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1 Wprowadzenie

Przezywajace dynamiczny rozwdj nauki stosowane stwarzaja nieustanne za-
potrzebowanie na poszerzanie istniejacej wiedzy informatycznej oraz rozwaj
obecnie stosowanych technik komputerowych. Nowe wyzwania stawiane sa
miedzy innymi przed bazami danych oraz przeptywami prac. Jest tak dlate-
go, ze przetwarzane sa coraz wieksze zbiory danych, a procesy analityczne
stosowane do tego staja sie coraz bardziej skomplikowane. Na styku tych
dwoch dziedzin wyrdst nowy interesujacy obszar badan.

W wielu naukach stosowanych, jak ekologia, geologia, chemia, astronomia
i szczegdlnie bioinformatyka, strukturalne dane sa przetwarzane przez sys-
tem zorganizowany w rodzaj sieci, przez ktéra przeplywaja i sa przetwarzane
dane. Krawedzie sieci wyznaczaja kierunek przepltywu danych, a wezly wy-
konuja stosowne operacje. Taka organizacja eksperymentéw obliczeniowych
przypomina przeplywy prac stosowane w biznesie, jednak tutaj wiecej uwagi
poswieca sie przetwarzaniu kolekcji danych, a mniej zaawansowanym zagad-
nieniom kontroli sterowania. Z tego powodu proponujemy termin naukowe
przeptywy danych (NPD, ang. Collection-Oriented Scientific Workflows).

Podstawowe operacje w NPD to typowe dla danej dziedziny zastosowan
algorytmy operujace na danych. Ich wydajne implementacje sa najczesciej
rozpowszechniane jako otwarte oprogramowanie lub udostepniane przez in-
stytucje badawcze na publicznie dostepnych serwerach Internetowych. Wyni-
ki obliczen wykonywanych przez NPD sa podstawa do formutowania nauko-
wych hipotez oraz do ich uzasadniania lub obalania. Sposob organizacji NPD,
to znaczy, rodzaj wykonywanych przez nie operacji podstawowych oraz zalez-



nosci miedzy tymi operacjami, jest zazwyczaj publikowany w jakiej$ postaci
razem z wynikami eksperymentu. Jest to niezbedne, by recenzenci oraz inni
badacze zainteresowani eksperymentem mogli zrozumie¢ na czym on doktad-
nie polega, potrafili efektywnie i obiektywnie oceni¢ jego wartos¢, powtorzyc
i zweryfikowaé go, a nawet zaadoptowaé na wlasne potrzeby.

Tradycyjnie takie eksperymenty obliczeniowe byly wykonywane przez ko-
piowanie i wklejanie danych do lokalnie uruchamianych programoéw, np. kom-
ponentéw pakietu EMBOSS [21], oraz do formularzy WWW serweréw ob-
liczeniowych dostepnych w Internecie, np. FASTA Sequence Comparison na
Uniwersytecie w Virginii [24] lub Basic Local Alignment Search Tool w NCBI
[16]. Taka metoda eksperymentowania byla zmudna i podatna na bledy. Cza-
sami wspomagano sie tez pisanymi ad hoc skryptami i programami, ktoére
automatyzowaly pewne zadania. Jednak wymagalo to przynajmniej podsta-
wowych umiejetnosci programistycznych oraz znajomosci zagadnien progra-
mowania rozproszonego. Co wiecej wiekszo$¢ wytworzonego oprogramowania
byla nieprzenosna oraz posiadala bardzo skapa dokumentacje lub nie posiada-
ta jej w ogole. W praktyce w wypadku tak przeprowadzonego eksperymentu
do publikacji nadawaly sie jedynie wyniki konicowe, a sam NPD byl w naj-
lepszym razie opisywany w jezyku naturalnym.

Obecnie do definiowania i wykonywania eksperymentéw NPD uzywane
sa specjalizowane naukowe Srodowiska badawcze jak Taverna [17, 13| lub
Kepler [14]. Oparte sa one na prostych lecz zarazem posiadajacych duza si-
te wyrazu notacjach graficznych. Integruja najwazniejsze narzedzia, ustugi
internetowe oraz bazy danych z danej dziedziny, a takze posiadaja wiele do-
datkowych funkcji jak np. §ledzenie proweniencji (pochodzenia) danych badz
semantyczne odkrywanie nowych ustug. Modele, jezyki i techniki stosowane
przy modelowaniu NPD staly sie tym samym potrzebnym obszarem badan i
sa glownym tematem tej rozprawy. Mimo, ze jest to nowa dziedzina, wykazuje
wiele podobienstw z modelowaniem przeptywow prac, modelowanie procesow
biznesowych, bazami danych, gridami obliczeniowymi oraz wieloma innymi
uznanymi obszarami badan.

