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P-MIA: PADRAO MULTIPLAS INSTANCIAS AUTOADAPTAVEIS — UM PADRAO DE
DADOS PARA WORKFLOWS CIENTIFICOS

RESUMO

A busca de solugdes informatizadas, com o objetivo de se obter agilidade e confiabilidade
nas informacbes, faz com que profissionais de diferentes areas utilizem tecnologias com
propdsitos semelhantes. A utilizacdo de sistemas de gerenciamento de workflow é um exemplo
desse tipo de solucdo, a qual empresas e cientistas utilizam para documentar as etapas
executadas e otimizar o tempo de execucdo. Esta Tese apresenta um padrao capaz de manipular
grandes volumes de dados e otimizar seu processamento, identificando grupos de dados
promissores, como um componente de workflows cientificos. A drea de aplicacdo é a
Bioinformatica, uma area multidisciplinar, que se utiliza de vdrias ferramentas computacionais
para a realizacdo de seus experimentos, os quais podem demorar anos para serem finalizados. A
solugdo proposta beneficia, dentro da Bioinformatica, o desenho racional de farmacos. Assim, a
contextualizacdo da drea de estudo é realizada, e é proposta uma solucdo para o problema por
meio da definicdo de um padrdo de dados que permite a autoadaptacdo de instancias de workflow
em execucdo. O P-MIA: Padrao Multiplas Instdncias Autoadaptaveis, assim denominado por
manipular um grande conjunto de dados e por, em tempo de execucgao, definir as agdes a serem
executadas sobre os dados, é formalizado com base nas definicbes de redes de Petri e sua
representacdo grafica feita por meio de redes de Petri coloridas. Sobre o padrao, sdo realizados
testes experimentais, os quais comprovam que, com a utilizacdo do P-MIA, é possivel reduzir a

guantidade de experimentos, mantendo um critério de qualidade aceitavel.

Palavras-Chave: Workflows Cientificos, Padrao de Dados, Autoadaptacdo, Bioinformatica



P-SaMl: SELF-ADAPTIVE MULTIPLE INSTANCES — A DATA PATTERN TO SCIENTIFIC
WORKFLOWS

ABSTRACT

In the search for automated solutions, professionals of different areas use similar
information technology targeting information agility and reliability. The use of a workflow
management system is an example, which is employed by enterprises and scientific labs in order
to record executed tasks and to optimize the elapsed time. This thesis presents a workflow
pattern, as a scientific workflow component, able to manage large volumes of data and to
optimize their processing, identifying promising groups into such data. Bioinformatics is our
application area, a multidisciplinary area that uses a lot of computing tools for its experiments,
and which can spend years to be finished. The solution proposed here benefits the rational drug
design inside Bioinformatics. Then, we contextualize the area of study, and a problem solution is
given through the definition of a data pattern that allows a self-adaptation of workflow instances
in execution. We named P-SaMl: Self-Adaptive Multiple Instances as our proposed pattern
because it is capable to manage large data sets and to take actions during processing time. P-SaMI
is formally defined with Petri nets concepts and it is designed by Coloured Petri nets. We
performed several tests and achieved the reduction of experiments executed, preserving an

acceptable level of resulted quality.

Keywords: Scientific Workflows, Data Patterns, Self-Adaptive, Bioinformatics
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API

Autoadaptacao

BPM
BPMN

CADD
Cluster
CP-NET
CPN
DATA

GLOSSARIO DE TERMOS E ABREVIATURAS

Assisted Model Building with Energy Refinement (Construcdo Assistida de
Modelos com Refinamento de Energia) é um programa utilizado para
calculos de proteinas e de acidos nucléicos [SAN02]

Application Programmer's Interface - conjunto de passos ou atividades que
uma aplicacdo usa para requerer, carregar e executar tarefas de baixo nivel
realizadas pelo sistema operacional (SO).

Adaptar-se sem o envolvimento de terceiros, mais especificamente, de
usudrios especializados.

Business Process Management

Business Process Modeling Notation - notagao visual para representagao de
fluxos de processos que pode ser mapeada para diversos formatos de
execucao

Computer Assisted Drug Design

Um grupo criado com base em determinados critérios
Coloured Petri Net (Rede de Petri Colorida)

Coloured Petri Net (Rede de Petri Colorida)

Dado do Tipo Caractere

Desenho de Farmacos Assistido por Computador (CADD - Computer-Assisted Drug Design) - O

DM
Docagem (Docking)

ETH
FEB
FReDD
GED
InhA
INT
LABIO
Ligante
MTB

planejamento de farmacos auxiliado por computador envolve todas as
técnicas com o auxilio do computador usadas para descobrir, planejar e
otimizar compostos biologicamente ativos com uso suposto de farmacos
[SANO2]

Docagem Molecular

Um método utilizado para detectar sitios de ligacdo em proteina e avaliar
interacGes, utilizando para calculo a energia livre de ligacdo entre as
moléculas.

Ethionamide

Free Energy of Binding

Flexible Receptor Docking Database

Gerenciamento Eletrénico de Documentos

enzima 2-trans-Enoil ACP(CoA) Reductase de Mycobacterium tuberculosis
Dado do Tipo Inteiro

Laboratério de Bioinformatica, Modelagem e Simulacdo de Biossistemas
pequena molécula

Mycobacterium Tuberculosis



NADH
PDB

PIF
PJC
P-MIA
PUCRS
rdP

Receptor

Snapshot

SGWf
SWfMS

TCL
UML
WCP
WfMC

Nicotinamida Adenina Dinucleotideo, forma reduzida

Protein Data Bank PDB — E uma colecdo de estruturas 3D de proteinas
determinadas principalmente por cristalografia de raios X e ressonancia
magnética nuclear.

Pentacyano(isoniazid)ferrate Il

Padrdo Jungdao Combinada

Padrao Multiplas Instancias Autoadaptaveis
Pontificia Universidade Catolica do Rio Grande do Sul
Redes de Petri

Um receptor é uma proteina ou um complexo de proteinas localizado no
interior ou na superficie de uma célula, que reconhece especificamente e
interage com um composto que atua como um mensageiro molecular
(neurotransmissor, hormonio, farmaco etc.). Em um sentido mais amplo, o
termo receptor é freqlientemente usado como sinGnimo para qualquer
sitio especifico de ligacdo de farmacos. [SANO2]

Pode ser considerado como uma fotografia de um determinado objeto em
um dado momento. Neste contexto, cada snapshot contém informacdes
sobre as caracteristicas de uma conformacdo, formadas por um conjunto
de coordenadas X, Y, Z para cada atomo, em Angstrons (A), além de
informacgdes topoldgicas referentes a cada uma.

Sistema de Gerenciamento de Workflow

Scientific Workflow Management Systems (Sistemas Gerenciadores de
Workflows Cientificos )

Triclosan
Unified Modeling Language
Workflow Control-Flow Patterns

Workflow Management Coalition
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1 INTRODUCAO

1.1 Caracterizacao do Problema

Com o passar dos anos e com a evolugdao da computagdo, empresas e cientistas
convergem na busca de solucbes automatizadas que fornecam agilidade e confiabilidade as
informacdes. A utilizacdo de tecnologias de controle é amplamente difundida no meio empresarial
e a implementacdo de sistemas de gerenciamento de workflow [WOR99, AALO3] propicia esse
controle, automatizando etapas de um processo antes manual, diferenciando empresas e

conferindo competitividade.

Com a grande aplicabilidade desses sistemas no meio empresarial, a area cientifica busca
sua utilizacdo, também com o objetivo de controle, mas principalmente com o objetivo de
documentar as etapas executadas e de otimizar o tempo de execucdo. Assim, a Bioinformatica,
uma area multidisciplinar, na qual varias ferramentas computacionais sdo aplicadas para a
realizacdo de experimentos e esses experimentos repetidos por diferentes cientistas, busca, com a
utilizacdo de sistemas de gerenciamento de workflow, o registro das etapas executadas
(proveniéncia) e a realizacdo desses experimentos de forma mais rdpida, uma vez que
experimentos in-silico podem demorar anos para serem finalizados, conforme apresentado no

Capitulo 3 desta Tese.

Autores como Coutinho et al. [COU10] e Mattoso et al. [MATO08] afirmam que uma das
maiores caracteristicas da drea de Bioinformatica é a manipulagdo de um grande volume de dados
e a realizacdo de experimentos por meio de simulacdo computacional, ou seja, experimentos in
silico, demandando grande capacidade de processamento por parte dos computadores. Assim,
com o avanco da biologia molecular e das ferramentas de simulacdo in silico, o planejamento de
medicamentos passou a ser realizado de maneira mais légica [MAC07a], sendo chamado de
Desenho Racional de Farmacos [KUN92]. Uma das principais etapas do desenho racional de
farmacos é a docagem molecular, na qual se investiga e avalia o melhor encaixe de um ligante na
estrutura alvo ou receptor. A andlise, mesmo que in silico, da interacdo de dados dos possiveis

compostos (ligantes) com uma determinada proteina-alvo (receptor) e sua respectiva
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conformacdo (também chamada de snapshot), se torna invidvel de ser executada, conforme
detalhado também no Capitulo 3, pois se estima que seriam necessdrios aproximadamente 62
trilhdes de minutos (aproximadamente 117 mil anos) até o término da execug¢do de todos os

experimentos, considerando-se um tempo minimo por execuc¢do de 1 minuto.

Portanto, além de uma contextualizacdo breve da &rea, este documento também
apresenta a definicdo de uma solugdo que possibilita a execucdo de experimentos em
Bioinformatica selecionados dinamicamente. Sabe-se que um dos grandes desafios da docagem
molecular, além de manipular grandes volumes de dados, é a otimizacdo de recursos
computacionais. Para essa otimizacao, neste trabalho, utilizar-se-4 o conceito de adaptacdo, que
neste caso é aplicado aos dados em execugao. Portanto, a definicdo de um padrao de dados que
possibilite a execucdo de experimentos, selecionados de maneira inteligente, a partir de critérios
de qualidade previamente estabelecidos, possibilita a reducdao do tempo total de execucdo, com
resultados satisfatdrios. Para isso, utiliza-se da definicdo de quais dados em execugdo devem ser
finalizados, quais devem ser descartados e quais devem ter suas prioridades alteradas, em tempo

de execucgao.

A principal contribuicdo desta pesquisa esta na definicdo de um novo padrdao de dados
que aplica técnicas de adaptagao dinamica sobre um grande volume de dados, sua formalizagdo e
aplicacdo com dados reais, verificando o ganho obtido. Considera-se, para isso, que o ganho é a
reducdo do nimero de experimentos realizados, bem como o tempo total para finalizacao de todo
o experimento. Isso é possivel ao se fazer uso dos snapshots que provavelmente apresentardo os
melhores resultados e ao considerar a possibilidade de execucdo em paralelo desses

experimentos.

1.2 Questdo de Pesquisa

A partir da necessidade de processamento de grandes volumes de dados da area de
Bioinformatica, remete-se a seguinte questdo de pesquisa: "Como reduzir a quantidade de
snapshots a serem processados, reduzindo o tempo total de processamento e procurando manter

o mesmo nivel de acerto na identificagdo de compostos promissores?”
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1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo Geral

O objetivo geral desta Tese de Doutorado é melhorar o tempo final de processamento,
reduzindo a quantidade de experimentos de docagem molecular, com base nos resultados obtidos

em tempo de execugao.

1.3.2 Objetivos Especificos

Como objetivos especificos buscam-se:

e definir um padrdao de dados capaz de ser utilizado pela drea de Bioinformatica e

por outras areas que apresentem caracteristicas semelhantes;

e definir uma funcdo que ndo descarte dados que apresentem a probabilidade de

serem promissores;
e reduzir a quantidade total de dados a serem processados;

e buscar manter a qualidade dos dados processados.

1.4 Meétodo de Pesquisa

Para o desenvolvimento desta Tese foram realizados: um levantamento, com o intuito de
identificar as necessidades de processamento do LABIO - PUCRS (Laboratdrio de Bioinformatica,
Modelagem e Simulacdo de Biossistemas da Pontificia Universidade Catélica do Rio Grande do
Sul); uma revisdo da literatura para identificar aspectos vistos como importantes nos trabalhos
seminais da area de automacdo de workflows e seus padrdes; a definicdo de uma proposta de
modelo de dados alinhado com a literatura identificada e com o estado da arte apresentado; e,
por fim, uma pesquisa experimental, a partir da determinacdo de um objeto de estudo,
selecionando as varidveis que seriam capazes de influencid-lo e de um experimento com dados

reais para a verificacao e analise do modelo proposto.

1.5 Organizag¢ao do Trabalho

A Tese esta organizada da seguinte forma:

e No Capitulo 2 sdo apresentados conceitos sobre workflows cientificos e workflows
de negdcios, bem como modelos utilizados para a formalizagdo de processos: rede
de Petri e redes de Petri Coloridas. Esses conceitos sdao fundamentais para o

entendimento do padrdo definido nesta Tese.
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No Capitulo 3 a Bioinformdtica, uma d4rea de conhecimento convergente e
multidisciplinar, area com o qual o padrdo apresentado nesta Tese é validado, é
apresentada. Além da apresentacdo de forma genérica da area, um detalhamento
sobre algumas pesquisas realizadas pelo LABIO, que sdo convergentes ao trabalho

desenvolvido nesta Tese, também é encontrado.

No Capitulo 4 é apresentada uma série de padrdes de dados, os quais objetivam
capturar as diferentes formas de representacao e utilizagdo dos dados sobre
workflows, além de alguns padrdes de fluxo, utilizados como base para o
desenvolvimento do trabalho aqui desenvolvido. O estudo destes padrdes objetiva
a identificacdo da existéncia de algum que seja capaz de atender a necessidade de
areas como a Bioinformatica: manipular grandes volumes de dados, com

caracteristicas semelhantes, na menor quantidade de tempo possivel.

O Capitulo 5 contém a formalizacdo do padrdo definido nesta Tese, identificando
suas principais caracteristicas. Além disso, apresenta os padrées de dados
utilizados pelo padrao, bem como sua representagao grafica por meio de redes de

Petri coloridas.

O funcionamento do padrdo definido nesta Tese é apresentado no Capitulo 6,
identificando suas caracteristicas e regras para implementacdo. Além disso, a
integracdo com as pesquisas realizadas no LABIO, por meio da substituicdo de
etapas do workflow cientifico, desenvolvido por Karina Machado [MACO07a],

também é detalhada.

Para a validagdo do funcionamento do padrdao proposto, o Capitulo 7 contém
resultados de testes que foram realizados com grupos definidos a partir de uma
funcdo de similaridade. Os testes apresentados foram realizados com dois

ligantes: PIF [OLIO4] e NADH [DES95].

No Capitulo 8 os trabalhos relacionados com o trabalho desenvolvido sdo
apresentados e, no final deste capitulo, uma tabela de comparacdo, contendo as

principais caracteristicas dos diferentes trabalhos sintetiza os estudos realizados.

As consideracdes finais do trabalho desenvolvido nesta Tese de Doutorado, as

principais contribuicdes e os trabalhos futuros, sdo apresentados na sequéncia.
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2 REVISAO DA LITERATURA

Este capitulo apresenta conceitos sobre workflows de negdcio e workflows cientificos,
suas caracteristicas, semelhancas e diferencas, subsidiando o desenvolvimento do padrdo definido
nesta Tese, cuja comparacdo entre esses dois tipos é realizada nas consideragdes finais deste
capitulo. Além dos dois tipos de workflows, este capitulo também apresenta redes de Petri e redes
de Petri coloridas, utilizadas nesta Tese para a formalizacao de processos e para a representacao

do padrao definido, podendo este Ultimo ser encontrado no capitulo 5.

2.1 Workflows de Negdcios

O bom funcionamento de uma empresa depende, essencialmente, das possibilidades de
acesso a informacgao e do processo decisério baseado sobre elas. O trabalho administrativo é um
trabalho em equipe, onde cada membro, um ator, tem um conjunto préprio de atribuicdes,
responsabilidades e autonomia para a realizagdao de suas atividades. Essas atividades, contudo,
nem sempre sao independentes. Geralmente, hda uma interdependéncia na realizagao das
atividades, causada pela manipulacdo e transformacdo de elementos de informacdo
compartilhados em instantes diferentes. H4, em consequéncia, uma estreita coopera¢dao no

trabalho realizado.

Para organizar e assegurar a qualidade dessa cooperacdo é importante que existam
modelos com capacidade de descricdo e ambientes de automacdo computacional, possibilitando o
emprego desses tipos de descricdo para o suporte computacional do fluxo de trabalho. Uma das
solucdes para atender a esses requisitos é a utilizacdo da tecnologia de workflow. Essa tecnologia
permite representar, manipular e monitorar informacgdes relativas ao fluxo de trabalho e as utiliza
para gerenciar, coordenar e controlar o trabalho administrativo de maneira mais eficiente. Esse

tipo de suporte computacional é chamado automacao de workflow.

Para a WfMC (Workflow Management Coalition — [WOR99]) workflow é a automacdo do
processo de negécio, na sua totalidade ou em partes, onde documentos, informacdes ou tarefas

sdo passadas de um participante para o outro para execuc¢do de uma acdo, de acordo com um
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conjunto de regras de procedimentos. Plesums [PLEO2] afirma que workflow é tradicionalmente
definido em relacdo a termos utilizados em escritérios, movimentando documentos, processando
ordens e executando chamadas. Entretanto, o autor também afirma que esse principio é o mesmo

utilizado para outros sistemas.

Segundo Plesums [PLEO3], sistemas de automacdo de workflow tornaram-se populares
inicialmente com a utilizacdo de sistemas de gerenciamento de imagens (Document Imaging —
GED: Gerenciamento Eletrénico de Documentos). O autor ainda afirma que o gerenciamento
automatizado de workflow tem sido continuamente discutido nos ultimos 20 anos e que muitas
pessoas o visualizam como parte de um sistema de manipulacdo de imagens. Em [PRIO3], Prior
relata que, na década de 90, os workflows eram utilizados como solucdo para a reengenharia de
processos de negoécio, buscando, simplesmente, automatiza-los. O foco estava, apenas, na
utilizacdo da tecnologia, ou seja, nas aplicacdes e em sistemas com baixa interagdo humana e isso

nao significava garantia de sucesso.

A automatizacdo de sistemas de workflow é realizada por meio de um Sistema de
Gerenciamento de Workflow (SGWf) que, conforme a WfMC [WOR99] e Aalst [AALO3], é um
sistema que define, cria e gerencia a execucdo de workflows por meio do uso de software,
executando em um ou mais servidores. Sistema esse, apto a interpretar a definicdo dos processos,
a interagir com seus participantes e, quando requerido, ativar ferramentas de software e

aplicativos.

Com a habilidade de se modelar processos de negdécios, monitora-los em tempo real e,
por esses processos serem mais simples de serem controlados, cresceu o interesse pelo
gerenciamento dos processos de negdcio (Business Process Management — BPM). Para Aalst
[AALO3], BPM ¢é definido como o “apoio aos processos de negdcio, usando métodos, técnicas e
software para projetar, desempenhar um papel, controlar e analisar processos operacionais,

envolvendo pessoas, organizagdes, aplicagdes, documentos e outras fontes de informagdo”.

As principais funcionalidades oferecidas por um SGWf sdo definidas por Georgakopoulos

[GEO95], Hollingsworth [HOL95] e Leymann [LEY0O]:
e adefinicdo e modelagem dos processos de workflow e suas respectivas atividades;

e 0 gerenciamento dos processos de workflow em um ambiente operacional e o
ordenamento das varias atividades a serem manipuladas como parte de cada

processo; e
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e 0 controle das interacbes entre usudrios e aplicativos no processamento dos

varios passos das atividades.

A Figura 1 apresenta a relagdo entre os principais termos envolvidos na automatizacdo de
processos (workflows). O vocabuldrio utilizado nesse trabalho é o definido pela WfMC. Conforme
apresenta a Figura 1, um processo de negécio é elaborado por meio da sua definicdo, ou seja, o
qgue deve acontecer quando da execucdo desse processo, e é gerenciado por um sistema
especifico. Esse sistema deve controlar os aspectos automatizados. A definicdo dos processos é
composta por atividades que, em um sistema de workflow, correspondem a uma etapa a ser
executada dentro de um processo, podendo ser executadas de forma manual ou automatizada. As
atividades automatizadas sao, quando gerenciadas pelo SGWf, armazenadas como instancias das
atividades. A cada implementacdo de um novo processo informatizado, suas atividades devem ser

analisadas e definidas.

Processo de Negécio
(o gue projeta-se que
A . aconteca) ; .
é Q:?JV xgmf:mar o por
Definiciio do Processo Sistema de Gerenciamento de
T % reprasantacdo do gue Workflow .
) . (controla os aspectos automatizados
| projeta-se gue acontega)l d d .o
SubProcessos usado para criar @ o procesfo de negdcio)
A COMpOosto gerenciar via
1 por
[
v Instincias de Processos
(representacdo do gue esta
Atividades realmente acontecendo)
que pode ser inclut uma
ou mais
ou
Atividades Manuais Atividad > Instancias de
(gue ndo sdo gerenciada: Automatizadas N
pelo SGIY) durante a execugdo, gue inclui
sdo representadas por
a/'ou
Aplicacées Chamadas
Itens de Trabalho (ferramentas/aplicacdes
(tarefas alocadas a ) computadorizadas usadas
participantes do Workflow)  varq suportar uma atividade,

Figura 1 — Principais termos envolvidos na automatizagao de processos [WOR99]

2.11 Tipos de Workflow
Na literatura sdo encontradas diferentes classificacGes para workflow. A mais popular é a
de Georgakopoulos [GEOQ95], que os classifica como: ad-hoc, administrativo e de producdo. A

classificacdo feita por Leymann [LEYOO] acrescenta workflows colaborativos:

e  Workflow Ad-Hoc: Workflows ad-hoc executam processos de negdcios, tais como
documentacdo de produtos ou venda de produtos, onde ndo ha um padrdo pré-

determinado de movimentagdo de informacdo entre pessoas. Tarefas do tipo ad-
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hoc envolvem a coordenacdo humana ou a co-decisdo, conforme Schael et al.
[SCH91]. A ordenacdo e a coordenacdo de tarefas em um workflow do tipo ad-hoc
sdo controladas por usudrios, ou seja, ndo sdo automatizadas. Essa classe de
workflow envolve pequenos grupos de profissionais que tém a intencdo de apoiar
pequenas atividades que requerem uma solucdo rapida. Leymann [LEYOO] afirma
gue esse tipo de workflow é aplicado a processos que apresentem baixo valor para

0 negocio e uma baixa taxa de repetigao.

e Workflow Administrativo: Sistemas de workflow administrativos destinam-se a
processos simples e estruturados. Sao processos burocraticos, repetitivos, com
regras bem definidas e do conhecimento de todos os participantes do fluxo
[GEO95]. Da mesma forma que os ad-hoc, também apresentam baixo valor para o

negdcio [LEYOO].

e Workflow de Produ¢dao: Um workflow de produc¢do envolve processos de negdcios
repetitivos e previsiveis. Englobam processamentos complexos, com acesso a
multiplos sistemas de informacado. Sao caracterizados por fornecerem muito valor

ao negdcio [LEY0O].

e Workflow Colaborativo: Os sistemas de workflow colaborativo sdo adequados para
processos que envolvam trabalho cooperativo realizado por equipes de pessoas
com objetivos comuns, como os sistemas de groupware que, conforme Aalst
[AALO1], sdo sistemas que suportam esse estilo de trabalho. Podem ser adotados
para automatizar processos empresariais criticos que nao sdao orientados a
transagdo. Esses processos podem ser executados poucas vezes. Entretanto, sua

€Xecucao e seu sucesso sao essenciais para a Organizacdo [LEYOO].

2.2 Workflows Cientificos

Deelman e Gil [DEEQ9] afirmam que nas ultimas duas décadas a revolugao esta sendo
conduzida pela ciéncia e pela engenharia e que supercomputadores tém sido utilizados para
simularem sistemas que envolvem dados complexos e visualizagdo das etapas desses
processamentos. Apresentam como um cendrio tipico a necessidade ciclica de envio de dados
para supercomputadores para andlise ou simulacdo, com armazenamento dos resultados obtidos.
Para os autores, sistemas que implementam workflows cientificos objetivam automatizar esse
ciclo, possibilitando aos cientistas foco em suas pesquisas e ndo no gerenciamento computacional.

Assim, definem um workflow como se referindo a sequéncia de atividades necessdrias para se
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gerenciar um processo de negdécio, um processo cientifico ou um processo de engenharia. Uma
instancia desse workflow é a instanciacdo de um problema particular e inclui a definicdo de dados
de entrada. O objetivo de sistemas de Workflows Cientificos é, portanto, possibilitar um ambiente
de programacao especializada para simplificar os esforcos investidos por cientistas na finalizacdo

de um experimento cientifico com suporte computacional [TAY06].

