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rkflows Cientificos

» Um workflow cientifico consiste da especificacdo de um
conjunto de aplicagdes cientificas a serem executadas e suas
dependéncias mdtuas.

» Segue um ciclo de vida andlogo ao dos experimentos
cientificos computacionais:

» Composicao, representacao e modelagem de dados.
» Mapeamento e execugdo.
» Coleta de metadados e proveniéncia.

» Um sistema de geréncia de workflows cientificos (SGWC)
permite gerenciar o ciclo de vida de workflows cientificos.
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Composicao de Workflows Cientificos

» Etapa em que sdo definidas as aplicacdes componentes e as
dependéncias de dados.
» Niveis de especificacdo:
» Abstrato: tarefas abstratas, descritas por funcionalidade geral
(p. ex., comparacdo de seqiiéncias).
» Concreto: aplicagdes cientificas e conjuntos de dados
especificos.
» Representacgao:
» Textual: linguagem de programacao.
» Gréfica: interface grafica onde nés sdo tarefas e arestas sdo
dependéncias.
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Exemplo: Composicdo Textual

type fastaseq;
type headerfile;
type indexfile;
type seqfile;
type database
{
headerfile phr;
indexfile pin;
seqfile psq;

type query;

type output;

string num_partitions=garg(

string program_name=@ar

fastaseq dbin <single_file, mapper file=garg("d", "database")>;

query query_file <single_file_mapp , "sequence.seq")>

string expectation_value=arg(’ 0.1

output blast_output_file <single_file mapper; Fileearg("o"
“output.htnl")>;

(v, mpny;
plitmapper.sh",n=nun_partitions>;

string filter_query_sequenc
fastaseq partition[] <ext;exec:

app (fastaseq out[]) split_database (fastaseq d, string n)

fastasplitn @filename(d) n;
¥

app (database out) formatdb (fastaseq i)
formatdb "-i" @filename(i);
app (output o) blastapp(query i, fastaseq d, string p, string e, string f,
database db)
¢ blastall "
}

" @filename(i) "-d" @filename(d) "-o" @filename(o)
"

p
e "-T

app (output o) blastmerge(output o_frags[])

blastmerge @filename(o) @filenames(o_frags);

partition=split_database(dbin, num_partitions)

database formatdbout[] <ext; exec="formatdbmapper.sh",n=num_partitions>
output out[] <ext; exec="outputmapper.sh",n=num_partitions>

foreach part,i in partition {
formatdbout [i] = formatdb(part);
out[i]=blastapp(query_file, part, program_name, expectation_value

filter_query._sequence, formatdbout(il); [ AR
y
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Exemplo: Composicao
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Composicao de Workflows Cientificos: Padroes

» Foram identificados 43 padrdes de composicao de workflows.
» Exemplos:
» Seqiiéncia:

_/

P W. van der Aaalst et al. Workflow Patterns. Distributed and Parallel Databases 14(1):5-51, 2003.
P N. Russell et al. Workflow Control-Flow Patterns: A Revised View. BPM Center Report BPM-06-22, 2006.
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Composicao de Workflows Cientificos: Padroes

» Exemplos:
» Sincronizag3o:




Composicao de Workflows Cientificos: Padroes

» Exemplos:
» Laco:

cond=V

— D P
C \Mﬁf\ —
[ pS /
A A cond=F _—_—

» Escolha exclusiva:




Swift

» Swift permite gerenciar workflows cientificos em ambientes
paralelos e distribuidos.

» Ambiente ideal para experimentacdo pois demonstradamente
escala para 116.000 CPUs.

» E composto por:
» Uma linguagem de alto nivel para especificacdo de workflows
cientificos como scripts.
» Ambiente de execu¢do com suporte nativo a:
> execu¢do local,
> execuc¢do paralela (p.ex. PBS, SGE),
> execugdo distribuida (p.ex. Condor, Globus).

» Sistema de geréncia de proveniéncia.

M. Wilde, I. Foster, K. Iskra, P. Beckman, Z. Zhang, A. Espinosa, M. Hategan, B. Clifford I. Raicu,
Parallel Scripting for Applications at the Petascale and Beyond. IEEE Computer, 42(11):50-60, 2009.
M. Wilde, M. Hategan, J. Wozniak, B. Clifford, D. Katz, and |. Foster. Swift: A language for distributed
parallel scripting. Parallel Computing, 37(9):634-652, 2011. B
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» Paralelismo implicito:
» Toda expressao de um script é avaliada em paralelo, exceto
quando ha dependéncias de dados.
» = Nao é possivel assumir uma ordem de execu¢ao dessas
expressoes.

