEATURES

O modelo de features de uma LPS tem por objetivo apresentar as caracteristicas comuns
e variaveis de um dominio. Neste trabalho, o modelo de features sera subdividido em
diversas figuras, a fim de facilitar a apresentacao das variabilidades existentes no dominio
de sequenciamento/alinhamento genético.

O sequenciamento de DNA consiste em uma série de métodos bioquimicos cuja fina-
lidade é determinar a ordem das bases nitrogenadas (adenina - A, guanina - G, citosina
- C e timina - T) da molécula de DNA (DARNELL J. E., [1986). Existem vérios méto-
dos ou plataformas disponiveis para a realizacao do sequenciamento de DNA | sendo que,
cada uma delas apresenta suas vantagens e desvantagens. Estas plataformas e métodos
configuram-se como caracteristicas relevantes neste dominio e, portanto, devem também

ser explicitadas no modelo de features, conforme apresentado na Figura [3.2]
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Figura 3.2: Plataformas de Sequenciamento

No método de Sanger (SANGER et al., |1977), o DNA é usado como um template
para gerar um conjunto de fragmentos que diferem em comprimento uns dos outros, por
uma Uunica base nitrogenada. Estes fragmentos sao entao separados por tamanho e as
bases da extremidade sao identificadas de forma a recriar a sequéncia original do DNA.
O sequenciamento pelo método de Sanger, além de ser amplamente utilizado por centros
de pesquisa, permitiu a execucao de diversos projetos-genoma existentes.

Além do sequenciamento pelo método de Sanger, podem ser citadas as novas tecnolo-

gias de sequenciamento, chamadas de tecnologias de sequenciamento de nova geracao, ou
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Next Generation Sequencing (NGS), que comegaram a ser comercializadas no ano de 2005.
Dentre estas pode-se mencionar a 454 FLX da Roche, a Solexa da Illumina, a plataforma
da Applied Biosystems, denominada SOLiD System, e o HeliscopeTrue Single Molecule
Sequencing (tSMS), da Helicos. Ambas as plataformas, anteriormente citadas, apresentam
um alto poder de gerar informacao, quando comparado ao sequenciamento pelo método
de Sanger e uma economia de tempo e custo por base de DNA a ser sequenciada. Essa
eficiéncia é proveniente do uso da clonagem in vitro e de sistemas de suporte sélido para
as unidades de sequenciamento. Com isso, elimina-se o trabalho laboratorial intensivo
para producao de clones bacterianos, da montagem das placas de sequenciamento e da
separacao dos fragmentos em géis (CARVALHO; SILVA| [2010).

Embora sejam plataformas de sequenciamento distintas, tanto o método de Sanger
como as novas tecnologias de sequenciamento (NGS) apresentam vantagens e limitagoes,
tais como a relagdo custo/beneficio para obter e gerar os dados necessérios. A escolha
do método dependera, principalmente, do objetivo do trabalho a ser desenvolvido pelo
cientista. Por exemplo, o método de Sanger apresenta como principais vantagens a geracao
de reads maiores do que em NGS, além da alta precisao da base gerada, no processo de
base calling (este processo é descrito a seguir). Ja as tecnologias de nova geragao possuem
como principal vantagem a construcao in vitro de bibliotecas genémicas sem amplificacao
de fragmentos de DNA e sem clonagem. Por outro lado, estas técnicas de sequenciamento
necessitam de equipamentos e kits de reagoes que apresentam um custo bastante elevado,

quando comparado ao método de Sanger.
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Figura 3.3: Tarefas para Sequenciamento/Alinhamento Genético

Outro conjunto de features de grande importancia no dominio de sequenciamento//ali-
nhamento genético estd relacionado as tarefas que precisam ser realizadas para a obtengao

das sequéncias e também para a comparagao das mesmas. Estas tarefas (alinhamento,
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base calling, agrupamento de sequéncias, mascaramento de vetores, visualizacao e edi-
¢ao e montagem) foram incluidas no modelo de features e sdo apresentadas na Figura
B.3] Estas features sao brevemente apresentadas a seguir e um maior detalhamento des-
tas é apresentado na Secao , que explora o dominio de sequenciamento/alinhamento
genético.

Resumidamente, a tarefa de base calling engloba o processo de leitura dos dados ge-
rados por um sequenciador e o processo de identificacao da sequéncia de DNA gerada,
atribuindo um valor de qualidade para cada posigao nucleotidica identificada (PROSDO-
CIMI et al., [2002).

A tarefa de mascaramento de vetores (vector_masking) consiste em realizar uma busca
de regioes na sequéncia produzida, as quais devem ser retiradas ou mascaradas, ja que
estas regioes nao representam o DNA que se deseja analisar (PROSDOCIMI et al., |2002).

O agrupamento de sequéncias (sequence_grouping) também é conhecido como cluste-
riza¢do. Durante esta etapa, os fragmentos do DNA advindos do sequenciamento sao
agrupados, formando um contig (pequenos fragmentos de DNA sequenciados em sequén-
cias maiores) (PROSDOCIMI et al., [2002).

Ja a fase de visualizacao e edigdo (viewing_and_editing) trata-se de uma inspecao
manual para verificacao da montagem ou agrupamento das sequéncias.

O alinhamento (aligning) consiste, basicamente, em colocar uma sequéncia sobre a
outra e compard-las, com o objetivo de especificar as partes comuns as sequéncias. O
alinhamento entre duas (alinhamento duplo) ou mais sequéncias (alinhamento multiplo)
pode ainda ser dividido em local e global, conforme exibido na Figura |3.3

Outra feature apresentada como subfeature de bioinformatics_task é a montagem (as-

sembly) das sequéncias apds o alinhamento.

3.2.2 ONTOLOGIA

A ontologia utilizada neste trabalho é uma adaptagao da ontologia myGrid (WOLSTEN-
CROFT et al., 2007)), especificada usando OWL (BECHHOFER et al., 2004)). A ontologia
myGrid foi escolhida como base pois descreve o dominio da Bioinformatica e as dimen-
soes com as quais um servico pode ser caracterizado a partir da perspectiva do cientista.
Para a elaboracao da ontologia foram reutilizadas partes da ontologia myGrid relaciona-

das ao dominio de sequenciamento/alinhamento genético e, além disso, foram adicionadas
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algumas extensoes, a fim de possibilitar o uso desta ontologia em conjunto com o mo-
delo de features da LPSC. A principal modificacao realizada na ontologia foi a adicao de
restrigoes entre termos ontoldgicos importantes no dominio de sequenciamento genético
(exemplos destas restrigbes sdo apresentados na Figura , de forma que a semantica

destas restrigoes pudesse ser expressa na ontologia myGrid.

Equivalent classes

BLAST Basic_Local_Alignment_Search_Tool
and (database_format_sequence_used only nucleotide_sequence_database)
and (query_format_used only hucleotide)

Superclasses

Inherited anonymous classes

bioinformatics_algorithm
and (performs_task only pairwise_local_aligning)

Members

# NCBI-BLASTN

Disjoint classes

BLASTX, TBLASTX, TELASTN, BLASTP

Disjoint union of

Figura 3.4: Restrigdes da Classe BLASTN
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Figura 3.5: Ontologia myGrid: Classes Principais

A seguir, uma breve comparacao entre a ontologia myGrid e a ontologia utilizada
neste trabalho é apresentada. A Figura [3.5] apresenta uma visdo parcial da hierarquia

de termos/classes da ontologia myGrid e a Figura apresenta esta mesma visao da
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Figura 3.6: Sequence Alingment Ontology: Classes Principais

ontologia para alinhamento de sequéncias (Sequence Alignment Ontology) utilizada para
sequenciamento/alinhamento genético na abordagem PL-Science.

De acordo com as Figuras [3.5 e [3.6] nota-se que a classe bioinformatics_metadata foi
removida e as classes bioinformatics_sequencing_ platform, bioinformatics_query_format,
bioinformatics_substitution_matriz foram adicionadas na Sequence Alignment Ontology.
A classe bioinformatics_metadata, bem como suas subclasses, foram removidas por nao
serem necessarias de acordo com o objetivo da LPSC desenvolvida, e foram adicionadas
novas classes de forma a possibilitar que as caracteristicas e restricoes do dominio escolhido
pudessem ser contempladas. Por exemplo, a ontologia myGrid nao apresentava nenhum
conceito relacionado a plataformas de sequenciamento existentes, portanto, optou-se por
incluir uma hierarquia de classes que abordasse esta questao, incluindo a classe bioinfor-
matics_sequencing_platform e suas subclasses. O mesmo ocorreu com as demais classes
que foram incluidas na ontologia, ou seja, por necessidade de especificar termos antes
inexistentes e que eram necessarios para o dominio escolhido.

Outra alteracao significativa realizada na ontologia foi com relacao as subclasses da
classe bioinformatics_taks, conforme apresentado nas Figuras e Na Sequence
Alingment Ontology, sdo descritas apenas as tarefas relacionadas ao sequenciamento /ali-

nhamento genético. As demais tarefas que nao estavam enquadradas neste subdominio
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foram removidas e aquelas que nao estavam listadas na ontologia myGrid foram acres-
centadas. Este mesmo procedimento foi realizado com relacao a classe bioinformatics_al-
gorithm, que, no caso da Sequence Alingment Ontology, englobard apenas os algoritmos

necessarios para o sequenciamento/alinhamento genético.
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Figura 3.7: Ontologia myGrid: Classe bioinformatics_task

¢ bly )
| assem
Ny v,/

' ve-:tc-r rnasklng J
.-’ —_—

TN : ~ ffe]
[ aligning #=}———-3—— sequence_aligning E'
- - -

— — — —L.‘{}"‘_‘_lza_— S
| Thlng I= I—'S-i—- blolnformatlcs concept}* |_|.s-.a_. blolnformatlcs task '
. —_ — — Ay ﬂ.h =g T

-4§-a .\_f_eﬁlfence_grou?[q?_ﬂ_,.
-h‘“-»_h_h I

. _ ",
\‘{SQ (_ base_galling )

\ —

“*--\. -

o —

4 \flewmg and edltlng p]

Figura 3.8: Sequence Alignment Ontology: Classe bioinformatics_task

Por fim, deve-se ressaltar que a definicao de novas restrigcoes na ontologia myGrid é

o principal diferencial da Sequence Alignment Ontology, conforme apresentado na Figura
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e nas Figuras 3.9 e

-al_aligring

Equivalent classes

Superclasses

@local_aligning

Inherited anonymous classes

.task_performed_by some sequence_alignment_algorithm
Members
Keys

Disjoint classes

@ multiple_local_aligning

Disjoint union of

Figura 3.9: Ontologia myGrid: Restrigoes da Classe pairwise_local_aligning

Equivalent classes

Superclasses
Dlecal_aligning
.task_performed_bv some BLAST Basic_Local_Alighment_Search_Tool

D task_performed_by some Smith_Waterman

Inherited anonymous classes
.previous_task some sequence_grouping
.previous_task some viewing_and_editing

Members
Keys

Digjoint classes

@ multiple_local_aligning

Digjoint union of

Figura 3.10: Sequence Alignment Ontology: Restricoes da Classe pairwise_local_aligning

3.2.3 MAPEAMENTOS

Considerando a importancia de auxiliar o cientista na tarefa de definicao e implementagao

de novas aplicacoes, este trabalho propoe a utilizacao de modelos de features e ontologias,
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que combinados, podem trazer maior expressividade semantica para a selecao de caracte-
risticas desejaveis no desenvolvimento de workflows e/ou aplicagoes cientificas no dominio
de sequenciamento/alinhamento genético.

No intuito de estabelecer uma conexao entre o modelo de features e a ontologia an-
teriormente apresentados, criou-se um arquivo de mapeamento, especificado em XML. A
Figura ilustra a funcao deste mapeamento. O referido arquivo tem como objetivo
principal estabelecer a correspondéncia existente entre as features do modelo de features
e as classes da ontologia. Optou-se pela criacao deste arquivo de mapeamento pois, nem
sempre, as features do modelo estarao relacionadas a classes da ontologia de mesmo nome.
Por este motivo, escolheu-se como forma de interligacao entre estes modelos a especifi-
cacao de um arquivo, que devera ser criado manualmente, com o apoio do cientista do
dominio. Com isso, busca-se alcancar uma maior corretude neste mapeamento e evitar a
perda de dados (ligagoes entre os modelos), o que poderia afetar o desenvolvimento das

aplicagoes cientificas.

v--® Thing
Y@ bicinformatics_concept Sequence/ligning
> @ bioinformatics_algorithm

- bioinformatics_data
bioinformatics_data_resource
bioinformatics_file_formats
bioinformatics_substitution_mati
bioinformatics_task
V- aligning

v--@ sequence_aligning slnhal__f_igring
M global allgnmg/__.__..---"' 7
-@multiple_global_aligning =

H pairwise_global allgnmg-""-- palmsejntﬁl aligning lehple_chtﬁl aligning | | pairwise_| Ioeal |_aligning lehple Iocﬁl |_aligning

local_alighing
@ multiple_local_alighing '

@ pairwise_local_aligning

bicinformatics_task

XML

Figura 3.11: Funcao do Arquivo de Mapeamento Especificado em XML

Considerando o dominio de sequenciamento/alinhamento genético, um exemplo do
conteido deste arquivo de mapeamento é apresentado na Figura [3.12] Nesta figura, a
classe TBLASTX na ontologia corresponde a feature de mesmo nome, TBLASTX, no
modelo de features. Outro exemplo é o mapeamento da classe task_performed_by e a
feature bioinformatics_algorithm, como se pode visualizar no mapeamento com o ID 42
desta figura.