Conforme Ludaescher et al. [LUDO06, LUD09] o termo “workflow” tem sido
tradicionalmente utilizado no contexto de aplicacdes de negdcios. Para os autores um workflow
cientifico facilita ou automatiza um “processo cientifico”, por exemplo, a execu¢ao de um
experimento em uma ferramenta, seguido pelo pds-processamento dos dados e a interpretacdo
desses resultados. Definem um workflow cientifico como uma descricdo dos processos que um
cientista necessita executar, e na ordem correta de execugdo, para criar um produto para a

ciéncia.

2.2.1 Perspectivas de Usudrios
Ludaescher et al. [LUDO6, LUD09] apresentam as diferentes perspectivas de usudrios em

relagao a workflows cientificos:

e Visdo de Cientista do Dominio: do ponto de vista de um usuario final, a automacao
€ o maior beneficio da abordagem de workflows cientificos. Por exemplo, um
cientista executa diferentes conjuntos de dados com a mesma sequéncia de
etapas, usando ou ndo diferentes parametros de configuracao. O sistema esta
apto a registrar todas as interagdes dos usuarios durante a execugao do workflow,
além de registrar informacdes que facilitem a interpretacao dos dados registrados
e um acompanhamento em caso de necessidade. Outros requisitos da perspectiva
dos cientistas incluem: o projeto de workflow deve ser intuitivo e direcionado a
reutilizacdo e reconfiguracdo. Além disso, deve possibilitar a execu¢do por longos
periodos de tempo monitorando-a e, se necessario, poder suspender ou abortar
essa execucdo de forma remota ou dinamicamente alterar seus parametros de
configuracdo. A especificacdo de um workflow cientifico deve ser compartilhada e

discutida com a comunidade cientifica.

e Visdo de Engenheiro do Workflow: os cientistas do dominio sdo os usuarios finais e
participam cada vez mais dos projetos dos workflows cientificos. O papel de
engenheiro do workflow é similar ao de engenheiro de software: conhecer as

diferentes ferramentas disponiveis que podem ser utilizadas por sistemas de
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workflows cientificos. Muitas ferramentas, por exemplo, podem ser executadas
por linhas de comando, outras por web services. Enquanto cientistas da
computacdo desenvolvem e aprimoram sofisticados métodos, alguns detalhes
podem estar omissos aos engenheiros de workflow, podendo utilizar uma
linguagem de modelagem de alto nivel. Outro objetivo dos engenheiros de
workflow é o desempenho: a partir de uma descricdo de workflow, analisar como
o workflow poderia ser executado eficientemente em um ambiente de cluster ou
grade, ou quais as vantagens das tarefas serem executadas em pipeline ou com a

utilizacdo de paralelismo.

e Visdo do Cientista da Computacdo: a linha que separa os papéis e visOes de
engenheiro de workflow e cientista da computacdo ndo é muito clara. Por
exemplo, workflows cientificos modelam e projetam métodos que podem ser
baseados em combinacdes de técnicas de engenharia de software, teorias de
bancos de dados, otimizagdo de consultas, processamento de fluxo, programacao
funcional. Em particular, quando se cria um novo paradigma de modelagem, um
cientista da computacdo deve estar interessado nos formalismos que possibilitam
a andlise estatica dos workflows para garantir algumas propriedades como
definicdo de tipos, liberdade de deadlocks, entre outros. Um modelo formal de
computacdo auxilia cientistas da computacdo a definirem estratégias de
planejamento e otimizagdao de workflows. Alguns problemas relacionados a
workflows ndo sdo simples e requerem heuristicas que garantam um
planejamento eficiente. Outro desafio da ciéncia da computacdo é projetar e
implementar sistemas de gerenciamento de proveniéncia, eficientemente, para

workflows cientificos.

Ludaescher et al. [LUDO6] e [LUDQ9] afirmam que muitas pesquisas sobre workflows
cientificos estdo focadas na otimizacdo de algoritmos, nos desempenhos dos sistemas e nos
requisitos de memdria. Entretanto, definem que o recurso mais precioso em e-Science é o tempo

humano.

2.2.2 Niveis e Abordagens para Workflows Cientificos
Para Rodriguez et al. [RODO08] assim como workflows de negdcios, especificacbes de
workflows cientificos podem ser executadas por softwares apropriados para execugdes cientificas,

como os Sistemas de Gerenciamento de Workflows. Para os autores, o significado dos links
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(conexdes entre as tarefas) em workflows cientificos pode ser analisado sob diferentes aspectos:
direcionado a controle ou direcionado a dados. Algumas abordagens utilizam elementos de

ambos:

e Na abordagem direcionada a Controle, os links entre as tarefas representam
restricoes de controle para o desempenho de cada tarefa. Muitas estruturas de
controle podem ser encontradas, desde as mais bdsicas como sequéncias que
representam a execucdo ordenada de tarefas até as mais complexas estruturas de
controle como splits, joins, loops etc. Os padroes de workflows foram propostos
dentro do dominio de negdcios, para controlar e descrever os possiveis

comportamentos do controle. [RODO08]

e Na abordagem direcionada a dados, os links entre as tarefas representam
dependéncias de dados. Uma tarefa consome dados e produz dados. Cada tarefa
pode ser iniciada quando uma determinada entrada esta disponivel. Essa
abordagem tem a vantagem de que a execucdo paralela de tarefas independentes

é modelada de forma livre. [RODO0S8]

Os autores também afirmam que existem diferentes argumentos para se utilizar uma ou
outra abordagem. Por um lado, para Pautasso e Alonso [PAUO6], a utilizacdo direcionada a
controle fornece maior dominio sobre a ordem atual de execugdo das tarefas. Por outro lado, as
representacdes direcionadas a dados sdao mais simples para usudrios finais. A abordagem
direcionada simplesmente a dados, entretanto, ndo é suficientemente expressiva para modelar o
comportamento eventualmente iterativo dos processos. Muitas propostas seguem uma
abordagem hibrida, baseada na combinacdo de controle e dados, utilizando as principais

caracteristicas de cada uma delas.

Rodriguez et al. [ROD08] também apresentam que a execucdo de workflows cientificos
envolve o processamento de uma especificacdo de workflow, coordenando o uso apropriado de

recursos ou servicos. Apresentam a definicdo de trés niveis de workflows [MCGO06]:

o Workflows Abstratos: alto nivel de abstracdo do workflow que contém a
informacdao sobre o que é feito em cada tarefa e como as tarefas sao
interconectadas. Ndo existe mencdo de como é a entrada dos dados ou a
implementacao das tarefas. Como exemplo, um workflow abstrato pode ser
descrito como uma equacao linear que recebe entradas de um dispositivo e envia

os resultados a um monitor;
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e Workflows Concretos: o mapeamento para workflows concretos envolve a
informagao sobre a implementagdao de cada tarefa e os recursos a serem
utilizados, informacgdes sobre quais métodos sdao chamados, bem como o formato

de dados necessario para troca de informacgdes;

e Workflows Instanciados: um workflow instanciado representa o mapeamento
atual do workflow concreto dentro de recursos computacionais, envolvendo as
respectivas entradas de dados e suas respectivas saidas. Esse nivel pode ser

decomposto em mais dois, conforme Deelman e Gil [DEEO6]:

o Instdncia de Workflow: descreve o workflow para o nivel de aplicagdo sem
indicar os recursos que ele necessita para executar. Envolve o workflow

concreto e seus dados, sem detalhes sobre a execugdo do sistema;

o Workflow executdvel: é criado pelo mapeamento da instancia de workflow

dentro de recursos computacionais.

2.2.3 Estratégias de Processamento de Workflows

Em Glatard et al. [GLAO8] encontra-se a distincdo entre duas estratégias de
processamento de workflows: baseada em tarefas e baseada em servicos. As solucdes baseadas
em tarefas, também denominadas de computac¢do global, apresentam cada tarefa formalmente
descrita antes de ser submetida a execucdo. Os usuarios definem qual é a tarefa a ser executada.
Os arquivos de codigos executaveis, dados de entrada e parametros sao utilizados para habilitar a
execucdo. O sistema de gerenciamento de workflow encontra o recurso computacional apropriado
para a execucgao. As solugbes baseadas em servico, onde a execugdao é manipulada por um servigo
externo, sdo invocadas por uma interface. Os servicos sdo vistos como caixas pretas de um sistema
de gerenciamento de workflow, onde apenas a chamada por intermédio das interfaces é
conhecida. O sistema de gerenciamento do workflow deve encontrar os servicos apropriados para

executar as funcionalidades requeridas.

Para os autores, workflows baseados em tarefas e baseados em servicos diferem na
manipulacdo dos dados. A natureza ndo estatica da descricdo dos dados na abordagem baseada
em servicos habilita extensdes dindmicas de conjuntos de dados a serem processados: um
workflow pode ser definido e executado utilizando um conjunto completo de dados de entrada
que ndo sao conhecidos em detalhes, pois novos dados podem ser construidos por novas fontes.

Os autores ainda afirmam que é comum em aplicacdes cientificas que a aquisicdo dos dados seja



29

realizada por processos “pesados” e que os segmentos de dados sejam produzidos
progressivamente. Alguns workflows, inclusive, podem produzir seus proprios dados, parando a
producdao desses dados quando as entradas suficientes tiverem sido criadas para produzir os
resultados necessarios. Finalmente, essa dinamicidade é requerida quando o dado de entrada é o
resultado de uma consulta a base de dados, na qual o tamanho da resposta ndo é conhecido
antecipadamente. Para os autores, uma diferenca significante entre as abordagens de tarefa e
servico esta na habilidade dos servicos trabalharem com conjuntos de dados dinamicos, na qual

existam lagos, coletando dados de diferentes fontes.

Conforme Glatard et al. [GLAOS8], do ponto de vista de usuadrio, a principal diferenca entre
as abordagens surge quando se considera a re-execu¢dao de uma mesma aplicacdo de workflow
sobre diferentes conjuntos de entradas de dados, comumente feita pela instanciacdo de
aplicagcdes em paralelo. No workflow baseado em tarefa, uma tarefa computacional é definida por
um simples conjunto de dados de entrada e um processamento simples, executando o mesmo
processamento sobre dois diferentes conjuntos de dados, resultando na descricdo de duas tarefas
independentes. Essa abordagem enfatiza a replicacao de grafos de execug¢do para todos os dados
de entrada a serem processados. Para a abordagem baseada em servico, uma simples extensdo da
abordagem baseada em tarefas é proposta, na qual uma tarefa genérica pode ser descrita por um
conjunto de dados de entrada, resultando na execucao de multiplos jobs: um por dado de entrada.
Tarefas parametrizadas ndo podem ser utilizadas em um workflow, no qual cada tarefa necessita
ser replicada para todos os conjuntos de dados. Por outro lado, a abordagem baseada em servicos
facilmente acomoda conjuntos de entradas de dados pela flexibilidade da abordagem. Apesar

disso, essas sao tecnologias de momento, devendo ser definidas em momento de implementacao.

2.2.3.1 Paralelismo em Workflows Cientificos

Glatard et al. [GLAO8] assumem que o primeiro nivel de paralelismo que pode ser
explorado é o paralelismo intrinseco de workflows, representado pelo esquema modelado. Essa
implementacdo é comum e é realizada pelos sistemas de gerenciamento de workflow. Quando se
considera aplicagdes com grande volume de dados, muitos conjuntos de dados de entrada sao
processados sobre um determinado workflow, beneficiando-se de um grande nimero de recursos
disponiveis em um ambiente eventualmente paralelo, onde servicos de workflow podem ser
instanciados como muitas tarefas computacionais, executando em diferentes recursos de
hardware e processando diferentes dados de entrada em paralelo. Os autores também definem

paralelismo de outros dois niveis:
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e O paralelismo de dados denota que um servico estd habilitado a processar muitos
fragmentos de dados simultaneamente com perda minima de desempenho. Essa
capacidade envolve o processamento de dados independentes em diferentes
recursos computacionais. Para os autores, entdo, o paralelismo de dados ocorre
guando diferentes conjuntos de dados aparecem em uma simples tarefa do
workflow, enquanto paralelismo intrinseco ocorre quando o mesmo conjunto de

dados aparece varias vezes em diferentes tarefas de um mesmo nivel.

e Conjuntos de dados de entrada s3ao independentes entre si, para serem
instanciados em paralelo. O paralelismo de servigo denota que o processamento
de dois diferentes conjuntos de dados de entrada por dois servi¢os sdo totalmente
independentes. Esse modelo em pipeline pode ser adaptado por execugdes
sequenciais em workflows baseados em servicos. O paralelismo de servico ocorre
guando diferentes conjuntos de dados aparecem em diferentes células de um
mesmo nivel. Os autores supdem que cada servigo processe um Unico conjunto de

dados ao mesmo tempo, fazendo, assim, paralelismo de servigos.

2.3 Redes de Petri: Um Formalismo Utilizado para Representacao de Workflows

Esta secdo apresenta Redes de Petri e Redes de Petri Coloridas, identificando suas formas

de representacdo, analisando suas caracteristicas e particularidades.

2.3.1 Redes de Petri (rdP)

Historicamente, as Redes de Petri surgiram de um estudo realizado por Carl Adam Petri,
em sua Tese de Doutorado em 1962 [PET62] Apud [AAL98]. Desde entdo, a utilizacdo e o estudo
dessas redes tém crescido consideravelmente, o que faz com que seja um dos exemplos mais
conhecidos de teoria de ordem parcial para modelagem e andlise de sistemas concorrentes. De
acordo com Braghetto [BRAO6], a popularidade das redes de Petri (rdP) como ferramenta para
estudo de sistemas se deve a sua representacao grafica de facil compreensdo e ao seu potencial
matematico para a andlise de processos. Uma das grandes vantagens dessas redes é a sua
flexibilidade e o alto poder de abstra¢do, possibilitando introduzir e adaptar elementos gréficos
e/ou matematicos com a finalidade de aproximar usuarios de sistemas mais especificos. Heuser
[HEU88] afirma que as Redes de Petri por si s6 ndo tém significado algum e que para utiliza-las é
necessario que elas tenham uma interpretacdo. Além disso, muitas vezes, as redes ainda sdo

complementadas com textos, chamados de anotagdes.
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Uma rede de Petri classica é um grafo bipartido dirigido (no qual o conjunto de vértices V

pode ser dividido em dois conjuntos V1 e V2 disjuntos, sendo que cada aresta do grafo conecta um

vértice pertencente a V1 a um vértice pertencente a V2 ou vice-versa) com dois tipos de nodos,

chamados: lugares e conexdes (transicoes) [HEU88, AALO2]. Cada nodo é conectado por arcos

(direcionados) orientados e as ligacdes com dois arcos de um mesmo tipo ndo sdo permitidas. Os

lugares sdo representados tipicamente por circulos e as transicbes por retangulos, conforme

Figura 2.

O Lugares

Conexdes/Transicoes

» Arcos (Direcionados)
Orientados

Figura 2 — Elementos basicos das redes de Petri

Os conceitos associados a cada um dos itens de uma rdP sdo [BRAO6, AALO2, HEUS8S]:

Lugar (representado graficamente por um circulo): modela uma condicao que
deve ser satisfeita para que o disparo da acdo seja realizado. Conforme Braghetto
[BRAO6], “um lugar de entrada de uma transicdo geralmente expressa uma pré-
condi¢do, um dado/sinal de entrada, um recurso de hardware/software requerido
ou ainda um buffer. Um lugar de saida pode ser compreendido como uma pds-
condi¢cdo, um dado/sinal de saida, um recurso liberado, uma conclusdo ou um

buffer.”

Conexdo/Transicéo (representada graficamente por um retangulo ou barra): pode
ser compreendida como uma ag¢do/evento, ou um processamento de um sinal, ou

ainda uma tarefa;

Arco (direcionado) orientado: liga um lugar a uma transicdo ou vice-versa,

encadeando condicdes e eventos;

Marca ou ficha (tokens): representa um recurso disponivel. O posicionamento
dessas fichas nos lugares do grafo constitui a marcacdo da rdP. Cada lugar pode

possuir 0 (zero) ou mais fichas. A evolugdo da marcag¢dao permite modelar o
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comportamento dinamico do sistema. Essas marcas sdo representadas na forma

de pontos dentro dos lugares;

e Peso: cada arco possui um peso associado a ele. O peso indica quantas marcas
uma transicdo consome de um lugar de entrada ou quantas marcas uma transi¢ao
acrescenta em um lugar de saida. Quando um arco ndo possui um peso

explicitamente indicado no grafo, considera-se que o seu peso é 1.

O grafo de uma rdP é orientado e seus arcos possuem pesos. Uma rede de Petri em que
todos os arcos possuem peso 1 é classificada como ordinaria. O disparo das transicées (execucdo
das acOes) é controlado tanto pelo nimero de marcas quanto pela sua distribuicdo nos lugares.
Uma transicdo t esta habilitada se, e somente se, todos os lugares de entrada (p; € P) de t sdo
marcados com pelo menos (p, t) tokens, onde w(p,t) é o peso do arco de p para t. Formalmente, a

rede de Petri é dada por uma quintupla, RP =<P, T, F, W, My>, em que [MURS89]:

o P={p1, p2, ..., Pm} CONjunto finito de lugares;

o T={ty, 1, ..., to} conjunto finito de transi¢des;
e Fc (PxT)u (TxP)conjunto de arcos;

e W:F—({1,2,3,..}funcdo de pesos dos arcos;
e My, P—>{0,1, 2, 3, ..} marcagdo inicial da rede;

e PNT=0ePuUT=U.

Denota-se por N uma rede de Petri com estrutura N = {P, T, F, W} sem qualquer marcacao
inicial especificada. Denota-se por (N, Mg) uma rede de Petri com marcacao inicial. Ja para Aalst

[AAL98] as Redes de Petri sdo uma tripla <P, T, F> onde:

e P é um conjunto finito de lugares;

e T é um conjunto finito de transi¢des (conexdes) comP N T = ;

e Fc (PxT)uU (T xP)éum conjunto de arcos (fluxos).

A definicdo de Aalst [AAL98] é mais simples que a de Murata [MUR89], pois ndo possui
uma marcacado inicial da rede. Considera que um lugar p é chamado de lugar de entrada de uma
transicdao se existir um arco direcionado de p para t. Um lugar p é chamado de lugar de saida de
uma transicdo se existir um arco direcionado de t para p. Além disso, Aalst [AAL98] restringe os
arcos com peso 1 e afirma que, no contexto de workflows, nao faz sentido ter outros pesos, pois

os lugares correspondem a condigdes.
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Existe uma série de métodos que permitem analisar um grande numero de propriedades
de sistemas descritos por rdP. As propriedades das redes de Petri podem ser divididas em dois
grandes grupos: as comportamentais, que dependem da marcacao inicial e as estruturais, que nao

dependem.

A Figura 3 apresenta uma modelagem de processos em uma rede de Petri ordinaria,
apresentado em Aalst [AAL98], representando um sistema para processar reclamacgdes. A
modelagem inicia com o registro de uma reclamacdo; apds o registro sdo executadas
paralelamente: o envio de um questionario para o reclamante e a analise da reclamagdo. O
guestionario é processado se o reclamante retornd-lo dentro de um prazo de 2 semanas; caso
contrario o questionario é descartado. Com base no resultado da avaliacao, a reclamacao pode ou
ndo ser processada. Esse processamento somente acontece depois da ocorréncia do
processamento do questionario ou da expiracdo do prazo de 2 semanas (time_out). Apods, é
realizada uma verificacdo e, caso o processamento esteja correto, a reclamagdo é arquivada. A

existéncia de problemas faz com que o processamento seja reiniciado.

Uma transicdao pode estar associada a um ou mais lugares de entrada e a um ou mais
lugares de saida. Por exemplo, na rede da Figura 3, o conjunto dos lugares de entrada da transicao

“send_questionnaire” é {c1} e o conjunto dos lugares de saida da transi¢cdo “register” é {c1, c2}.

time_out

O

cl send_guestionnaire c3 process_questionnaire

evaluate 00_Processing

register

c

processing_required

processing. NOK

Figura 3 — Rede de Petri para o processamento de reclamacgGes [AAL98]
A quantidade de marcas e sua distribuicdo nos lugares controlam o disparo das
transicdes. Uma transicdo estd habilitada se o lugar possui um nimero de marcas superior ou igual

ao peso do arco que liga o lugar a transicao.
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Quando uma transicdo é executada cada marca é removida do seu lugar de entrada (de
acordo com o peso dos arcos que ligam os lugares de entrada a transicdo) e cada uma delas é
adicionada em cada um dos seus lugares de saida (de acordo com o peso dos arcos que ligam a
transicdo aos seus lugares de saida). A marcacdo de uma rede de Petri muda a cada disparo de
transicdo, permitindo simular o comportamento dinamico do sistema e definir o seu estado em
um dado momento [AAL98]. Um aspecto importante na execucdo de uma transicdo é que ndo ha

dependéncia quantitativa entre as marcas de antes e depois da sua execucao.

2.3.2 Redes de Petri Coloridas

Jensen, em [JEN97], apresenta uma breve introducdo sobre redes de Petri coloridas (CP-
net), uma das extensdes de redes de Petri, a qual é utilizada nesta Tese para representar o padrdo
proposto. O exemplo da Figura 4, modelado pelos autores com CPN Tools [CPN10], descreve um
simples protocolo de transporte, transferindo pacotes em uma rede confiavel (Network) de um
remetente (Sender) para um receptor (Receiver). As elipses e circulos sdo chamadas de lugares.
Eles descrevem os estados do sistema. Os retangulos sdo chamados de transi¢des. Eles descrevem
as acOes. As setas sdo chamadas de arcos. As expressoes de arco descrevem como o estado de

uma CP-net é alterado quando uma transi¢do ocorre.

Cada lugar contém um conjunto de marcacdes chamadas tokens. Em contraste com redes
de Petri de baixo nivel, cada um desses tokens carrega um valor de dado, que é de um
determinado tipo. Como exemplo, o lugar Send (no lado esquerdo superior na Figura 4) tem sete
tokens no seu estado inicial. Todos os valores dos tokens sao do tipo INTXDATA e representam sete
pacotes que serdo lidos para serem enviados. O primeiro elemento é o nimero do pacote,
enquanto o segundo é o contelddo do pacote. Todos os 1’s indicam que existe exatamente um de
cada um dos pacotes para envio, pois em geral um lugar pode ter muitos tokens com o mesmo
valor. Cada um dos lugares NextSend e NextRec iniciam com um token simples com valor 1, do tipo
INT. Esses lugares representam dois contadores, guardando o numero do préximo pacote a ser
enviado/recebido. O lugar Received inicia com um token que contém uma string vazia “”, do tipo
DATA. Representa o contetdo das mensagens que tenham sido recebidas com sucesso. Os quatro
lugares restantes: A, B, C e D ndo tém tokens no estado inicial. Eles representam buffers de

entradas e saida da rede de transmissao.