Rozprawa sklada sie z dwéch czesci. W pierwszej badamy formalna seman-
tyke jezyka specyfikacji NPD zastosowanego w Tavernie, ktéra jest jednym
z najpopularniejszych narzedzi NPD uzywanych w bioinformatyce. Naszym
celem byto dokladne i wyczerpujace zdefiniowanie wszystkich cech tego jezy-
ka, zbadanie ich przydatnosci oraz przedyskutowanie alternatyw. Mimo, ze
dazyliémy do eleganckiej definicji, zgodziliSmy sie jedynie na minimalna licz-
be kompromisow, tak zeby opisa¢ Taverne najwierniej jak to mozliwe. Dzieki



temu, gdy w przysziosci powstanie bardziej zwiezty model rdzenia funkcjo-
nalnosci Taverny, bedzie mozna ocenia¢ na ile jest dokladny.

Poniewaz formalizacja okazala sie zawila, zaczeliémy sie zastanawiaé czy
nie jest mozliwe opracowanie prostszego jezyka opisu NPD z latwiejsza do
zrozumienia semantyka. W tym celu zbadaliémy czy i jak mozna wykorzystac
wyniki na temat baz danych i modelowania klasycznych przeplywéw prac.

Istnieja juz dobrze zbadane modele formalne przeptywow prac jak sieci
Petriego [15, 20] jednak w badaniach nad nimi nacisk ktadziony jest na prze-
plyw sterowania, a przetwarzanie zagniezdzonych kolekcji danych nie jest
podejmowane. Istnieja rowniez dobrze poznane formalne modele operowania
zagniezdzonymi kolekcjami danych jak nested relational calculus (NRC) [4],
ktore z drugiej strony ignoruja zagadnienia przepltywu sterowania. W ramach
tej rozprawy podjeliSmy probe opracowania formalnego modelu NPD, kté-
ry taczylby zaréwno zagadnienia przeplywu sterowania jak i operowania na
danych. Model ten nazwaliémy DataFlow Language (DFL). Naszym celem
bylo przy tym pozostanie najblizej jak to mozliwe istniejacych modeli z obu
dziedzin, tak aby dato sie dostosowaé¢ dostepne dla nich wyniki teoretyczne.
Jednoczesnie badamy czy i w jaki sposéb ten hybrydowy model moze by¢
przydatny w praktyce, to znaczy podczas prowadzenia rzeczywistych ekspe-
rymentéw obliczeniowych. W tym celu zbudowaliSmy nowe narzedzie oparte
na DFL i testowalismy je na rzeczywistych przykiadach dostosowanych z sys-
temu Taverna.

2 Formalna semantyka Taverny

W pierwszej czesci prac zbadaliSmy i przedyskutowalismy formalna semanty-
ke Taverny. Pokazaliémy réwniez ze zdefiniowana przez nas semantyka moze
by¢ uzyta do dowodzenia wlasciwosci NPD wyrazonych w Tavernie. W tym
celu wykazalismy, ze NPD zdefiniowane w Tavernie posiadaja wlasnosé¢ ter-
minacji.

Podstawowa motywacja dla opracowania formalnej semantyki jest rosnaca
popularnos¢ eksperymentow NPD wykonywanych za pomoca Taverny przy
jednoczesnym wzroscie ich skomplikowania. Tym samym pojawia si¢ potrze-
ba opracowania automatycznych procedur weryfikacji, podobnych do tych
stosowanych przy zlozonych transakcjach biznesowych. Istnienie formalnej
semantyki jest warunkiem wstepnym do podjecia takich prac.