A manipulacao dos trés modelos apresentados anteriormente é coordenada pelo Ge-

rente de Variabilidade apresentado na Secao |3.3.1}
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—<SequenceAligningMapping>

— <mapping id="41">
<className>TBLASTX</className>
<featureName>TBLASTX </featureName>

</mapping>

— <mapping id="42">
<className>task performed by</className>
<featureName>bioinformatics _algorithm</featureName>
</mapping>

</SequenceAligningMapping>>

Figura 3.12: Trecho do Arquivo de Mapeamento

3.24 MODELO ABSTRATO DE WORKFLOW CIENTIFICO

Além da especificagdo do modelo de features, da ontologia e do mapeamento entre estes,
a abordagem PL-Science requer a definicao de um modelo abstrato de workflow para o
dominio escolhido. A Figura [3.13] exibe o modelo de workflow utilizado para alinhamen-
to/sequenciamento genético, o qual foi desenvolvido com base nas atividades descritas em
(PROSDOCIMI et al., 2002) e com o auxilio de especialistas de dominio. Vale ressaltar
que este modelo é apenas uma representacao visual do workflow usado como base para
a abordagem. Todas as atividades envolvidas neste modelo de workflow foram incluidas
no modelo de features e as possibilidades de subfluxos que podem ser gerados a partir do
modelo abstrato de workflow sao descritas através da ontologia de dominio anteriormente

apresentada.

T2 - Vector Masking ‘ T4 - Viewing and Editing ‘ ‘ T6- Viewing and Editing ‘
T2 P2

T4 P4 6 P

PO

] TS - Alignment
T1- Base Calling | T3 - Sequence Grouping ‘ s T7 - Assembly

Figura 3.13: Modelo Abstrato de Workflow para Sequenciamento/Alinhamento Genético

De acordo com a Figura|3.13] foram identificadas sete atividades principais ou tarefas

que compoem o modelo abstrato de workflow para alinhamento/sequenciamento gené-
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tico, sendo elas: (T1) Base Calling, (T2) Mascaramento de Vetores, (T3) Agrupamento
de Sequéncias, (T4) Visualizacao e Edi¢ao, (T5) Alinhamento, (T6) uma nova etapa de
Visualizagao e Edi¢ao e (T7) Montagem. Uma breve descrigao de tais atividades é apre-

sentada no Capitulo [ que trata da implementacao da abordagem proposta.

3.3 ARQUITETURA DA SOLUCAO

A arquitetura da abordagem PL-Science, de acordo com a Figura [3.14] é dividida em
duas camadas principais, a Camada Cliente (Client Layer), que engloba a interface Web
da Aplicacao e a Camada Principal (Core Layer). Nesta camada, merecem destaque os

Gerentes da Linha de Produtos, de Variabilidade e Arquitetural (COSTA et al., 2012al).

Client Layer Core Layer
Data Store
Product Line Reposifory
8 Soientific Workfow
% Variabifity
2 Manager o~
£
> Product Line > Architectural
- Manager - Manager

Figura 3.14: Visao Geral da Arquitetura PL-Science

Estes trés gerentes interagem com o Repositério de Artefatos da LPSC, que inclui os
componentes para a geracao de workflows cientificos da LPS proposta. Este repositorio
contém o modelo de features que descreve as variabilidades do dominio da LPSC e também
uma ontologia, utilizada para descrever a semantica formal do dominio. Para conectar
esses dois modelos h& um arquivo de mapeamento, no formato XML, que mapeia os termos

da ontologia e os termos do modelo de features.
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3.3.1 GERENTE DE VARIABILIDADE (VARIABILITY MANAGER)

O Gerente de Variabilidade é responsavel pelo acesso e manipulacao dos modelos que
representam as variabilidades na LPS. Além disso, como a abordagem proposta visa obter
as vantagens do uso de ontologias e modelo de features, este gerente realiza a conexao
entre estes dois modelos, através do arquivo de mapeamentos. Portanto, o controle das
variabilidades existentes na LPSC ¢é vinculado a estes trés artefatos (ontologia, modelo de
features e arquivo de mapeamento) e é realizado pelo Gerente de Variabilidade ( Variability

Manager), conforme Figura [3.15]

e Feaiure Models

Variability :._ Mapping Files
Manager

v

— ™ Oniologies

Figura 3.15: Artefatos Manipulados pelo Gerente de Variabilidade

O Gerente de Variabilidade proposto na arquitetura realiza os seguintes passos para

gerenciar as variabilidades da LPSC:

e Passo 1: Conecta-se ao repositorio da Linha de Produtos e carrega os modelos de

features, a ontologia e o arquivo de mapeamento entre estes modelos.

e Passo 2: Captura as features (ou subfeatures) que foram selecionadas pelo usuério
e que foram ‘recebidas’ através do Gerente da Linha de Produtos. Em seguida,
acessa o arquivo XML de forma a obter a correspondéncia entre as features que

foram selecionadas e os termos da ontologia (classes) que deverao ser analisados.

e Passo 3: Acessa a ontologia e obtém as restri¢coes que estao relacionadas as features

que foram selecionadas pelo usuério.

e Passo 4: Como as restrigoes expressas na ontologia referem-se a features que po-
dem (ou devem) ser selecionadas para a geracao do produto da LPSC, o gerente
novamente traduz os termos contidos nas restricoes em features, através do acesso

ao arquivo de mapeamento.
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e Passo 5: Finalmente, o novo conjunto de features é repassado ao Gerente da Linha
de Produtos para ser apresentado ao usuario, de acordo com as restri¢oes que foram

encontradas.

e Passo 6 - Repetigao dos passos anteriores (do Passo 2 ao Passo 5), ou seja, estes
passos devem ser executados até que sejam estabelecidas todas as caracteristicas
necessarias para a geracao de um produto final da LPS. Estes passos devem ser
repetidos até que nao haja mais restricoes a serem atendidas de acordo com as
caracteristicas que foram informadas pelo usudrio durante o processo de selecao de
features. Vale enfatizar que, neste processo, o mecanismo de inferéncia é utilizado
como uma forma de melhorar e/ou sugerir as melhores configuragdes de features ao

usuario.

No Capitulo [ serdo apresentados alguns exemplos praticos de utilizagdo do Gerente de

Variabilidade no contexto de aplicagbes para o sequenciamento/alinhamento genético.

3.3.2 GERENTE DA LINHA DE PRODUTOS (PRODUCT LINE MA-
NAGER)
Este gerente é responsavel pela interagao com o usuario da LPSC e também pela coor-

denagao dos demais gerentes presentes na arquitetura. As funcoes relacionadas a este

gerente é apresentada na Figura [3.16] e descrita de acordo com os trés passos a seguir:

Variability
Manager
3
2 FProduct Line
I E—— =
Web Interface e 1
» - Faature Modsls

L ! Aapping Files

Figura 3.16: Funcoes iniciais do Gerente da Linha de Produtos

e Passo 1: Conectar-se ao repositério de artefatos e carregar o modelo de features e

o arquivo de mapeamento da LPSC, ambos especificados usando XML;
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e Passo 2: Exibir, com base no modelo de features da LPSC, a interface inicial para
interagao entre o usuario e a LPSC (Figura. Neste passo, as features marcadas
como obrigatérias no modelo de features sdo exibidas em destaque (na cor laranja),
ou seja, sao mostradas em destaque somente as features incialmente obrigatérias do
modelo de features, independente do workflow que sera gerado através da LPSC.
Estas features obrigatérias sao apresentadas ao usudrio com as suas subfeatures
opcionais (se houverem), de forma que o usudrio possa iniciar a configuracao do

workflow /aplicagao a ser gerado(a).

e Passo 3: A seguir, o Gerente da Linha de Produto passa a comunicar-se diretamente
com o Gerente de Variabilidades, de forma a auxiliar o usuario na escolha das features

a serem selecionadas, de acordo com o workflow /aplicagao final a ser gerado(a).

=
| ST pscience + ==
= @ localhost 8080/ 1ena @ | - disgrama de atividades UML Pl & =
Wi visitados @) Primeiros passos | | Compras Coletivas [3 Ultimas noticias =] CEFETMG-Webmail B3 Favoritos
PL-Science
[
Select Feature Clean Selected Features (ESC)
e Features in orange are mandatory. Select one of its subfetatures and click the Select Features button. %
Ontology Restrictions: Q =
. e Workflow
There aren't restrictions to be met. Modal

Figura 3.17: Tela inicial da Aplicacao

Deve-se considerar que, a partir do Passo 3, o Gerente da Linha de Produtos passa
a atuar como ‘intermedidrio’ entre o usudrio da aplicacao e o Gerente de Variabilidade.
Parte-se do principio de que este usudrio ira selecionar as features existentes na LPSC e o
Gerente de Variabilidade serd responsédvel por analisar as escolhas deste usuario e instrui-
lo neste processo. Desta forma, o gerente da LPSC intermedia a interagao do usuario com

o Gerente de Variabilidade.
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Neste momento inicial, o Gerente da Linha de Produtos funciona como um controlador
(controller) da aplicagao, de acordo com o padrao de projeto Model View Controller
(MVC) (HOFMEISTER et al., 2000).

Vale ressaltar que, no momento, este gerente tem apenas este papel de interagao com
o usuario e os outros gerentes da LP, porém, em uma versao futura da abordagem, ele

devera englobar tarefas que possibilitem a evolugao da LPSC.

3.3.3 GERENTE ARQUITETURAL (ARCHITECTURAL MANAGER)

No contexto de LPS, em geral, é de grande importancia a definicao da arquitetura que
serd utilizada como base para a instanciacao de aplicagoes em um determinado dominio.
Ao contrario da arquitetura de software de produtos individuais, uma arquitetura de LPS
deve englobar os requisitos de diferentes produtos que constituem a LPS, representando
tanto os pontos comuns, como as variabilidades existentes na LPS (AHN; KANG] 2011).

Na arquitetura da abordagem PL-Science, este gerente possibilita a utilizacao de ar-
quiteturas configuraveis na LPSC. Porém, no contexto deste trabalho, o detalhamento
deste gerente serd tratado como uma possibilidade de trabalho futuro. Embora nao tenha
sido implementado, este gerente foi incluido na arquitetura devido a importancia para o
aprimoramento da abordagem PL-Science. O gerente mencionado deve contemplar a iden-
tificacao/definigao dos elementos arquiteturais que irao compor a arquitetura da LPSC.
Outra hipétese a ser validada é a possibilidade de facilitar esta identificagdo/defini¢ao

através da utilizacao de modelos semanticos, tais como as ontologias.

3.4 METODOLOGIA

Considerando a arquitetura da PL-Science e sua utilizagao no contexto de uma LPSC, ¢é
importante o detalhamento de uma metodologia de utilizacao da mesma, onde se considere
uma abordagem adequada para LPS e o contexto cientifico. Desta forma, foi proposta
uma metodologia de alto nivel com nove passos principais, divididos em duas fases: (1)
Desenvolvimento do Nicleo de Artefatos ou Engenharia de Dominio, que des-
creve os artefatos produzidos na fase de engenharia de dominio e (2) Desenvolvimento
do Produto usando o Nicleo de Artefatos ou Engenharia de Aplicacao, que

descreve a configuragao dos produtos utilizando o nicleo de artefatos. Esta metodologia
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serd aplicada no desenvolvimento dos casos de uso apresentados no Capitulo [4]
e Fase 1: Desenvolvimento do Ntcleo de Artefatos

— Passo 1: Definicao do escopo da linha de produtos.

— Passo 2: Definicao do modelo de features de acordo com as possibilidades de

variagao existentes no dominio escolhido.

— Passo 3: Definicao da ontologia de dominio, que contém as restrigoes a respeito
do dominio escolhido que nao podem ser expressas apenas através do modelo

de features.

— Passo 4: Realizacao do mapeamento entre os termos do modelo de features e

a ontologia do dominio.

— Passo 5: Definicao de um modelo de workflow base, de acordo com o dominio

escolhido.

— Passo 6: Definicao e conexao de outros artefatos (algoritmos, Web Services,

entre outros) da LPSC que serdo armazenados no repositério.
e Fase 2: Desenvolvimento do Produto usando o Nicleo de Artefatos

— Passo 1: Selegao das features disponiveis no dominio escolhido, de acordo com
o produto a ser desenvolvido (workflow cientifico). Esta selegao sera baseada
tanto no modelo de features e seu mapeamento para o modelo ontoldgico,
quanto no(s) modelo(s) de workflow(s) disponivel(is) para o dominio. Neste
momento deve-se considerar o escopo da LPSC. Este passo é controlado pelo

Gerente de Variabilidade.

— Passo 2: Para cada tarefa do workflow, sao analisadas as possibilidades de va-
riagao (definidas no Passo 1) e, em seguida, o usuério define qual o algoritmo,

o Web Service ou a Aplicacao que sera ‘instanciado’ no workflow base.

— Passo 3: Geracao de um arquivo especificado em XML com o detalhamento

das tarefas que deverao compor o workflow cientifico.
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3.5 TRABALHOS RELACIONADOS

Existem na literatura alguns trabalhos que fazem uso de ontologias para a representacao
da variabilidade em LPS. Deve-se notar que na maioria destes trabalhos também sao
evidenciadas questoes como deficiéncias ou ‘nao adequacao’ de modelos de features para
expressar as variabilidades em um determinado dominio. Alguns dos trabalhos substituem
o uso do modelo de features por ontologias, outros sugerem alteracoes no modelo de
features de forma a aproximéa-lo do formalismo de ontologias e outros ainda adotam o uso
conjunto de ambos os modelos.