Redes de Petri Coloridas tem esse nome porque permitem o uso de tokens que carregam
valores de dados e podem se distinguir um dos outros, diferente dos tokens de Redes de Petri de

baixo nivel, que sdo desenhados como um ponto preto. No inicio, somente conjuntos de cores
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pequenos e nao estruturados eram utilizados, enumerando um conjunto fixo de processos, por
exemplo. Mais tarde, percebeu-se que era possivel generalizar a teoria e as ferramentas, de tal
forma que os tipos de dados complexos pudessem ser utilizados como conjuntos de cores.
Atualmente é comum se ter tokens que carregam um valor de dado complexo, por exemplo, uma
lista de muitos milhares de registros, envolvendo campos de diferentes tipos. J& ndo existe
qgualquer diferenca entre um conjunto de cores e um tipo, e ndo ha diferenca entre a cor de um

token e o valor de um token. [JEN97]
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type INTxDATA = product INT = DATA;
warn, k@ INT;
var p, &t DATS;
var ok - BOOL,

Figura 4 — Exemplo de Rede de Petri Colorida [JEN97]

Para estar habilitada para ocorrer, uma transicao deve ter tokens suficientes nos seus
lugares de entrada e esses tokens devem ter valores que correspondam as expressdes dos arcos.
Como exemplo, considera-se a transicdo SendPacket na Figura 4. Ela possui trés arcos, dois dos
quais sdo bidirecionais. As trés expressdes de arcos envolvem a varidvel n de tipo INT e a varidvel p
de tipo DATA. Para que a transicdo ocorra, deve-se vincular essas duas varidaveis a valores dos
mesmos tipos, de tal maneira que a expressao de arco, de cada arco de entrada, é avaliada como

um valor de token que estd presente no lugar de entrada correspondente. Desde que NextSend
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somente contém um token com valor 1, é ébvio que n deve possuir o valor 1. Seguindo, nota-se
gue p deve ser vinculado ao dado “Modellin”, pois Send somente tem um token, cujo valor do
primeiro elemento do par é 1. Com a ocorréncia de <n=1,p="Modellin”> a transicao SendPacket é
habilitada, porque existe um token 1 no lugar NextSend e um token (1,”Modellin”) no lugar Send.
Quando a transi¢ao ocorre, ela remove os dois tokens especificados dos lugares de entrada, mas
logo os coloca de volta, devido aos arcos bidirecionais. Simultaneamente ela produz uma cépia do
token (1, “Modellin”) no lugar A. Intuitivamente isso significa que o primeiro pacote foi enviado
pela adicdo no buffer de entrada da rede. O pacote ndo é excluido de Send ou atualizado o
contador do NextSend, isso porque o pacote pode ser perdido na rede, necessitando de
retransmissao. O protocolo é pessimista, ja que mantém o mesmo pacote para retransmissao até

gue receba um aviso, solicitando um novo pacote. [JEN97]

Quando o token (1,”Modellin”) é colocado no lugar A, a transicdo TransmitPacket é
habilitada com duas ligagdes diferentes: <N=1, p="Modellin”>, satisfazendo a condi¢ao, ou seja, ok
igual a true e <n=1, p="Modellin”>, sem satisfazer a condicdo, ou seja, ok igual a false. Se a
primeira ligacdo for a escolhida, o pacote é transferido do lugar A para o B. Se a segunda ligagao
for a escolhida, o pacote é perdido na rede, representado pela expressdao empty. A escolha entre
as duas ligagcdes é nao-deterministica (na simulagdo de interagdao a escolha pode ser feita pelo
usudrio e na simulacdo automatizada é feita por um gerador randémico). No exemplo h3,
portanto, 50% de chance de sucesso/falha. De qualquer forma é facil modificar a CP-net para

utilizar uma probabilidade diferente.

A transicdo SendPacket permanece habilitada e dela uma retransmissdao pode ocorrer a
gualquer momento. Os tokens de um determinado lugar podem ser utilizados em qualquer
ordem, independente da ordem de sua chegada. Isso significa que os pacotes podem ultrapassar

uns aos outros, tanto para o lugar A quanto para o lugar B.

Quando um token chega ao lugar B, a transicdo ReceivePacket é habilitada. Ela compara o
nimero n no pacote de entrada ao numero k no contador NextRec. Se os dois valores forem
iguais, o pacote é o esperado. Assim, o conteldo do dado p do pacote é adicionado ao conteudo
do token str no lugar Received, utilizando o operador de concatenacao de strings #, acrescenta-se
uma unidade ao contador NextRec e um reconhecimento é enviado pelo lugar C, contendo o
nimero do proximo pacote a ser recebido. Se os valores forem diferentes o pacote é ignorado. O

valor do token nos lugares Received e NextRec sao inalterados.
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A transicdo TransmitAcknow trabalha de forma similar ao TransmitPacket. Ela transmite
os reconhecimentos sobre a rede, movendo-os do lugar C para o D, a menos que ok=false, caso no
qual o reconhecimento seria perdido. A transicdo ReceiveAcknow manipula esses
reconhecimentos que estdo ao alcance do remetente. Atualiza o contador NextSend, assim que o

remetente iniciar a transmissao de um novo pacote.

Jensen, [JEN94], também apresenta a definicdo formal e o comportamento de redes de
Petri Coloridas. Uma rede desse tipo é definida como uma tupla multipla, sendo entendida com o
propdsito de oferecer uma notagdo matematica, sem ambiguidades, sobre a defini¢cao de redes de
Petri e sua semantica. Qualquer rede concreta serd sempre especificada por meio de um
diagrama. Pode-se ter como principio, mas ndao como pratica, a facilidade de se traduzir o
diagrama de uma rede de Petri Colorida dentro de uma tupla de Rede de Petri e vice-versa. A
especificacdo dessa tupla é adequada quando se quer formular definicdes gerais e prover
teoremas aplicados a todas as classes de redes de Petri Coloridas ou a parte delas. Ja a
especificacdo em forma de grafo é mais adequada quando se quer construir a modelagem de um

sistema especifico.

2.3.2.1 Defini¢ao de Redes de Petri Coloridas

Para uma definicdo abstrata de Redes de Petri Coloridas ndo é necessario se fixar apenas
na sintaxe de modelagem da rede. Assume-se que a sintaxe, com semanticas bem definidas, torna
possivel a definicdo de caminhos ndo ambiguos. Define-se, portanto, com base em Jensen,

[JEN94]:

° elementos de um tipo T: o conjunto de todos os elementos em T é
representado pelo préprio nome de T;

° tipo de uma variavel v é representado por Tipo(v);

° tipo de uma expressdo, expr é representado por Tipo(expr);

° conjunto de variaveis em uma expressao, expr é representado por Var(expr);

. ligacdo de um conjunto de varidveis, V, associando com cada varidvel v € V um
elemento b(v) € Tipo(v), sendo b um elemento qualquer da rede;

° valor obtido pela avaliacdo de uma expressdao expr, em uma ligacdo b é
representado por expr<b>. Var(expr) é requerido para ser um subconjunto de
variaveis de b, e a avaliagdo é realizada substituindo cada varidvel v € Var(expr)

pelo valor b(v) € Tipo(v) determinado pela ligacao.
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Uma expressao sem varidveis é chamada de expressao fechada. Ela pode ser avaliada em

todas as ligacOes e, em todas elas, fornece o mesmo valor, o que significa a prdpria expressao.

Portanto, algumas vezes escrever expr é 0 mesmo que escrever expr<b>.

I> onde:

Definicdo de Rede de Petri Colorida. Uma CP-net é uma tupla CPN=<Z,P, T, A, N, C, G, E,

(i)

(ii)
(iif)
(iv)

(v)

(vi)

(vii)

Z é um conjunto finito de tipos ndo vazios também chamados conjuntos coloridos.
O conjunto de tipos determina os valores de dados e as operacdes e funcbes que
podem ser usadas nas proximas expressdes, ou seja, nas expressdes de arcos,
guardas e inicializagdes. Assume-se que cada tipo tem, pelo menos, um elemento.

P é um conjunto finito de lugares nao vazio.

T é um conjunto finito de transi¢cdes ndo vazio.

A é um conjunto finito de arcos nos quais: PN T=PNA=TNA=0.

Os lugares, transicOes e arcos sdo descritos pelos trés conjuntos P, T e A os quais
devem ser finitos e pares disjuntos. Pela requisicdo dos conjuntos de lugares,
transicOes e arcos de serem finitos, evita-se a possibilidade, por exemplo, de se ter
um numero infinito de arcos entre dois nodos.

N é uma func¢ado de nodo. Ele é definido por Adentrode Px T W T x P.

A funcdao de nodo mapeia cada arco dentro de um par onde o primeiro elemento é
o nodo origem e o segundo elemento é o nodo destino. Os dois nodos devem ser de
tipos diferentes, isto é, um deve ser um lugar, enquanto o outro é uma transicao.
Assume-se que uma rede de Petri Colorida pode ter vérios arcos entre um mesmo
par de nodos ordenados.

C é uma funcdo colorida. Ela é definida por P dentro de 2.

A funcdo colorida C mapeia cada lugar p para um tipo C(p). Intuitivamente, isto
significa que cada token em p deve ter um valor de dado que pertencga a C(p).

G é uma funcdo de guarda. Ela é definida por um T dentro de expressdes tais que:
YVt ET: [Tipo(G(t)) = B A Tipo(Var(G(t))) < Z ], onde B representa um tipo booleano.
A funcdo de guarda G mapeia cada transicdo t dentro de uma expressao booleana
onde todas as varidveis tém tipos que pertencem a . Quando se cria esquemas em
redes de Petri coloridas omitem-se as expressées de guarda, assumindo-se que

sejam verdadeiras.
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(viii) E é uma funcdo de expressao de arco. Ela é definida por um A dentro de expressoes
tais que: Va € A: [ Tipo(E(a)) = C(p)ms » Tipo(Var(E(a))) = Z ] onde p é um lugar de
N(a) e MS sao todos os multiplos conjuntos de C.
A funcdo de expressdo de arco E mapeia cada arco a dentro de uma expressado de
tipo C(p)wms. Isso significa que cada expressdo de arco deve avaliar os multiplos
conjuntos sobre o tipo de lugar adjacente, p. Permite-se que um diagrama de rede
de Petri colorida tenha uma expressao de arco expr de tipo C(p), e considera-se que
esse seja um atalho para 1’(expr).

(ix) | é uma fungdo de inicializagdo. Ela é definida por P dentro de expressdes fechadas
tais que: Vp € P: [Tipo(l(p)) = C(p)wms]-
A funcdo de inicializagdo | mapeia cada lugar p dentro de uma expressao a qual
deve ser de tipo C(p)ms. Quando se desenha uma rede de Petri colorida omitem-se

as expressdes de inicializacdo que seriam avaliadas como @.

2.3.2.2 Aplicacao de Redes de Petri Coloridas

Nardi [NARO9] afirma que as redes de Petri sdo intuitivas e de facil compreensdo para
sistemas pequenos. ldentifica, como exemplo, um processo de fabricacdo de dois modelos de
veiculos utilizando trés tipos de recursos, conforme demonstrado na Figura 5. O autor afirma que
“extrapolando este exemplo para a producdo de trinta modelos usando quinze tipos de recursos,

chega-se a uma rede muito menos legivel, dado o nimero de repeti¢cdes de atividades e estados.
Nesse caso, enquanto ha duas atividades T1 (T1la e T1lb) na rede da Figura 5, para o novo cenario

haveria até trinta atividades T1, sendo uma para cada modelo, tornando-se praticamente ilegivel
para sistemas grandes ou complexos”. As redes de Petri coloridas surgiram com o objetivo de

suprir essa dificuldade.

Modelo a
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deo e O~ 0
T~

Etb .
>
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. .

Madelo b

Figura 5 — Rede de Petri Exemplo — Fabricacdo de dois Modelos de Veiculos [NARQO9]
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Conforme Girault et al. [GIR02] e Penha et al. [PENO4] o principal objetivo das Redes de
Petri Coloridas é “a reducdo do tamanho do modelo, permitindo que tokens individualizados
(coloridos) representem diferentes processos ou recursos em uma mesma sub-rede”. Na definicao
inicial do padrdo, os tokens eram representados por cores ou mesmo por padrées que
possibilitassem a distincdo dos tokens. Visando aumentar a abrangéncia, os tokens sao
representados por estruturas de dados complexas, contendo informacdes diferenciadas por tipos,

possibilitando que os arcos realizem operacdes sobre eles.

A Figura 6 ilustra uma rede de Petri para um sistema de manufatura. Esse mesmo sistema
é apresentado em rede de Petri Colorida na Figura 7. A rede apresentada na Figura 6 modela um
sistema de manufatura com dois processos, compartilhando duas maquinas. A adicdao de um novo
processo, por exemplo, mesmo compartilhando as mesmas maquinas, exige que sejam modelados
todos os estagios desse novo processo, por meio de estados, acdes e relagdes entre este processo
e os dois ja existentes, e entre este processo e os recursos disponiveis. Isso faz com que a rede de
Petri que modela o sistema cresca significativamente, mostrando a conveniéncia em usar redes de
Petri Coloridas, pois independente do numero de processos, a estrutura continua a mesma,

conforme visualizado na Figura 7 [PENOA4].
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Figura 6 — Rede de Petri Exemplo — Sistema de Manufatura [PEN04]

Na modelagem de workflow, utilizando redes de Petri, cada tarefa é representada por
uma transicao correspondente. Lugares representam as pré e pds-condi¢des ou, ainda, os recursos
requeridos para executar determinada tarefa. Os arcos representam relacdes ldgicas entre as
tarefas e o préprio fluxo de trabalho. A representacdo grafica das redes de Petri tem se mostrado

muito util, pois permite a visualizacao dos processos e a comunicacdo entre eles [AAL98].



41

se P 1 20 Cor
o
o <’_:_[E+1‘ ) I=Int
Proc=p|q
Rec=1ls
L=Proc*I
Var
x:Proc
1T

se x=q (x1
entin
(qi+1) o

Figura 7 — Rede de Petri Colorida Exemplo — Sistema de Manufatura [MAC96] Apud [PENO4]
Em Aalst et al. [AAL98, AALO2] sdo encontradas trés razoes principais para aplicar redes

de Petri na modelagem de workflow:
e asredes de Petri possuem tanto semantica formal quanto natureza grafica;
¢ elas podem modelar explicitamente estados do sistema; e

e hd variedade e disponibilidade de técnicas de andlise.

2.4 Consideragoes do Capitulo

Para Gil et al. [GILO7], um tema importante de investigacdo estd na possibilidade de
workflows cientificos serem construidos sobre tecnologias ja existentes para a criacdo de
workflows de negdcios ou da exigéncia de existéncia de novas abordagens para essa cria¢do. Os
autores afirmam que workflows cientificos e de negdcios ndao sdo facilmente distinguiveis, pois
existem exemplos que apresentam caracteristicas em comum: grande volume de dados, grande
guantidade de paralelismo etc. Por outro lado, os workflows cientificos requerem modelagem
flexivel e capacidade exploratéria que os distinguem dos workflows de negdcios. Outra
caracteristica de workflows cientificos é a variedade e heterogeneidade de dados executados
sobre um simples workflow. Os workflows cientificos, conforme os autores, apdiam discursos
cientificos detalhados tdo bem quanto possibilitam a execucdo de processos repetitivos. Além
disso, deve-se prover uma visdo estavel do sistema, mesmo com as constantes mudangas de

tecnologia e plataforma. Isso quer dizer que uma vez obtidos resultados, esses devem ser os



42

mesmos obtidos com uma nova execug¢ao anos mais tarde, se necessario (proveniéncia). O desafio
de se utilizar workflows em aplicacGes cientificas é ainda maior pela necessidade de se validar os
resultados gerados pelos dados e compartilhar essas informagdes com a comunidade cientifica.
Assim, a rastreabilidade e o compartilhamento sdo requisitos fundamentais de workflows

cientificos.

Para Davidson e Freire [DAV08] sistemas de workflow auxiliam cientistas a conceituarem
e gerenciarem processos, permitindo a criacdo e reuso de tarefas de analise, permitindo também
0 processo de descoberta pelo gerenciamento de dados utilizados e gerados em cada etapa e
sistematizando a informacdo para uso posterior. Sistemas de workflows cientificos utilizam-se,
tipicamente, de modelos computacionais simples, modelos de fluxos de dados, onde a ordem de
execucdo é determinada pelos fluxos de dados do workflow. Esse é um contraste em relacdo a
workflows de negbcios, os quais necessitam de expressivas linguagens de definicdo para
especificar complexos fluxos de controle. Os sistemas de workflow apresentam um grande
nimero de vantagens para execucdo de aplicacdes cientificas: conferem um modelo de
programacao simples, baseado na sequencia¢do de tarefas, compostas pela conexao de entradas e

saidas e interfaces graficas para criacdo visual dos fluxos.

Machado [MACO7a] apresenta algumas diferengas entre workflows de negdcios e
workflows cientificos discutidas por Meyer [MEY04] e Weske [WES95]. Esses autores confirmam

algumas das diferencas ja descritas e apresentam outras:

e workflows de negdcio sdo modelados para atender a um processo relativamente
fixo, porém no caso de workflows cientificos a definigdo do workflow envolve a

tomada de diversas decisdes, analises e, muitas vezes, trabalho em equipe;

e enquanto workflows de negodcio sdao orientados pelo fluxo de controle das

atividades, workflows cientificos sdo orientados pelo fluxo de dados;

e workflows de negdcio requerem poucas mensagens de coordenacdo e troca de
documentos e dados entre as atividades, enquanto que workflows cientificos
utilizam muitos dados, geralmente derivados de diferentes fontes e nenhum

documento é modificado;

e para workflows cientificos tanto as respostas positivas quanto as negativas

precisam ser analisadas e por isso devem ser armazenadas;
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e em workflows de negdcio o modelo desenvolvido ndo é alterado durante a
execucdao do workflow devido aos resultados obtidos apds a execugdo de cada
etapa. Ja a definicdo de workflows cientificos € um processo dindmico,
influenciado muitas vezes por resultados obtidos durante a execucdo, gerando

constantes mudancas no fluxo de execucao.

A Figura 8 apresenta uma tabela comparativa, distinguindo workflows de negdcios dos
cientificos. Com base em Mattoso et al. [MAT08], a tabela foi adaptada com foco em
caracteristicas da drea de aplicacdo, apresentada no Capitulo 3, enfatizando caracteristicas

direcionadas a workflows cientificos.

Carateristicas Cientifico Comercial
Especialistas no negocio ou
profissionais de informatica
Dados (menor parte), Controle
(maior parte)

Documentos bem estruturados,
em geral peguenos

Desenho dos workflows Cientistas e pesquisadores

oGLHEVGELE- N W CEER GG CEIM Dados (maior parte), Controle (menor parte)

Tipos de dados Arquivos heterogéneos e altamente complexos

Volume de dados
manipulados

Frequiéncia de mudangas
nos Wfs

Validagao de dados Sim, checagem de consisténcia e validagfes
intermediarios para a continuidade do processamento

Alto Baixo

Elevada Baixa

Aderéncia a padroes de
mercado

Baixa Moderada

Execugcao parcial Desejavel e necessario

Desejavel. Alteragdes podem ser realizadas em
funcdo de resultados obtidos

Desejavel, parte de um Wf pode ser aproveitado
Suporte ao reuso por outros pesquisadores no mesmo experimento
ou em experimentos futuros

Sim, E desejavel que se armazenem

=0 elolg R B ol (AW T (W I 0 informac des sobre as fontes de dados utilizadas,
dados sobre as execucdes dos Wfs e seus resultados
produzidos

Aplica-se a um dominio Em alguns casos sim, porém existem muitos
especiﬁco exemplo de workflows interdisciplinares

Modificagao dinamica

Nao e crucial, os Wfs sdo criados
para tarefas especificas

Sim, sempre

Figura 8 — Comparativo entre workflows de negécios e workflows cientificos (Adaptada de
[MATO08])

Este capitulo, além de apresentar a diferenciacdo entre workflows cientificos dos de
negocios, possibilitando o entendimento e a forma de aplicacdo para a realidade estudada,
apresentada no capitulo 3, também apresentou conceitos de um dos formalismos utilizados para
representacdo e modelagem de workflows, independente do tipo. A utilizacdo de formalismos

para a representacdo de situacGes da realidade é frequente. Aalst [AALO1] afirma que o uso de um
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conceito formal possui inUmeras vantagens, principalmente tratando-se de representacdo de

processos:
e exigéncia de ter uma definicdo precisa;

e ambiguidades, incertezas e contradicGes sdo evitadas, ao contrario de muitas

técnicas de diagramacao informal;
e o formalismo pode ser usado para argumentar sobre o processo.

Este capitulo também apresentou redes de Petri e uma de suas extensdes, as redes de
Petri Coloridas. Sobre esses formalismos, Kotb e Baoumgart, em [KOT05], afirmam que redes de
Petri podem ser usadas para especificar o roteamento de instancias de workflow e que uma rede
de Petri pode ser usada, também, para modelar um problema, representando-o por meio da
estrutura de rede. Gubala e Bubak, em [GUBO6], utilizam as redes de Petri coloridas para modelar
workflows cientificos e afirmam que existem algumas vantagens em utiliza-las. Entre elas estdo as

seguintes:

a possibilidade de se utilizar diferentes construtores, com grande poder de

expressao;
e a existéncia de algoritmos documentados e ferramentas de modelagem;
e afacilidade de aplicagdao em diferentes dominios, como em workflows cientificos;

e a nocgao de tokens faz com que se tenha controle e manuten¢dao de estados da

aplicacdo durante a execucao.

Nesse contexto, o estudo de workflows e de um formalismo utilizado para sua
representacdo é fundamental para o entendimento do padrao apresentado nesta Tese no Capitulo
5. As redes de Petri coloridas, em especial, sdo utilizadas para especificar o padrdo desenvolvido e
seu funcionamento. No Capitulo 3, algumas caracteristicas da drea de aplicagao, a Bioinformatica,
sdo apresentadas, bem como estudos realizados pelo LABIO (Laboratdrio de Bioinformatica,

Modelagem e Simulacdo de Biossistemas), norteadores deste trabalho.



3 AREA DE APLICACAO

Este capitulo apresenta a area de Bioinformatica, algumas de suas caracteristicas e
desafios. Também s3do apresentadas, neste capitulo, atividades desenvolvidas no LABIO
(Laboratério de Bioinformdtica, Modelagem e Simulacdo de Biossistemas) da Faculdade de
Informatica da Pontificia Universidade Catdlica do Rio Grande do Sul (PUCRS), com énfase em
algumas linhas de estudo: flexibilidade de macromoléculas, definicao de workflow cientifico para a

automatizacdo de processos e classificacdo dos dados.

3.1 Bioinformatica

A drea com o qual o padrao apresentado nesta Tese é validado é a drea de
Bioinformatica. Para Mattoso et al. [MATO08], a Bioinformatica € uma area de conhecimento
convergente e multidisciplinar que envolve o intenso uso de ferramentas computacionais. E uma
area na qual se busca resolver problemas do cotidiano, principalmente os que envolvam
manipulacdo de grandes bancos de dados de genomas, sequéncias protéicas, entre outras. Os
autores também acreditam que essa drea possui como objetivo final a coleta, a organizacao, o
armazenamento, a recuperacdo e as andlises de dados bioldgicos, propiciando a inferéncia ou

descoberta de informacgdes sobre a biologia e sobre a evolu¢do dos organismos.

Weske et al., em [WES95], definem que os experimentos cientificos, independentemente
do dominio de aplicacdo, devem obedecer a um conjunto rigido de requisitos. Esses requisitos,

validos até os dias atuais sdo:

e Deve ser possivel reproduzir e disseminar experimentos: os resultados cientificos
devem ser reproduzidos e seus resultados amplamente disseminados, de forma
que diferentes cientistas possam comprova-los. Para que isso aconteca, os

experimentos devem ser bem documentados.

e Experimentos devem ser projetados por meio da utilizagdo de um protocolo, ou

metodologia, permitindo que possam ser conduzidos a partir de um ponto inicial
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ou por meio da combinacdo e reutilizagdo de experimentos ja realizados

anteriormente.

e Experimentos devem ter sua conducdo controlada, uma vez que cada
experimento consiste em um numero de etapas com restricbes complexas,
podendo ser executadas em paralelo, necessitando de maior controle caso exista

a necessidade de se refazer uma determinada etapa do processo.

Coutinho et al.,, em [COU10], afirmam que, por muitos anos, cientistas da area de
Bioinformatica tém manipulado um grande volume de dados e que seus estudos baseiam-se,
principalmente, em experimentos por meio de simulagdo computacional, ou seja, experimentos in
silico, e que demandam grande capacidade de processamento por parte dos computadores
[TRAO3]. Mattoso et al. [MATO08] afirmam que os experimentos in silico fazem intensos usos de
varias ferramentas computacionais, podendo ser utilizadas de forma encadeada, contemplando
todas as etapas necessdrias para a finalizacdo dos experimentos. Esse uso intenso de varias
ferramentas computacionais, quando utilizadas de forma encadeada, da origem aos workflows

cientificos, ja apresentados no capitulo anterior.

Para Machado [MACO07] o avango da biologia molecular e das ferramentas de simula¢do in
silico, fez com que o planejamento de medicamentos fosse realizado de maneira mais ldgica,
sendo chamado de Desenho Racional de Farmacos [KUN92]. A interacdao entre moléculas é o
principio fundamental do planejamento racional de farmacos. Para tanto, tem-se receptores e
ligantes. Machado [MACO7a] trata proteinas, macromoléculas e receptores como sindnimos e
afirma que, assim como enzimas e DNA nao sao rigidas em seu ambiente celular. Essa flexibilidade
deve ser explicitamente considerada durante o processo de desenvolvimento de novos farmacos
(drug design). Além disso, afirma que uma das principais etapas desse processo de
desenvolvimento de novos farmacos é a docagem molecular, na qual se investiga e avalia o
melhor encaixe do ligante na estrutura alvo ou receptor. As ligacbes ocorrem em locais
especificos: sitios de ligacdo, cavidades ou regiGes na superficie das moléculas onde existe um
ambiente favoravel a interacdo ligante-receptor. A partir de ligantes identificados como
promissores nos experimentos in silico, experimentos in vitro podem ser realizados com, talvez,

maior possibilidade de éxito.

