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1 Wprowadzenie

Przeżywaj ↪ace dynamiczny rozwój nauki stosowane stwarzaj ↪a nieustanne za-
potrzebowanie na poszerzanie istniej ↪acej wiedzy informatycznej oraz rozwój
obecnie stosowanych technik komputerowych. Nowe wyzwania stawiane s ↪a
mi ↪edzy innymi przed bazami danych oraz przep lywami prac. Jest tak dlate-
go, że przetwarzane s ↪a coraz wi ↪eksze zbiory danych, a procesy analityczne
stosowane do tego staj ↪a si ↪e coraz bardziej skomplikowane. Na styku tych
dwóch dziedzin wyrós l nowy interesuj ↪acy obszar badań.

W wielu naukach stosowanych, jak ekologia, geologia, chemia, astronomia
i szczególnie bioinformatyka, strukturalne dane s ↪a przetwarzane przez sys-
tem zorganizowany w rodzaj sieci, przez któr ↪a przep lywaj ↪a i s ↪a przetwarzane
dane. Kraw ↪edzie sieci wyznaczaj ↪a kierunek przep lywu danych, a w ↪ez ly wy-
konuj ↪a stosowne operacje. Taka organizacja eksperymentów obliczeniowych
przypomina przep lywy prac stosowane w biznesie, jednak tutaj wi ↪ecej uwagi
poświ ↪eca si ↪e przetwarzaniu kolekcji danych, a mniej zaawansowanym zagad-
nieniom kontroli sterowania. Z tego powodu proponujemy termin naukowe
przep lywy danych (NPD, ang. Collection-Oriented Scientific Workflows).

Podstawowe operacje w NPD to typowe dla danej dziedziny zastosowań
algorytmy operuj ↪ace na danych. Ich wydajne implementacje s ↪a najcz ↪eściej
rozpowszechniane jako otwarte oprogramowanie lub udost ↪epniane przez in-
stytucje badawcze na publicznie dost ↪epnych serwerach Internetowych. Wyni-
ki obliczeń wykonywanych przez NPD s ↪a podstaw ↪a do formu lowania nauko-
wych hipotez oraz do ich uzasadniania lub obalania. Sposób organizacji NPD,
to znaczy, rodzaj wykonywanych przez nie operacji podstawowych oraz zależ-
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ności mi ↪edzy tymi operacjami, jest zazwyczaj publikowany w jakiej́s postaci
razem z wynikami eksperymentu. Jest to niezb ↪edne, by recenzenci oraz inni
badacze zainteresowani eksperymentem mogli zrozumieć na czym on dok lad-
nie polega, potrafili efektywnie i obiektywnie ocenić jego wartość, powtórzyć
i zweryfikować go, a nawet zaadoptować na w lasne potrzeby.

Tradycyjnie takie eksperymenty obliczeniowe by ly wykonywane przez ko-
piowanie i wklejanie danych do lokalnie uruchamianych programów, np. kom-
ponentów pakietu EMBOSS [21], oraz do formularzy WWW serwerów ob-
liczeniowych dost ↪epnych w Internecie, np. FASTA Sequence Comparison na
Uniwersytecie w Virginii [24] lub Basic Local Alignment Search Tool w NCBI
[16]. Taka metoda eksperymentowania by la żmudna i podatna na b l ↪edy. Cza-
sami wspomagano si ↪e też pisanymi ad hoc skryptami i programami, które
automatyzowa ly pewne zadania. Jednak wymaga lo to przynajmniej podsta-
wowych umiej ↪etności programistycznych oraz znajomości zagadnień progra-
mowania rozproszonego. Co wi ↪ecej wi ↪ekszość wytworzonego oprogramowania
by la nieprzenośna oraz posiada la bardzo sk ↪ap ↪a dokumentacj ↪e lub nie posiada-
 la jej w ogóle. W praktyce w wypadku tak przeprowadzonego eksperymentu
do publikacji nadawa ly si ↪e jedynie wyniki końcowe, a sam NPD by l w naj-
lepszym razie opisywany w j ↪ezyku naturalnym.