» Independéncia de localidade:
» Os scripts ndo expressam transferéncias de dados e selecio de
sitios de execuc3o.
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Swift: Linguagem de Especificacao de Workflows

» Aplicagbes que compdem um workflow s3o associadas a
funcdes (app functions) em um script Swift.
> Varidveis em um script Swift podem ser associadas a:

> tipos de dados primitivos,
» dados persistentes armazenados em arquivos,
» tipos de dados compostos (colecdes).

» Suporte a lacos e controles condicionais de fluxo.




Swift: Linguagem de Especificacao de Workflows

» Sintaxe semelhante ao C, Java.

» Estrutura geral de um script Swift:

1

2.
3.
4.

Declaragdes de tipos de dados.

Declaracgdes e atribuicdes de varidveis.

Declaracdes e chamadas de fun¢des associadas a aplicagdes.
Declaracdes e chamadas de fun¢cdes compostas.




Swift: Linguagem de Especificacao de Workflows

» Semelhancas com paradigma funcional:
» Computacdo orientada a avaliacdo de funcdes.
Chamadas sem efeitos colaterais.
Avaliagdo preguicosa de expressoes.
Variaveis de atribuicdo dnica.

v vyy




Swift: Linguagem de Especificacao de Workflows

Exemplo:

type messagefile;
type countfile;

app (countfile t) countwords (messagefile f) {
wc "-w" @filename(f) stdout=@filename(t);
}
string inputNames = "foreach.l.txt foreach.2.txt foreach.3.txt";
messagefile inputfiles[] <fixed_array_mapper;files=inputNames>;
foreach f in inputfiles {
countfile c <regexp_mapper; source=@f, match="(.*)txt",

transform="\\1lcount">;
c = countwords(f);
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Swift: Ambiente de Execucao

» Execucdo independente de localidade.

» Paralelizacdo automatica de execucdes de aplicacdes
componentes que n3o tenham dependéncias de dados.

» Heuristica de balanceamento de carga das aplicagdes entre os
recursos disponiveis.

» Pontuagdo de desempenho proporcional a taxa de execu¢ao
histdrica de tarefas.
» Tolerancia a falhas:

» redundancia,
» resubmiss3o de execucdes que falharam,
> re-execucdo de script sem repeticao de computacgdes.
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Swift: Ambiente de Execucao

» Responsavel submissao de execugdo de aplicagdes
componentes e transferéncia de arquivos.

v

Provedores de dados e de execucdo.

v

Catélogo de aplicagdes componentes.

v

Catélogo de recursos computacionais.

Laboratério
Nacional de
Computacédo
Cientifica



Swift: Ambiente de Execucao

» Para cada chamada a aplicacdo componente:

1.

o

verifica no catédlogo de aplicagdes em quais recursos
computacionais a aplicacdo estd disponivel,

. seleciona um recurso computacional (maior probabilidade para

recurso com maior pontuacdo de desempenho),

verifica no catdlogo de recursos computacionais que provedor
de execucdo e provedor de dados deve ser utilizado,

se for o caso, transfere os dados para o recurso computacional,
executa a aplicagdo componente,

transfere de volta os dados resultantes.
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Swift: Ambiente de Execucao

Catalogo de recursos computacionais:

<config>
<pool handle="localhost" sysinfo="INTEL32::LINUX">
<execution provider="local" url="none" />
<workdirectory>/prj/prjssi/lgadelha/swiftwork</workdirectory>
<profile namespace="karajan" key="jobThrottle">0.03</profile>
</pool>

<pool handle="sge-local">
<execution provider="sge" url="none" />
<profile namespace="globus" key="pe">threads</profile>
<profile key="jobThrottle" namespace="karajan">6.23</profile>
<profile namespace="karajan" key="initialScore">10000</profile>
<filesystem provider="local" url="none" />
<workdirectory>/prj/prjssi/lgadelha/swiftwork</workdirectory>

</pool>

</config>
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Swift: Ambiente de Execucao

Catélogo de aplicacdes componentes:

localhost  echo /bin/echo
localhost cat /bin/cat
localhost 1s /bin/1s
localhost  grep /bin/grep
localhost  sort /bin/sort
localhost  paste /bin/paste
localhost  cp /bin/cp
localhost touch /bin/touch
localhost wc /usr/bin/vc
localhost  sleep /bin/sleep
sge-local cat /bin/cat
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Swift: Ambiente de Execucao

Wrapper Script
[ Application |
|_Invocation |

webservices~

q Application ~ site Local
el {Catalog J [ Cat)alggi FS
s - —
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» Desenvolvimento:

-EBE THE UNIVERSITY OF

Argonne° ¥/ CHICAGO

NATIONAL LABORATORY

» Colaboracdo do LNCC no desenvolvimento do componente de
geréncia de proveniéncia: MTCProv.

» Aplicages: OOPS, SciColSim, MODIS, Labinfo.
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