Um dos grandes desafios estd, justamente, em manipular essa grande quantidade de
dados [LUSO1]. Bancos de dados de pequenas moléculas (ligantes), como o ZINC [IRWO05], tém

disponiveis mais de 20 milhdes de compostos [ZINO9]. A analise, mesmo que in silico, da interagao
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de todos esses possiveis compostos com uma determinada proteina-alvo (receptor) e sua
respectiva conformacao, se torna invidvel de ser executada, pois se estima que seriam necessarios
aproximadamente 62 trilhdes de minutos (aproximadamente 117 mil anos) até o término da
execucdo de todos os experimentos, onde para cada experimento receptor-ligante, chamado de
docagem molecular (docking), considera-se um tempo minimo por execu¢do de 1 minuto, o que
nem sempre é verificado, pois o tempo tende a ser maior, dependendo do equipamento a ser

utilizado.

Buscando melhorar esse tempo e otimizar o processo de docagem molecular, o LABIO,
Laboratério de Bioinformatica, Modelagem e Simulacdo de Biossistemas, redne pesquisadores que

investigam e pesquisam novas solugdes.

3.2 LABIO: Laboratério de Bioinformatica, Modelagem e Simulag¢do de Biossistemas

O Laboratdrio de Bioinformatica, Modelagem e Simulacdo de Biossistemas — LABIO — da
Faculdade de Informatica da PUCRS tem se dedicado a estudar e realizar experimentos in silico
sobre a enzima InhA do Mycobacterium tuberculosis (MTB). Esse estudo deve-se pelo crescimento
mundial da tuberculose [WOR06a, WOR06b] e, também, pelo aumento dos casos de tuberculose
resistentes a isoniazida, um dos principais farmacos utilizados no seu tratamento. O objetivo do
LABIO é contribuir para o desenvolvimento de novos farmacos para o tratamento da tuberculose,
por meio do aumento de qualidade da selecdo de compostos candidatos. Esfor¢os da industria
farmacéutica, combinados com avancos na darea de genOGmica estrutural, permitiram que um
grande numero de estruturas de proteinas e pequenas moléculas estejam disponiveis em
repositérios [SINO6]. Essas estruturas sdo de fundamental importancia para o entendimento dos

sistemas bioldgicos, assim como para o desenvolvimento mais eficiente de novos farmacos.

3.2.1 Flexibilidade de Macromoléculas

Como as macromoléculas ndo sdo rigidas em seu ambiente celular, tona-se muito
interessante que sua flexibilidade seja levada em consideracdo em um processo de docagem
molecular [MACO7]. Um dos trabalhos desenvolvidos dentro do LABIO, por Machado em
[MACO7a], apresenta que experimentos de docagem molecular podem ser executados por
diferentes softwares, como por exemplo: o AutoDock3.05 [GO096], o FLEXX [RAR96] e o DOCK4.0
[EWI01]. A autora também afirma que a maioria desses softwares trata a flexibilidade do ligante,
mas apresenta dificuldades em considerar a flexibilidade do receptor. Os softwares que
consideram a flexibilidade do receptor fazem isso somente de uma maneira muito limitada. A

autora, com o objetivo de contornar esse problema e incluir uma representacdo mais realista da
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flexibilidade natural dos receptores durante os experimentos de docagem, considerou um
conjunto de snapshots do receptor gerados por uma simulacdo da dindmica molecular [LINO2]
onde, para cada possivel conformacao do receptor (snapshot), um experimento de docagem deve
ser executado e analisado. Uma conformacdo de um receptor é um conjunto de coordenadas X, Y,
Z para cada atomo do mesmo, em Angstrons (A), além de informacdes topoldgicas referentes a
cada um deles. Para a enzima InhA que tem 4008 atomos, em cada snapshot tem-se 12.024
valores reais. Assim, nos experimentos de docagem molecular, sdo testadas as diversas
conformagdes do ligante com as diversas conformagdes do receptor. Desta maneira, podem ser
executados varios experimentos utilizando, em cada um, uma das conformacgbes (snapshot) de
determinado receptor e um mesmo ligante a se ligar a esse receptor. Os testes iniciais
apresentavam tempo aproximado de 5 minutos, considerando apenas uma conformacdo do
receptor para um ligante. Por exemplo, se uma simulacdo de 3 ns (3*10-9 segundos) capturar a
conformagdo do receptor a cada 0,5 ps, ter-se-ia 6.000 conformacgdes para testar com um unico

par receptor-ligante. A Figura 9 ilustra o processo de docagem molecular.

Figura 9 — (a) Representacao esquematica do processo de docagem molecular em 3D. A proteina é
representada na forma de ribbons, em cinza, e o ligante em linhas (magenta e ciano). (b)
Flexibilidade do sistema InhA-NADH em diferentes momentos ao longo de uma simulagao por
dinamica molecular. Sobreposicdo de diferentes conformagées da InhA (ciano, amarelo, magenta
e verde) gerado por dinamica molecular em [SCHO5]. Figura extraida de [MACO07]

Até o momento, a identificacdo de ligantes promissores se fez somente pela energia livre
de ligacdo (Free Energy of Binding — FEB) obtida na docagem molecular: quanto maior a energia
liberada, maior a chance do ligante ser promissor. Cabe ressaltar que experimentos com

diferentes snapshots para o receptor podem resultar em FEBs bastante distintos e que o volume
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de dados resultante de cada experimento de docagem molecular torna tal tarefa humanamente

impossivel sem um ferramental computacional que assuma grande parte das analises.

3.2.2 Um Workflow Cientifico para o Processo de Desenvolvimento de Farmacos
Buscando melhorar o suporte computacional para a realizacdo desse tipo de
experimento, Machado [MACO7a] desenvolveu um workflow cientifico para automatizar o
processo de execuc¢do de experimentos de docagem molecular, considerando a flexibilidade do
receptor. A Figura 10 e a Figura 11 ilustram a correspondente modelagem. Com isso, os
experimentos puderam ser executados de forma mais automatica. Antes, execugdes desse tipo no
LABIO eram manuais ou com o auxilio de scripts basicos, que necessitavam serem modificados a

cada execucdo de diferentes experimentos receptor-ligante.

’.."prepar;?"-\NO ‘.-"Preparn‘e".\No f-"i::’ééa-lh-rt-la-l"‘; Calculate total Execute
@ .. receptor . ligand + docking = of docking dochv
s files? .- s, Me? .-’ . data | experim i
NO
YES ] YES]
Prepare Prepare —
\YES Last
fec{*lfg’éﬂf “gralgd ( End exper- >+ chgSstteer
! - ~— \ment’?
\f-/\‘\fd \/
First Step Second Step Remainder Steps

Figura 10 — Processo de CADD com flexibilidade explicita do receptor. Extraido de [MACO07]

Parameters Receptor Mkapf3 First JES Mkdpf3
Begin — 2 ] expen-
concatenation preparation execution ment? execution
!
Docking input
preparation

@ Results Autodock Autogrid T
concatenation execution execution
Figura 11 — Subprocesso “Execute docking”, que executa os experimentos de docagem molecular.
Extraido de [MACO07]

Machado et al. reportam em [MACO07] a execucdo de 3 estudos de caso utilizando as
conformacdes do receptor InhA gerados no trabalho de Schroeder et al. [SCHO5] e os ligantes
NADH [DES95], PIF [OLIO4] e TCL [KUOO3]. Cada estudo de caso utilizou um conjunto de 3.100
conformacdes do receptor InhA. Como, em média, cada experimento de docagem molecular
despendia de 5 a 10 minutos de execuc¢do, e como em cada estudo de caso foram executados
3.100 experimentos de docagem molecular, o tempo total de cada estudo de caso passou a ser,
em média, 350 horas (o tempo varia de acordo com a maquina onde a execucgdo esta sendo feita e
o tamanho do receptor e do ligante). A execucdo automatica de todo esse processo ja fez com que

os experimentos pudessem ser executados sem a necessidade de intervencao humana. Contudo, o
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LABIO demanda por simulagdes que cubram entre 10 ns e 100 ns, bem mais que os 3 ns da
dindmica molecular simulada e experimentada. Também demanda por experimentos com mais

ligantes, que apresentem alguma similaridade com os fdrmacos conhecidos.

Mantido o atual protocolo experimental de se ter uma conformacdo da InhA para cada
picossegundo, 10.000 a 100.000 experimentos de docagem molecular seriam necessarios para
cada ligante a ser testado, o que demandaria muito tempo. Busca-se, assim, diminuir o nimero de

experimentos de docagem, procurando manter a qualidade dos resultados obtidos.

3.2.3 Classificagdao dos Dados

A representacdo das conformacgdes das moléculas tem sido feita por arquivos produzidos
por simulacdes de dindmica molecular, como o programa AMBER 6.0 [PEA95]. Tipicamente, esses
arquivos podem ser dos formatos .PDB (Protein Data Bank) ou uma combinac¢do dos arquivos .CRD
(de coordenadas XYZ dos atomos) e .TOP (de topologia da molécula). A Figura 12 mostra trechos
desses arquivos. A Figura 12(a) mostra um trecho de um arquivo .CRD, composto por um conjunto
de coordenadas em sequéncia. A Figura 12(b) mostra o trecho inicial do arquivo .TOP
correspondente ao .CRD da Figura 12(a), contendo a listagem com os nomes de cada atomo, de
cada residuo, o total de atomos da proteina e outras caracteristicas. A Figura 12(c) mostra um
arquivo .PDB correspondente aos arquivos .CRD e .TOP, onde os dtomos encontram-se associados
as suas coordenadas e informacgdes adicionais. O formato .PDB é largamente empregado para
armazenamento de conformacdes de moléculas em bancos de dados [BEROO] e na visualizacdo de

moléculas por computador.

INHA + NADH de M. tubewrculosis [1BNY,27-JAN-1995] Residues 1-268

|64.433 26.825 128.851] 65.342 26.818 129.291 [64.348 27.752 128.459} 63,721
26.799 129.567 64.230 25.744 127.845 65.119 25.789 127.216 64.261 24.354
128.504 63.380 24.273 129.141 64.290 23.475 127.859 65.158 24.297 129.120
62.919 25.939 127.160 6£1.875 26,090 127.794 62.964 25.857 125.847 63,851
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INHA + NADH de M. tubewrculosis [1BENY,27-JAN-1995] Residues 1-268

31481 23 29437 2080 4635 2833 7940 3718 0 0 59005 9407
2080 2833 3718 79 196 143 9 1 0 0 0 0
0 0 0 1 7 0

hl H1 H2 H3 C‘AI HA CB HB1 HB2 HB3 C (o) N H CA HA2 HA3 C (o} N

H CA HA CB HB2 HB3 OG HG CD1 HD11HD12HD13CD2 HD21HD22HD23C o N H

(b)
ATOM 1 1 64,433 26.825 128.851] 0.00 0.00
ATOM 2 1 65,342 26,818 129.291' 0.00 0.00
ATOM 3 1 64 . 3 5 28.459) 0.00 0.00
ATOM B 1 63,721 26.799 129.567 0.00 0.00
ATOM S 1 64.230 25.744 127.845 0.00 0.00

()
Figura 12 — (a) Trecho de um arquivo .CRD de saida da simulag¢do por dinamica molecular. (b)
Trecho do arquivo de topologia .TOP utilizado. (c) Exemplo de arquivo .PDB. Extraido de
[MACO7a].
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Winck et al. [WIN09], [WIN10], modelaram um banco de dados, chamado FReDD (Flexible
Receptor Docking Database), para dar suporte completo aos experimentos de docagem molecular
e, também, para mineracdo de dados. Seu modelo final é composto por 16 tabelas, conforme
mostrado na Figura 13. Inicialmente, FReDD amazenou dados da InhA e de 4 ligantes: NADH
[DES95], TCL [KUOO3], PIF [OLIO4] e ETH [BAN94]. Tem-se um total de 12.424.800 coordenadas dos
atomos do receptor, que correspondem aos 4,008 dtomos de cada conformacdo (snapshot),
multiplicado por 3.100 conformagdes. Além disso, tem 3.248.330 registros de coordenadas dos
atomos dos ligantes, resultantes dos experimentos de docagem. A Tabela 1 sumariza essas
populacdes. E importante destacar que a coluna “Total de Conformac&es”, da Tabela 1, representa

que sao realizadas 10 execugdes de experimentos para cada par ligante.
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PKFK1 N_snap R PRFK2 N_atom L,
PKFK1FK2 | PDBCode PEFK1FK2 | UGCode | E— FEB
PK.FK2 N_atomn R PRFK1 N_sonf L RMSD
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Recapior Coced Y Coord Y +
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Namo ‘ l l—bvx UGCode
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o) N_atom L
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Codet Name
Name FK2 Symbol Atomic_num FX1 Symbol Name

Figura 13 — Modelo final do FreDD, diagramado com Microsoft Visio. Figura extraida de [WINQ9].

Na sequéncia, Winck et al. [WINQ9] realizaram um experimento de mineracao de dados,
usando como atributos preditivos as distancias minimas entre atomos do ligante e atomos dos
residuos de aminoacidos do receptor, em cada experimento de docagem, e o valor de FEB (free
energy of binding) como atributo alvo, a ser predito. O trabalho desenvolvido pelos autores pode
ser utilizado por Karina Machado para a determinacdo de uma funcdo de similaridade, assunto de

sua Tese de Doutorado, a qual pode ser aplicada ao padrao definido nesta Tese.
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Tabela 1 — Conformacdes geradas por dinamica molecular e resultados de docagem com NADH
[DES95], TCL [KUOO3], PIF [OLIO4] e ETH [BAN94], armazenados inicialmente no FreDD [WINQ9].

Receptores e Numero de Ndmero de Total de Total de
. , docagens N
Ligantes atomos ‘- conformagdes Coordenadas
validas
NADH 52 3.100 31.000 1.612.000
TCL 18 2.837 28.370 510.660
PIF 24 3.042 30.420 730.080
ETH 13 3.043 30.430 395.590
Total 12.022 120.220 3.248.330

3.3 Consideragoes do Capitulo

Mattoso et al. em [MAT09] afirmam que a ciéncia tem feito cada vez mais uso de
procedimentos computacionais, buscando lidar com o aumento constante dos volumes de dados e
manipulacdes necessarias aos experimentos cientificos. Também afirmam que, apesar do
conhecimento cientifico continuar a ser gerado por experimentos tradicionais (in vivo e in vitro)
sdo estudadas novas modalidades de experimentos cientificos: in virtuo e in silico [TRA03] Apud
[MAT09], fazendo com que os objetos de andlise dos experimentos sejam usualmente
processados por simulacdes computacionais, permitindo observar o mundo real por meio de

simulag@es em ambientes virtuais.

Apesar disso, Mattoso et al. [MAT09] também afirmam que o cendrio atual remete aos
primérdios da computagdo, pois as pesquisas ainda dependem da capacidade individual dos
cientistas para o encadeamento das etapas e programas necessarios para a execucdao de
experimentos, sendo sujeito a falhas e, muitas vezes, improdutivos, especialmente em se tratando
de experimentos complexos, envolvendo muitos programas e grandes quantidades de dados. Em

funcdo disso, os sistemas de gerenciamento de workflows cientificos passaram a ser utilizados.

A implementacdo de processos antes manuais minimizou o problema, mas n3o o resolveu
por completo. Os tempos envolvidos ainda sdao consideraveis, justificando novos estudos na busca
de otimizag¢do. Diferentemente do workflow cientifico desenvolvido por Karina Machado, em
[MACO07a], que apresenta caracteristicas puramente sequenciais, o trabalho desenvolvido nesta
Tese tem o propdsito de possibilitar a execucdo de experimentos em paralelo e reduzir a
guantidade total de execucbes de experimentos, utilizando-se dos conceitos de padrdo de dados e
de adaptacao de instancias em execug¢do por meio da otimizacdo dos recursos computacionais. O
Capitulo 4 apresenta padrdes de dados e de fluxos utilizados como norteadores para o padrao

desenvolvido no Capitulo 5.
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4 PADROES DE WORKFLOWS

Russel et al. [RUS04] afirmam que existem varios conceitos utilizados na representagao e
manipulagao de dados em sistemas de workflow. Esses conceitos ndo apenas definem como os
dados devem ser armazenados, mas sua aplicacdo em processos de negdcio e a interacdo com
outros sistemas e ambientes. Os autores apresentam uma série de padrdes de dados, os quais
objetivam capturar as diferentes formas de representacao e utilizacdao dos dados sobre workflows.
Para os autores, uma vantagem significativa na abordagem baseada em padrdes estd em servir
como base de comparacao entre ferramentas diferentes. Buscando aprimorar essa base, Russel et
al. [RUSO4] estenderam um estudo realizado por Jablonski e Bussler [JAB96], os quais
identificaram 40 padrdes de dados e os analisaram sobre seis produtos de workflow de mercado
da época. Esses padrdes sdo apresentados nas préximas se¢des. Além dos padrdes de dados, este
capitulo também apresenta os padrées de controle de fluxo utilizados por Nardi em [NARQ9] para
a definicdo do padrao Jungao Combinada. A notacdo diagramatica utilizada para representar os
padroes de dados foi definida por Russel et al., em [RUSO4], enquanto a notac¢do utilizada para a
representacdo dos padrdes de controle de fluxo é a da Rede de Petri Colorida, ja detalhada no
Capitulo 2. Um dos principais motivos para o estudo destes padrdes estad na identificacdo da
existéncia de algum padrao que pudesse ser capaz de atender a necessidade de dreas como a
Bioinformatica: manipular grandes volumes de dados, com caracteristicas semelhantes, na menor

guantidade de tempo possivel.

4.1 Padroes de Dados
Russel et al. [RUS04] classificam solu¢Ges conforme a perspectiva dos dados e suas

caracteristicas. Dentre essas perspectivas est3o:

e Visibilidade dos dados: dados podem ser vistos pelos diversos componentes de um

processo de workflow.

e Interagdo dos dados: dados se comunicam entre atividades de um workflow.
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e Transferéncia de dados: considera a transferéncia entre componentes do
workflow e descreve os diversos mecanismos pelos quais os dados podem ser

enviados de uma interface para um componente do workflow.

e Roteamento baseado em dados: de como os tipos de dados podem influenciar as
operacdes e outros aspectos do workflow, principalmente quando se analisa

fluxos de controle.

41.1 Visibilidade dos dados

Para Russel et al. [RUS 04 e RUS 05], dentro do contexto de workflow, existem formas
distintas para a definicdo e utilizacdo dos dados. Tipicamente, dados individuais sdo utilizados em
uma estrutura especifica de workflow, por exemplo, uma tarefa ou um bloco, e essas estruturas
definem o escopo de acesso aos dados, especificando, dessa forma, como os dados podem ser
utilizados: para buscar informa¢des de producdo, para gerenciar o controle aos dados ou a
comunicacao com o ambiente externo. Assim, os autores identificam oito padrées que manipulam

a visibilidade dos dados.

4.1.1.1 Padrdo 1. Dados de Tarefas (Task Data)

Os dados podem ser definidos pelas tarefas que sdo acessiveis somente dentro do
contexto da execucdo individual das instancias dessas tarefas. O objetivo é tornar possivel
operagles locais em nivel de tarefa. Geralmente, esses dados sdo utilizados para prover
armazenamento de informacdes durante a execucdo da tarefa ou resultados intermediarios para
manipulacdo de dados produzidos. A Figura 14 ilustra a declaracdao de um dado em uma tarefa
(variavel X na tarefa B) e o escopo no qual esse dado pode ser utilizado. Hd uma distingdo na

execucado da tarefa B para cada instancia em execugdo, podendo a varidvel X assumir diferentes

valores.
[
I
[Gef var x case
A 7| we : D
"
task /
C E |
block task - multiple instance task L]
subworkflow
X — Y I+ Z L

Figura 14 — Visibilidade dos Dados em Nivel de Tarefa [RUS04]
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4.1.1.2 Padrao 2. Dados de Blocos
Tarefas de blocos sao tarefas que podem ser descritas como subprocessos. Sao capazes
de definir dados acessiveis pelos componentes do subprocesso correspondente. Dados definidos

na tarefa do processo principal sdo utilizados no subprocesso, conforme ilustra a Figura 15.
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def var N

" subworkflow
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use (M, H)

=

uge (M, N)

Figura 15 — Visibilidade dos Dados em Nivel de Bloco [RUS04, RUSO5]

4.1.1.3 Padrdo 3. Dados por Escopo
Os dados podem ser definidos para serem acessiveis por um subconjunto de tarefas,
conforme a aplicacdo. Esse padrao é aplicado em casos onde muitas tarefas direcionam suas acoes

para dados ou conjuntos de dados comuns. A Figura 16 exemplifica esse padrao.
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\ hY ///,/ ‘
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\ C / E
\ use (X) ||
\,_Igl_uglﬁs!_,/ - multiple instance task -
subworkflow
X Y — Z n

Figura 16 — Visibilidade dos Dados em Nivel de Escopo [RUS04]

4.1.1.4 Padrdo 4. Dados de Multiplas Instancias

Tarefas habilitadas a executarem multiplas vezes sobre um processo podem possuir
dados que sejam definidos sobre uma execucdo individual de uma instancia sobre esse processo.
Existem trés cenarios sobre os quais uma tarefa poderia ser executada mais de uma vez, ilustrados
na Figura 17: (a) onde uma tarefa é designada como sendo tarefa de multiplas instancias e, uma
vez habilitada, multiplas instancias poderiam ser iniciadas simultaneamente; (b) onde diferentes
tarefas em um workflow compartilham a mesma implementacdo; (c) onde uma tarefa pode

receber varias entradas durante a execu¢do de um workflow.
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Figura 17 — Visibilidade dos Dados em Multiplas Instancias [RUS04]

4.1.1.5 Padrdo 5. Dados de Casos

Dados sdo definidos para uma instancia especifica ou para um caso de um workflow.
Dessa forma, podem ser acessados por todos os componentes do workflow durante a execu¢ao
desse caso e os dados sdo gerenciados como varidveis globais, durante a execu¢do. A Figura 18

representa a utilizacdo de um dado sobre um caso.

def var X case

A = use (X) B D

R //// use (X)
taéi\ -

C E
use (X) use (X)

‘block task "~ .. multiple instance task

subworkflow

X — Y —

use (X) use (X) use (X) ||

Figura 18 — Visibilidade dos Dados em nivel de Caso [RUS04]

4.1.1.6 Padrdo 6. Dados de Pastas

Nesse padrao os dados podem der definidos como acessiveis por multiplos casos em uma
base seletiva. Por exemplo: todas as instancias que passam por uma determinada tarefa podem
acessar o valor de um dado especifico, possibilitando, dessa forma, o compartilhamento de dados
entre instancias de tarefas de diferentes casos de workflow. A Figura 19 ilustra o funcionamento

desse padrao.
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4.1.1.7 Padrao 7. Dados de Workflows
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4.1.1.8 Padrdo 8. Dados de Ambiente

workflow durante a execuc¢do. A Figura 21 representa esse padrao.

Figura 19— Visibilidade dos Dados em nivel de Pastas [RUS04]

Diferente do padrdo 5, nesse padrdo os dados sdo acessiveis por todos os casos do Workflow.

Figura 20 — Visibilidade dos Dados em nivel de Workflow [RUS04]
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Figura 21 — Visibilidade dos Dados em nivel de Ambiente
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Nesse padrao os dados sao acessados por todos os componentes do workflow, em cada

um dos seus casos, e sdo controlados pelo sistema de workflow. A Figura 20 ilustra esse padrao.

Nesse padrdo os dados estdo em um ambiente externo, acessados pelos componentes do
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4.1.2 Interacao dos dados

Para Russel et al. [RUS 04 e RUS 05] os padrdes de interacao capturam as diferentes
possibilidades sobre as quais os dados podem ser executados entre os componentes de um
workflow e como as caracteristicas desses componentes podem influenciar na forma como esses
dados sdo executados. Um dos principais objetivos é distinguir a interacdo entre componentes do
proprio workflow e de alguns recursos utilizados do ambiente externo. Os autores identificaram 18
padrdoes de interacdo onde seis desses padrdes envolvem apenas componentes internos ao
workflow e os 12 demais envolvem interacdo entre os componentes internos e o ambiente

externo.