JOHANSEN et al. (2010) exploram modelos de features e ontologias, apresentando
mecanismos de mapeamento que podem ser estabelecidos entre estes modelos. O trabalho
discute a diferenca entre esses modelos e apresenta cenarios em que ontologias podem ser
utilizadas para a modelagem de features. Além disso, JOHANSEN et al. (2010) propoem
uma associacao entre o modelo de features e a ontologia que pode ser utilizada para veri-
ficar a consisténcia entre estes modelos. Esta associagao entre os modelos também pode
ser usada para refatorar a hierarquia de um modelo de features. Embora esta dissertagao
aborde o uso de ontologias em conjunto com modelos de features, como em (JOHANSEN
et al., 2010)), o objetivo principal desta ndo é explorar os possiveis mecanismos de mape-
amento que podem ser realizados entre estes modelos. Tem-se como propésito utilizar as
vantagens oferecidas pelo uso conjunto de modelos de features e ontologias para, ao final,
obter uma LPS para geracao de workflows cientificos em um dominio cientifico previa-
mente estabelecido. Portanto, o diferencial desta dissertagao é explorar o poder semantico
provido pelo modelo ontolégico em conjunto com a questao das variabilidades tratadas
pelo modelo de features, visando facilitar a geracao de produtos na LPSC proposta.

(ASIKAINEN et al., 2007)) propoem o uso de uma ontologia de dominio para a mode-
lagem das variabilidades em LPS chamada Kumbang. Esta ontologia unifica a modelagem
de features e a modelagem arquitetural de familias de produtos de software. A ontologia
Kumbang foi descrita utilizando UML. Sendo assim, deve-se ressaltar que o poder da
descrigao semantica desta linguagem (UML) nao é o mesmo que o de uma linguagem on-
tolégica, como OWL. Restrigoes semanticas podem ser agregadas ao modelo UML através
de OCL. No entanto, a linguagem OCL é de dificil entendimento e pouco conhecida da
maioria dos desenvolvedores. Além disso, deve-se destacar os mecanismos de inferéncia

que podem ser usados em conjunto com OWL. Por exemplo, em OWL podemos expressar
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semanticas nao contempladas pela UML, tais como: OWL permite que uma subclasse
possa ser declarada usando o termo subClassOf e, adicionalmente, uma subclasse pode
ser inferida a partir da definicao de uma classe em termos de outras classes. Outro exem-
plo é a possibilidade de inferir, a partir das propriedades de um individuo, que ele é um
membro de uma determinada classe do modelo de dominio.

Em (CZARNECKI et all 2006), é apresentada uma comparacao entre modelos de
features e ontologias, explorando a relacao existente entre os modelos. E proposta a adi-
cao de extensoes ao modelo de features, tais como atributos para as features, de forma
a aproxima-lo do formalismo existente nas ontologias. Diferentemente de CZARNECKI
et al. (2006), este trabalho nao tem como propdsito melhorar o modelo de features adi-
cionando extensoes a este. Partiu-se da ideia de que a utilizagao em conjunto de dois
modelos ja definidos pode trazer vantagens com relacao a adicao de semantica no con-
texto de LPS. O modelo de features sera utilizado para representar as variabilidades e
a ontologia fornecera as restricoes que nao se consegue representar através dos modelos
de features. Além disso, na abordagem proposta nesta dissertacao, o uso em conjunto de
modelos de features e ontologias tem como objetivo a geragao de uma LPS para workflows
cientificos.

Em (SILVA| 2011al), sdo apresentados modelos semanticos expressos em ontologias para
representacao de LPS. O autor afirma que esta forma de representacao é importante para
que possa existir um processo automatizado de construcao, configuracao e manutencao de
uma LPS. Neste trabalho é descrita uma representacao semantica de LP, a qual é utilizada
como uma meta-representacao de LPS. Através desta representacao é possivel descrever
LPS usando ontologias. Relacionando este trabalho com a abordagem PL-Science, tem-se
como diferencial que, na abordagem PL-Science, modelos de features sao utilizados em
conjunto com ontologias, ou seja, as vantagens de ambos os modelos podem ser utilizadas
para a representacao da variabilidade e da seméantica em LPS.

Outro trabalho que possui pontos em comum com a abordagem PL-Science é apre-
sentado em (FILHO et al., [2012). Neste trabalho sdo propostos métodos para adicionar
informagoes de dominio, além de descricoes de variabilidades, utilizando uma ontologia
‘topo’ que especifica conceitos genéricos e relagoes em uma LPS. Esta abordagem reusa
o modelo de features da LPS, adicionando descri¢coes semanticas a LPS, porém, nao mo-

difica a notacao ja existente do modelo de features utilizado. De forma a aumentar a
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semantica de uma LPS, em um momento inicial, o modelo de features é automaticamente
mapeado em uma ontologia. Tal abordagem é definida como uma “Linha de Produtos
de Software Semantica” (Semantic Software Product Line - SSPL), na qual os artefatos
reutilizaveis da LPS, e outros elementos organizacionais, encontram-se relacionados ao
modelo de dominio da LPS, sendo que estes relacionamentos sao expressos formalmente
através de uma ou mais ontologias.

Como primeiro passo da abordagem SSPL, tem-se o mapeamento automatico do mo-
delo de features para um ontologia, a qual é chamada de esqueleto OWL. Este mapea-
mento consiste em obter um modelo de objetos (objetos em Java), diretamente, a partir
de um modelo de features, ou seja, é realizada uma traducao do modelo de features para
um modelo de objetos autocontidos. Os atributos dos objetos indexam as relagoes exis-
tentes entre eles. Esse modelo de objetos funciona como um modelo intermediario, a
partir do qual é feita uma traducao para a linguagem OWL-DL, baseando-se em uma
meta-ontologia. Assim, sao gerados individuos, que sao instancias de conceitos da meta-
ontologia proposta. Como segundo passo, é utilizada uma ontologia ‘topo’ que define a
natureza das relagoes e conceitos que enriquecerao o esqueleto OWL. Por exemplo: (i)
informagoes classificativas, que classificam as features de acordo com seus atributos em
comum; (ii) relacoes de tipos de dados, definidos usando DatatypeProperties da OWL; e
(iii) outras relagoes internas a LPS, que podem ser definidas usando ObjectProperty da
OWL. Este ‘enriquecimento’ semantico do esqueleto OWL, gerado a partir do modelo de
features, nao é automatizado, ou seja, é realizado com a interferéncia do engenheiro de
dominio da LPS. Por fim, como estudo de caso, a abordagem proposta neste trabalho é
aplicada em LPS de guias mdveis e sensiveis ao contexto. A partir dos resultados obtidos,
foram analisados os beneficios da aplicacao de tal abordagem, levando em consideragao
os aspectos de recuperacao da informacao, inferéncia e rastreabilidade destas.

Comparando a abordagem SSPL com a abordagem PL-Science, tem-se que a abor-
dagem SSPL nao foi desenvolvida para um dominio especifico, ou seja, é genérica. Ja a
abordagem PL-Science, tem como foco o desenvolvimento de LPS para software cientifico.
Portanto, vale ressaltar que neste dominio de software cientifico é exigido um grau maior
de formalismo para especificagao de restrigoes, principalmente se for considerado que de-
terminados experimentos cientificos podem conter processos que envolvem riscos, como

vidas humanas, por exemplo. Na abordagem PL-Science, todo o processo de mapeamento
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Tabela 3.1: Comparacao dos Trabalhos Relacionados

Trabalho Relacionado Modelo de Features  Ontologia Mapeamento
- (JOHANSEN et al. 2010) Sim Sim(OWL) Regras de Mapeamento
(ASIKAINEN et al., 2007) Nio Sim(UML) .
(CZARNECKI et al., 2006) Sim Sim(OWL) -
(STCVAL 20114) Nio Sim(OWL) :
(FILHO et al., 2012) Sim Sim(OWL) Modelo de Objetos
PL-Science Sim Sim(OWL) Arquivo XML

entre modelos de features e ontologia deve ser completamente realizado com a interferéncia
do engenheiro de dominio, de forma que nao se perca nenhuma informacao. Mais ainda,
as restricoes a serem estabelecidas entre as features sao criadas com base no conhecimento
deste engenheiro a respeito do dominio cientifico em questao. Nesta abordagem, nao se
tem um passo de traducao de modelos de features para uma ontologia. E criada uma rela-
¢ao entre estes modelos através de um arquivo de mapeamento, que interliga o modelo de
features com classes de uma ontologia ja existente. Ou seja, é realizado um mapeamento
entre o modelo de features e uma ontologia ja existente, sendo esta consagrada no dominio
cientifico em questao, de forma que este mapeamento tira proveito do que cada modelo
pode oferecer de melhor. O modelo de features fornece a representacao da variabilidade
da LPS e a ontologia ¢ utilizada para a representacao da semantica do dominio que nao é
coberta pela forma de representagao da variabilidade de modelos de features. Assim, sao
utilizados dois modelos formais, sem a necessidade de modificar ’os formatos’ de nenhum
deles.

A Tabela apresenta um resumo comparativo entre os cinco trabalhos relacionados
apresentados e a abordagem PL-Science, considerando os seguintes aspectos: se utilizam
modelos de features e ontologias (bem como a linguagem utilizada para a representagao
da ontologia) e se apresentam alguma forma de mapeamento entre modelo de features e
ontologia.

Existem também outros trabalhos cujo foco € a especificacao de experimentos cientifi-
cos. Em (MATTOSO et al.,|2010) e (OGASAWARA et al.,|2009) é abordado o conceito de
Linha de Experimento, tratando todas as etapas envolvidas em um experimento cientifico.
Também h& uma preocupacao com a forma de especificacao de experimentos cientificos
em um alto nivel de abstracao, conforme proposto em (OLIVEIRA et al., 2010)).

Em (MATTOSO et all 2010) é proposta uma abordagem para o gerenciamento de
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experimentos em larga escala com base na coleta de proveniéncia, durante todas as fases
do ciclo de vida do experimento, de forma auxiliar os cientistas a ter mais controle so-
bre o experimento cientifico. Em relacao a abordagem PL-Science, esta tem como foco
auxiliar o cientista na fase de composi¢ao/especificacao de experimentos cientificos, que
sao representados através de workflows. Nesta versao inicial da abordagem, as fases de
execucao e andlise ainda nao sao tratadas.

Outro ponto que deve ser levado em consideracao ao utilizar-se workflows cientificos
é a linguagem de representacao destes fluxos de tarefas. Em (OLIVEIRA et all [2010)),
é ressaltado que experimentos cientificos quando modelados em um alto nivel de abstra-
¢ao, independentemente das linguagens de especificacao dos Sistemas de Gerenciamento
de Workflows Cientificos (SGW{C), apresentam diversas vantagens. Embora os atuais
sistemas de gerenciamento de workflows cientificos apoiem a execugao dos workflows, eles
apresentam limitagoes quanto a composicao dos workflows quando se trata de usar dife-
rentes niveis de abstragdes, portanto, em (OGASAWARA et al., 2009) é apresentado o
conceito de Linha de Experimento, que pode ser definida como um workflow conceitual
que é capaz de derivar varios workflows no nivel concreto. Linha de Experimento é tra-
tada como uma abordagem sistematica para a composicao de workflows cientificos que
representam um experimento in silico.

A abordagem PL-Science faz parte de um contexto maior de pesquisas em e-Science,
que envolve a questao de composicao de servigos, com a abordagem Composer-Science
(SILVA et al., 2011) (SILVA et al., 2012), que propoe uma abordagem de composigao
de workflows cientificos considerando questoes semanticas e sintaticas, a partir de uma

linguagem de descri¢ao de alto nivel.

3.6 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou a arquitetura principal da abordagem PL-Science, bem como os
principais modelos de dominio utilizados, como modelo de features, ontologia e arquivo
de mapeamentos. Foram detalhados também, os gerentes da arquitetura, sendo eles os
principais responsaveis pelo funcionamento e manipulacao dos artefatos da LPS de forma
a atingir os objetivos da mesma. A metodologia utilizada pela abordagem é especifi-
cada e também os trabalhos relacionados a proposta deste trabalho foram apresentados e

comparados.
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4 IMPLEMENTACAO DA ABORDAGEM
PL-SCIENCE

Este capitulo tem como objetivo apresentar a implementacao da abordagem PL-Science,
de acordo com o que foi descrito no Capitulo , no dominio da Bioinformatica (sequen-
ciamento/alinhamento genético). Este capitulo estd organizado da seguinte forma: a
Secao apresenta uma breve introducao sobre a implementagao da abordagem e a Se-
¢ao descreve o dominio de sequenciamento/alinhamento genético, de forma a facilitar
o entendimento do cendrio em que foi implementada a abordagem. Sao apresentadas as
atividades de sequenciamento e alinhamento, bem como todas as outras atividades que
compobem o modelo abstrato de workflow, brevemente apresentado na Segao[3.2.4l A Secao
apresenta, de fato, a aplicacao da abordagem PL-Science de acordo com os modelos
de dominio desenvolvidos (descritos na Segao e com a metodologia proposta na Secao
3.4 que considera duas fases principais: (1) Desenvolvimento do Niicleo de Artefatos e (2)
Desenvolvimento do Produto. Ao final desta secao, sao apresentados os produtos gerados
a partir da LPSC criada. Por fim, a Secao [£.4] apresenta as consideragoes finais deste

capitulo.

4.1 INTRODUCAO

Com o objetivo de verificar a aplicabilidade da abordagem PL-Science, foi especificado
um cenario de uso no dominio da Bioinformatica, tendo como objetivo final a geracao de
workflows (ou aplicagoes isoladas) destinados ao processo de sequenciamento/alinhamento
genético. Os workflows ou aplicagoes isoladas geradas sao apresentados como produtos da
LPSC proposta, na Secao . E importante ressaltar que, apesar de os modelos apresen-
tados no Capitulo 3| e também neste capitulo - modelo de features, ontologia, arquivo de
mapeamento entre ontologia e modelo de features e modelo abstrato de workflow - serem
especificos do dominio de sequenciamento/alinhamento genético, a abordagem pode ser
aplicada em outros dominios cientificos, desde que modelos especificos sejam criados na

fase de Engenharia de Dominio.
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4.2 DOMINIO DE SEQUENCIAMENTO/ALINHAMENTO GENETICO

Uma das areas de pesquisa que mais cresce no meio cientifico é a area da Bioinformatica,
que tem como objetivo auxiliar os pesquisadores em Biologia a manipular, desenvolver e
melhorar os bancos de dados de Biologia Molecular e outras ferramentas computacionais
para obter, organizar e interpretar os dados de experimentos coletados em laboratorios
(PROSDOCIMI et al., 2002).