Inna dziedzina dla ktérej formalna semantyka jest niezbedna jest opty-



malizacja wykonania. Tak samo jak w przypadku zapytan do baz danych,
eksperymentator méglby jedynie specyfikowaé¢ co ma zostaé obliczone, a za
wybér najbardziej efektywnej strategii obliczen odpowiadalby silnik narze-
dzia NPD. Dodatkowo ze wzgledu na duze zainteresowanie NPD, w Internecie
zaczely powstawaé repozytoria opisanych w ten sposéb eksperymentéw [10].
Wykonywanie zapytan na takich repozytoriach to ciekawy problem [5, 2].
Potencjalny jezyk zapytan do repozytorium NPD powinien uwzglednia¢ ich
semantyke, a nie tylko skladnie, to znaczy porownywac¢ jak dane NPD dzia-
laja, a nie tylko jak sa zdefiniowane.

Uwazamy rowniez, ze samo sformulowanie semantyki jest przydatne, po-
niewaz zmusza nas do pelnej i doktadnej analizy zachowania Taverny. Opraco-
wanie eleganckiej i naturalnej semantyki jest dobrym testem czy zachowanie
systemu jest spdjne i wlasciwie dobrane. Jednoczesnie, takie prace sa inspi-
racja do zastanowienia si¢ nad alternatywnymi definicjami niektérych ele-
mentow. Tym samym formalne opisanie semantyki moze pomoéc w pracach
rozwojowych Taverny.

3 DFL

DFL powstal przez polaczenie NRC i sieci Petriego. Z NRC wziety zostal
system typéw oraz zestaw podstawowych operatoréw. Dzigki temu powinno
by¢ mozliwe zaadoptowanie technik optymalizacji znanych z baz danych. Or-
ganizacja przeplywu sterowania opiera sie na graficznej notacji sieci Petriego,
w ktorej dane przenoszone sa po krawedziach sieci przez zetony oraz przetwa-
rzane przez tranzycje. Wybor sieci Petriego jest umotywowany ich prostota
polaczona jednoczesnie z duza sila wyrazu oraz dostepnoscia wielu wynikow
teoretycznych, np. dotyczacych analizy poprawnosci.

Podstawowa, operacja NRC jest operator map, ktory przyjmuje zbior i
funkcje operujaca na jego elementach i zwraca zbior powstaly przez obliczenie
funkcji dla wszystkich argumentéw z oryginalnego zbioru. Aby pozwoli¢ na
podobny rodzaj strukturalnej rekursji [23] w DFL wprowadziliSmy specjalny
rodzaj krawedzi, ktore rozkladaja zbior na elementy i sktadaja go z powrotem.

Prosty przyktad pokazujacy zagniezdzona iteracje znajduje sie na Rys. 1.
Jezeli w lewym miejscu umiescimy zeton przenoszacy zbior zbioréw, zostanie
powielony przez tranzycje id i rozlozony na elementy. Nastepnie wynikowe
zetony reprezentujace zbiory, ktore byly elementami zbioru wejsciowego sa
same rozkladane przez druga pare operacji identycznosci i krawedzi rozkta-
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Rysunek 1: Przykiad zagniezdzonej iteracji

dajacej zbior. Dalej kazdy element roztozonych podzbioréw jest przetwarzany
przez funkcje f() a wynik jest dwukrotnie sktadany przez kolejne operacje
identycznosci i krawedzie skladajace. Aby zagwarantowaé, ze elementy po-
chodzace z réznych zbioréw nie zostana wymieszane podczas sktadania oraz
ze skladanie zachodzi jedynie gdy wszystkie niezbedne zetony juz dotarty,
kazdy zeton przenosi dodatkowa informacje o historii rozkladania swojego
elementu. Jej oméwienie wykracza poza zakres tego autoreferatu.

Jak pokazujemy w rozprawie mimo ze istotnie rozszerzyliSmy sieci Pe-
triego i wprowadziliSmy nowe problemy zwiazane z przeplywem sterowania
okreslonym przez wartosci danych, mozliwe jest przeniesienie na DFL niekto-
rych znanych dla nich wynikéw teoretycznych. W tym celu omawiamy sposéb
konstruowania specyfikacji NPD w DFLu, ktéry gwarantuje, ze zawsze beda
spelnialy pewne kryteria poprawnosci. Stosujemy w tym celu dobrze znana
technike gdzie sie¢ jest krok po kroku i zgodnie z pewnymi regutami roz-
budowywana przez zastapienie jej tranzycji lub miejsc przez wieksze sieci.
Zestawy podobnych regut byly badane przez Berthelota [3] i Murate [15]
jako redukcje zachowujace wiasnosci zywotnosci i ograniczonosci sieci Pe-
triego. Byly réwniez stosowane przez van der Aalsta [25], Reijersa [19] oraz



Chrzastowskiego-Wachtela [6] do generowania sieci przeplywéw prac.