4.1.2.1 Padrdo 9. Interacdo de Dados — Tarefa a Tarefa

E a habilidade de comunicacdo dos dados entre uma instancia de tarefa e outra em um
mesmo caso de workflow. E a possibilidade de se transmitir dados utilizados por diferentes tarefas
guando requeridos. Trés possibilidades subsidiam esse padrao, ilustradas na Figura 22: (a) canais
de dados e controle integrados: quando dados e fluxos sdo encaminhados simultaneamente entre
tarefas utilizando o mesmo canal; (b) canais de dados distintos: quando o dado é passado entre
tarefas do workflow por um canal explicito, distinto do controle do processo; (c) armazenamento
global de dados: quando as tarefas compartilham os mesmos dados, por compartilhamento global

de informagdes.
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|
1
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|
I
; A B Cc
(C) | use (X, ¥) use (X) use (¥)
| task

Figura 22 — Interacdo dos Dados: Abordagens Tarefa a Tarefa [RUS04, RUSO5]

4.1.2.2 Padrdo 10. Interacdo de Dados — Bloco de Tarefas para Subworkflow
E a habilidade de passar dados de uma instancia de um bloco de tarefas para seu
subworkflow correspondente. Esse padrao possui abordagens possiveis para implementacao,

ilustradas na Figura 23: (a) passagem de dados implicitos: os dados passados pelo bloco sdo
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imediatamente acessiveis por todas as tarefas do subworkflow correspondente e ndo ha a
necessidade de passagem explicita de parametros; (b) passagem de dados explicita via
parametros: os dados devem ser especificados como parametros, sendo encaminhados para o
subworkflow; (c) passagem de dados explicita via canal de dados: os dados sdo passados

especificamente via canal de dados para todas as tarefas do subworkflow que requisitam a

informacao.
Implicit Data Passing
(a) pass (M, N) use (M, 1) pass (M, N)
block task
X Y > '
e (3, ) pass (M, N) use () pass (¥} use (¥}
task
Explicit Data Passing via Parameters
( ) 8 (M, H] A W
pasa(M ) |y | PRSSOLE)

- block task

Explicit Data Passing via Data Channels

pass (M, N} pass(M,N)
e e PRSE(NE)

FASS(LH) oo “7" block task

“sub-workflow | v

use (M, H) use (M) use (H)
ass (M)
task P [)

pass (¥)

Figura 23 — Interagdo dos Dados: Abordagens Blocos de Tarefas para Subworkflow [RUS04]

4.1.2.3 Padrdo 11. Interagdao de Dados — Subworkflow para Bloco de Tarefas

E a habilidade de passar dados de um subworkflow para seu bloco de tarefas

correspondente. Esse padrdo identifica o processo inverso abordado no padrdo 10.

4.1.2.4 Padrado 12. Interacdo de Dados — Tarefas de Multiplas Instancias

E a habilidade de passar dados de uma instancia de tarefa para tarefas que suportem a
execucdo de multiplas instancias. Pode envolver a passagem de dados para todas as instancias da
tarefa seguinte ou conforme critérios predefinidos. Existem trés abordagens, apresentadas na
Figura 24: (a) dados da instancia especifica sdo passados por valor para as tarefas seguintes; (b)
dados da instancia especifica sdo passados como referéncia para as tarefas seguintes; (c) dados
compartilhados sdo passados por referéncia: permite que instancias de tarefas acessem os

mesmos dados, sem realizar controle de concorréncia.
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Instance-Specific Data instances Shared Data Passed by Reference
Passed by Value
Shared Data Storage  var M | - _
uss (M[3]} 3 .

pass (M)
]

B, C

A pass (M)
use (M) use (M[2]) use (M) instances
task task B L
a f "
use (M[1]} use (M)

A | pass ey B, ,p'a;a(qzl' c

uw(‘m| use (*M) | use (*M)

1 task task
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ey, S B,

4 NN use (M)

multiple instance task

multiple instance task

Instance-Specific Data
Passed by Reference

array M

Lt

instances

B;
use (*1[3]) s i
(sM) Ipass o
A pass Bg L Cc
use (*M) use (rmizn)| | use (*M)
task < task
(b) use (*M11) (C)

multiple instance task

Figura 24 — Interacao dos Dados: Tarefas de Multiplas Instancias [RUS04, RUSO5]

4.1.2.5 Padrio 13. Interacdo de Dados — de Tarefas de Multiplas Instancias

E a habilidade de passar dados de uma tarefa que suporte mdultiplas instancias para uma
tarefa seguinte. Cada execucdo de uma tarefa que suporte multiplas instancias efetivamente é
executada de forma independente de outras instancias e deve passar dados visando a conclusdo
das tarefas seguintes. Assim, os dados gerados, como saida da execugdo de uma instancia de

tarefa, devem ser agregados as tarefas seguintes.

4.1.2.6 Padrdo 14. Interagdo de Dados — Casos para Casos

E a passagem de dados durante a execugdo de um caso para outro caso também em
execucdo. Alternativamente é possivel acessar a mesma saida indiretamente por meio do
armazenamento dessas informag¢des em uma estrutura de armazenamento compartilhada. Essa

alternativa é representada na Figura 25.

gg:grnal \gorkﬂow ot var n[—] workflow
f ata A
repositary | || rapasitory pase ) pass
def war M[__]

A X case
pass (M) v B
- A — use (H)
use (M)

pass (M) task-._

case

B =
use (M) -
task -~
E

Qo)

multiple instance task

Figura 25 — Interacdo dos Dados: Casos para Casos [RUS04]

4.1.2.7 Padrdo 15. Interacdo de Dados — Tarefas para Ambiente Externo — Push-Oriented
A habilidade de uma tarefa iniciar a passagem de dados para um recurso ou servico no
ambiente operacional. A Figura 26 ilustra os varios cenarios de passagem de dados entre tarefas

de workflow e o ambiente externo. Existem duas categorias principais que subsidiam a
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implementacdo desse tipo de interacdo: (i) mecanismo de integracdo explicito: onde o sistema de
workflow prové construtores especificos para passagem de dados ao ambiente externo; (ii)
mecanismo de integracdo implicito: onde a passagem dos dados ocorre implicitamente dentro de
implementacdoes que fazem chamadas nos processos do workflow e ndo sdo suportadas

diretamente pelo ambiente.

external
workflow process
def
case pattern 15 def ::: ;
pass (M)
A " B - daf var M
B D pattem 16
4 request (T) o
task:. ) - pass (T} -
hY ’ /
- def var W e pattern 17
C - ’E pass (3)
[) request (N)
pass ()
pattern 18 1

Figura 26 — Interagdo dos Dados: Tarefas para Ambiente Externo[RUS04]

4.1.2.8 Padrao 16. Intera¢ao de Dados — Ambiente Externo para Tarefas — Pull-Oriented

A habilidade de uma tarefa de workflow requisitar dados de recursos ou servigos de um
ambiente operacional. Pode envolver o acesso aos dados de um repositdrio, por exemplo. A Figura

26 também ilustra esse padrao.

4.1.2.9 Padrdo 17. Interacdo de Dados — Ambiente Externo para Tarefas — Push-Oriented

A habilidade de uma tarefa de workflow receber e utilizar dados passados de servicos e
recursos do sistema operacional, sem um planejamento prévio. A possibilidade das tarefas
receberem novos itens de dados assim que estiverem disponiveis, sem a necessidade de

requisicdo. A Figura 26 também ilustra esse padrao.

4.1.2.10 Padrao 18. Intera¢do de Dados — Tarefas para Ambiente Externo — Pull-Oriented

A habilidade de uma tarefa de workflow receber e responder a requisicdes de dados para
servicos e recursos no sistema operacional. Essa habilidade pode ser manipulada de trés formas:
(i) o workflow prové formas de acessar dados de instancias de tarefas do ambiente externo; (ii)
durante a execucdo, as instancias de tarefas publicam valores dos dados em locais conhecidos, por
exemplo, uma base de dados; (iii) as instancias de tarefas incorporam facilidades aos servicos de

requisicdo de dados aos processos externos. A Figura 26 também ilustra esse padrao.

4.1.2.11 Padr3o 19. Interacdo de Dados — Caso para Ambiente Externo — Push-Oriented

A habilidade de um caso de workflow iniciar a passagem de dados para um recurso ou
servico no sistema operacional. Esse padrdo é andlogo ao padrdo 15, exceto pela utilizagdo de

casos e nao de uma Unica tarefa. A Figura 27 ilustra esse padrao.
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external
workflow procass
case
case data repository P
REvES pattern19 | = ver =
pass (M)
tern 20
A - B = >
- D - Tequast (T) -
1 pass(T)
task
- pass(8)
A pattern 21
c E -
meque st (H)
> >
pass (H)
pattern 22

Figura 27 — Interacdo dos Dados entre Casos e o Ambiente Operacional [RUS04]

4.1.2.12 Padrdo 20. Interacdo de Dados — Ambiente Externo para Caso— Pull-Oriented
A habilidade de um caso de workflow requisitar dados de recursos ou servicos do sistema

operacional. A Figura 27 também ilustra esse padrao.

4.1.2.13 Padrao 21. Interagdo de Dados — Ambiente Externo para Caso— Push-Oriented

A habilidade de um caso de workflow aceitar dados passados de recursos ou servigos do
sistema operacional. Existem duas formas de implementacdo desse padrao: (i) valores dos dados
podem ser especificados na inicializagdo de um caso especifico; (ii) o workflow pode providenciar
formas de habilitar atualizacdo de dados durante a execucdo de um caso. A Figura 27 também

ilustra esse padrao.

4.1.2.14 Padrdo 22. Interacdo de Dados — Caso para Ambiente Externo — Pull-Oriented
A habilidade de um caso de workflow responder a requisicdes de dados passados para

recursos ou servicos do sistema operacional. A Figura 27 também ilustra esse padrao.

4.1.2.15 Padrdo 23. Interacdo de Dados — Workflow para Ambiente Externo — Push-Oriented
A habilidade de um workflow enviar dados para recursos ou servicos do sistema
operacional. Interessante quando as aplicagdes externas necessitam de informagdes como: casos

de sucesso, recursos utilizados etc. A Figura 28 ilustra esse padrao.

external

i workflow
I::t;r‘l:caflu:v data repository process
def var W
def var 3
pattern 23 N daf war T
case pass (M)
tern 24
A - B -~ pxa:mmlt:r: & -
'E D I pass (T}
task
. - pass (F)
pattern 25
C ™ E - - TR 8t (N) .
pass (H) N
pattern 26

Figura 28 — Interagdo dos Dados entre um Sistema de Workflow e o Ambiente Operacional
[RUSO04]
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4.1.2.16 Padrdo 24. Interacdo de Dados — Ambiente Externo para Workflow — Pull-Oriented
A habilidade de um workflow requisitar dados no nivel de workflow de aplicacbes

externas. A Figura 28 também ilustra esse padrao.

4.1.2.17 Padrdo 25. Interagao de Dados — Ambiente Externo para Workflow — Push-Oriented

A habilidade de servigos ou recursos, no ambiente operacional externo, enviar dados para
um processo de workflow. O objetivo desse padrdo é suportar aplicagdes independentes de
ferramenta de workflow, com a possibilidade de criar ou atualizar dados nessas ferramentas. Para
isso pode-se proceder das seguintes formas: (i) os dados sdao passados para a ferramenta de
workflow por linha de comando, por exemplo, no momento que a ferramenta é inicializada
(assume-se assim, que a aplicacdo externa inicializou a ferramenta de workflow); (ii) a aplicacao
externa inicializa a importacdao de dados pela ferramenta de workflow; (iii) a aplicacdo externa
utiliza APIs para acessar conjuntos de dados na ferramenta de workflow. A Figura 28 também

ilustra esse padrao.

4.1.2.18 Padrao 26. Interacdo de Dados — Workflow para Ambiente Externo — Pull-Oriented

A habilidade de uma ferramenta de workflow manipular requisicbes de dados para
aplicagdes externas. E importante destacar que nesse padrdo a requisi¢do é iniciada pela aplicacio
externa. A implementacdo desse padrdo pode ser realizada das seguintes formas: (i) aplicacdes
externas podem utilizar recursos disponibilizados pelas ferramentas de workflow que exportem
dados para arquivos, podendo ser acessados pelas aplicacGes; (ii) aplicacdes externas podem
utilizar APIs disponibilizadas pelas préprias ferramentas de workflow que acessem os dados

requisitados. A Figura 28 também ilustra esse padrao.

4.1.3 Transferéncia dos dados

Para Russel et al. [RUS 04 e RUS 05] os padrdes de transferéncia de dados baseiam-se em
como a troca de informacgdes ocorre entre componentes do workflow. Esses padrdes apresentam-
se como uma extensdo dos ja apresentados na secdo anterior e objetivam capturar as diversas
formas pelas quais os dados sdo manipulados por meio das interfaces de componentes do
workflow, envolvendo, por exemplo, fatores como a possibilidade de acesso exclusivo ou

compartilhado a uma determinada informacgdo. Esses sdo os padrées 27 a 33.

4.1.3.1 Padrdo 27. Transferéncia de Dados por Valor — Entrada
A habilidade de um componente do workflow receber dados de entrada por valor de

outro componente. A Figura 29 ilustra esse padrao.
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workflow data repository

def var M

workflow

case data repository

def var N

case

var ¢ [ ]
transient variable

paramater

| retumn 8 —» E

var B [ ]
transient variable

A B
fotumn ozl asvesmsd ;
use (R) use(s)
task

task

Figura 29 — Transferéncia de Dados por Valor [RUS04]

4.1.3.2 Padrdo 28. Transferéncia de Dados por Valor — Saida

A habilidade de um componente do workflow passar dados por valor para outro
componente. A Figura 29 também ilustra esse padrao.

4.1.3.3 Padrédo 29. Transferéncia de Dados — Copy In/Copy Out

A habilidade de um componente do workflow copiar os valores de um conjunto de dados

para dentro de um repositdrio de dados no inicio da execucdo e copiar o valor final desses dados
apos a execucgdo ser completada. A Figura 30 ilustra esse padrao.

workflow

case data repository

def var M
def var N

A

AEN

A

task

values of Mand N
copied into B at

commencement
N
» B
use (M, N)

values of M and N copled
back at completion of B

case

C

Figura 30 — Transferéncia de Dados — Copy In/Copy Out [RUS04]

4.1.3.4 Padrao 30. Transferéncia de Dados por Referéncia — Desbloqueado

A habilidade de comunicacao de dados entre componentes de workflow pela utilizacdo de

um local de acesso compartilhado aos dados. Ndo existem restricdes de concorréncia aplicadas
aos dados. A Figura 31 ilustra esse padrao.
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workflow data repository | workflow
def var M
a i

case data repository case

def var N| AEal]
.
.

TaEmee T B
A pass (&M, &N) input i
-"' def yar Ri= iNiuse(R,S)

ask [ ------------

Figura 31 — Transferéncia de Dados por Referéncia — Desbloqueado [RUS04]

4.1.3.5 Padrdo 31. Transferéncia de Dados por Referéncia — Com Bloqueio

A habilidade de comunicagao de dados entre componentes de workflow pela utilizacdo de
um local de acesso compartilhado aos dados. Restricdes de concorréncia sdo aplicadas por meio
de privilégios de somente leitura ou acesso dedicado. Essa abordagem estende o padrdao 30,

bloqueando os dados para leitura ou escrita.

4.1.3.6 Padrao 32. Transformacdo de Dados — entrada
A habilidade de aplicar uma funcdo de transformacdo sobre um dado antes de ser

encaminhado a um componente do workflow. A Figura 32 ilustra esse padrao.

workflow
case

var 6 [ ]

transient variable

task

Figura 32 — Transformacdo de Dados — Entrada e Saida [RUS04]

4.1.3.7 Padrdo 33. Transformacdo de Dados — saida
A habilidade de aplicar uma funcdo de transformacdo sobre um dado imediatamente

antes de sair de um componente do workflow. A Figura 32 também ilustra esse padrao.

41.4 Roteamento baseado em dados
Para Russel et al. [RUS 04] os padrbes de roteamento baseado em dados estudam as
diversas formas por meio das quais os dados podem interagir com outras perspectivas e

influenciar a operagdo de um workflow como um todo. Esses sdo os padrdes 34 a 40.
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4.1.4.1 Padrao 34. Pré-condicdo para Tarefa — Existéncia de Dados
Pré-condicGes com base em dados podem ser especificadas por tarefas que definem sua

execucdo pela presenca de dados em tempo de execucdo. A Figura 33 ilustra esse padrao.

workflow
case
____________________
e paramob ot |
A . outout . - def var s:= R B
| retum R | ::re\_cond'rtion
use(R) [T ' j e fuse(s)
]
task

Figura 33 — Pré-condicao para Tarefa com base na Existéncia de Dados [RUS04]

4.1.4.2 Padrao 35. Pré-condi¢do para Tarefa — Valor de Dados
Pré-condi¢Ges com base em dados podem ser especificadas por tarefas que definem sua
execucdo pela presenca de um determinado valor para o dado, especificado em tempo de

execugao.

4.1.4.3 Padrao 36. Pés-Condicdo para Tarefa — Existéncia de Dados

Pés-condicGes com base em dados podem ser especificadas por tarefas que definem sua
execucdo pela existéncia de parametros especificos em tempo de execugdo. A Figura 34 ilustra
esse padrdo, onde a pds-condicdo de uma tarefa efetivamente estabelece um loop de controle

implicito até que ela seja satisfeita.

workflow
case
not (exists(R))

- Feva——— - [m
‘. A return R -.-. niout B

- pastoondition idef var S:= R}

wse(r)i U™ oo 1 """"" use ()
|
task

Figura 34 — Pés-condicao para Tarefa com base na Existéncia de Dados [RUS04]

4.1.4.4 Padrao 37. Pés-Condicdo para Tarefa — Valor de Dados
Pds-condicGes com base em dados podem ser especificadas por tarefas que definem sua

execucdo por valores de parametros especificos em tempo de execugao.
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4.1.4.5 Padrao 38. Disparo de Tarefas com Base em Eventos

A habilidade de um evento externo inicializar uma tarefa. A Figura 35 ilustra esse padrao.

S)r%%?sas! workflow

case

start_A()

start_B() P
task - task

= C

start_C()

task

Figura 35 — Disparo de Tarefas com base em Eventos Externos [RUS04]

4.1.4.6 Padr3o 39. Disparo de Tarefas com Base em Dados

A habilidade de disparar uma tarefa especifica quando a avaliagdo de uma expressao de

dados do workflow é verdadeira. A Figura 36 ilustra esse padrao.

workflow

case

! 1
| trigger |
| condition ¥ A

,,,,,,,,,,,,,,,

Figura 36 — Disparo de Tarefas com base em Dados [RUS04]

4.1.4.7 Padrdo 40. Roteamento Baseado em Dados

A habilidade de alterar o fluxo dentro de um caso de workflow apds a analise de
expressdes baseadas em dados. A Figura 37 ilustra esse padrao. Esse padrao serve como uma
agregacdo dos dois maiores padroes de controle de fluxo que dependem de dados: (i) escolha
exclusiva, onde o fluxo de controle é passado para uma das muitas tarefas seguintes dependendo
da saida de uma decisdo ou do valor de uma expressao; (ii) escolha multipla, onde dependendo da

saida de uma decisdo ou do valor de uma expressao, o fluxo de controle é passado para varias

tarefas seguintes.

workflow data repository workflow
def var M

case data repository case
def var N
v B
[R > 10]
A
{moumai  [M>3.0] ¢
task
[N != ABO1]
~ D

Figura 37 — Roteamento Baseado em Dados [RUS04]
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4.2 Padroes para Controle de Fluxo

Os padrdes para Controle de Fluxo (Workflow Control-Flow Patterns — WCP) comp&em

um conjunto proposto em Aalst et al. [AALO3a] de vinte padrdes encontrados na execugao das

etapas de um workflow. Russell et al. [RUS06] identificaram diversas especializacdes desses

padroes, completando um total de quarenta e trés. Algumas das categorias:

Padrées de Controle de Fluxo Basicos: essa classe de padrdes captura os aspectos

elementares de controle de fluxo.

Padrdes Avancados para RamificacOes e Sincronizacoes: para Nardi [NARO9] esses
padroes detalham diversas possibilidades para execucdao de ramificagbes como

discriminadores e jungdes parciais, incluindo tratamento de atividades pendentes.

Padrées para Multiplas Instancias: descrevem situagdes onde sdo executadas,
sobre uma mesma atividade, diversas instancias. Conforme Nardi [NARQ9], esse é
um caso especifico de padrdes para ramificacdo e sincronizagao. Aqui, todas as

atividades sdo instancias de uma mesma atividade.

Padrées Baseados em Estado: de acordo com Nardi [NARO9] “quando a relagao
entre atividades a serem executadas dependerem de estado, o controle do fluxo

deve prever situagdes de concorréncia e ordem de execuc¢ao”.

Padrdes para Cancelamento e Conclusdao Forcada: muitos dos padrdes citados
anteriormente utilizam o conceito de cancelamento de atividade ou tratamento
de excecbes por meio do conceito de cancelamento. Esse conjunto de padrdes
trata o cancelamento isoladamente. Conforme Nardi [NARO9] o Padrdo de
Conclusdo Forcada permite que, a partir de informacdes externas, as atividades

pendentes sejam concluidas.

No contexto de padrdes de controle de fluxo, esta Tese tem como uma de suas bases o

trabalho desenvolvido por Nardi [NAR09]. Em funcdo disso, sdo apresentados os padrdes de

controle de fluxo estudados pelo autor. Nardi descreveu um padrdo de divisdo paralela e dez

padroes de sincronizacdo apresentados por Russel et al. [RUS06] e definiu o Padrdo Juncdo

Combinada, como resultado da integracao dos padrdes estudados. Conforme Nardi [NARO9], dos

qguarenta e trés padrbes descritos por Russell et al. [RUS06], vinte e sete se relacionam a

ramificacao, sincronizagcdao ou multiplas instancias, podendo se aproveitar da execucdo em grades,
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utilizado no trabalho do autor. Nardi se prop0s a tratar o padrao “(WCP-2) Divisdo Paralela”, e os

seguintes padrdes de sincronizacao:
e \WCP-3 Sincronizagao;
e WCP-9 Discriminador Estruturado;
e WCP-28 Discriminador com Bloqueio;
e WCP-29 Discriminador com Cancelamento;
e WCP-30 Juncdo Parcial Estruturada;
e WCP-31 Jungao Parcial com Bloqueio;
e WCP-32 Juncgao Parcial com Cancelamento;
e WCP-34 Juncao Parcial Estatica para Multiplas Instancias;
e WCP-35 Cancelamento de Juncao Parcial de Multiplas Instancias;
e WCP-36 Juncdo Parcial Dindamica para Mdltiplas Instancias.

Os Discriminadores, conforme Nardi [NARO9] caracterizam-se pela producdo da saida
quando uma das atividades em paralelo tiver sido concluida. O autor também apresenta o
conceito de juncdes que, semelhantes aos discriminadores, sdo uma forma mais genérica. Nas
juncdes a saida é produzida quando uma determinada quantidade n tiver sido concluida, sendo
gue n é menor ou igual que a quantidade total de entradas possiveis, enquanto os discriminadores
sdo juncgdes parciais onde n=1. O autor também apresenta que padrdes de Mdltiplas Instancias sao
aqueles onde as atividades a serem executadas em paralelo sdo instancias de uma mesma
atividade, quando as instancias puderem ser executadas independentemente umas das outras. A
notacdo diagramatica utilizada para a representacao dos padrdes de controle de fluxo é a da Rede

de Petri Colorida.

42.1 W(CP-2 Divisao Paralela

Aalst [AALO7] e Russel [RUS06] definem esse padrdao como sendo a existéncia de uma
divisdo em dois ou mais ramos paralelos, cada um deles executando concorrentemente. Esses
ramos podem ou ndo ser sincronizados, novamente, em algum ponto do futuro. Para Nardi
[NARQ9] esse é o padrdo que explicita a possibilidade de execu¢cdo em grade, pois as saidas desse
padrdo sdo as entradas para os padrdes de sincronizacao, descritos nas préximas sec¢des. A Figura

38 representa esse padrao.
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Figura 38 — Padrdo Divisdo Paralela [RUS06]

4.2.2 WCP-3 Sincronizacao

Aalst [AALO7] e Russel [RUS06] definem esse padrdo como sendo a convergéncia de dois
ou mais ramos (caminhos de execucdo paralela) em um ramo Unico por onde passa o controle
para as préximas ramificagdes e caminhos quando todos os demais ramos tiverem sido habilitados
(E légico). Prové um mecanismo de convergéncia de duas ou mais ramificacdes paralelas. Em
geral, esses ramos foram criados a partir de divisGes paralelas. A Figura 39 representa o padrao

Sincronizagao.

CID CID

ornros

CID CID

Figura 39 — Padrdo Sincronizacdo [RUS06]

423 WCP-9 Discriminador Estruturado

Conforme Nardi [NAR09], assim como os demais padrdoes de sincronizacdo, o
Discriminador Estruturado trabalha juntamente com o padrdo Divisdo Paralela WCP-2. Russel et al.
[RUSO6] afirmam que a convergéncia de duas ou mais entradas em uma Unica saida é um exemplo

desse padrdo. A Figura 40 apresenta esse discriminador.