De acordo com os conceitos da Biologia, DNA (deozyribonucleic acid - acido deso-
xirribonucleico) e RNA (ribonucleic acid - cido ribonucleico) sdo cadeias de polimeros
compostas por uma categoria de substancias quimicas similares. As unidades individuais
destas cadeias sao denominadas nucleotideos ou bases. O DNA possui em sua compo-
sicdo os nucleotideos A (adenina), T (timina), G (guanina) e C (citosina), enquanto o
RNA substitui o T pelo U (uracila), além de possuir os outros trés nucleotideos (DAR-
NELL J. E., |1986). Estes dois conceitos sao objeto de estudo da subédrea de pesquisa em

sequenciamento/alinhamento genético.

4.2.1 SEQUENCIAMENTO

O estudo do material genético de um organismo ¢é possivel através do processo de sequen-
ciamento, que determina a sequéncia de nucleotideos deste material. Um dos métodos de
sequenciamento mais utilizados é o de Sanger (SANGER et al., [1977)). Porém, existem
também as tecnologias de sequenciamento de nova geracao (NGS - Next Generation Se-
quencing), que comecaram a ser comercializadas no ano de 2005 (CARVALHO; SILVA|
2010)).

Resumidamente, o processo de sequenciamento se inicia com a quebra do DNA em
diversos fragmentos aleatdrios, que serao ‘lidos’ por uma méquina de sequenciamento (ou
sequenciador) de DNA. O arquivo de saida do sequenciador é um cromatograma que
contém a sequéncia e a qualidade das bases que foram obtidas. Estes cromatogramas
consistem de quatro curvas de cores diferentes, sendo que cada uma das curvas representa
uma das quatro bases da sequéncia gerada. Para converter estes cromatogramas em uma
sequencia de bases deve-se utilizar um programa especifico para esta tarefa. Estes progra-
mas tem como funcao principal analisar o cromatograma gerado e fornecer uma nota para

cada base, baseado em sua qualidade. Como exemplos destes programas podem ser cita-
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dos: Abiview (EMBOSS, 2013)), Chromas (TECHNELYSIUM| 2013) e Phred (EWING
et al., |1998).

4.2.2 ALINHAMENTO

H& um principio biolégico que diz que: se duas sequéncias (nucleotidicas ou protéicas) sao
similares, entao, € razodvel supor que suas funcoes também sejam similares. Portanto,
o primeiro passo ¢é verificar se outros pesquisadores ja estudaram sequéncias similares as
novas sequéncias que foram obtidas. Assim, os alinhamentos entre sequéncias oferecem
um 6timo meio de comparar sequéncias relacionadas (SILVA| 2010)).

O alinhamento é uma etapa que ocorre posteriormente ao sequenciamento, ou seja,
apos o sequenciamento, é necessario identificar e agregar informacoes a sequéncia gerada.
Uma forma de fazer isto é através da comparagao da sequéncia gerada com sequéncias
previamente conhecidas. Para isso, realiza-se o alinhamento da sequéncia gerada com um
banco de dados de sequéncias ja conhecidas/estudadas.

O conceito basico para a selecao de uma boa sequéncia de alinhamento é simples:
duas sequéncias sao combinadas aleatoriamente e a semelhanca entre estas é avaliada e
pontuada. Em seguida, uma sequéncia é movida em relacao a outra e a combinagao ¢
pontuada novamente, até que seja obtida a melhor pontuacao de alinhamento entre as

sequencias envolvidas.

4.2.3 MODELO ABSTRATO DE WORKFLOW PARA SEQUENCIA-
MENTO/ALINHAMENTO GENETICO

T2 - Vector Masking ‘ T4 - viewing and Editing ‘ ‘ T6- Viewing and Editing ‘
T2 P2

T4 P4 6 PE

PO

) T& - Alignment
T1 - Base Calling | T3- Sequence Grouping ‘ T7 - Assembly

Figura 4.1: Modelo Abstrato de Workflow para Sequenciamento/Alinhamento Genético

De acordo com o dominio de alinhamento/sequenciamento genético, além das ati-

vidades de sequenciamento e alinhamento, outras atividades devem ser incluidas entre
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(ou apds) estas duas atividades principais. Considerando o contexto de um experimento
cientifico neste dominio, estas outras atividades devem ser realizadas de acordo com um
modelo de workflow, como o exibido na Figura[d.I] Uma breve descrigao destas atividades

¢ apresentada a seguir.

e Base Calling (T1)

O base calling engloba o processo de leitura dos dados gerados por um sequenciador
genético e o processo de identificacao da sequéncia de DNA gerada, atribuindo um
valor de qualidade para cada posicao nucleotidica identificada. Geralmente, cada
sequenciador possui seu programa de base calling especifico (PROSDOCIMI et al.,
2002). Ou seja, este processo tem por objetivo transformar os dados provenientes de
um sequenciador em cadeias de nucleotideos, também chamadas de reads (STEIN|
2002). Quando as sequéncias biolégicas possuem um sequenciamento pelo método
de Sanger, o programa mais utilizado nesta etapa é o Phred (PROSDOCIMI et
al., |2002)). J& os programas de base calling para sistemas NGS sdo muito sensiveis
as tecnologias de sequenciamento de nova geracao. Por exemplo, os arquivos de
“imagens-primas” produzidos pela maioria dos sistemas de NGS sao enormes, preen-
chendo rapidamente a capacidade de armazenamento em disco. Portanto, algumas
maquinas, tais como a HiSeq da Illumina, nao tornam os dados das “imagens-primas”
disponiveis; a imagem é apenas processada e o arquivo da imagem ¢é eliminado logo

apos o processamento (STEIN| 2002).

No caso das técnicas de sequenciamento de nova geragao, geralmente, os progra-
mas que fazem base calling sao fornecidos pelas proprias empresas fabricantes dos
sequenciadores, ja que estes programas estao de acordo com a técnica de sequenci-
amento do fabricante (PROSDOCIMI et al., 2002). A principal desvantagem desta
situacao é que cada um dos programas de base calling oferecidos pelos fabricantes
das plataformas NGS produzem diferentes scores ou pontuacoes de qualidade para
as bases geradas que indicam a probabilidade de erros da sequéncia. Porém, estas
pontuacoes nao sao comparaveis entre os diferentes fornecedores ou entre o software
do fornecedor e o Phred. Uma pontuacao de qualidade de 25 em um base calling
feito pela plataforma SOLiD nao indica o mesmo nivel de confianga, como a mesma

pontuagao, em um base calling do HiSeq Illumina 2000 (STEIN| 2002).
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e Mascaramento de Vetores (T2)

Apoés o base calling, ou seja, apés obter o arquivo com as notas de cada uma das
base da sequéncia, pode-se realizar uma busca de regioes na sequéncia produzida
que devem ser retiradas ou mascaradas, ji que estas regioes nao representam o
DNA que se deseja analisar. Estas regides sao denominadas ‘regioes contaminantes’
(PROSDOCIMI et all [2002). Esta fase nem sempre ¢ realizada. Na maioria das
vezes, ela é feita quando ha a construgao de uma biblioteca, pois os fragmentos
de DNA sao enxertados em um plasmideo (vetores) para clonagem. Portanto, é
necessario o mascaramento dos nucleotideos do vetor, para que sejam estudados
apenas os nucleotideos de interesse. Como exemplo de programa que realiza esta
tarefa de mascaramento de vetores, pode-se citar o Cross_match (CROSS_MATCH|
2013).

e Agrupamento de Sequéncias (T3)

A tarefa de agrupamento de sequéncias (sequence_grouping) também é conhecida
como “clusterizacao”. Durante esta etapa, os fragmentos do DNA (reads), advindos
do sequenciamento, sdo agrupados formando um contig (pequenos fragmentos de
DNA sequenciados em sequéncias maiores). Os programas mais utilizados sdo o
Phrap (PHRAP 2013) e o CAP3 (CAP3|,2013), para o sequenciamento de Sanger
(PROSDOCIMI et al., 2002). Sao usados Velvet (VELVET] 2013) e MIRA (MIRA,
2013) para NGS.

e Visualizacao e Edi¢ao (T4 e T6)

Esta fase pode ser considerada como opcional, ja que se trata de uma inspecao
manual para verificagao da montagem ou agrupamento das sequéncias. Portanto, se
o numero de sequéncias analisadas é relativamente pequeno, vale a pena passar por
esta fase. Porém, ao trabalhar-se em escala genomica ou com muitas sequéncias,
este passo de visualizacao e edicao torna-se inviavel e, por este motivo, na maioria
das vezes, confia-se no resultado de programas que analisam os resultados obtidos na
fase de agrupamento e atribuem valores de qualidade as sequéncias geradas. Entre

os programas que possibilitam estas operacoes encontram-se o Phrapview e o Consed

(PROSDOCIMI et al., 2002).

e Alinhamento (T5)
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No contexto da Bioinformatica, uma forma de fazer comparagoes entre DNA, RNA

ou sequéncias de proteinas é através do processo de alinhamento de sequéncias

(PROSDOCIMI et al., 2002), que consiste, basicamente, em colocar uma sequéncia

sobre a outra e compara-las, de forma a especificar as partes comuns das sequéncias.

Sequencefigning Legend:
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_d_._...d" "--.__\_... "'\-\.
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Figura 4.2: Tipos de Alinhamento

A escolha do algoritmo de alinhamento depende criticamente do tipo de alinhamento
a ser realizado (STEIN| 2002)). O alinhamento entre duas ou mais sequéncias pode
ser dividido em local e global, conforme exibido na Figura [4.2]

— Alinhamento Local (local_aligning): realiza a comparagao apenas de fragmentos
das sequéncias envolvidas no processo de alinhamento;
— Alinhamento Global (global_aligning): realiza o alinhamento completo das

sequéencias envolvidas no processo de alinhamento.

Além disso, o grau de semelhanca entre as sequéncias pode ser estipulado para
alinhamentos entre duas ou mais sequéncias. Assim, tanto o Alinhamento Global

como o Alinhamento Local podem ser divididos em Duplo e Multiplo.

— Alinhamento Duplo (pairwise_aligning): apenas duas sequéncias sao envolvidas
no processo de alinhamento;
— Alinhamento Multiplo (multiple_aligning): véarias sequéncias (ou mais do que

duas sequéncias) sao envolvidas no processo de alinhamento.

e Montagem (T7)
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Outra tarefa que pode ser executada é a montagem (assembly) das sequéncias apos
o alinhamento. Esta tarefa ocorre quando nao héa sequéncias que possam ser usadas
como referéncias, ou seja, quando nao existem sequéncias produzidas a partir de um
genoma/transcriptoma da mesma espécie da amostra ou de uma espécie relacionada
que podem ser usadas como referéncias. Este tipo de sequenciamento, conhecido por
sequenciamento de movo, exigira uma montagem das sequéncias, utilizando apenas

os dados obtidos desse alinhamento entre as sequéncias geradas.

4.3 APLICACAO DA ABORDAGEM PL-SCIENCE

Nesta secao sao apresentadas as etapas realizadas para a aplicagao da abordagem PL-
Science, considerando o dominio de alinhamento/sequenciamento genético, de acordo com
o detalhamento do dominio de sequenciamento/alinhamento e com a metodologia proposta
na Segao [3.4 Sao detalhadas as etapas para a aplicagdo da abordagem tanto para a
especificagao do ntcleo de artefatos, através de uma abordagem de engenharia de dominio,
bem como para o detalhamento da especificacao de trés produtos da linha, caracterizando

o processo de engenharia de produto.

e Fase 1: Desenvolvimento do Nticleo de Artefatos (Etapa de Engenharia de Dominio)

Considerando a Fase 1, detalhada no Capitulo [3} é descrito, a seguir, cada passo
para o desenvolvimento do nicleo de artefatos no dominio de alinhamento/sequen-

ciamento genético.

— Passo 1: Definicao do escopo da linha de produto
* O escopo da LPS estd relacionado a geracao de workflows cientificos que en-
globam as atividades envolvidas no processo de sequenciamento/alinhamento
genético, sendo elas: base calling, mascaramento de vetores (vector masking),
agrupamento de sequéncias (sequence grouping), visualizacao e edi¢ao (visua-
lization and edition), alinhamento (alignment) e montagem (assembly), con-

forme descrito no modelo abstrato de workflow, na Secao [4.2.3]

— Passo 2: Definicao do modelo de features de acordo com as possibilidades de
variacao existentes no dominio escolhido.
* Nesta etapa, o modelo de features foi definido. As Figuras

e [3.3] apresentam partes do modelo criado. O modelo de features completo,
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especificado em xml, pode ser encontrado em: http://gabriellacastro.com.

br/PL-Science/SequenceAligningFeatureModel.xml.

— Passo 3: Definicao da ontologia de dominio, contendo as restrigoes a respeito

do dominio escolhido.

* A ontologia de dominio utilizada para a implementacao da abordagem, con-
forme apresentado na Secao foi derivada da ontologia myGrid (WOLS-
TENCROEFT et al., 2007). A ontologia criada neste passo, chamada Sequence
Alignment Ontology, pode ser encontrada em: http://gabriellacastro.com.

br/PL-Science/SequenceAligningOntology.owl.

— Passo 4: Realizacao do mapeamento entre os termos do modelo de features e

a ontologia do dominio.

* Neste passo, o arquivo de mapeamento que relaciona os termos do mo-
delo de features com os termos da ontologia (e vice-versa) foi criado. O
arquivo de mapeamento completo estd disponivel no seguinte link: http:

//gabriellacastro.com.br/PL-Science/SequenceAligningMapping.xml.