Obecnie do definiowania i wykonywania eksperymentów NPD używane
s ↪a specjalizowane naukowe środowiska badawcze jak Taverna [17, 13] lub
Kepler [14]. Oparte s ↪a one na prostych lecz zarazem posiadaj ↪acych duż ↪a si-
 l ↪e wyrazu notacjach graficznych. Integruj ↪a najważniejsze narz ↪edzia, us lugi
internetowe oraz bazy danych z danej dziedziny, a także posiadaj ↪a wiele do-
datkowych funkcji jak np. śledzenie proweniencji (pochodzenia) danych b ↪adź
semantyczne odkrywanie nowych us lug. Modele, j ↪ezyki i techniki stosowane
przy modelowaniu NPD sta ly si ↪e tym samym potrzebnym obszarem badań i
s ↪a g lównym tematem tej rozprawy. Mimo, że jest to nowa dziedzina, wykazuje
wiele podobieństw z modelowaniem przep lywów prac, modelowanie procesów
biznesowych, bazami danych, gridami obliczeniowymi oraz wieloma innymi
uznanymi obszarami badań.

Rozprawa sk lada si ↪e z dwóch cz ↪eści. W pierwszej badamy formaln ↪a seman-
tyk ↪e j ↪ezyka specyfikacji NPD zastosowanego w Tavernie, która jest jednym
z najpopularniejszych narz ↪edzi NPD używanych w bioinformatyce. Naszym
celem by lo dok ladne i wyczerpuj ↪ace zdefiniowanie wszystkich cech tego j ↪ezy-
ka, zbadanie ich przydatności oraz przedyskutowanie alternatyw. Mimo, że
d ↪ażylísmy do eleganckiej definicji, zgodzilísmy si ↪e jedynie na minimaln ↪a licz-
b ↪e kompromisów, tak żeby opisać Tavern ↪e najwierniej jak to możliwe. Dzi ↪eki
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temu, gdy w przysz lości powstanie bardziej zwi ↪ez ly model rdzenia funkcjo-
nalności Taverny, b ↪edzie można oceniać na ile jest dok ladny.

Ponieważ formalizacja okaza la si ↪e zawi la, zacz ↪elísmy si ↪e zastanawiać czy
nie jest możliwe opracowanie prostszego j ↪ezyka opisu NPD z  latwiejsz ↪a do
zrozumienia semantyk ↪a. W tym celu zbadalísmy czy i jak można wykorzystać
wyniki na temat baz danych i modelowania klasycznych przep lywów prac.

Istniej ↪a już dobrze zbadane modele formalne przep lywów prac jak sieci
Petriego [15, 20] jednak w badaniach nad nimi nacisk k ladziony jest na prze-
p lyw sterowania, a przetwarzanie zagnieżdżonych kolekcji danych nie jest
podejmowane. Istniej ↪a również dobrze poznane formalne modele operowania
zagnieżdżonymi kolekcjami danych jak nested relational calculus (NRC) [4],
które z drugiej strony ignoruj ↪a zagadnienia przep lywu sterowania. W ramach
tej rozprawy podj ↪elísmy prób ↪e opracowania formalnego modelu NPD, któ-
ry  l ↪aczy lby zarówno zagadnienia przep lywu sterowania jak i operowania na
danych. Model ten nazwalísmy DataFlow Language (DFL). Naszym celem
by lo przy tym pozostanie najbliżej jak to możliwe istniej ↪acych modeli z obu
dziedzin, tak aby da lo si ↪e dostosować dost ↪epne dla nich wyniki teoretyczne.
Jednocześnie badamy czy i w jaki sposób ten hybrydowy model może być
przydatny w praktyce, to znaczy podczas prowadzenia rzeczywistych ekspe-
rymentów obliczeniowych. W tym celu zbudowalísmy nowe narz ↪edzie oparte
na DFL i testowalísmy je na rzeczywistych przyk ladach dostosowanych z sys-
temu Taverna.