Figura 40 — Padrdo Discriminador Estruturado [RUS06]



71

Nardi [NARO9] afirma que a aplicacdo que utiliza o padrdao “Discriminador Estruturado” é
responsavel por garantir que uma nova execugao N0 Mmesmo processo nao seja possivel até que
todas as tarefas tenham sido concluidas. Caso essa caracteristica ndo seja atendida, uma nova
execucdo da tarefa que tenha sido concluida serd possivel, com consequéncias que o padrdo nao

preveé.

424 WCP-28 Discriminador com Bloqueio

O padrdo Discriminador com Bloqueio [RUS06, NARQ9] contém elementos para nao
permitir que uma execucao seja possivel antes do término da execugdo anterior, independente da
aplicacdo que o utiliza (diferente do padrdo Discriminador Estruturado que depende da aplicagdo).
Trata-se de uma especializacdo do Padrdo Discriminador Estruturado. Aqui, o padrdo independe

da aplicagcdo no controle de execugdes sucessivas. A Figura 41 representa esse padrao.
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Figura 41 — Padrao Discriminador com Bloqueio [RUS06]

4.2.5 WCP-29 Discriminador com Cancelamento

Para Russel et al. [RUS06] esse padrdo prové o cancelamento de entradas que ndo sejam
necessarias. Por exemplo, em situagcbes onde uma entrada seja requisitada, as demais sao
canceladas para que o processamento seja continuado. Nardi [NARQ9] afirma que ao produzir uma
saida o Padrdo Discriminador Estruturado aguarda que todas as demais atividades sejam
concluidas para entdo poder ser novamente utilizado, mas quando essa espera for desnecessaria,
0 padrdo pode ser colocado em prontiddo novamente ao sinalizar as demais atividades que seu
resultado sera descartado, acdo realizada pelo Discriminador com Cancelamento. A Figura 42

apresenta esse padrao.
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Figura 42 — Padrdo Discriminador com Cancelamento [RUS06]

4.2.6 WCP-30 Juncdo Parcial Estruturada

Nardi [NARQ9] afirma que esse padrdo é semelhante aos Discriminadores Estruturados, a
Unica diferenca é a transicao responsavel pela juncdo ser habilitada quando n atividades tiverem
sido concluidas. A transicdo que indica que a atividade foi finalizada permanece sendo habilitada
quando as demais atividades forem concluidas. Enquanto nos discriminadores eram (m-1)

atividades, nas jungdes parciais esse nimero é (m-n). O padrao é representado na Figura 43.

Figura 43 — Padrao Jungdo Parcial Estruturada [RUS06]

4.2.7 WCP-31 Juncdo Parcial com Bloqueio

Russel et al. [RUS06] afirmam que o padrdo Juncdo Parcial com Bloqueio é uma variacao
do padrdo Juncdo Estruturada, que possibilita a execucdo em ambiente onde sdo instanciados
processos concorrentes. Para Nardi [NAR09], esse padrdo trabalha do mesmo modo que os
Discriminadores com Bloqueio, tornando o padrdo independente da aplicacdo, no tocante ao
tratamento de bloqueios de execucdo de atividades antes do término da execucdo anterior. A

Figura 44 apresenta esse padrao.
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Figura 44 — Padrdo Junc¢do Parcial com Bloqueio [RUS06]

4.2.8 WCP-32 Juncdo Parcial com Cancelamento

Russel et al. [RUS06] afirmam que este padrdao prevé que um conjunto de entradas
necessitam de sincronizacdo em uma jung¢do, mas somente um subconjunto delas necessita ser
finalizado. Para Nardi [NARQ9] esse padrao é semelhante aos Discriminadores com Cancelamento,
permite a reutilizacdo do padrdo apds n tarefas terem sido concluidas, cancelando as demais,

podendo ser analisado na Figura 45.

Figura 45 — Padrdo Junc¢ao Parcial com Cancelamento [RUS06]

429 WCP-34 Juncdo Parcial Estatica para Multiplas Instancias

Em Russel et al. [RUSO06] encontra-se que com uma determinada instancia do processo,
multiplas instancias concorrentes de uma atividade podem ser criadas e uma vez que N instancias
dessa atividade forem finalizadas, a proxima atividade é inicializada. Nardi [NARO9] afirma que,
embora Russell et al. [RUSO6] apresentem este como um novo padrdo, trata-se de uma
especializagdao do Padrao Jungdo Parcial Estruturada, em que as atividades a serem executadas
possuem mesmo coédigo, ou seja, sdo instancias de uma mesma atividade, possivelmente com

parametros distintos. A Figura 46 ilustra esse padrao.
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Figura 46 — Padrdo Juncdo Parcial Estatica para Multiplas Instancias [RUS06]

4.2.10 WCP-35 Juncdo Parcial de Multiplas Instancias com Cancelamento

Em Russel et al. [RUS06] encontra-se que com uma determinada instancia do processo,
multiplas instancias concorrentes de uma atividade podem ser criadas e uma vez que N instancias
dessa atividade forem finalizadas, a préxima atividade é inicializada e as instancias restantes sao
canceladas. Nardi [NARQ9] afirma que, embora Russell et al. [RUS06] apresentem este como um
novo padrao, trata-se de uma especializagao do Padrdo Jungao Parcial com Cancelamento, em que
as atividades a serem executadas possuem mesmo cédigo, ou seja, sdo instancias de uma mesma

atividade, possivelmente com parametros distintos. A Figura 47 ilustra este padrao.

[x=m arelse x=n]

x'e

Figura 47 — Padrdo Juncdo Parcial de Multiplas Instancias com Cancelamento [RUS06]

4211 WCP-36 Juncdo Parcial Dinamica de Multiplas Instancias

Com um processo instanciado, multiplas instancias concorrentes de uma atividade podem
ser criadas. Assim, o nimero de instancias pode depender de diversos fatores dentre eles: dados
de estado, disponibilidade de recursos, comunica¢do entre os processos e até mesmo nao ser
conhecida até que a ultima instancia seja finalizada, uma vez que a execuc¢do de uma instancia
pode gerar a criagdo de uma nova [RUS06]. Nardi [NARO9] afirma que esse padrdo é uma extensao
do padrao Juncdo Parcial Estatica de Multiplas Instancias, sendo possivel executar novas instancias
da atividade em questdo, antes que o padrao tenha produzido uma saida. A Figura 48 ilustra esse

padrdo.
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Figura 48 — Padrdo Juncdo Parcial Dindmica de Multiplas Instancias [RUS06]

4.2.12 Padrdo Juncdao Combinada

Nardi [NARO9] apresenta um novo padrdo, denominado PJC — Padrdo Jun¢do Combinada.
A Figura 49 ilustra esse padrdo. Esse padrdo é uma proposta para a representacdo e

implementacdo conjunta dos padrdes apresentados anteriormente.
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Figura 49 — Padrdo Juncdao Combinada [NARQ9]

Nardi apresenta como resultado do seu trabalho uma arquitetura de baixo acoplamento
para execucao de padrées de controle de fluxo, potencialmente com a utilizacdo de grades. O
padrdo desenvolvido por Nardi permite a execucdo de padrdes de paralelizacdo em clusters,
grades ou equipamentos multi-processados, sendo uma base util para a aplicacdo do padrao
desenvolvido nesta Tese. Além disso, o trabalho desenvolvido pelo autor também oferece
infraestrutura extensivel para ser complementada com a implementacdao de outros padrdes. O
padrdo Jungcdo Combinada, também desenvolvido para o contexto de workflows cientificos,
apresenta caracteristicas de paralelismo, mas ndo tem como reduzir a quantidade de
experimentos a serem processados, por nao possuir um tipo de retorno nas execug¢des que
permita a reconfiguracdo do experimento como um todo, fazendo com que a manipulacdo de

grandes volumes de dados, da drea de Bioinformatica, ainda seja exaustiva.
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4.3 Consideragoes do Capitulo

A definicao de padrdes, que representem a manipulac¢ao e o fluxo de dados, possibilita a
criacdo de sistemas que gerenciem workflows com base em estruturas semelhantes, facilitando a
modelagem e aumentando a possibilidade de migragao de uma plataforma para outra. Além disso,
conforme Nardi [NARQ9], essa definicdo faz com que cientistas de areas diferentes da computacdo
tenham mais tempo para suas pesquisas, ao invés de ocupa-los na construgao da infraestrutura
necessaria para testar suas teorias ou conceitos. Este capitulo apresentou os padrdes de dados e
alguns padrdes de controle de fluxo. Apesar disso, nenhum dos padrdes estudados atende
completamente a necessidade de areas como a Bioinformatica, na qual um grande volume de
informacdes é manipulado e encaminhado para processamento. Sdo informacgdes, muitas vezes,
semelhantes, podendo-se utilizar dessa semelhanca para otimizar o processamento e que
resultados preliminares podem auxiliar na definicdo e recalibragem dos préximos passos.
Definem-se, portanto, como caracteristicas para um padrao aplicado a areas como a

Bioinformatica:
e manipulagdo de multiplas instancias;
e visualizacdo dos dados fora do ambiente de workflow;
e troca de informagdes entre diferentes casos de workflow;
e passagem de dados para um recurso ou servico no ambiente operacional;
e passagem de dados do ambiente operacional para o sistema de workflow;
e transferéncia de dados por valor de um componente do workflow para outro;
e interpretacdo de uma pré-condicdo para a execucdo de uma tarefa;
e definicdo de uma pds-condicdo para a continuidade do processo;
e definicdo de fluxo com base em condicbes;
e manipulagdo de agrupamentos de dados;
e determinagdo da instanciacdo de um processo com base em resultados ja obtidos;

e determinacdo da continuidade de um processo com base em resultados ja

obtidos;

e determinacao da alteracdo de prioridade de uma execugcdo com base em

resultados ja obtidos;



77

Nesse contexto, a partir da analise dos padrdoes de dados e padrdoes de fluxos
apresentados neste capitulo, o P-MIA (Padrdao Multiplas Instancias Autoadaptdveis), desenvolvido
nesta Tese, atende as necessidades de areas com as caracteristicas ja definidas. A Tabela 2
apresenta os padrGes de dados, identificados como P e seu respectivo nimero, por exemplo, P4

(refere-se ao padrao de dados de nimero 4), comparados ao P-MIA.

Tabela 2 — Caracteristicas de um Padrao de Dados para Autoadaptagdo de Workflows Cientificos

Requisitos P4 P8 P14 P15 P16 P27/28 P35 P37 P40 P-MIA
Manipulagdo de multiplas instancias Vv - - - - - - - - Vv
Visualizagdo dos dados fora do ambiente - \" - - - - - - - \"
de workflow
Troca de informagdes entre diferentes - - Vv - - - - - - Vv
casos de workflow
Passagem de dados para um recurso ou - - - Vv - - - - - Vv
servico no ambiente operacional
Passagem de dados do ambiente - - - - Vv - - - - \"
operacional para o sistema de workflow
Transferéncia de dados por valor de um - - - - - \Y - - - Vv
componente do workflow para outro
Interpretagdo de uma pré-condigao para a - - - - - - Vv - - Vv
execugdo de uma tarefa
Definicdo de uma pods-condicdo para a - - - - - - - Vv - \"
continuidade do processo
Definigdo de fluxo com base em - - - - - - - - Vv Vv
condigdes
Manipulagdo de agrupamentos de dados - - - - - - - - - Vv
Determinagdo da instanciagdo de um - - - - - - - - - \"
processo com base em resultados ja
obtidos
Determinagdo da continuidade de um - - - - - - - - - Vv
processo com base em resultados ja
obtidos
Determinagdo da alteragdo de prioridade - - - - - - - - - \"
de uma execugao com base em resultados
ja obtidos

Assim, esse estudo serviu como subsidio para a definicdo do P-MIA a exemplo do padrao
definido por Nardi em [NARQ9]. Diferencia-se o padrao apresentado nesta Tese do definido por
Nardi pela utilizacdo de padrées de dados e ndo padrdes de controle de fluxo, pois o problema (de
Bioinformatica) estudado manipula grandes volumes de dados e, além disso, exige a adaptacao do
workflow em tempo de execucdo, a qual é realizada com base na analise de valores obtidos a
partir do processamento desses dados, na medida em que forem sendo produzidos. E importante
destacar que o padrdo definido por Nardi pode ser utilizado como base para o processamento em
paralelo do padrdo desenvolvido nesta Tese. O Capitulo 5 apresenta a formalizacdo do P-MIA. O
funcionamento do padrdo e os testes realizados sdo detalhados nos capitulos 6 e 7

respectivamente.
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5 FORMALIZACAO DO P-MIA: PADRAO MULTIPLAS INSTANCIAS AUTOADAPTAVEIS

Este capitulo contém a formalizacdo do Padrdao Multiplas Instancias Autoadaptaveis, sua
modelagem grafica por meio de redes de Petri coloridas, os padrdes de dados utilizados como

base para sua definicdo e como é realizada a manipulacdo dos dados pelo padrao.

5.1 Componentes do Padrao

Definigao 1: (Snapshot e Conjunto de Snapshots)

Seja S um conjunto ndo-vazio e finito de snapshots, produzidos por um simulador de
dindmica molecular para uma molécula de interesse (no caso, InhA). Seja's € S um snapshot e #S o

numero de snapshots de S.

Seja F: S - n, uma fungdo de mapeamento que mapeia cada snapshot s em um conjunto

Seja G S, 1<i<n,n<#S, um subconjunto de snapshots que satisfaz um critério de
similaridade, definido pela funcdo F(), onde n é o nimero de subconjuntos de S. F() € uma fungdo

de agrupamento que mapeia cada snapshot em um dos n conjuntos de snapshots.
Define-se, portanto:
° VseS 3C,1<i<n|seC.
. Vi,j,1<isn?M1<j<n,izj,GnNC=0.
. CGu..uC,=S.

o Ciig.

Comentdrio: A Figura 50 esquematiza a aplicacdo da funcao de similaridade sobre os snapshots e a

definicdo dos subconjuntos, a partir daqui denominados de grupos.
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Figura 50 — Divisdo de Snapshots em Grupos
Na Figura 50 verifica-se a existéncia de um conjunto de snapshots, definido por S, a
guantidade total desses snapshots é dada por #S. A funcdo de similaridade, responsavel pela
separagao dos grupos gerou Cl, C2, C3 e Cn. Nota-se que a quantidade de snapshots de cada

grupo nao é fixa, e que cada snapshot é mapeado para apenas 1 agrupamento.
Definigao 2: (Execugdo de Programa de Workflow Cientifico)

Um programa de Workflow Cientifico € um programa de computador P que tem como

entrada um conjunto de dados P.E e, como saida um conjunto de dados P.S.
Dadas 2 execucgdes distintas de P, P1 e P2:
. P1.E=P2.E > P1.S=P2S

Comentdrio: Execucdes de Programas de Workflows Cientificos precisam ser repetiveis. P.S

também é chamado de resultado da execugado.
Defini¢ao 3: (Lote de Execucdo de Programa de Workflow Cientifico)

Um lote L de execuc¢bes de P, programa de workflow cientifico, € um conjunto de m

execucoes independentes de P, podendo ser disparadas em conjunto, onde:

e Vij,1<ismA 1<jsm, m<#S,i#j P.E#P.E

° L.m é o numero de execugdes de Lem P
Lix € um dos x lotes de execucdo de um grupo, onde:

° x € a quantidade de lotesde C;, 1 <i<n,n<#S

° 1 <x <#C

Comentdrio: As execugdes de P, para um lote L, usam dados diferentes e podem ser executadas

em paralelo, caso haja recursos computacionais adequados. A quantidade total de lotes é
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determinada em tempo de execucgao, seguindo critérios pré-definidos como a quantidade minima
de snapshots a serem processados e o percentual de snapshots (amostragem) a serem

processados de um grupo.
Defini¢do 4: (Lote Residual)

Seja #L; o numero de snapshots de todos os lotes ja definidos para C, 1 <i<n, n < #S. Seja
#C; o numero de snapshot de C;.. Um lote Lr; de execugbes de P, programa de workflow cientifico, é

um lote residual de um grupo C; se:
o #C - #HLi = Lr; > #C; - #L; <> %)

Comentdrio: Lotes residuais sdo formados toda vez que for criado um lote a partir de um conjunto
de snapshots, desde que restem snapshots que nao facam parte dos lotes ja criados. Sobre esse
lote residual aplicam-se regras de criacao de novos lotes para o mesmo grupo, até que os critérios

estabelecidos de quantidade minima de snapshots e amostragem sejam atingidos.
Defini¢do 5: (Quantidade Minima de Snapshots e Amostragem)

Sejalj 1<i<n,n<#S,1<j<m, m<#C, um lote de execugdes de P, correspondendo ao

i-ésimo subconjunto de snapshots C..
Seja sy, 1 <k <n, n<#S, um snapshot individual.
Seja { 0 numero minimo de execug8es de P, para um lote L qualquer.

Seja o a quantidade, em percentual, de snapshots de um C, ou de um Lr;, a serem

envolvidos em execug¢des de P em um lote L; qualquer. Portanto:

° Para cada C;, criar um conjunto de lotes de execugao L, tal que:
o Em cada execucdode P, P.E = sy € C
@) #Lij ZZ

©) #LijZO'

Comentdrio: Os valores para quantidade minima e amostragem sdo determinados antes do inicio
da subdivisdo dos grupos em lotes. Esses valores sdo utilizados para definir quantos snapshots

compdem cada um dos lotes de um grupo.
Defini¢ao 6: (Status de Snapshot e Transicao Valida de Estados de Snapshots)

Seja St um atributo de s, onde St = {A — ativo; F — Processado; D — Descartado; P —

Prioridade Reduzida}
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Portanto:

. s.St=AvsSt=FvsSt=Dvs.St=P
° Se(s.St=A)—>sSt=F

° Se (s.St=A)>s.St=D

. Se (s.St=A) >s.S5t=P

. Se (s.St=P) > s.St=A

Comentdrio: Atributos de status dos snapshots, cujos valores sejam iguais a D ou F, significam que
os snapshots ndo serdo mais executados pelo Programa de Workflow Cientifico. A transicdo entre
possiveis valores do atributo status é encontrada na Figura 51, contendo o diagrama de transicao

de estados.

Snapshot Ativo

[Snaps hat Prioridade Reduzidaj

U

Snapshot Processado

4 Snapshot Descartado

Figura 51 — Diagrama de transicao de estados, identificando os status possiveis para
processamento dos snapshots

Defini¢cdo 7: (Arquivo ou Tabela de Acompanhamento do Processamento dos Snapshots)

Seja At um arquivo ou tabela que contenha todas as informacgdes dos snapshots. Seja #s o

numero que corresponda a identificacdo de um s. Portanto:
. <#s,C, Lj, St> e At,1<i<n,n<#S

Comentdrio: A definicdo de utilizacdo de arquivo ou tabela para o armazenamento das
informacdes depende da forma de implementacdo do modelo. Entretanto, as informacgbes sao

fundamentais para o funcionamento e andlise dos resultados.
Defini¢cdo 8: (Melhor Valor e Pior Valor)

Seja P.S.0;, 1<i<n,n<m, onde mé uma amostra de C, o resultado do processamento de
cada snapshot em um sistema de workflow cientifico. Seja MP.S o maior valor entre todos os P.S
gerados pela execucdo dos snapshots da amostra. Seja PP.S o pior valor entre todos os P.S gerados

pela execugao dos snapshots da amostra. Portanto:

. IMPScPS.oi| VPS.ocPS, MPS>PS.o
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° 3PP.ScP.S.0;| VPS.ocP.S;PP.S<PS.o
Definigao 9: (Andlise Horizontal e Vertical, e Andlise dos Resultados)

Seja AH, analise horizontal, a comparacdo dos diferentes resultados (P.S) dos lotes de um
grupo (Gi—> Lj, 1 <i<n,n<#S,1<j<m, m<#G). Seja AV, andlise vertical, a comparagdo dos

diferentes resultados (P.S) dos diferentes grupos de S (C;c S, 1<i<n,n<m).

Seja N o numero de snapshots (#s) ja processados de um lote (L;). Seja P.S o resultado do
processamento de um snapshot, apds a submissao em um programa de workflow cientifico. Seja
2PS.Lj1<i<sn, n<#S,1<j<m, m<#G, o somatdrio dos resultados dos snapshots de L apos
serem submetidos a execugdo em um programa de workflow cientifico. Seja #L;j a quantidade de
snapshots de um lote (L;j). Seja MP.S o melhor valor utilizado como parametro para analise dos
resultados, gerado por amostragem. Seja PP.S o pior valor utilizado como parametro para andlise

dos resultados, gerado por amostragem.
Seja x a média aritmética dos resultados (P.S) dos snapshots ja processados. Portanto:
° x=2PS.Li/N
Seja xMP a média aritmética dos resultados (P.S), entre MP.S e PP.S. Portanto:
e  xMP=3(MP.S,PP.S)/2

Seja xE a média aritmética estimada dos resultados ja obtidos com o processamento dos
snapshots do lote, no programa de workflow cientifico (P.S), e com os provaveis resultados dos
demais snapshots do lote, cuja quantidade é chamada de f (N - #L; = f). Para obter xE utiliza-se o
valor do desvio padrdo (a), dos diferentes P.S ja obtidos, por meio da Regra Empirica adaptada,
superestimando os valores de forma que se obtenha um resultado préximo do satisfatério.

Portanto:

. V xE, 3 XxE68 | XE68 = (68%f.(x-2a))
° V XxE, 3 xE95 | XE95 = (95%f.(x-3a))
° V xE, A xE99,7 | XE99,7 = (99,7%f.(x-4a))
° XE = (ZP.S.L; + XE68 + XE95 + xE99,7)/4#L;

A definicdo de status dos snapshots, a partir da analise dos resultados é feita da seguinte

forma:

o VPS|((P.S>x)A(P.S>xXE)) > St=A
o VP.S|((P.S>x)A(P.S<=xE)) > St=P
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. YV PS|((P.S<x)A(P.S<=xE))—>St=D

Comentdrio: (i) a interse¢do de snapshots que pertencem a XxE68 e xE95 e a XxE95 e xE99,7, deve ser
eliminada para o célculo da expressao; (ii) a analise dos resultados farda com que se tenha
alteracdo no status (St) dos snapshots (s); (iii) a regra empirica adaptada é apresentada no

Capitulo 6.
Defini¢do 10: (Arquivo ou Tabela com Resultados do Processamento dos Lotes)

Seja Atp um arquivo ou tabela que contenha todas as informacdes dos processamentos
dos lotes. Seja C;, o numero que corresponda a identificagdo de um C. Seja x; a média aritmética
de cada grupo, considerando os snapshots processados até o momento da analise. Seja xE; a
média aritmética estimada de cada grupo, considerando os snapshots processados até o momento
da andlise. Seja St; o status de cada grupo, considerando os snapshots processados até o momento

da andlise. Portanto:
° <G, X;, XE;, Sti> € Atp, 1<i<n,n<#S

Comentdrio: A definicdo de utilizagdo de arquivo ou tabela para o armazenamento das
informacdes depende da forma de implementacdo do modelo. Entretanto, as informagbes sao

fundamentais para o funcionamento e analise dos resultados.
Defini¢do 11: (P-MIA: Padrdao Multiplas Instancias Autoadaptaveis)

Formalmente, o P-MIA é uma tupla P_MIA =<C, L, s, P.S, MP.S, PP.S>, onde:

e C={Cy C,, ..., Cy} conjunto finito de grupos de snapshots;
e L={Ly Ly, ..., Ly} conjunto finito de lotes formados a partir de um grupo individual
de snapshots;
e s é o snapshot contido em um lote de um grupo
= scl|LcC
e P.S= {P.Sy, P.S,, ..., P.Su} conjunto finito de resultados do processamento de cada
um dos snapshots;
e MP.S é o melhor valor dentre todos os valores processados de uma amostra de
snapshots:
= MPScPS
e PP.S é o pior valor dentre todos os valores processados de uma amostra de

snapshots:



85

= PPScPS
e MP.S#PP.S

Comentdrio: A tupla é composta pelos principais componentes do padrdo. Caracteristicas
importantes como as funcdes utilizadas para definicdo de prioridade ndo sdo representadas na

tupla explicitamente, pois fazem parte do funcionamento.

5.2 P-MIA Modelado com Redes de Petri Coloridas

Com o objetivo de simular o funcionamento do modelo e de se ter uma representagao
grafica, o P-MIA foi modelado por meio de redes de Petri Coloridas, utilizando para isso a
ferramenta CPN Tools [CPN10], com a qual é possivel editar, analisar e simular Redes de Petri
coloridas. Com essa ferramenta pode-se fazer varias implementacdes de sistemas, desde uma
rede até um sistema completo. Um modelo inicial, representando o P-MIA em alto nivel pode ser
visualizado na Figura 52. Nessa figura, sdo representados, apenas, os grupos, a separacao desses
grupos em lotes e a execuc¢do dos snapshots, sem a preocupagdao com as andlises intermediarias
do modelo. Na Figura 52, existe apenas um conjunto de dados 1°(1,2,3,4). Nesse conjunto de
dados o primeiro valor esta representando a quantidade de grupos, ou seja, 1; o segundo valor
estd representando a quantidade de lotes, ou seja, 2; o terceiro e quarto valores sdao os lotes em

si, cujos valores 3 e 4 referem-se a quantidade de snapshots de cada um dos dois lotes.