— Passo 5: Defini¢ao de um modelo de workflow base, de acordo com o dominio

escolhido.
T2 - Vector Masking ‘ T4 - Viewing and Editing ‘ ‘ T6- Viewing and Editing ‘
T2 P2 T4 P4 T8 PB

_ TS - Alignment
T1 - Base Calling | T3 - Sequence Grouping ‘ T7 - Assembly

Figura 4.3: Modelo Abstrato de Workflow Criado

* O modelo de workflow criado neste passo (Figura apresenta o enca-
deamento de todas as tarefas que podem estar envolvidas no processo de se-
quenciamento/alinhamento genético, sendo estas descritas na Se(;éo Este
workflow foi criado com auxilio de especialistas em Bioinformatica, de forma a
especificar um modelo genérico do que ocorre nos experimentos relacionados ao
dominio escolhido. Embora o encadeamento das tarefas esteja esquematizado

na Figura a abordagem PL-Science captura este encadeamento através da
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http://gabriellacastro.com.br/PL-Science/SequenceAligningFeatureModel.xml
http://gabriellacastro.com.br/PL-Science/SequenceAligningOntology.owl
http://gabriellacastro.com.br/PL-Science/SequenceAligningOntology.owl
http://gabriellacastro.com.br/PL-Science/SequenceAligningMapping.xml
http://gabriellacastro.com.br/PL-Science/SequenceAligningMapping.xml

64

ontologia do dominio, que possui todas as tarefas cadastradas como subclas-
ses de bioinformatics_task (Figura [4.4). Estas tarefas (que sdo representadas
na ontologia como subclasses de bioinformatics_task) sao relacionadas entre si
através de restrigoes na ontologia que utilizam a ObjetctProperty previous_task.
Por exemplo, a tarefa T3 (agrupamento de sequéncias) possui como previous_-
task tanto base_calling como vector_masking, conforme exibido na Figura [4.5]
Desta forma, a tnica tarefa que nao possui nenhuma previous_task relacionada

a ela é a primeira, ou seja, o base_calling.

o~ e
{ wvector_masking ;'
- et

s 3. — ———, e —
,/’/ f aHgning‘}:F——————“Li———i_sequence_a”gninglh
A __,---"'-""'- - —_—
VA T
-":»_[\.a"'-.-.f { iewing_and_editing-;-
T — —— _ — s —
':: Thing Exl—‘-‘-a— _bisinformatics_concept }*I—‘-‘-—a—\ bioinfarmaties_task ::_: ien
— —— e B e S —
T-,{\“"“'--u 1 base_calling )
g3 — et

Y —

. o

(_segquence_grouping

- - -

e ——

~ -
Laﬁemmy;

Figura 4.4: Tarefas do Modelo Abstrato de Workflow

<owl:Restrictioni
<owl:onProperty rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/SequenceAligningOntology#previous task"/>
<owl:someValuesFrom rdf:resource="http:ffgabriellacastro.com.bIISequencenligningOntology#vector_masking"f>
</owl:Restriction>

<owl:Restriction>
<owl:onProperty rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/SeguencehligningCntologyéprevious_task"/>
<owl:someValuesFrom rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/Sequencehligningintologyibase calling"/>
</owl:Restriction>

Figura 4.5: Restricoes da Classe sequence_grouping

— Passo 6: Definigao e conexao de outros artefatos (algoritmos, Web Services,

entre outros) da LPSC que serdo armazenados no repositorio.

* Nesta etapa, Web Services, algoritmos e aplica¢oes foram catalogados como
artefatos da LPSC. Estes artefatos serao utilizados em uma etapa posterior
para compor o workflow cientifico a ser gerado. Como exemplos de Web
Services que foram catalogados, pode-se citar os servigos catalogados no Bi-
oCatalogue (BHAGAT et al., [2010), como o runPhrapService (http://www.
biocatalogue.org/services/15667) e o INB-dev: genome.imim.es: runPh-

rap (http://www.biocatalogue.org/services/2268).


http://www.biocatalogue.org/services/1567
http://www.biocatalogue.org/services/1567
http://www.biocatalogue.org/services/2268
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e Fase 2: Desenvolvimento do Produto (Etapa de Engenharia da Aplicacao)

Baseado na Fase 2 da metodologia apresentada no Capitulo[3|deste trabalho, é apre-
sentada a especificacao de workflows cientificos ou aplicagoes isoladas no dominio
de alinhamento/sequenciamento genético. E apresentado a seguir a especificacao de
trés produtos gerados a partir da LPSC de Alinhamento/Sequenciamento Genético.
O Produto 1 detalha a criagao de um workflow que envolve as trés tarefas iniciais
do Modelo Abstrato de Workflow, que auxilia o cientista na realizacao da leitura,
mascaramento e agrupamento das sequéncias advindas de um sequenciador gené-
tico; o Produto 2 descreve a criacao de uma aplicacao isolada para o alinhamento de
multiplas sequéncias; e, finalmente, o Produto 3 apresenta um workflow que trata
desde a obtencao dos dados de uma sequéncia através de um sequenciador até a
comparacao desta sequéncia obtida com bases de sequéncias ja existentes, através

do alinhamento.

4.3.1 PRODUTO 1 - PIPELINE PHREDPHRAP

Nesta primeira especificagao de um produto a partir da LPSC no dominio de sequenci-
amento/alinhamento genético, tem-se como objetivo a criagao de um workflow baseado

em (ARBEX] 2009), que consiste em:

e Ler os dados gerados por um sequenciador genético e identificar a sequéncia de DNA

gerada, atribuindo valores de qualidade para cada posicao nucleotidica identificada;

e Realizar uma busca de regioes na sequéncia produzida que devem ser retiradas ou

mascaradas;

e Agrupar os reads advindos do processo de leitura dos dados formando em sequéncias

maiores.

A execucao dos passos acima possibilita ao cientista a realizacao de analises, mon-
tagens, e editoragao de sequéncias. Assim, este workflow envolve as tarefas T1 (base
calling), T2 (vector masking) e T3 (sequence grouping) do modelo abstrato de workflow
do dominio, conforme exibido na Figura

Através da metodologia da abordagem, os passos seguidos sao detalhados a seguir:
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T2 - Vector Masking ‘ T4 - Viewing and Editing ‘ ‘ T6- Viewing and Editing ‘
T2 P2

] TS - Alignment
T1- Base Calling | T3 - Sequence Grouping ‘ ‘ T7 - Assembly

Modelo Abstrato de Workflow

T2 - Vector Masking
T2 I P2

PO

T1 - Base Calling ‘ T3- Sequence Grouping ‘

Parte do Modelo Abstrato de Workflow a ser instanciado

Figura 4.6: Parte do Modelo Abstrato de Workflow a ser instanciado (Produto 1)

— Passo 1: As features inicialmente obrigatérias do dominio alinhamento/se-
quenciamento genético sao exibidas em laranja e o usuario deverd selecionar
uma de suas subfeatures. No caso do dominio escolhido as features inicialmente
obrigatdrias sao o tipo de aplicagdo a ser desenvolvida (workflow ou aplicac¢ao
isolada) e a plataforma de sequenciamento a ser utilizada. Conforme exibido
na Figura 4.7, a primeira feature a ser escolhida foi workflow, como tipo de

aplicagao a ser desenvolvida.

Apos selecionar a feature workflow e clicar no botao Select Feature, no canto
superior esquerdo da tela da aplicacao, o arquivo de mapeamento é analisado,
de forma a obter o termo ontoldgico, ou classe ontoldgica, correspondente a
feature que foi selecionada. Neste caso, a feature workflow corresponde ao

termo/classe de mesmo nome (Figura [4.8).

Tendo o termo relacionado a feature selecionada, as restrigoes deste termo po-
dem ser buscadas na ontologia. Como exemplo, as restrigoes associadas aos
dois tipos de aplicacao possiveis podem ser visualizadas nas Figuras (res-
trigoes do termo/classe isolated_application) e 32 (restrigdes do termo/classe
workflow). Ou seja, de acordo com estas restrigoes, se foi selecionada a feature

workflow, poderao ser especificadas diversas bioinformatics_tasks para compor
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& @ localhost:a080, lena/ Srveal -

Mais visitados 0 Primeiros passos | | Compras Coletivas [ Ultimas noticias [] CEFETMG-Webmail

PL-Science

Clean Selected Features (ESC)

Ontology Restrictions:

There aren't restrictions to be met.

—

Figura 4.7: Exemplo 1 - Tela 1

— <mapping id="50">
<className>application tyvpe</className>
<featureName>application type</featureName>

</mapping>

— <mapping id="51">
<className>isolated application</className>
<featureName>isolated application</featureName>

</mapping>

— <mapping id="52">
<className>workflow</className>
<featureName>worldlow</featureName>

</mapping>

Figura 4.8: Classe correspondente a feature workflow

a aplicagao (workflow), ao passo que, uma aplicagao isolada comporta apenas
uma bioinformatics_task.

Logo apds, é necessaria a selecao da Plataforma de Sequenciamento a ser utili-
zada. O usudario devera optar pelo sequenciamento pelo método de Sanger, ou

pelas novas tecnologias de sequenciamento (NGS).

No caso deste exemplo, escolheu-se a feature Sanger, como plataforma de se-
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<!-- http://gabriellacastro.com.br/SequenceAligningOntology#isclated application —-»

<owl:Class rdf:about="http://gabriellacastro.com.br/SequencehligningCntology#isolated application">
<rdfs:subClass0f rdf:resource="http://gabriellacastro.com. br{SequenceAlig-ningOntology#application_type"/)
<rdfs:subClassCf>
<owl:Restriction>

<owl:onProperty rdf:resource="htcp:ffgabriellacastro.cnm.brfSequenceAligningOnc01ogy#workflow_possible_casks"!}
<owl:onClass rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/SequencelligningCntologyfbicinformatics_task"/>
<owl:qualifiedCardinality rdf:datatype="&xsd;nonNegativeInteger”">l</owl:gqualifiedCardinality>
</owl:Restriction>
</rdfs:subClassCf>
</owl:Class>

Figura 4.9: Restricoes da Classe isolated_application

<!-- http://gabriellacastro.com.br/SequencedligningCntologyfworkflow —->

<owl:Class rdf:about="hctp://gabriellacastro.com.br/Sequencelligningtntologyiworkflow™>
<rdfs:subClassOf rdf:rescurce="http://gabriellacastro.com.br/SequenceiligningOntology¥application type"/>
<rdfs:subllassCi>
<owl:Restriction>

<owl:onProperty rdf:resource="http://gabriellacascro.com.brfSequencenligningOntology#wnrkflow_possible_tasks"/)
<owl:someValuesFrom rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/5equencefligningCntology#bioinformatics_task"/>
</owl:Restriction> /.
</rdfs:subClass0fs>
</owl:Class>

Figura 4.10: Restrigoes da Classe workflow

& @ localhost:3080/Jena/ v

Mais visitados 0 Primeiros passos | | Compras Coletivas |3 Ultimas noticias [=] CEFETMG-Webmail

PL-Science

Select Feature Clean Selected Features (ESC)

Ontology Restrictions:

There aren't restrictions to be met.

Figura 4.11: Exemplo 1 - Tela 2
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quenciamento a ser utilizada (conforme exibido na Figura . Apos seleci-
onar a feature e clicar no botao Select Feature, no canto superior esquerdo da
tela da aplicacao, o arquivo de mapeamento ¢ analisado, de forma a obter o
termo/classe correspondente a feature que foi selecionada. Neste caso, a feature

Sanger corresponde a classe de mesmo nome (Figura [4.12)).

— <mapping id="2">
<className>bioinformatics_sequencing_platform</className>
<featureName>sequencing platform~/featureName>

</mapping>

— <mapping id="3">
<className>Sanger</className>
<featureName>5anger</featureName>>

</mapping>

— <mapping id="4">
<className>NGS</className>
<featureName>NGS</featureName>

</mapping>

Figura 4.12: Classe correspondente a feature Sanger

Equivalent classes

[»

Superclasses
bioinformatics_sequencing_platform
workflow_possible_tasks some alighing
workflow_possible_tasks some assembly
workflow_possible_tasks seme base_calling
workflow_possible_tasks some sequence_grouping

workflow_possible_tasks some vector_masking

workflow_possible_tasks some viewing_and_editing

Inherited anonymous classes

Figura 4.13: Restri¢oes da Classe Sanger

Apébs acessar o arquivo de mapeamento, sao analisadas as restricoes relacio-
nadas ao termo/classe Sanger, que foram definidas na ontologia do dominio,
conforme exibido na Figura{4.13, Em seguida, de acordo com as restrigoes que
foram obtidas, é exibida uma nova mensagem ao usudrio e a tela de selecao de
features é alterada (Figura . A mensagem exibida solicita que o usuario
selecione a tltima tarefa que ele deseja incluir em seu workflow. Vale ressaltar

que, usando o sequenciamento pelo método de Sanger, todas as tarefas relaci-
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onadas no workflow base do dominio sao possiveis de serem realizadas, o que

nao ocorre para as plataformas NGS (as tarefas que podem ser realizadas para

este tipo de sequenciamento também sdo expressas através da ontologia).