Nastepnie dowodzimy, ze NPD generowane zgodnie z naszymi regutami
posiadaja wlasno$é semipoprawnosci (ang. semisoundness). To znaczy praw-
da jest ze: (1) kazde obliczenie daje doktadnie jeden wynik i po jego zwrdceniu
bezwzglednie sie konczy, to znaczy po rozpoczeciu obliczen z pojedynczym
zetonem w miejscu wejsciowym, gdy w miejscu wyjsciowym pojawi sie ja-
ki§ zeton, to nigdzie indziej nie ma juz zadnych innych zZetonéw, oraz (2)
nie ma obliczen ktére nie moga sie zakonczy¢ wyprodukowaniem wyniku, to
znaczy z kazdego stanu osiagalnego po rozpoczeciu obliczen z pojedynczym
zetonem w miejscu wejsciowym mozna osiagnac stan z pojedynczym zetonem
w miejscu wyjsciowym. Semipoprawnosé jest odpowiednikiem klasycznej po-
prawnosci (ang. soundness) sieci przeptywéw prac [1] dla modeli, w ktérych
decyzje co do przeptywu sterowania moga by¢ determinowane przez wartosci
przesytanych danych.

Przy okazji wynikow teoretycznych prezentujemy réwniez DFL designer
— stworzone przez nas narzedzie NPD, ktore jest oparte na notacji DFL
i oferuje wszystkie operacje bioinformatyczne z systemu Taverna oraz po-
siada kilka unikatowych wéréd narzedzi NPD cech jak: analiza poprawnosci,
transformacja eksperymentéw do wyrazen NRC w celu ich optymalizacji oraz
wsparcie dla debugowania i testowania.

4 Podsumowanie opublikowanych wynikéw

Wyniki przedstawione w rozprawie zostaly opublikowane lub sa w trakcie
publikacji w ramach kilku prac z kilkoma réznymi wspoétautorami. Tu wska-
zujemy te prace.

Formalna semantyka Taverny zostala zgloszona jako praca do czasopi-
sma Fundamenta Informaticae. Material o DFLu, z wylaczeniem prezentacji
narzedzia DFL designer, opublikowalismy w pracach [12, 8]. Praca przedsta-
wiajaca DFL designer jest w trakcie przygotowania.

Wyniki zebrane w rozprawie sa czescia rozleglejszych badan na powiazane
tematy, ktore rowniez zaowocowaly kilkoma publikacjami z naszym udziatlem
i do ktorych odwotujemy sie w tekscie rozprawy. Na Rys. 2 przedstawiono
zwiazki miedzy tymi pracami, a wynikami przedstawionymi w rozprawie. Nie-
bieskie prostokaty reprezentuja istniejace wyniki, ceglaste reprezentuja nasze
wyniki, do ktérych odwotywalismy sie w rozprawie, zolte reprezentuja wyni-
ki stanowiace gtowny wklad tej pracy, a zielone naturalne kierunki dalszych



badan. Strzatki przedstawiaja wzajemny wplyw i przeptyw pomystow.
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Rysunek 2: Wspoélzaleznosci i kontekst wynikow przedstawionych w rozprawie

W ramach tych dodatkowych prac przyjrzeliSmy sie na ile efekty uboczne
wykonywanych operacji sa istotne w NPD oraz pokazalismy, ze jezeli efekty
uboczne nie wystepuja, to do wyrazania NPD wystarczy sam NRC [9, 8]. Roz-
szerzyliémy réwniez Taverne o mozliwo$¢ wykonywania zapytan XQuery oraz
specyfikowania przy ich pomocy czesci eksperymentu obliczeniowego [22]. W

konicu opisalismy formalnie model repozytoriéw NPD [11].

Dodatkowo zaproponowalismy oraz przetestowaliSmy w praktyce pomyst
by do definiowania i wykonywania NPD uzy¢ arkusza kalkulacyjnego. W tym
celu rozszerzyliémy [7] arkusz Calc z pakietu OpenOffice.org [18] o podsta-
wowa funkcjonalno$¢ Taverny.
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