(C=0) Movo
Grupo

BOOL

(C,L,5,aux)

INTRINTRINT®INT
if L=0 then (C,L,s,aux)
else (C,L,s5,aux)

1°(1,234) 1(1,2,3,4) (C>0,C-1,L,5,aux)

L. (C.L,s,aux) Processal
0 — | T
Inicio *1 Grupo

INTRINTRINTRINT

(true,C-1,L,5,aux) Processa

Subgrupo

BOOLXINTRINTRINTINT
if L<>0 andalso s>0 then
(C,L-1,5,aux) else
(C,L-1,aux,aux)

INTRINTRINTRINT

(C,L,5,aux)
Proc_snap

(C,L,s,aux) (c,L,s5,aux)
Analisa Proc
Snapshot
INTRINTRINTRINT
if s=0 then
if s>0 then (true,C,L,s,aux)
(C,L,5-1,aux) else else
(C,L,s,aux) (false,C,L,s,aux)

Figura 52 — P-MIA em alto nivel modelado com Redes de Petri Coloridas, utilizando a ferramenta
CPN Tools
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Com o objetivo de melhor representar o funcionamento do P-MIA, com as analises
intermediarias, a Figura 53 apresenta a modelagem em redes de Petri com maior nivel de
detalhamento, sem considerar dados externos como arquivos ou tabelas em bancos de dados.
Nessa representacdo, sdo feitas as andlises sobre os resultados obtidos, identificando as diferentes
possibilidades: Altera Prioridade, Finaliza Lote, Descarta Lote ou Mantém Prioridade. A transi¢ao
denominada “Armazena resultado — gera média”, da Figura 53 é a responsavel por fazer uma das
comunicacdes com o ambiente externo, buscando informacdes de resultados ja armazenados. A
partir do resultado (saida) obtido com esse processamento, as demais transicdes serao
executadas. Na Figura 53 se tem o conjunto de dados 1°(1,1,5), correspondendo a 1 grupo, 1 lote e
5 snapshots dentro desse lote. A modelagem apresentada nessa figura também foi feita com a

ferramenta CPN Tools [CPN10].
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Dispara (C.L.s) fnalisay  (CLs) | Analisa
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1°(1,1,5)
1'(1,1;5)

INTxINTxINI
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Grupo
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snapshot
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rioridadsg Lote (c.L.s,3) @ INTRINTXINT
NTXINT
L INTXINTXINTXINT (€.Ls)
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C,L,5,meadig]
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(C.Lsr)

(C.L,5,media)

INTXINTXINTXINT

Armazena
Resultado - gera media

Figura 53 — P-MIA detalhamento da analise do resultado modelado com Redes de Petri Coloridas,
utilizando a ferramenta CPN Tools

5.3 Padroes de Dados no P-MIA

O P-MIA utiliza, como base para sua elaboracdo, 10 padrdes de dados definidos por
Russel et al. em [RUS04, RUSO5]. Cada padrao, bem como sua utilizagdo, é detalhado nas préoximas

secoes.
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5.3.1 Padrdo 4. Dados de Multiplas Instancias

Considerando que uma das caracteristicas desse padrdo, ja apresentada anteriormente, é
gue uma tarefa seria designada como sendo tarefa de multiplas instancias quando, uma vez
habilitada, multiplas instancias poderiam ser iniciadas simultaneamente, o P-MIA utiliza esse
padrdo, uma vez que considera a possibilidade de execugGes de suas tarefas em paralelo. Assim,

varias tarefas estariam em execucdo, com diferentes instancias, ao mesmo tempo.

5.3.2 Padrdo 8. Dados de Ambiente

Esse padrdao considera que dados estejam em um ambiente externo, acessados pelos
componentes do workflow durante a execuc¢do. O P-MIA manipula a caracteristica desse padrao
quando considera o acesso a arquivos armazenados em estruturas de diretdrios no sistema
operacional ou a tabelas organizadas em bancos de dados. A principal utilizacdo desse padrao esta
no armazenamento dos resultados obtidos pelos snapshots para posterior analise das médias
geradas, com o objetivo de definir as proximas etapas de execucdo dos snapshots e a alteracdo ou

nao de seus status.

5.33 Padrao 14. Interag¢ao de Dados — Casos para Casos

Esse padrdo é utilizado pelo P-MIA ao considerar a possibilidade de acesso, por diferentes
casos de workflow (instancias em execucdo), de uma mesma informacdo por meio de uma
estrutura de armazenamento compartilhada. Dessa forma, diferentes casos em execugao do P-
MIA podem estar utilizando dados armazenados externamente ao programa de execucdo de

workflow cientifico para realizarem suas analises.

5.3.4 Padrdo 15. Interacdo de Dados — Tarefas para Ambiente Externo — Push-Oriented
Esse padrdo prevé a habilidade de uma tarefa iniciar a passagem de dados para um
recurso ou servico no ambiente operacional. Conforme definido pelo padrao existem duas
categorias principais que subsidiam a implementagdo desse tipo de interagao: (i) mecanismo de
integracdo explicito: onde o sistema de workflow prové construtores especificos para passagem de
dados ao ambiente externo; (ii) mecanismo de integracao implicito: onde a passagem dos dados
ocorre implicitamente dentro de implementacdes que fazem chamadas nos processos do
workflow e ndo sdo suportadas diretamente pelo ambiente. O P-MIA utiliza-se do mecanismo de
integracdo explicito, pois se sabe exatamente quais sdo os momentos em que é necessaria a
passagem de dados para o ambiente externo. Esses momentos sdo: obtencdo do resultado do
processamento de cada snapshot; alteracdo dos status dos snapshots e dos lotes de

processamento.
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5.35 Padrao 16. Interacao de Dados — Ambiente Externo para Tarefas — Pull-Oriented

Nesse padrao, uma tarefa de workflow requisita dados de recursos ou servigos de um
ambiente operacional. Pode envolver o acesso aos dados de um repositério, por exemplo, e é
principalmente essa a caracteristica utilizada pelo P-MIA, quando dados armazenados
externamente (resultados dos processamentos dos snapshots) necessitam ser acessados para que

se realizem as médias e se prossiga com as analises.

5.3.6 Padrdo 27. Transferéncia de Dados por Valor — Entrada

A habilidade de um componente do workflow receber dados de entrada por valor de
outro componente é outra caracteristica do P-MIA. Quando uma tarefa obtém um resultado de
saida e esse resultado deve ser encaminhado como entrada para outra tarefa, esse padrao é

utilizado.

5.3.7 Padrao 28. Transferéncia de Dados por Valor — Saida

A habilidade de um componente do workflow passar dados por valor para outro
componente é outra caracteristica do P-MIA, pois segue o0 mesmo principio da transferéncia de
dados por valor — entrada. Quando uma tarefa obtém um resultado de saida e esse resultado deve

ser encaminhado como entrada para outra tarefa, esse padrao é utilizado.

5.3.8 Padrao 35. Pré-condicdo para Tarefa — Valor de Dados

Pré-condicdes com base em dados podem ser especificadas por tarefas que definem sua
execucdo pela presengca de um determinado valor para o dado, especificado em tempo de
execucdo. Esse padrdo também é muito utilizado pelo P-MIA, pois a alteracdo dos status dos
snapshots e a execucdo das diferentes acdes: alteracdo de prioridades, descarte dos snapshots etc.

sdo definidas a partir do valor de dados.

5.3.9 Padrao 37. Pds-Condicdo para Tarefa — Valor de Dados

Pds-condicbes com base em dados podem ser especificadas por tarefas que definem sua
execugdo por valores de parametros especificos em tempo de execugdo. Da mesma forma que o

padrdo 35, esse padrao também é utilizado pelo P-MIA.

5.3.10 Padrao 40. Roteamento Baseado em Dados

A habilidade de alterar o fluxo dentro de um caso de workflow apds a analise de
expressdes baseadas em dados. Esse padrao serve como uma agregacao dos dois maiores padroes
de controle de fluxo que dependem de dados: (i) escolha exclusiva, onde o fluxo de controle é

passado para uma das muitas tarefas seguintes, dependendo da saida de uma decisdo ou do valor
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de uma expressao; (ii) escolha multipla, onde dependendo da saida de uma decisdo ou do valor de
uma expressdo, o fluxo de controle é passado para varias tarefas seguintes. O P-MIA utiliza-se
principalmente da escolha exclusiva, pois a analise dos resultados obtidos pode direcionar o fluxo

a diferentes caminhos.

5.3.11 Caracteristicas Especificas do P-MIA
Além dos padroes de dados definidos por Russel et al. [RUS04, RUSO5], o P-MIA também

possui outras caracteristicas. Sao elas:

° manipulagdao de agrupamentos de dados;

° determinacdo da instanciacdo de um processo com base em resultados j3a
obtidos;

° determinacdo da continuidade de um processo com base em resultados ja
obtidos;

° determinacdo da alteracdo da prioridade de execucdo com base em

resultados ja obtidos.

5.3.11.1 P-MIA 1: Manipulagdao de Agrupamentos de Dados

Essa caracteristica é utilizada toda vez que for necessario o processamento de um grande
volume de dados, agrupados conforme um critério de similaridade qualquer. Possui duas
possibilidades de funcionamento: (i) todo o grupo é submetido ao processamento; (ii) é realizada a
divisdo do grupo, em partes menores, antes da submissdo ao processamento. A Figura 54
apresenta a manipulacdo de grupos completos de dados e a Figura 55 apresenta a manipulacdo de
lotes menores criados a partir dos grupos. Tanto a representacao da Figura 54, quanto a da Figura

55 foram modeladas com redes de Petri coloridas, utilizando a ferramenta CPN Tools [CPN10].

C C C ’ C
O e S e o o ©

INT INT INT

Figura 54 — P-MIA: manipulacdo de agrupamento de dados — completo
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Figura 55 — P-MIA: manipulacdo de agrupamento de dados — em partes menores

5.3.11.2 P-MIA 2: Determinacdo da Instanciacdo de um Processo com Base em Resultados ja
Obtidos

Essa caracteristica, muito semelhante em sua esséncia ao padrao 40, definido por Russel
et al. [RUSO4, RUSO5], diferencia-se, principalmente, em sua aplicagdo. Os testes, para a definicao
pela instanciacdo de um processo ou ndo, sdo realizados antes de qualquer execucdo de tarefa do
workflow. Portanto, pode-se definir que as tarefas do workflow estariam encapsuladas e que sua
execucdo seria determinada por uma acdo externa. A Figura 56 esquematiza o funcionamento

dessa caracteristica, modelado por meio de redes de Petri coloridas.

=
RESUET.G/‘[

o
r

Cc [ =
—b- Realiza Testes @ B Procaessa Workflow

INT

Figura 56 — P-MIA: determinac¢do da instanciacdo de um processo com base em resultados ja
obtidos

5.3.11.3 P-MIA 3: Determinagdo da continuidade de um processo com base em resultados ja
obtidos

Essa caracteristica, também é muito semelhante ao padrao 40, definido por Russel et al.
[RUSO4, RUSO5]. A diferenca esta na aplicacdo direcionada, pois a determinacdo da continuidade

de um processo estd na determinacdo de continuidade de execucdo dos dados de um
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determinado lote. A andlise dos resultados e dos status dos dados de um lote é fundamental para
se inferir sobre a continuidade de um processo. Sua representacdo € a mesma de escolha

exclusiva.

5.3.11.4 P-MIA 4: Determinacdo da alteracdo da prioridade de execucdo com base em resultados
ja obtidos

Essa caracteristica utiliza-se da manipulacdo de informagdes que estdo no meio externo.
Seu ponto principal estad na alteracdo ou nao de atributos dos dados envolvidos no processo. Nao
existe, nesse caso, exclusdao ou descarte de dados a serem processados. O que se pode ter é um

atraso na execucdo. Os dados a serem alterados sdo definidos em tempo de execug¢do, com base

no processamento de resultados ja obtidos.

5.4 Considerag¢oes do Capitulo

Este capitulo apresentou a formalizacdo do padrdao desenvolvido nesta Tese: P-MIA:
Padrdao Multiplas Instancias Autoadaptaveis. Para a definicdo do padrado, utilizou-se como base
termos da formalizacao tradicional de redes de Petri, bem como a representagao grafica do P-MIA
em redes de Petri coloridas, desenvolvida por meio da ferramenta CPN-Tools [CPN10]. A vantagem
em se formalizar o padrdo estda na validagdo do modelo, identificando seus principais
componentes e na utilizacdo de uma linguagem com grande poder de expressdo [GUBO6]. Na
busca por facilitar a implementacdao do modelo, o Capitulo 6 oferece um detalhamento do
funcionamento do padrdo, exemplificando e apresentando as funcdes definidas, em especial, para

a analise dos resultados.

Este capitulo também apresentou os padrdes de dados, dos diferentes apresentados no
Capitulo 4, que subsidiaram o modelo aqui proposto, bem como o detalhamento de caracteristicas

especificas do P-MIA que n3o sdo encontradas em outros padrdes ja definidos na literatura.
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6 P-MIA: PADRAO MULTIPLAS INSTANCIAS AUTOADAPTAVEIS - UM PADRAO DE DADOS PARA
AUTOADAPTAGAO DE INSTANCIAS EM EXECUGCAO EM WORKFLOWS CIENTIFICOS

No Capitulo 3 foi apresentada a area de aplicagdo, na qual foram realizados os
experimentos, apresentados no Capitulo 7, sobre o padrdo desenvolvido nesta Tese. No Capitulo 3
também foi apresentada a atuacdo do LABIO e destaca-se, neste momento, o trabalho
desenvolvido por Karina Machado em [MACO07a], de um workflow cientifico para a modelagem do
processo de desenvolvimento de farmacos assistido por computador, utilizando receptor flexivel.
O funcionamento completo do workflow cientifico, desenvolvido por Karina Machado pode ser

encontrado em [MACO07a]. O fluxo pode ser visualizado na Figura 57.
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Figura 57 — Modelagem final do processo de desenvolvimento de farmacos assistido por
computador, desenvolvido por Karina Machado em [MACOQ7]

O workflow cientifico desenvolvido por Machado [MAC07a] é apresentado em maiores
detalhes nesta Tese por ser motivador de seu desenvolvimento. Considera-se o desenvolvimento
do workflow cientifico como um ganho consideravel de processamento, pois automatizou etapas
antes manuais, envolvendo a execucdo de diferentes sistemas. Apesar disso, existem algumas

etapas, no workflow desenvolvido por Machado, que demandam maior aten¢do. Conforme a

prépria autora:
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“Apesar dos experimentos realizados mostrarem que a sele¢do pela energia
se mostra eficiente, utilizando-se ligantes de uma mesma classe, ainda sdo
muitos snapshots que precisam ser utilizados (foram utilizados 1.000
snapshots durante os experimentos seletivos). Se utilizarmos tantos
snapshots em experimentos com milhares de ligantes, o tempo necessario
para terminar a execugdo dos experimentos é muito grande (se para um
ligante o tempo para executar o docking seletivo é em torno de 100 hs, se
forem utilizados 100 ligantes, ja sdo necessdrios 10.000 hs ou 417 dias de
processamento em um PC com uma configuragao semelhante aos PC LABIO

1 e PC LABIO 2 utilizados nos nossos experimentos).” [MAC07]
Karina refere-se as etapas envolvidas em torno da etapa Dados Seletivo, visualizada na
Figura 57, que inferiu ganho de processamento ao workflow, antes executado apenas de forma
exaustiva. Nessa etapa, a autora utiliza uma técnica de selecdo de snapshots baseada na energia
livre de ligacdo (FEB), podendo ser utilizada, apenas, apds um experimento exaustivo,
selecionando aqueles snapshots da macromolécula que resultaram nos melhores resultados de
docagem com determinado ligante. Esses snapshots sao utilizados para a docagem de outros
ligantes pertencentes a mesma classe que o primeiro. Karina também afirma que ha uma boa
possibilidade de se encontrar bons resultados sem a necessidade de executar o experimento,
considerando todos os snapshots da trajetéria de DM da proteina. Por consequéncia, define-se
que bons resultados obtidos por uma determinada amostragem de snapshots de um grupo,

considerando agrupamentos por similaridade, podem ser utilizados para a determinacdo da

autoadaptacao dos snapshots no fluxo.

O trabalho desenvolvido nesta Tese busca contribuir com a reducdo da quantidade de
experimentos a serem executados, via a definicdo de um padrao capaz de substituir as etapas que
envolvem o processamento de dados seletivos no workflow desenvolvido por Karina Machado
[MACO07a], de forma que nao exista a necessidade de execucdes exaustivas, tornando a selecdo de
snapshots uma etapa dinamica. A substituicdo de algumas etapas do workflow desenvolvido por

Karina pelo P-MIA é apresentada na Figura 58.
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Figura 58 — Inser¢do do P-MIA no workflow cientifico desenvolvido por Karina Machado em
[MACOQ7a], criado a partir da ferramenta Visual Architect, utilizando BPMN como notagao

A Figura 58 contém o mapeamento de um workflow cientifico, com base no workflow de
[MACO7a], modelado utilizando-se a notacdo denominada BPMN (Business Process Modeling
Notation) [OMGO09]. BPMN é uma notagdo visual para representacao de fluxos de processos que
pode ser mapeada para diversos formatos de execugdo. Proporciona as ferramentas o uso de uma
representacdo grafica padronizada, permitindo a divulgacdao dos processos de maneira uniforme,
facilitando o entendimento entre profissionais e cientistas. Neste momento, por apresentar uma
notacao mais proxima da utilizada por Karina Machado e por representar claramente os pontos de
decisdo, foi a escolhida. A ferramenta utilizada para o mapeamento é denominada Business

Process Visual Architect Modeler Edition®.

Na Figura 58 a etapa Executa P-MIA substituiu as seguintes etapas da Figura 57: Dados
Seletivo, Selec Snaps, Seta Contador e Atualiza Contador (quando utilizada para dados seletivos). O

funcionamento do P-MIA é apresentado em maiores detalhes nas préximas se¢ées deste capitulo.

O padrdo apresentado nesta Tese, apesar de substituir etapas do workflow cientifico
desenvolvido para a area de Bioinformatica, pesquisada pelo LABIO, busca atender a outras areas,

desde que possuam as seguintes caracteristicas:

e necessidade de manipulacdo de grandes volumes de dados;

! http://www.visual-paradigm.com/



96

e existéncia de dados com caracteristicas semelhantes, podendo ser agrupados por

alguma fungao de similaridade;

e existéncia de um resultado final apds o processamento de cada um dos dados, em
um sistema de workflow cientifico, representado por uma informa¢do numérica,

gue permita comparar a qualidade das execucdes entre si;

e existéncia de um parametro que possa ser considerado bom para a informacao

obtida com o processamento.

Para que o padrdao obtenha os resultados esperados é fundamental a utilizagdo de uma
funcdo de similaridade para a definicdo dos grupos de snapshots, que consiga agrupa-los
considerando suas caracteristicas, de forma que snapshots de um mesmo grupo tenham as

mesmas chances de obterem resultados bons ou ruins.

Este capitulo, portanto, apresenta o funcionamento do Padrao Mudltiplas Instancias
Autoadaptaveis (P-MIA), podendo ser implementado em aplicagcdes de diferentes areas, desde
gue possuam as caracteristicas ja definidas. O funcionamento do padrao é apresentado
considerando sua utilizagdo na darea de Bioinformatica, com o objetivo de direcionar o

entendimento.

6.1 Conceitos Fundamentais

Para que se entenda o comportamento do P-MIA, é importante o detalhamento de
algumas caracteristicas utilizadas pelo padrdo. A etapa preliminar de submissdo dos dados ao
Padrao Multiplas Instancias Autoadaptdveis prevé a separacao de todos os snapshots envolvidos
no processo, em grupos, por uma funcdo de similaridade. A Figura 59 esquematiza a aplicacdo da
func¢do de similaridade sobre os snapshots e a definicdo dos grupos. E importante destacar que
essa fungdo de similaridade ndo faz parte do escopo deste trabalho, sendo apenas utilizada para a
separacdo dos grupos, definidos como dados de entrada para o funcionamento do padrdo
proposto. Uma fungao de similaridade, direcionada a realidade da area de Bioinformatica, estd

sendo desenvolvida por Karina Machado em sua Tese de Doutorado.
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Na Figura 59 verifica-se a existéncia de um conjunto de snapshots, a esquerda da figura. A

funcdo de similaridade, responsavel pela separagdao dos grupos é representada pela seta e, a

direita da Figura 59, esta representada a geracdo de quatro grupos, com quantidades diferentes

de snapshots. Com a definicdao desses grupos, essas informagdes devem ser organizadas, podendo

ser armazenadas sob a forma de um arquivo ou tabela, desde que contenha as seguintes

informacdes:

Snapshot: identifica o nimero do snapshot ao qual as demais informacgdes se

referem;

Grupo: identifica o grupo ao qual o snapshot pertence;

Lote: identifica o lote ao qual o snapshot pertence (melhor detalhado nas

proximas secoes);

Status: identifica a situacdo sobre o processamento do snapshot, podendo

conter um dos seguintes valores:

o A —Ativo e aguardando pelo processamento

o F—Processamento Finalizado

o D — Descartado por resultado insatisfatério dos demais snapshots do

grupo;

o P —Prioridade do grupo ao qual o snapshot pertence foi alterada.
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A informacdo referente ao status de cada snapshot é fundamental para a determinacao
de sua execugao ou ndo. Considera-se, portanto, que apenas snapshots ativos sdao processados. As
informacgdes contidas no arquivo criado sdo utilizadas pelo padrdo quando da analise dos
resultados e da definicdo de prioridades e continuidade de processamento. A Tabela 3 exemplifica
a estrutura do arquivo/tabela criado com as informag&es definidas anteriormente, apds alguma
execucdo. Nessa tabela se tem trés snapshots, cada um de um grupo e de lotes diferentes. O
snapshot de numero 320 foi finalizado; o snapshot de nimero 1.457 foi descartado; e o snapshot

de numero 522 estd ativo, aguardando a execugao.

Tabela 3 — Estrutura do arquivo ou tabela com dados dos snapshots para acompanhamento e

processamento
Snapshot Grupo Lote Status
320 0 0 F
1457 1 2 D
522 0 1 A

O padrao também trabalha com os valores de varidveis, podendo ser definidos pelo
usuario, antes do inicio de sua execucdo, e sdo representadas na Figura 64 pelo identificador

“Referéncia”. Essas variaveis sao:

° Quantidade minima de snapshots a serem processados: o usuario fornece um
valor numérico, correspondendo a quantidade minima de snapshots que
devem ser processados para a formacdo de cada lote de um grupo. Caso esse
valor ndo seja fornecido, considera-se 50 como quantidade minima para
criacdo dos lotes, por ser possivel criar grupos cujos resultados possam ser
interpretados pelo padrao.

° Amostragem, em percentual, da quantidade de snapshots que formardo cada
lote: o usuario fornece um valor numeérico, correspondendo ao percentual do
total (ou residual) de snapshots do grupo que formara cada lote. Caso esse
valor ndo seja fornecido, considera-se 30% como percentual a ser utilizado
para a criacdo dos lotes por ser possivel criar grupos cujos resultados possam

ser interpretados pelo padrao.

Os valores definidos previamente para as varidveis quantidade minima e amostragem sao
utilizadas nos testes apresentados no Capitulo 7, comprovando sua viabilidade. O P-MIA prevé,

ainda, a separacao dos grupos definidos, por meio da fungado de similaridade, em lotes menores e
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a analise dos resultados obtidos, definindo a alteracdo dos status dos snapshots. Essas

caracteristicas também sao justificadas no Capitulo 7.

6.2 Separagao em Lotes

Os snapshots que estao separados em diferentes grupos, cuja separacao foi realizada pela
aplicacdo de uma funcdo de similaridade apropriada, devem ser subdivididos em lotes. Essa é uma
caracteristica importante do P-MIA. Esses lotes sdo utilizados como escopo para andlises
preliminares e intermedidrias dos resultados obtidos. E importante destacar que se pode ter uma
guantidade previamente desconhecida de lotes, pois essa quantidade é definida em tempo de
execucdo, tendo como base os valores de referéncia definidos inicialmente e que correspondem a
guantidade minima e a amostragem. A adocdo por lotes menores tem por base os testes
encontrados no Capitulo 7, que concluiu que a analise de quantidades menores de dados fornece
melhores resultados que a analise de um grupo como um todo. Além disso, leva-se em conta a
amostragem e a quantidade minima para que os lotes ndo sejam todos de um mesmo tamanho,

conferindo maior flexibilidade ao modelo.