ﬂ| @ PL-Science I—_+

/:“ @ localhost:2080/ Jena/

Mais visitados 0 Primeiros passos | | Cempras Celetivas 2 Ultimas noticias (=] CEFETMG-Webmail

Clean Selected Features (ESC)

Ontology Restrictions:
workflow_possible_tasks -> viewing_and_editing
workflow_possible_tasks -> sequence_grouping
workflow_possible_tasks -> base_calling
workflow_possible_tasks -> vector_masking
workflow_possible_tasks -> aligning

workflow_possible_tasks -> assembly

PL-Science

Selectthe final task of your workflow.
It must be one feature among those listed below:

viewing_and_editing
sequence_grouping
base_calling
vector_masking
aligning

assembly

If you want, you can see the sequence oftasks clicking in Workflow Model

—

Figura 4.14: Exemplo 1 - Tela 3

Como no caso deste exemplo, tem-se como 1ltima tarefa a ser realizada o

agrupamento de sequéncias (sequence_grouping), esta feature foi selecionada,

conforme exibido na Figura [4.15]

— Passo 2: Para cada tarefa do workflow, sao analisadas as possibilidades de

variacao, e, em seguida, o usudario define o algoritmo, o Web Service ou a

aplicacao que serd ‘instanciado’ no workflow base.

Na abordagem PL-Science, todos os algoritmos, Web Services ou outras aplica-

¢oes que poderao vir a ser utilizados para compor algum workflow a ser gerado

a partir do Modelo Abstrato de Workflow devem ser catalogados no repositorio
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(- @ localhost8080/Jena/ SRl |

[£) Mais visitados @) Primeiros passos | | Compras Coletivas |31 Ultimas noticias [=] CEFETMG-Webmail

, Ear=

Figura 4.15: Exemplo 1 - Selecao da ultima tarefa do workflow a ser criado

do dominio. A geréncia deste repositorio é feita a partir da ontologia de domi-
nio. Assim, os artefatos catalogados sao registrados na ontologia de dominio
como individuos desta. Atualmente, nesta primeira versao da PL-Science basta
inserir o algoritmo, Web Service ou aplicagao como um individuo, dando um
nome a este, especificar o seu tipo (se é um algoritmo, Web Service ou outro
tipo de aplicacao) e sua localizagao (se for um Web Service, deve-se especificar
onde este pode ser encontrado ou, se for um determinado algoritmo ou aplica-
¢ao, qual a localizacao deste no repositério de artefatos, usando uma url, por
exemplo). Além disto, deve ser especificada para cada um dos individuos uma
das subclasses de bioinformatics_algorithm, ja que, na ontologia, sao estas as
subclasses que se relacionam com as bioinformatics_tasks que fazem parte do
modelo abstrato de workflow. A Figura [£.16] apresenta um Web Service que

foi cadastrado como individuo na ontologia, a sua localizacao no repositorio

Biocatalogue (BHAGAT et al., 2010) e a associagao deste individuo a classe
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PHRAP, que corresponde a subclasse de bioinformatics_algorithm da qual ele
faz parte. Vale ressaltar que diversos outros algoritmos/ Web Services ou apli-
cagoes podem ser associados a esta mesma classe PHRAP, de acordo com a

funcao que realizam.

Annotations Usage |

Annotations

# INB-dev:gencme.imim.es:runCross
4 INB-dev:genome.imim.es:runPhrap
# INB-devigenome.imim.es:runPhred
# INB-dev:genome.imim.es:runPhred
4 NCBI-BLASTN

# runcrossMatchToScreenVectorCol
# runCrossMatchToScreenVectorSer
# runPhrapService

# runPhrapwithQualityDataService
# runPhredCollectionService

# runPhredService Types Object praperty asserions
q] I IC PHRAP
Data propery assertions
[ Memberslist | Members list finfenied) | Same individuals mhasLocation
"http:iwww.biocatalogue.org/service
ﬂ ® Diffarent individuals s/156T"

mtype "WebService"

Megative object property assertions

Megative data property assertions

Figura 4.16: Individuo runPhrapService

Continuando no Passo 2 desta fase, a aplicagao realiza diversas buscas na
ontologia, analisando cada uma das restricoes de cada uma das tarefas do
modelo de workflow que foram escolhidas. De acordo com este exemplo, a
primeira tarefa, base_calling serd analisada, e, em seguida, as tarefas vector_-
masking e sequence_grouping.

Estas buscas na ontologia funcionam da seguinte maneira: em um primeiro
momento, busca-se por uma subclasse de bioinformatics_algorithm que esteja
relacionada ao base_calling (j& que esta foi a primeira tarefa selecionada no
modelo de workflow) por meio da ObjectProperty performs_task. Apés encon-
trada ao menos uma subclasse nesta busca, usa-se uma maquina de inferéncia
na ontologia de dominio de forma a verificar se existe alguma outra subclasse
de bioinformatics_algorithm que seja ‘igual’ a primeira subclasse que foi encon-
trada na busca inicial (é justamente neste ponto de aplicagdo da abordagem
que encontra-se a grande vantagem da utilizacao do mecanismo de inferéncia
proporcionado pelas ontologias, ou seja, € ele que auxilia na apresentacao de to-

das as ‘possibilidades de variacao’ de ‘algoritmos’ que poderao realizar a tarefa
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selecionada no Modelo Abstrato de Workflow). De acordo com as Figuras
e[4.18] apds executar a maquina de inferéncia, nao foi encontrada nenhuma ou-
tra classe que fosse ‘igual’ a primeira classe encontrada na busca inicial, porém,
a Figura .19 j& mostra que as classes PHRAP e CAP3 sdo ‘iguais’. Para a
abordagem PL-Science, isto significa que, tanto os individuos catalogados para
a classe CAP3 como os catalogados para a classe PHRAP poderao ser exibi-
dos ao usudrio como uma possibilidade de algoritmo/ Web Service/aplica¢ao

que serd capaz de executar a tarefa de agrupamento de sequéncias (sequence_-

grouping).
11:_'I.:-i-:-inf-:- rmatics_concept _}“il—i’“—"—i__.l.:-i-:-inf-:-rm atics_algorith m}xl—ﬁ-i—-H PHRED |

Figura 4.17: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe PHRED

"h ioinformatics_concept }“I—"“-‘— I:- isinformatics_algorith m }Nil—i-‘i-a—if Cross_match )

Figura 4.18: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe Cross_match

— ————— - Jr - — e

{.I.:-il:-inf-:-rmatics_cl:-ncept }'=ZZI—L‘5-3—’__.I.:uil:-infl:-rmatics_algl:-rithml_‘l ; —
e P '--.____ e ——

Figura 4.19: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe PHRAP

Apos a andlise e as buscas realizadas na ontologia, conforme apresentado an-
teriormente, sdo mostrados ao usudrio (em forma de uma listagem), todos os
algoritmos, Web Services ou aplicacoes especificas que foram encontrados para
cada uma das tarefas selecionadas para compor o workflow. Neste caso, as ta-
refas T'1, T2 e T3. Neste passo, o usuario podera definir uma das possibilidades

listadas (algoritmos/ Web Services ou aplicagoes) para cada uma das tarefas.

— Passo 3: Geragao de um arquivo especificado em XML, com o detalhamento

das tarefas que deverao compor o workflow cientifico.
Apo6s a definicao do algoritmo, Web Service ou aplicagao definido pelo usuario

no Passo 2 para cada uma das tarefas do workflow, como um 1ltimo passo, a

abordagem PL-Science gera um arquivo especificado em XML, que apresenta
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o encadeamento dos algoritmos, Web Service ou aplicacoes de acordo com
as tarefas que deverao ser realizadas. No caso deste exemplo, a Figura [£.20]

apresenta o arquivo gerado pela aplicacgao.

<?xml version="1.0" encoding="UTF-&"7:>
<Workflow>
<Processes>
<Process name="INB-dev:genome.imim.es:ranPhred" id="Frocess 1">
= <Parameters>
<Parameter name="type" wvalue="WebSerwvice" />
<Parameter name="hasLocation" value="http://www.biocatalogue.org/services/2290" />
r </Parameters>
r </Process>
= «Process name="runCrossMatchToScreenVectorService" id="Frocess 2">»
g <Parameters>
<Parameter name="type" wvalue="WebSerwvice" />
<Parameter name="haslocation" wvalue="http://www.biocatalogue.org/services/1586<"/>
r </Parameters>
r </Process>
= <Process name="INB-dev:genome.imim.es:ranPhrap" i1d="Process 3">
g <Parameters>
<Parameter name="type" wvalue="WebService" />
<Parameter name="haslocation" wvalue="http://www.biocatalogue.org/services/2268" />
r </Parameters>
r </Process>
r </Processes>
= <Connections>
<Connection name="Connection 1" source="Process 1" target=" Process 2"/>»
<Connection name="Connection 2" scurce="Process_2" ta:get=“Process_3“/>
r </Connections>
-</Workflows

Figura 4.20: Arquivo XML gerado pela Aplicacao (Produto 1)

4.3.2 PRODUTO 2 - TAREFA ISOLADA PARA ALINHAMENTO MUL-
TIPLO DE SEQUENCIAS

Nesta segunda especificagdo de um produto a partir da LPSC no dominio de sequencia-
mento/alinhamento genético, tem-se como objetivo a criacdo de uma aplicagao especifica
para alinhamento global de multiplas sequéncias.

O Alinhamento de Multiplas Sequéncias (ou Multiple Sequence Alignment - MSA)
consiste no alinhamento de trés ou mais sequéncias biolégicas (sendo estas sequéncias de
proteina ou sequéncias nucleotidicas) de comprimentos similares. A utilizacdo de pro-
gramas que realizam este tipo de alinhamento possibilita a identificacao de regides de

similaridade entre as sequéncias que podem indicar relagoes funcionais, estruturais e/ou

evolutivas entre as sequéncias estudadas (EMBL-EBI| 2012).

Este produto envolve apenas a tarefa de Alinhamento (T5) do Modelo Abstrato de

Workflow do dominio, conforme exibido na Figura |4.21]
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‘ T4 - Viewing and Editing ‘

‘ TE - Viewing and Editing ‘

T2 - Vector Masking
T2 P2

] T& - Alignment
T1- Base Calling ‘ T3- Sequence Grouping ‘ T7 - Assembly

Modelo Abstrato de Workflow

PO TS P5

Ta- Alignment

Parte do Modelo Abstrato de Workflow a ser instanciado
Figura 4.21: Parte do Modelo Abstrato de Workflow a ser instanciado (Produto 2)
Através da metodologia da abordagem, os passos seguidos sao detalhados a seguir:

— Passo 1: As features inicialmente obrigatérias do dominio alinhamento/se-
quenciamento genético sdo exibidas em laranja (Figura e o usuario de-
vera selecionar uma de suas subfeatures. No caso do dominio escolhido, as
features inicialmente obrigatérias sao o tipo de aplicacdo a ser desenvolvida
(workflow ou aplicacao isolada) e a plataforma de sequenciamento a ser utili-
zada. Conforme exibido na Figura [4.22 a primeira feature a ser escolhida foi
i1solated_application, como tipo de aplicagao a ser desenvolvida, ja que se tem
como objetivo a realizacao de apenas uma tarefa, o alinhamento.

Apo6s selecionar a feature workflow e clicar no botao Select Feature, no canto
superior esquerdo da tela da aplicacao, o arquivo de mapeamento é analisado,
de forma a obter o termo ontoldgico ou classe ontoldgica correspondente a fea-
ture que foi selecionada. Neste caso, a feature isolated_application corresponde
ao termo/classe de mesmo nome (Figura [4.23).

Tendo o termo relacionado a feature selecionada, as restrigoes deste termo po-
dem ser buscadas na ontologia. Conforme exibido na Figura [4.24] as restrigoes
associadas ao termo/classe isolated_application especifica que uma aplicacao
isolada comporta apenas uma bioinformatics_task.

Logo apds, € necessaria a selecao da Plataforma de Sequenciamento a ser utili-

zada (j& que esta é uma feature inicialmente obrigatéria no modelo de features
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Figura 4.22: Exemplo 2 - Tela 1

—<mapping id="50">
<className>application type</className>
<featureName>application type</featureName>

</mapping>

—<mapping id="51">
<className>isolated application</className>
<featureName>isolated application</featureName>

</mapping>

—<mapping id="52">
<className>worlflow</className>
<featureName>worlflow</featureName:

</mapping>

Figura 4.23: Classe correspondente a feature isolated_application

<!-- http://gabriellacastro.com.br/SequenceAligningOntology#isolated application —-»

<owl:Class rdf:abouc="http:!!gabriellacascro.com.br!Sequencenligningontoloqy#isolaced_application"}

<rdfs:subClassOf rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/Sequencekligninglntology#application type"/>
<rdfs:subClassCi>

<owl:Restriction>

<owl:onProperty rdf:resource="htcp:ffgabriellacastro.cnm.brfSequenceAligningOnc01ogy#workflow_possible_casks"/}
<owl:onClass rdf:resource="http://gabriellacastro.com.br/5equencefAligningCntology#bioinformatics task"/>
<owl:qualifiedCardinality rdf:datatype="&xsd;nonNegativeInteger”">l</owl:gqualifiedCardinality>
</owl:Restrictiond
</rdfs:subClass0f>
</owl:Class>

Figura 4.24: Restrigoes da Classe isolated_application
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do dominio em questdo). No momento da criagdo deste segundo produto,
optou-se pelo sequenciamento de Nova Geragao (NGS), portanto, foi seleci-
onada a feature NGS, conforme exibido na Figura Apos selecionar a
feature e clicar no botao Select Feature, no canto superior esquerdo da tela da
aplicagdo, o arquivo de mapeamento é analisado, de forma a obter o termo/-
classe correspondente a feature que foi selecionada. Neste caso, a feature NGS

corresponde a classe de mesmo nome (Figura 48).

e F e scienee + e

& @ localhost 080/ enal - | 8- Pl e~

Mais visitados 0 Primeiros passos | | Compras Coletivas |20 Ultimas noticias =] CEFETMG-Webmail I Favorites
PL-Science

Select Feature Clean Selected Features (ESC)

Ontology Restrictions: ,‘Q

m

P Workflow
There aren't restrictions to be met. Wodel

-2E-

Figura 4.25: Exemplo 2 - Tela 2

—<mapping id="2">
<className>bioinformatics sequencing platform</className>
<featureName>sequencing_platform</featureName>

</mapping>

—<mapping id="3">
<className>Sanger</className>
<featureName>Sanger</featureName>

</mapping>

—<mapping id="4">
<className>NGS5</className>
<featureName>NGS</featureName>

</mapping>

Figura 4.26: Classe correspondente a feature NGS



78

Ap6s acessar arquivo de mapeamento, sao analisadas as restrigoes relacionadas
o termo/classe NGS, que foram definidas na ontologia do dominio, conforme
exibido na Figura .27 Em seguida, de acordo com as restri¢oes que foram
obtidas, é exibida uma nova mensagem ao usudario e a tela de selecao de features
é alterada (Figura[£.28). A mensagem exibida solicita que o usudrio selecione

a tarefa que ird compor sua aplicacao isolada.