2 Formalna semantyka Taverny

W pierwszej cz ↪eści prac zbadalísmy i przedyskutowalísmy formaln ↪a semanty-
k ↪e Taverny. Pokazalísmy również że zdefiniowana przez nas semantyka może
być użyta do dowodzenia w laściwości NPD wyrażonych w Tavernie. W tym
celu wykazalísmy, że NPD zdefiniowane w Tavernie posiadaj ↪a w lasność ter-
minacji.

Podstawow ↪a motywacj ↪a dla opracowania formalnej semantyki jest rosn ↪aca
popularność eksperymentów NPD wykonywanych za pomoc ↪a Taverny przy
jednoczesnym wzroście ich skomplikowania. Tym samym pojawia si ↪e potrze-
ba opracowania automatycznych procedur weryfikacji, podobnych do tych
stosowanych przy z lożonych transakcjach biznesowych. Istnienie formalnej
semantyki jest warunkiem wst ↪epnym do podj ↪ecia takich prac.

Inn ↪a dziedzin ↪a dla której formalna semantyka jest niezb ↪edna jest opty-
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malizacja wykonania. Tak samo jak w przypadku zapytań do baz danych,
eksperymentator móg lby jedynie specyfikować co ma zostać obliczone, a za
wybór najbardziej efektywnej strategii obliczeń odpowiada lby silnik narz ↪e-
dzia NPD. Dodatkowo ze wzgl ↪edu na duże zainteresowanie NPD, w Internecie
zacz ↪e ly powstawać repozytoria opisanych w ten sposób eksperymentów [10].
Wykonywanie zapytań na takich repozytoriach to ciekawy problem [5, 2].
Potencjalny j ↪ezyk zapytań do repozytorium NPD powinien uwzgl ↪edniać ich
semantyk ↪e, a nie tylko sk ladni ↪e, to znaczy porównywać jak dane NPD dzia-
 laj ↪a, a nie tylko jak s ↪a zdefiniowane.

Uważamy również, że samo sformu lowanie semantyki jest przydatne, po-
nieważ zmusza nas do pe lnej i dok ladnej analizy zachowania Taverny. Opraco-
wanie eleganckiej i naturalnej semantyki jest dobrym testem czy zachowanie
systemu jest spójne i w laściwie dobrane. Jednocześnie, takie prace s ↪a inspi-
racj ↪a do zastanowienia si ↪e nad alternatywnymi definicjami niektórych ele-
mentów. Tym samym formalne opisanie semantyki może pomóc w pracach
rozwojowych Taverny.

3 DFL

DFL powsta l przez po l ↪aczenie NRC i sieci Petriego. Z NRC wzi ↪ety zosta l
system typów oraz zestaw podstawowych operatorów. Dzi ↪eki temu powinno
być możliwe zaadoptowanie technik optymalizacji znanych z baz danych. Or-
ganizacja przep lywu sterowania opiera si ↪e na graficznej notacji sieci Petriego,
w której dane przenoszone s ↪a po kraw ↪edziach sieci przez żetony oraz przetwa-
rzane przez tranzycje. Wybór sieci Petriego jest umotywowany ich prostot ↪a
po l ↪aczon ↪a jednocześnie z duż ↪a si l ↪a wyrazu oraz dost ↪epności ↪a wielu wyników
teoretycznych, np. dotycz ↪acych analizy poprawności.

Podstawow ↪a operacj ↪a NRC jest operator map, który przyjmuje zbiór i
funkcj ↪e operuj ↪ac ↪a na jego elementach i zwraca zbiór powsta ly przez obliczenie
funkcji dla wszystkich argumentów z oryginalnego zbioru. Aby pozwolić na
podobny rodzaj strukturalnej rekursji [23] w DFL wprowadzilísmy specjalny
rodzaj kraw ↪edzi, które rozk ladaj ↪a zbiór na elementy i sk ladaj ↪a go z powrotem.