Equivalent classes

Superclasses

bioinformatics_sequencing_platform
workflow_possible_tasks some alighing

workflow _possible_tasks some assembly
workflow_possible_tasks some base_calling
workflow _possible_tasks some sequence_grouping

workflow_possible_tasks some viewing_and_editing

Inherited anonymous classes

Members

Disjoint classes

Sanger

Figura 4.27: Restri¢oes da Classe NGS

Como neste exemplo tem-se como objetivo a realizacao da tarefa de alinha-
mento global multiplo, esta feature foi selecionada, conforme exibido na Figura

4.29]

Passo 2: Para cada tarefa do workflow, sao analisadas as possibilidades de
variacao e o usuario define qual o algoritmo, Web Service ou aplicacao que

serd ‘instanciado’ no workflow base.

Neste passo, como nao se trata de um workflow a ser gerado e sim de uma
aplicacao isolada, a aplicagao realizard buscas na ontologia, analisando apenas
a unica tarefa do Modelo Abstrato de Workflow que foi escolhida. De acordo
com este exemplo, a tarefa multiple_global_aligning sera analisada. Caso o
usudrio nao selecione multiple_global_aligning (subfeature de aligning) na tela
exibida na Figura4.29|e selecione apenas a tarefa aligning, a aplicacao solicitara

ao mesmo que especifique melhor o tipo de alinhamento desejado, ou seja,
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Figura 4.28: Exemplo 2 - Tela 3

selecione uma das subfeatures de aligning.

No caso deste exemplo, a busca na ontologia se dard da seguinte forma (mesmo
processo do Produto 1, s6 que apenas para uma tarefa especifica): em um pri-
meiro momento, busca-se por uma subclasse de bioinformatics_algorithm que
esteja relacionada ao alinhamento global multiplo (multiple_global_aligning) por
meio da ObjectProperty performs_task. Depois de encontrada ao menos uma
subclasse nesta busca, utiliza-se uma maquina de inferéncia na ontologia de
dominio de forma a verificar se existe alguma outra subclasse de bioinforma-
tics_algorithm que seja ‘igual’ a primeira subclasse que foi encontrada na busca
inicial. Neste exemplo, encontrou-se inicialmente a classe ClustalW2. Logo
apés, de acordo com a Figura [£.30] depois de executar a méquina de inferén-
cia, tem-se que a classe Clustal W2 passa a ser uma subclasse de Clustal_Omega.
Portanto, poderao ser exibidos ao usuario tanto os individuos catalogados para
a classe ClustalW2 como os catalogados para a classe Clustal_Omega como uma
possibilidade de algoritmo/ Web Service /aplicacao que sera capaz de executar a

tarefa de alinhamento global multiplo de sequéncias (multiple_global_aligning).
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Figura 4.30: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe ClustalWW2

Neste exemplo, vale ressaltar que, como as classes nao se apresentaram como
equivalentes (iguais) apds a execugao do mecanismo de inferéncia, a diferenga
entre estas é apresentada ao usudrio, de forma que ele possa estabelecer corre-
tamente o algoritmo/ Web Service ou aplicagao a ser utilizada.

As Figuras [£.31] e [£.32] apresentam a restricao que diferencia ambas as clas-
ses (tipos de sequéncias de entrada suportadas), Clustal_Omega e Clustal W2,
respectivamente:

Portanto, apds a andlise e as buscas realizadas na ontologia, conforme apresen-

tado anteriormente, serd mostrado ao usuério todos os algoritmos, Web Services
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Equivalent classes

kioinformatics_algorithm

and {input_sequences_type only
(DNA_seguence
or RNA_sequence
or protein_sequence))

Figura 4.31: Sequencias de entrada suportadas pelo Clustal_Omega

Equivalent classes

hieinformatics_algorithm

and (input_sequences_type only
(DNA_sequence
or protein_sequence))

Figura 4.32: Sequéncias de entrada suportadas pelo Clustal W2

ou aplicacoes especificas que foram encontrados para a tarefa de alinhamento
(T5), mais especificamente para o alinhamento global multiplo, sejam estes
relacionados a classe ClustalW2 ou Clustal_Omega. Neste passo, o usuario
podera definir uma das possibilidades listadas (algoritmos/ Web Services ou
aplicagbes) para compor a sua aplicagao especifica. No caso deste Produto,
optou-se por escolher uma aplicacao Web que realiza a tarefa de alinhamento
global multiplo para sequéncia de DNA, disponibilizada pelo Instituto Euro-
peu de Bioinformética (European Bioinformatics Institute - EBI) (EMBL-EBI|
2012), conforme pode ser visualizado na Figura [4.33]

Passo 3: Geragao de um arquivo especificado em XML, com o detalhamento

das tarefas que deverao compor o workflow cientifico.

Apoés a definigao do algoritmo, Web Service ou aplicagao definido pelo usuario
no Passo 2 para a tarefa a ser realizada como aplicacao isolada, como um
ultimo passo, a abordagem PL-Science gera um arquivo especificado em XML,
que apresenta as principais propriedades do Algoritmo/WebService ou aplica-
¢ao a ser usada. No caso deste exemplo, a Figura [4.33| apresenta o arquivo

gerado pela aplicacao.
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<?zxml version="1.0" encoding="UTF-8"7?>
<Workflow>
<Frocesses>
<Process name="ClustalW2 - Muoltiple Seqmence Aligmment" id="Frocess 1">
= <Parameters:
<Parameter name="type" valuse="Application"/>
<Parameter name="hasLocation" value="http://www.ebi.ac.uk/Tools/m=a/clustalw2,/"/ >
B </Parameters>
B </Processes>
= <Connections>
B </Connections>
F</Workflow>

Figura 4.33: Arquivo XML gerado pela Aplicacao (Produto 2)

4.3.3 PRODUTO 3- WORKFLOW PARA SEQUENCIAMENTO E ALI-
NHAMENTO

Como terceiro produto a ser gerado a partir da LPSC proposta, tem-se como objetivo a
criacao de um workflow que trata desde a obtencao dos dados de uma sequéncia, através
de um sequenciador, até a comparagao desta sequéncia obtida com bases de sequéncias
ja existentes, através da tarefa de alinhamento. FEle inclui parte do workflow que foi
gerado no Produto 1, porém, agrega a tarefa de alinhamento, que realiza a comparagao
da sequencia gerada com sequéncias ja existentes. O Produto 3 é apresentado como um dos
exemplos da abordagem ja que o Produto 1 nao realiza nenhuma tarefa de comparacao (ou
alinhamento) entre a sequéncia gerada no processo de sequenciamento e outras sequéncias
existentes. Este produto gerado a partir da LPSC envolve desde a tarefa de Base Calling
(T1) até a tarefa de Alinhamento (T5) do Modelo Abstrato de Workflow do dominio,
conforme exibido na Figura[£.34] Portanto, o principal diferencial entre este produto e o
Produto 1 ¢é a inclusao da tarefa T5, responsavel pelo alinhamento entre as sequéncias.

Através da metodologia da abordagem, os passos seguidos sao detalhados a seguir:

— Passo 1: As features inicialmente obrigatérias do dominio alinhamento/se-
quenciamento genético sao exibidas em laranja e o usudrio deverda selecionar
uma de suas subfeatures. No caso do dominio escolhido, as features inicialmente
obrigatdrias sao o tipo de aplicagdo a ser desenvolvida (workflow ou aplicac¢ao
isolada) e a plataforma de sequenciamento a ser utilizada. Conforme exibido
na Figura [4.35] a primeira feature a ser escolhida foi workflow, como tipo de

aplicagao a ser desenvolvida.

Ap6s selecionar a feature workflow e clicar no botao Select Feature, no canto
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T2 - Vector Masking ‘ T4 - Viewing and Editing ‘ ‘ T6 - Viewing and Editing ‘
T2 P2

_ TE - Alignment
T1- Base Calling ‘ T3 - Sequence Grouping ‘ T7 - Assembly

Modelo Abstrato de Workflow
T2 - Vector Masking
T2 P2
2] T P1 T3 P3 TS ]

; T5 - Alignment
T1- Base Calling ‘ T3 - Sequence Grouping

Parte do Modelo Abstrato de Workflow a ser instanciado

Figura 4.34: Parte do Modelo Abstrato de Workflow a ser instanciado (Produto 3)
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PL-Science

Clean Selected Features (ESC)

Ontology Restrictions:

There aren't restrictions to be met.

Figura 4.35: Exemplo 3 - Tela 1

superior esquerdo da tela da aplicacao, o arquivo de mapeamento é analisado,

de forma a obter o termo ontolégico ou classe ontoldgica correspondente a
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feature que foi selecionada. Neste caso, a feature workflow corresponde ao

termo/classe de mesmo nome (Figura [4.30)).

— <mapping id="50">
<className>application type</className>
<featureName>application tvpe</featureName>
</mapping>
— <mapping id="51">
<className=>isolated application=/className>
<featureName>isolated application</featureName>
</mapping>
— <mapping id="52">

<className>worldlow-</className>
<featureName>=worlflow</featureName:>
</mapping>

Figura 4.36: Classe correspondente a feature workflow

Tendo o termo relacionado a feature selecionada, as restricoes relacionadas a
este termo podem ser buscadas na ontologia. Como exemplo, de acordo com as
restrigoes associadas a feature workflow (Figura , poderao ser especificadas

diversas bioinformatics_tasks para compor a aplicacao (workflow).

<!-- http://gabriellacastro.com.br/SequencelligningCntology§workflow —->

<owl:Class rdf:about="http://gabriellacastro.com.br/SequencelAligningintologyfworkflow™>
<rdfs:subClassOf rdf:rescurce="http://gabriellacastro.com.br/SeguenceiligningOntology#application_type"/>
<rdfs:subClass0f>
<owl:Restriction> ™

<owl:onProperty rdf:resource="http://gabriellacastro.com.bIfSequenceAligningOntology#workflow_possible_tasks"f>
<owl:someValuesFrom rdf:Iesource="http:/fgabriellacastro.com.bIf5equencEAligningOntDlogy#bioinformatics_task"f}
</owl:Restriction>
</rdfs:subClass0f>
</owl:Class>

Figura 4.37: Restri¢oes da Classe workflow

Logo apéds, o usuario deverd selecionar o método de sequenciamento desejado.
No caso deste exemplo, escolheu-se a feature Sanger, como plataforma de se-
quenciamento a ser utilizada (conforme exibido na Figura . Apos seleci-
onar a feature e clicar no botao Select Feature, no canto superior esquerdo da
tela da aplicacao, o arquivo de mapeamento ¢ analisado, de forma a obter o
termo/classe correspondente & feature que foi selecionada. Neste caso, a feature

Sanger corresponde a classe de mesmo nome (Figura [4.39)).

Apoés acessar arquivo de mapeamento, sao analisadas as restri¢oes relacionadas

o termo/classe Sanger, que foram definidas na ontologia do dominio, conforme
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Figura 4.38: Exemplo 3 - Tela 2

— <mapping id="2">
<className>bicinformatics_sequencing_platform</className>
<featureName>sequencing_platform</featureName>

</mapping>

— <mapping id="3">
<className>Sanger</className>
<featureName>Sanger</featureName>

</mapping>

— <mapping id="4">
<className>NGS</className>
<featureName>NGS</featureName>

</mapping>

Figura 4.39: Classe correspondente a feature Sanger

exibido na Figura Em seguida, de acordo com as restrigoes que foram
obtidas, é exibida uma nova mensagem ao usuario e a tela de selecao de features
é alterada (Figural4.41). A mensagem solicita que o usudrio selecione a ultima

tarefa que ele deseja incluir em seu workflow.
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Equivalent classes

Superclasses
@ bioinformatics_sequencing_platform

@O workflow_possible_tasks some alighing

Dworkflow possible_tasks some assembly

@ workflow_possible_tasks some base_calling
@workflow_possible_tasks some sequence_grouping
@ workflow_possible_tasks some vector_masking

D workflow _possible_tasks some viewing_and_editing

Inherited anonymous classes

Figura 4.40: Restricoes da Classe Sanger
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If you want, you can see the sequence of tasks clicking in Workflow Model

Figura 4.41: Exemplo 3 - Tela 3

Como no caso deste exemplo, tem-se como ultima tarefa a ser realizada o

alinhamento (aligning), esta feature foi selecionada, conforme é exibido na

Figura [4.42]

— Passo 2: Para cada tarefa do workflow, sao analisadas as possibilidades de

variagdo e o usuario define qual o algoritmo, Web Service ou aplicagao que

serd ‘instanciado’ no workflow base.

Neste passo, a aplicagao realiza diversas buscas na ontologia, analisando cada

uma das restricoes de cada uma das tarefas do modelo de workflow que fo-

ram escolhidas. De acordo com este exemplo, a primeira tarefa, base_calling

serd analisada, e, em seguida, as tarefas vector_masking , sequence_grouping e

aligning.
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Figura 4.42: Selecao da feature que representa a ultima tarefa do workflow

Estas buscas na ontologia funcionam da seguinte maneira: em um primeiro
momento, busca-se por uma subclasse de bioinformatics_algorithm que esteja
relacionada ao base_calling (ja que esta foi a primeira tarefa selecionada no
modelo de workflow) por meio da ObjectProperty performs_task. Ap6s encon-
trada ao menos uma subclasse nesta busca, usa-se uma maquina de inferéncia
na ontologia de dominio, de forma a encontrar se existe alguma outra subclasse
de bioinformatics_algorithm que seja ‘igual’ a primeira subclasse que foi encon-
trada na busca inicial. De acordo com as Figuras e apds executar
a maquina de inferéncia, nao foi encontrada nenhuma outra classe que fosse
‘igual’” & primeira classe encontrada na busca inicial, porém, a Figura [£.45 mos-
tra que as classes PHRAP e CAP3 sao ‘iguais’. Para a abordagem PL-Science,
isto significa que tanto os individuos catalogados para a classe CAPS& como os
catalogados para a classe PHRAP poderao ser exibidos ao usuario como uma
possibilidade de algoritmo/ Web Service/aplicagao, que serd capaz de executar

a tarefa de agrupamento de sequéncias (sequence_grouping).

ﬁdi_uinfurmatics_cuncep{)ﬂ—h—@_ininfurm atics_algorith m
‘-\-\.\_\____ I — ______,-F

Figura 4.43: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe PHRED
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Figura 4.44: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe Cross_match
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Figura 4.45: Exemplo de Inferéncia sobre a Classe PHRAP

Ja para a realizacao da tarefa de alinhamento, nao foi encontrada nenhuma
subclasse de bioinformatics_algorithm relacionada a classe aligning. Assim, ao
deparar-se com esta situagao, a aplicacao desenvolvida verifica se a classe alig-
ning possui alguma subclasse definida. Caso positivo (como é o caso deste
exemplo), é solicitado ao usudrio que especifique melhor o tipo de alinhamento
desejado. Ou seja, ele devera selecionar uma das subfeatures de aligning, con-

forme exibido na Figura [4.46|

No caso deste exemplo, optou-se pelo alinhamento local duplo (pairwise_local_-
aligning) e esta feature foi selecionada. Ja para esta tarefa, foram encontradas
subclasses de bioinformatics_algorithm relacionadas. Apods executar o meca-
nismo de inferéncia, obteve-se, conforme Figura [£.47] que as classes BLAST e
SmithWaterman sao equivalentes, portanto, tanto os individuos de uma classe
quanto de outra poderao ser fornecidos ao usuario como possibilidade de esco-

lha para a realizagao do alinhamento local duplo.

Assim, apos todas as buscas e andlises realizadas sobre a ontologia, sao exibidos
ao usudrio (em forma de uma listagem) todos os algoritmos, Web Services
ou aplicagoes especificas que foram encontrados para cada uma das tarefas
selecionadas para compor o workflow. Neste caso, as tarefas T1, T2, T3 e
T5. Neste passo, o usuario podera definir uma das possibilidades listadas

(algoritmos/ Web Services ou aplicagoes) para cada uma das tarefas.
— Passo 3: Geragao de um arquivo especificado em XML, com o detalhamento
das tarefas que deverao compor o workflow cientifico.

Apo6s a definicao do algoritmo, Web Service ou aplicagao definido pelo usuario

no Passo 2 para cada uma das tarefas do workflow, como um 1ltimo passo, a



89

|
B - soogie IR

FETMG-Webmail [ Favoritos

Ve

L

-

Figura 4.46: Detalhamento da tarefa de Alinhamento

BLASTP

Figura 4.47: Inferéncia sobre a Classe BLAST
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abordagem PL-Science gera um arquivo especificado em XML, que apresenta
o encadeamento dos algoritmos, Web Services ou aplicagoes de acordo com
as tarefas que deverao ser realizadas. No caso deste exemplo, a Figura

apresenta o arquivo gerado pela aplicacao.

<Frocesses>

<Process name="INB-dev:gencme.imim.es:runFhred" id="Process_1">

<Parameters>

<Parameter name="type" valus="WebService" />

<Parameter name="haslLocation" walue="http://www.biocatalogne.org/services/2290"/>
</Parameters>

</Process>

<Process name="runCrossMatchToScreenVectorService" i1d="Frocess_2">»

<Parameters>

<Parameter name="type" valus="WebService" />

<Parameter name="haslLocation" walue="http://www.biocatalogue.org/services/1586<"/>
</Parameters>

</Process>

<Process name="CAF3 Sequence Assembly FProgram" id="Frocess_3">

<Parameters>

<Parameter name="type" valuse="Application" />

<Parameter name="haslocation" walue="http://pbil.univ-lyonl.fr/cap3.php"/>
</Parameters>

</Process>
<Process name="NCBI-BLASTN" id="Frocess_4">

<Parameters>

<Parameter name="type" valuse="Application" />

<Parameter name="haslLocation" walue="http://www.biocatalogne.org/services/2268" />
</Parameters>

</Process>

</Processes>

<Connections>

<Connection name="Connection 1" source="Process_1" target=" Process_?“f>

<Connection name="Connection 2" source="Process_2" ta:get=“Process_3"/>

<Connection name="Connection 3" source="Process_3" ta:get=“Process_4"/>

</Connections>

-</Workflow>

Figura 4.48: Arquivo XML gerado pela Aplicacdo (Produto 3)

4.4 CONSIDERACOES FINAIS DO CAPITULO

Este capitulo apresentou a implementacao da abordagem PL-Science em um dominio es-

pecifico, neste caso, o de sequenciamento/alinhamento genético. Os modelos especificos

deste dominio foram apresentados, bem como a aplicagao das fases propostas na metodo-

logia da PL-Science (Segao [3.4)).

Este capitulo também ajudou a mostrar que é possivel, através da abordagem PL-

Science, a geracao de produtos. Estes produtos podem ser classificados como uma apli-

cacdo especifica ou como um workflow cientifico composto por diferentes aplicagoes e/ou

algoritmos. A geracao destes produtos pode ser considerada como uma das contribuigoes
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da abordagem proposta.

Os produtos criados serviram também para mostrar que diferentes produtos podem
ser gerados a partir de um mesmo modelo abstrato de workflow, sendo que cada um
destes produtos possui suas particularidades. Por exemplo: o Produto 1 e o Produto 3
sdo bastante semelhantes com relagao as tarefas que desempenham (o Produto 3 possui
apenas uma tarefa além do Produto 1), porém, algumas destas tarefas sdo realizadas
por Web Services diferentes e cada um dos produtos possui uma finalidade especifica.
Enquanto o Produto 1 tem como foco apenas o processo de sequenciamento e montagem
da nova sequeéncia obtida, o Produto 3 busca realizar comparacoes entre a nova sequéncia
gerada e sequéncias ja existentes. Ja o Produto 2, que é uma aplicagao isolada, também
engloba a tarefa de alinhamento, como o Produto 3, porém, tem como foco o alinhamento
de multiplas sequéncias. Mesmo possuindo as particularidades anteriormente descritas,
por outro lado, os trés produtos compartilham o mesmo repositorio de artefatos, e foram
gerados a partir de um mesmo modelo de features, de uma mesma ontologia de dominio e
de um mesmo modelo abstrato de workflow. Isto se tornou possivel, pois, através do uso
de diferentes modelos de dominio, conseguiu-se descrever as especificidades do dominio
de sequenciamento/alinhamento. Além disso, o uso da ontologia possibilitou agregar as
principais restrigoes relacionadas as principais tarefas do dominio cientifico em questao,
ja que estas requerem um grau maior de detalhamento, de forma a facilitar a geragao dos
produtos da LPSC.

A partir dos exemplos apresentados, mostrou-se também o quao necessario foi a uti-
lizagdo do modelo abstrato de workflow, proposto na Secao [£.2.3] j4 que este é utilizado
como um ‘guia’ no processo de defini¢ao dos produtos da LPSC. E justamente a utilizagao
deste modelo abstrato de workflow que diferencia uma Linha de Produtos de Software de
uma Linha de Produtos de Software Cientifico, conforme proposto neste trabalho.

Deve-se ressaltar também que, através da utilizacao da abordagem PL-Science, conseguiu-
se minimizar os problemas relacionados a questao de volatilidade de workflows cientificos,
ja que, percebendo-se a necessidade de um novo workflow a ser gerado, este poderd ser
facilmente criado usando a aplicacao desenvolvida para dar suporte a LPSC. Todo este
processo foi facilitado através do uso do modelo abstrato de workflow, que possibilita que
diferentes aplicagoes/workflows possam ser criados, desde que estejam de acordo com o

proposto no modelo abstrato desenvolvido.
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Com relacao aos pontos que precisam ser aprimorados, considerando a implementacao

da abordagem, pode-se citar:

e Como o mapeamento existente entre a ontologia e o modelo de features foi criado
manualmente, com o auxilio de um especialista de dominio, tem-se como proposta
futura a utilizacao de técnicas de alinhamento de ontologias, adaptadas para se-
rem utilizadas com modelos de features, de forma a possibilitar um mapeamento
semiautomatico. A possibilidade de um mapeamento completamente automatico
foi excluida ja que o auxilio de um especialista no dominio é essencial nesta etapa,
de forma que nao ocorra nenhum erro neste mapeamento que venha a comprometer

os produtos gerados na LPSC.

e Hi ainda a necessidade de acrescentar outras caracteristicas relacionadas aos Web
Services /algoritmos/aplicagdes que compoem o nicleo de artefatos da LPSC, de
forma a aprimorar o workflow a ser gerado na etapa de desenvolvimento do produto,
permitindo que este workflow possa ser executado em um Sistema de Gerenciamento

de Workflow.

Através dos exemplos de produtos gerados a partir da LPSC desenvolvida e de acordo
com a hipétese levantada neste trabalho, foi apresentado que modelos de features em
conjunto com ontologias facilitaram o processo de criacao de experimentos cientificos,
representados através de workflows, além de possibilitar o retiso de modelos e aplicagoes

desenvolvidas para um determinado dominio.
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5 CONCLUSOES

E crescente a necessidade de busca por aplicagbes e/ou sistemas que auxiliem os pesquisa-
dores em suas pesquisas/experimentos. No caso de aplicagbes cientificas para uma deter-
minada area, é vantajoso desenvolver uma colecao de produtos de software relacionados,
utilizando uma abordagem de Linha de Produtos de Software (LPS), j4 que grande parte
dos usuarios de frameworks cientificos normalmente comeca uma nova aplicagao copiando
uma ja existente e simplesmente ajustando-a as suas proprias necessidades. Deve-se res-
saltar também as dificuldades em especificar experimentos cientificos e a necessidade de
um suporte semantico mais adequado para a fase de andlise de dominio para a criacao
destes experimentos, representados através de workflows.

A abordagem PL-Science descrita neste trabalho utilizou modelos de features associa-
dos a ontologias como uma forma de facilitar a selegao e a estruturagao de workflows cienti-
ficos no contexto de uma Linha de Produtos de Software Cientifico (LPSC). Considerando
os objetivos especificos apresentados na Segao pode-se destacar como contribuicoes
deste trabalho:

(i) A arquitetura, modelos de dominio e metodologia da abordagem criada para a
implementacao de uma LPS voltada para aplicacoes cientificas;

(ii) Uma nova abordagem mais semantica para a especificagdo das variabilidades de
uma LPS (usando ontologias em conjunto com modelos de features);

(iii) A implementacao de LPSC para sequenciamento/alinhamento genético, de forma
a detalhar e exemplificar a aplicagao da abordagem PL-Science.

Levando em consideracao a hipdtese levantada neste trabalho, através da implementa-
¢ao da abordagem PL-Science, foram apresentados exemplos, como uma forma de prova de
conceito, em que modelos de workflows cientificos podem ser criados através da utilizagao
de uma LPSC, através do apoio de modelos de features associados a ontologias, de forma
a facilitar o desenvolvimento de experimentos. Portanto, através da implementagao da
abordagem apresentada (detalhada no Capitulo [4]), pode-se inicialmente considerar que
os cientistas podem seguir os modelos que especificam a LPS e tomar decisoes de acordo
com suas necessidades, com o objetivo de gerar um produto (uma aplicac¢do especifica ou

um workflow cientifico composto por aplicagoes e/ou algoritmos instanciados).
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No decorrer do desenvolvimento do trabalho, as principais dificuldades encontradas
relacionaram-se ao conhecimento relacionado ao dominio cientifico escolhido. Para mi-
nimizar esta dificuldade, contou-se com o apoio de especialistas em Bioinformatica, de
forma a facilitar a criagao dos modelos da LPSC proposta como exemplo de aplicacao da
abordagem PL-Science.

Como trabalhos futuros, podem ser citados diversos pontos de melhoria desta primeira

versao da abordagem PL-Science, tais como:

e O desenvolvimento do Gerente Arquitetural proposto na Arquitetura da LPSC,
tendo este o objetivo de possibilitar que arquiteturas diferentes possam ser facil-
mente utilizadas e adaptadas de acordo com as aplicagoes a serem desenvolvidas em

um determinado dominio.

e A criacao de um mapeamento semiautomdatico entre a ontologia e o modelo de
features, de forma que este mapeamento nao tenha a necessidade de ser realizado

de forma completamente manual, como nesta versao da abordagem.

e O aprimoramento da forma de busca dos artefatos para a geracao dos produtos, ja
que nesta versao estes artefatos sao descritos como individuos na prépria ontologia

de dominio.

e O acréscimo de outras categorias de caracteristicas relacionadas aos Web Servi-
ces /algoritmos/aplicagoes que poderao compor o produto final, de forma a aprimo-
rar o arquivo XML gerado ao final do processo de criagao do workflow, tendo como
objetivo final facilitar o processo de implementacao do workflow a ser executado em

um Sistema de Gerenciamento de Workflow.
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