Prosty przyk lad pokazuj ↪acy zagnieżdżon ↪a iteracj ↪e znajduje si ↪e na Rys. 1.
Jeżeli w lewym miejscu umieścimy żeton przenosz ↪acy zbiór zbiorów, zostanie
powielony przez tranzycj ↪e id i roz lożony na elementy. Nast ↪epnie wynikowe
żetony reprezentuj ↪ace zbiory, które by ly elementami zbioru wej́sciowego s ↪a
same rozk ladane przez drug ↪a par ↪e operacji identyczności i kraw ↪edzi rozk la-
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id id f() id id∗ ∗ ∗ ∗

{{x, y}, {x}}

id id f() id id∗ ∗ ∗ ∗

  {x}{x, y}

id id f() id id∗ ∗ ∗ ∗

x yx

id id f() id id∗ ∗ ∗ ∗

f(x) f(y) f(x)

id id f() id id∗ ∗ ∗ ∗

{f(x), f(y)} {f(x)}

id id f() id id∗ ∗ ∗

{{f(x), f(y)}, {f(x)}}

∗

Rysunek 1: Przyk lad zagnieżdżonej iteracji

daj ↪acej zbiór. Dalej każdy element roz lożonych podzbiorów jest przetwarzany
przez funkcj ↪e f() a wynik jest dwukrotnie sk ladany przez kolejne operacje
identyczności i kraw ↪edzie sk ladaj ↪ace. Aby zagwarantować, że elementy po-
chodz ↪ace z różnych zbiorów nie zostan ↪a wymieszane podczas sk ladania oraz
że sk ladanie zachodzi jedynie gdy wszystkie niezb ↪edne żetony już dotar ly,
każdy żeton przenosi dodatkow ↪a informacj ↪e o historii rozk ladania swojego
elementu. Jej omówienie wykracza poza zakres tego autoreferatu.

Jak pokazujemy w rozprawie mimo że istotnie rozszerzylísmy sieci Pe-
triego i wprowadzilísmy nowe problemy zwi ↪azane z przep lywem sterowania
określonym przez wartości danych, możliwe jest przeniesienie na DFL niektó-
rych znanych dla nich wyników teoretycznych. W tym celu omawiamy sposób
konstruowania specyfikacji NPD w DFLu, który gwarantuje, że zawsze b ↪ed ↪a
spe lnia ly pewne kryteria poprawności. Stosujemy w tym celu dobrze znan ↪a
technik ↪e gdzie sieć jest krok po kroku i zgodnie z pewnymi regu lami roz-
budowywana przez zast ↪apienie jej tranzycji lub miejsc przez wi ↪eksze sieci.
Zestawy podobnych regu l by ly badane przez Berthelota [3] i Murat ↪e [15]
jako redukcje zachowuj ↪ace w lasności żywotności i ograniczoności sieci Pe-
triego. By ly również stosowane przez van der Aalsta [25], Reijersa [19] oraz
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Chrz ↪astowskiego-Wachtela [6] do generowania sieci przep lywów prac.
Nast ↪epnie dowodzimy, że NPD generowane zgodnie z naszymi regu lami

posiadaj ↪a w lasność semipoprawności (ang. semisoundness). To znaczy praw-
d ↪a jest że: (1) każde obliczenie daje dok ladnie jeden wynik i po jego zwróceniu
bezwzgl ↪ednie si ↪e kończy, to znaczy po rozpocz ↪eciu obliczeń z pojedynczym
żetonem w miejscu wej́sciowym, gdy w miejscu wyj́sciowym pojawi si ↪e ja-
kís żeton, to nigdzie indziej nie ma już żadnych innych żetonów, oraz (2)
nie ma obliczeń które nie mog ↪a si ↪e zakończyć wyprodukowaniem wyniku, to
znaczy z każdego stanu osi ↪agalnego po rozpocz ↪eciu obliczeń z pojedynczym
żetonem w miejscu wej́sciowym można osi ↪agn ↪ać stan z pojedynczym żetonem
w miejscu wyj́sciowym. Semipoprawność jest odpowiednikiem klasycznej po-
prawności (ang. soundness) sieci przep lywów prac [1] dla modeli, w których
decyzje co do przep lywu sterowania mog ↪a być determinowane przez wartości
przesy lanych danych.

Przy okazji wyników teoretycznych prezentujemy również DFL designer
— stworzone przez nas narz ↪edzie NPD, które jest oparte na notacji DFL
i oferuje wszystkie operacje bioinformatyczne z systemu Taverna oraz po-
siada kilka unikatowych wśród narz ↪edzi NPD cech jak: analiza poprawności,
transformacja eksperymentów do wyrażeń NRC w celu ich optymalizacji oraz
wsparcie dla debugowania i testowania.

4 Podsumowanie opublikowanych wyników

Wyniki przedstawione w rozprawie zosta ly opublikowane lub s ↪a w trakcie
publikacji w ramach kilku prac z kilkoma różnymi wspó lautorami. Tu wska-
zujemy te prace.

Formalna semantyka Taverny zosta la zg loszona jako praca do czasopi-
sma Fundamenta Informaticae. Materia l o DFLu, z wy l ↪aczeniem prezentacji
narz ↪edzia DFL designer, opublikowalísmy w pracach [12, 8]. Praca przedsta-
wiaj ↪aca DFL designer jest w trakcie przygotowania.

Wyniki zebrane w rozprawie s ↪a cz ↪eści ↪a rozleglejszych badań na powi ↪azane
tematy, które również zaowocowa ly kilkoma publikacjami z naszym udzia lem
i do których odwo lujemy si ↪e w tekście rozprawy. Na Rys. 2 przedstawiono
zwi ↪azki mi ↪edzy tymi pracami, a wynikami przedstawionymi w rozprawie. Nie-
bieskie prostok ↪aty reprezentuj ↪a istniej ↪ace wyniki, ceglaste reprezentuj ↪a nasze
wyniki, do których odwo lywalísmy si ↪e w rozprawie, żó lte reprezentuj ↪a wyni-
ki stanowi ↪ace g lówny wk lad tej pracy, a zielone naturalne kierunki dalszych

6



badań. Strza lki przedstawiaj ↪a wzajemny wp lyw i przep lyw pomys lów.

Weryfikacja OptymalizacjaZapytania Praktyka

Sieci Petriego

NRC TavernaXQuery

Repozytoria
i proweniencja

Formalny model
system przejść

stanów

DFL

DFL
 designer

XQuery 
w

Tavernie

Taverna II
zintegrowana

z DFL des.

Repozytoria
DFL 

Formalny model
bez efektów
ubocznych

Rysunek 2: Wspó lzależności i kontekst wyników przedstawionych w rozprawie

W ramach tych dodatkowych prac przyjrzelísmy si ↪e na ile efekty uboczne
wykonywanych operacji s ↪a istotne w NPD oraz pokazalísmy, że jeżeli efekty
uboczne nie wyst ↪epuj ↪a, to do wyrażania NPD wystarczy sam NRC [9, 8]. Roz-
szerzylísmy również Tavern ↪e o możliwość wykonywania zapytań XQuery oraz
specyfikowania przy ich pomocy cz ↪eści eksperymentu obliczeniowego [22]. W
końcu opisalísmy formalnie model repozytoriów NPD [11].

Dodatkowo zaproponowalísmy oraz przetestowalísmy w praktyce pomys l
by do definiowania i wykonywania NPD użyć arkusza kalkulacyjnego. W tym
celu rozszerzylísmy [7] arkusz Calc z pakietu OpenOffice.org [18] o podsta-
wow ↪a funkcjonalność Taverny.
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