Quando da criacdo dos lotes deve-se ter atencdo em relacdo ao numero de snapshots que

compde cada um, considerando as seguintes etapas:

1. Um lote é formado pela quantidade de snapshots que correspondam ao
percentual fornecido para amostragem; entretanto, caso essa quantidade
seja menor que a minima definida pelo usudrio, o lote serd criado com
guantidade igual a minima. Caso a quantidade total de snapshots do grupo
seja menor que a minima exigida, o lote serd criado com a quantidade total
de snapshots.

2. Os snapshots que ndo fizerem parte do primeiro lote formardao o que se
chama de lote residual. Esse lote residual poderda ser submetido ao
programa de workflow apds anadlise dos resultados, retornando ao

processamento definido no item (1).

Na Figura 60, por exemplo, pode-se observar a separagao dos grupos de snapshots, C1, C2
e C3 apresentados na Figura 59, em lotes. Considera-se, para a interpretacdo da figura, que o
percentual de amostragem definido pelo usuario seja 50% e que a quantidade minima de

snapshots a serem processadas por lote seja igual a 2.
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Figura 60 — Separagdo dos subgrupos em lotes e representagao dos resultados individuais de cada
snapshot e do lote como um todo

Na Figura 60, o grupo 1 (C1) possui trés snapshots. O primeiro lote (L11), nesse caso, sera
composto pela quantidade total de snapshots do grupo, pois 50% sobre 3 é igual a 1,5, que é
menor que a quantidade minima definida (2). Se for considerado um lote com 2 snapshots, o lote
residual ficaria com apenas 1 snapshot, também menor que a quantidade minima. Para a criacdo

dos lotes, em momento de execucao, segue-se o algoritmo recursivo da Figura 61.

O algoritmo da Figura 61 deve ser executado para cada um dos grupos, gerados a partir
de uma func¢do de similaridade, e é importante destacar que a amostragem e a quantidade minima
de snapshots a serem executados permanecem constantes, ndo sendo alterados apds a definigao

preliminar.

Definicio Lote (total_snapshost_grupo, amostragem, gquantidade minima)
inicio
Se ((amostragem * total snapshots_grupo) < quantidade minima) entao
lote € guantidade minima
Sendo lote € amostragem;
Se ((total_ snapshosts_grupo - lote) < guantidade minima) entao

lote € total_snapshosts_grupo

<conjuntos de comandos>

Se ((total snapshosts_grupo - lote) >= quantidade minima) entdo

Definig¢io_lote (total snapshosts_grupo - lote, amostragem, quantidade minima)

Figura 61 — Algoritmo para definicao dos lotes em momento de execugao
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As tabelas da Figura 62 demonstram trés diferentes testes de mesa realizados com o

algoritmo da Figura 61, com valores mais abrangentes, diferentes dos definidos para andlise da

Figura 60, considerando-se, sempre, a mesma quantidade total de snapshots e alterando, apenas,

a amostragem e a quantidade minima para processamento. Na Figura 62, os nomes das colunas

das tabelas referem-se a:

Teste: representa cada teste de mesa realizado;

Execucdo: representa cada lote criado;

Amostragem: percentual utilizado para a criagdo dos diferentes lotes de um
grupo;

Quantidade_minima: quantidade minima de snapshots utilizados para a
criacdo dos diferentes lotes de um grupo;

Total_snapshots_grupo: quantidade total de snapshots que compdem o
grupo;

Lote: quantidade de snapshots que formaram o lote, seguindo o algoritmo da

Figura 61.

Teste | Execucdo Amostragem quantidade_minima total_snapshots_grupo lote
1 1 40% 30 100 40
1 2 40% 30 60 30
1 3 40% 30 30 30

Teste | Execucdo Amostragem Quantidade_minima Total_snapshots_grupo Lote
2 1 70% 30 100 70
2 2 70% 30 30 30

Teste | Execucéo Amostragem Quantidade_minima Total_snapshots_grupo Lote
3 1 40% 40 100 40
3 2 40% 40 60 60

Figura 62 — Testes de mesa realizados sobre o algoritmo Definicdo_Lote

Os testes de mesa, da Figura 62, realizados a partir do algoritmo da Figura 61, podem ser

detalhados da seguinte forma:

No primeiro teste de mesa a quantidade total de snapshots do grupo é
dividida em trés lotes para execucdo. O primeiro lote possui a quantidade de
snapshots definido pelo percentual de amostragem, pois 40% de 100 é igual a
40, maior que a quantidade minima (30) definida. No segundo lote, a

quantidade de snapshots é igual a quantidade minima, pois 40% de 70
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snapshots (lote residual) é igual a 28, menor que o minimo definido, e esse é o
mesmo principio para a definigao da quantidade do terceiro lote.

° No segundo teste a quantidade total de snapshots do grupo é dividida em dois
lotes. A quantidade de snapshots do primeiro lote é igual ao percentual da
amostragem (70), pois € maior que a quantidade minima (30), restando um
lote residual com a mesma quantidade exigida como minima, sendo o
formador do segundo lote.

° No terceiro teste a quantidade total de snapshots do grupo é dividida,
também, em dois lotes. O primeiro lote possui a quantidade minima exigida
para processamento (40), que é a mesma definida pelo percentual (40). O
segundo lote, entretanto, possui valor maior que o definido pelo percentual e
maior que a quantidade minima. Isso acontece, pois o cdlculo de 40% dos 60
snapshots resulta em 24 snapshots, menor que a quantidade minima. Assim,
esse lote deveria ser formado pela quantidade minima, ou seja, 40 snapshots,
restando apenas 20 para o lote residual. Nesse caso, como a quantidade
restante € menor que a minima definida, todos os demais snapshots fazem

parte do mesmo lote.

As etapas executadas pelo algoritmo para a obteng¢do dos resultados dos testes de mesa
da Figura 62 sdo detalhados na Figura 63, com os indicadores sendo formados pela sequéncia de
numeros obtidas por meio da concatena¢do dos valores de Teste e Execugdo, da Figura 61,

formando Teste.Execugdo.

Definigdo_Lote (total snapshost_grupo, amostragem, quantidade minima)
inicio
Se ((amostragem * total snapshots_grupo) < gquantidade minima) entéo
lote € quantidade minima ) 1.2,1.3,2.2,3.2
Sendo lote € Emostragem; sy (8 0 R

Se ((total_ snapshosts_grupo - lote) < gquantidade minima) ent&o

lote € total snapshosts grupo )| 3.2

<conjuntos de comandos>

Se ((total snapshosts grupo - lote) >= guantidade minima) entao

Definicdo_lote(total snapshosts_grupo — lote, amostragem, quantidade minima)
Fim.

Figura 63 — Algoritmo para definicdo dos lotes de execucdao com identificacdo da realizacdo dos
testes de mesa
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6.3 Resultados e Prioridades

ApOds a separacdo dos snapshots de cada grupo em lotes, inicia-se a execuc¢do individual,
como instancia do processo, de cada snapshot em um programa de um workflow cientifico. A

Figura 64 esquematiza a execucdo desses snapshots.

Referéncia =

Espago comum de memdria

n,

Execugio

Programa de Workflow Cientifico

Agrupados

Figura 64 — Execucdo de snapshots de um grupo

Na Figura 64, (a), (b) e (c) sdo snapshots de um mesmo lote. O snapshot (a) é submetido a
execuc¢do no programa de workflow cientifico. Como resultado dessa execucdo obtém-se um valor
de saida, chamado de “Resultado Execug¢do”. Esse valor, numérico, é armazenado em um espaco
comum de memdria, assim chamado por ser externo ao programa de workflow. Esse espaco
comum de memdria pode ser um arquivo, armazenado em estrutura de diretérios do Sistema
Operacional, ou uma tabela em um Banco de Dados. Para a andlise desse valor, duas outras
informacgdes sdo necessarias e devem ser definidas pelo usuario, ou geradas pelo sistema por meio
da execucdo de snapshots por amostragem, também representados na Figura 64 pelo

identificador “Referéncia”, sao elas: Melhor valor e Pior valor.

Essas informagdes formam um intervalo [melhor_valor, pior_valor] que é utilizado para a
defini¢do de prioridades de cada um dos snapshots. E importante destacar que, para a aplicacdo
estudada, considera-se como resultado do processamento de cada um dos snapshots o FEB, cujo
resultado quanto mais negativo melhor. Devido a isso, o melhor valor é o inicio do intervalo e o
pior valor o final do intervalo. Como exemplo, pode-se considerar o intervalo [-24, 5],
considerando -24 como melhor valor e 5 como pior valor. Os resultados que se aproximarem ou
forem menores que o melhor valor serdo, portanto, os snapshots com maior probabilidade de

sucesso. Busca-se processar a maior quantidade possivel de snapshots, cujos resultados sejam
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proximos do melhor valor fornecido pelo usuario. Na Figura 60 encontram-se informacdes

referentes a resultados apds a andlise dos snapshots:

. R1’, R1”, R1"”, R2’, R2”, R3’, R4’, R4” que correspondem ao resultado final
individual do processamento de cada snapshot;
° R11, R21, R31, R41 que correspondem ao resultado médio, obtido por meio

de uma funcgao especifica, de cada um dos primeiros lotes de cada grupo.

As letras A e B da Figura 60 correspondem a possibilidade da analise dos resultados ser

realizada nos dois sentidos:

. Horizontalmente (B), analisando o resultado de cada um dos snapshots de
cada lote e a possibilidade de continuidade de processamento dos demais
lotes de um mesmo grupo, comparando-o com o resultado médio obtido
pelos demais snapshots do lote ao qual ele pertence;

° Verticalmente (A), comparando o resultado médio do processamento de um

lote de um grupo com os demais lotes de outros grupos.

O algoritmo utilizado para andlise dos resultados é apresentado na Figura 65.

calculo_resultado (numero, total resultado, resultado_snapshot, total lote, melhor valor, pior valor)
inicio
numero ++;
total_resultado € total_resultado + resultado_snapshot;
se (media(total_resultado,numero} e media(total_resultado,numero,(total_lote — numero) ,grupo,lote)) <
media(melhor valor,pior valor)) entéo
aumenta prioridade_grupo();/* probabilidade de bom resultado, pois considera-se bons resultados
valores gquanto mais negativo melhor;*/
sendo se (media(total resultado,numero) e media(total_resultado,numero, (total lote —numero), grupo, lote)) >
media(melhor_valor,pior_valor)) enté&o
descarta grupo();// probabilidade de resultado ruim, pois valores estdo piores que a média definida;
sendo diminui_prioridade grupo(); // o valor estd ruim, mas ainda nio pode-se descartar os snapshots

fim.

Figura 65 — Algoritmo calculo médio do resultado e defini¢cdo prioridade

Para que seja possivel analisar os resultados obtidos, utiliza-se, conforme apresentado na
Figura 65, o cdlculo do valor médio, obtido com o processamento dos snapshots do grupo em um

lote, e devem ser considerados os seguintes parametros:

° numero: é a quantidade de snapshots ja processados do lote;
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. total resultado: é o valor total, obtido com o somatdério de todos os
resultados individuais dos snapshots do grupo;

. resultado_snapshot: é o valor final de processamento do snapshot em
questao;

° total_lote: é a quantidade total de snapshots do lote;

. melhor_valor: valor que serve como indicativo para o processamento,
considerando esse como o melhor valor a ser atingido;

° pior_valor: valor que serve como indicativo para o processamento,

considerando esse como o pior valor a ser atingido;

No algoritmo da Figura 65 visualiza-se, ainda, a existéncia da funcdo media() com trés

assinaturas diferentes:

° media (total_resultado, numero): retorna o valor médio, considerando-se o
somatorio de todos os resultados obtidos por snapshots ja processados do
lote e a quantidade de snapshots ja processados. Por exemplo, considera-se
os seguintes valores:

e total_resultado =-100

e numero =25

Calcula-se a média amostral [DEV06], considerando a Equag¢do apresentada

em (1).
Saxi = Tt (1)

Ao se aplicar a fun¢do de média amostral, apresentada na Equagao (1), com os

valores ja definidos tem-se a Equacgao (2):

Sai= 52 )

Portanto a Equacao (3):
Yxi= —4 (3)

° media(melhor_valor, pior_valor): retorna o ponto médio entre os dois valores
fornecidos, ou obtidos por meio de processamento amostral, servindo como
base para a analise do resultado do lote. Consideram-se os seguintes valores
exemplo para o célculo da média aritmética, definida na Equacdo (1), cujos

resultados sdo apresentados nas Equacdes (4) e (5):
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e melhor valor: -10,8
e piorvalor:-9,2

—10,8+ —9,2

i = 22 @

2

Yxi= —10 (5)

media(total_resultado, numero, (total_lote — numero), grupo, lote): retorna a
média amostral estimada, considerando os snapshots que ainda ndo foram
processados. A expressdo (total lote — numero) fornece a quantidade de
snapshots que ainda restam para serem processados e as informacgdes
referentes a grupo e lote sdo utilizadas para que se calcule o desvio padrao,
resgatando os valores individuais de cada um dos snapshots ja processados.
Se for considerado o valor exemplo obtido com o cdlculo da média na
Equacdo (3), -4 esta muito distante do melhor valor gerado na Equacao (5), -
10. Além dos valores exemplo ja definidos, define-se também que total_lote é
igual a 35. Portanto, apesar disso, como ainda se tem 10 snapshots a serem
processados, considerando que 25 ja foram executados, ndo se pode,
simplesmente, inferir que o grupo ndo atingird um resultado razodvel se
continuar seu processamento. O que se faz é verificar se o grupo tem a
probabilidade de atingir e, se possivel, obter um resultado médio melhor que

o valor médio obtido entre o melhor e o pior valores.

Além da média aritmética simples, é interessante que se utilize o desvio
padrdo para analise dos dados. Assim, o desvio padrdao é utilizado para a
definicdo da média amostral estimada, assim chamada nesse trabalho.
Conforme Larson e Farber em [LARO9], a Regra Empirica, utilizada para andlise
dos dados por meio da utilizagdo do desvio padrdao, apresenta as

caracteristicas a seguir:

e aproximadamente 68% dos dados esta dentro de um desvio padrao
em relacdo a média;

e aproximadamente 95% dos dados estd dentro de dois desvios
padrdo em relagao a média;

e aproximadamente 99,7% dos dados esta dentro de trés desvios

padrdao em relacdo a média.
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Dessa forma, a Figura 66 esquematiza as caracteristicas ja definidas pela regra

empirica, com base em [LAR09].

Até 1 desvio padrao

99,7 % com até 3 desvios padrao

Figura 66 — Regra empirica, com base em [LARQ9]
Considerando, entdo, a regra empirica e a analise dos desvios padrao para
estimar a média dos snapshots faltantes, chega-se a aplicacdo da prépria

regra, obtendo o valor médio, conforme Equacao (6):

Yisgxi+
((68%F * (m — 5) + (68%F * (m +5)))
2
+
(((95%f — 68%f) * (m = (s * 2))) + ((95%f — 68%f) * (m + (s * 2))))
2
+

((99,7%f = 95%) + (m = (5 +3))) + ((99,7%F — 95%f) * (m + (5 *3)))))

in= 2
t

(6)

Os valores utilizados na Equacgao (6) compreendem:

e f=quantidade de snapshots que nao foram processados ainda;

e m = média ja obtida com os snapshots processados;

e s = desvio padrdo amostral, pelo processamento da populacdo do
grupo ndo estar concluida;

e t = quantidade total de snapshots, independente da quantidade ja
processada;

e n=quantidade de snapshots ja processados;

Ao se aplicar a Equacdo (6), obtém-se um valor muito préximo da prépria

média ja gerada, uma vez que sdo considerados os valores de desvio padrao e
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média aritmética da prépria amostra. A Tabela 4 exemplifica, com dados reais,

a aplicacdo da Equacao (6).

Tabela 4—- Exemplos da aplicacdo da Equacao definida em (6)

Média Desvio Padrao Snapshots Processados Snapshots Faltantes Média Estimada

-9,97 0,19 10 40 -9,95
-10,00 0,24 15 35 -9,98
-10,03 0,23 25 25 -10,01
-10,16 0,37 30 20 -10,15
-10,22 0,38 35 15 -10,21
-10,27 0,39 40 10 -10,26
-10,32 0,40 45 5 -10,32

Ao se selecionar a primeira linha da Tabela 4 para melhor detalhar a aplicagao

da Equacdo (6) se tem a geracdo dos resultados apresentados na Equacao (7):

_ ((68%40 (9,97 — 0,19)) + (68%40 * (—9,97 + 0,19)))
B 2

=-2713

_ ((((95%40) — (68%40)) * (—9,97 — (0,19 * 2))) + ((95%40) — (68%40)) * (—9,97 + (0,19 * 2)))
N 2

=-107,70

_ (((99,7%40) — (95%40)) * (—9,97 — (0,19 * 3))) + ((99,7%40) — (95%40)) * (—9,97 + (0,19 * 3)))

2

= —18,75

Portanto:

in _ Xitgxi+(=271,3) + (=107,70) + (—18,75)
t

. (=99,73) + (=271,3) + (=107,70) + (—18,75)
Z’” = 50

= -9,95

(7)

A diferenca entre a média aritmética (-9,97) e a média estimada (-9,95) é

minima. Isso se deve ao fato de se estar utilizando a regra empirica, que

apresenta a probabilidade de distribuicdo exata entre os valores formadores

da média. Para a realidade em questdo, quando se deseja analisar a

probabilidade de se encontrar snapshots que obtenham um bom resultado, a
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regra empirica ndo deve ser aplicada na sua forma original. Uma adaptacao foi

feita para que sejam superestimados os melhores valores. Assim, a regra

empirica, aplicada neste trabalho para a geracdo da média estimada,

apresenta a estrutura conforme definida pela Equacao (8).

> xi=

Thaxi+
((68%f = (m — (s * 2)) + (68%f * (m +5)))
2

+
((95%f — 68%f) * (m — (s % 3))) + ((95%F — 68%f) * (m + (s * 2))))
2
+
((99,7%f — 95%f) * (m = (s + 4))) + ((99,7%F — 95%) * (m + (s + 3)))))
2
t

(8)

A principal alteracdo da regra utilizada neste trabalho, para a regra empirica

original, esta em superestimar a probabilidade de bons resultados. Assim:

aproximadamente 68% dos snapshots com resultados piores
(superiores nesse caso) a média estdao dentro de um desvio padrado
em relacdo a média, mas 68% dos snapshots, cujos resultados sejam
melhores que a média (menores nesse caso) estdo dentro de dois
desvios em relacdo a média;

aproximadamente 95% dos snapshots com resultados piores
(superiores nesse caso) a média estdo dentro de dois desvios
padrdo em relagdo a média, mas 95% dos snapshots, cujos
resultados sejam melhores que a média (menores nesse caso) estdo
dentro de trés desvios em relacdao a média;

aproximadamente 99,7% dos snapshots com resultados piores
(superiores nesse caso) a média estdo dentro de trés desvios
padrdo em relacdo a média, mas 99,7% dos snapshots, cujos
resultados sejam melhores que a média (menores nesse caso) estdo

dentro de quatro desvios em relacdo a média.

A Figura 67 esquematiza as caracteristicas da regra empirica adaptada, a qual

é utilizada para o cdlculo da média estimada, com base na regra empirica

original [LAR09].
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Figura 67 — Regra empirica adaptada
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A Tabela 5 exemplifica a aplicacdo da Equacédo (8), que utiliza a regra empirica

adaptada para a obtencdao da média estimada.

Tabela 5 — Exemplos de resultados apds aplicacdo da Equacdo definida em (8)

Média Desvio Padrao Snapshots Processados Snapshots Faltantes Média Estimada
-9,97 0,19 10 40 -10,02
-10,00 0,24 15 35 -10,07
-10,03 0,23 25 25 -10,07
-10,16 0,37 30 20 -10,22
-10,22 0,38 35 15 -10,26
-10,27 0,39 40 10 -10,30
-10,32 0,40 45 5 -10,34

Ao se selecionar a primeira linha da Tabela 5 para melhor detalhar a

aplicacdo da Equacdo (8) se tem a geragdao dos resultados apresentados na

Equacdo (9):

_ ((68%40 * (=9,97 — (0,19 * 2))) + (68%40 * (—9,97 + 0,19)))

2

=-273,9

((((95%40) — (68%40)) * (—9,97 — (0,19 * 3))) + ((95%40) — (68%40)) * (—9,97 + (0,19 * 2)))

2

= —108,74
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_ (((99,7%40) — (95%40)) * (=9,97 — (0,19 * 4))) + ((99,7%40) — (95%40)) * (9,97 + (0,19 * 3)))
B 2

= —18,93

Portanto:

in X xi+(=273,9) + (—108,74) + (—18,93)
t

in _(=99,73) + (=273,9) + (=108,74) + (—18,93)
B 50

= -10,02
(9)

A média estimada é utilizada em conjunto com a média aritmética da amostra
para definir a mudanca de status dos snapshots do grupo. Portanto, busca-se
que o valor gerado seja melhor em relagdo a média definida pelo intervalo
[melhor_valor, pior_valor], pois seu resultado serd utilizado para a defini¢do

do descarte ou nao de snapshots.

Na Figura 65 as func¢des: aumenta_prioridade_grupo() e diminui_prioridade _grupo() sdo
responsaveis, respectivamente, por aumentar e diminuir a prioridade do grupo ao qual o lote
pertence, com base no resultado médio obtido pelo processamento dos snapshots. A funcao
descarta_grupo() é responsdvel por descartar os snapshots do grupo, que ainda ndo foram

processados.

O valor obtido em (9), -10,02, é melhor que o valor médio obtido na Equacgdo (5).
Portanto, considera-se, para esse caso, que o grupo tem chances de atingir um valor aceitavel.
Entretanto, a média amostral do grupo (-9,97) é pior que o valor médio obtido na Equacdo (5).
Assim os snapshots restantes desse grupo terdo sua prioridade diminuida. Essa andlise deve ser
feita para todos os grupos, verificando a possibilidade de que o processamento ndo seja realizado
com todos os snapshots, o que reduz, consideravelmente, o tempo de execugdo total. E

importante destacar que algumas condi¢cdes devem ser satisfeitas para a aplicacdo do algoritmo:

1. o cdlculo da média estimada sera realizado quando ja tiverem sido
processados 20% ou mais snapshots do grupo;
2. para o cdlculo da média estimada, utiliza-se a regra empirica

adaptada, definida na Equacao (8);
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3. a prioridade dos snapshots de um grupo serd mantida se sua média
aritmética e sua média estimada forem melhores que a média entre
o melhor e pior valores;

4, a prioridade dos snapshots de um grupo sera reduzida se sua média
aritmética for pior que a média entre o melhor e pior valores.

5. os demais snapshots de um grupo ndo serdo processados se a média
aritmética e a média estimada, geradas até o momento da analise,

forem piores que a média entre o melhor e pior valores.

Quando o processamento estiver sendo realizado em paralelo, ou seja, mais de um grupo
em processamento ao mesmo tempo, a prioridade de processamento dos lotes e snapshots de
um grupo também pode ser alterada. Para que isso seja possivel, a cada média calculada deve ser
armazenada a informacdo em uma estrutura de arquivos/tabelas com a estrutura definida
conforme Tabela 6. A Tabela 6 também apresenta alguns valores que serdo utilizados para

exemplificar a alteragao de status de um grupo.

Tabela 6 — Estrutura de arquivo ou tabela com resultados do processamento dos lotes

Cluster Média Média Status
Estimada
0 -10,22 -10,31 A
1 -9,70 -9,86 D
2 -9,96 -10,03 P

Na Tabela 6, o valor correspondente a Média é o valor médio obtido entre todos os
valores médios dos lotes ja processados. Assim, a cada nova média aritmética obtida com o
processamento de um lote, esse valor deve ser atualizado. O valor correspondente a Média
Estimada segue o mesmo principio: a cada nova média estimada obtida com o processamento de
um lote, esse valor deve ser atualizado. O Status refere-se ao status do grupo como um todo. Um
grupo com status igual a P é aquele grupo que possui a menor prioridade para processamento, ou
seja, o grupo que apresenta os piores valores em média. Um grupo com Status igual a D é aquele
grupo, cujos valores médios para média e média estimada sdo piores que o valor utilizado como
parametro. Esse grupo foi descartado e seus snapshots nao serdao processados. Um grupo com
Status igual a A é um grupo que estd aguardando o processamento e serd processado,
considerando os valores obtidos pelos demais, seguindo uma ordem de prioridade, que vai do
melhor valor ao pior valor. Cabe ressaltar que os status desses grupos estdo sujeitos a alteracdes,

uma vez que esses valores sao atualizados e analisados a cada nova média gerada.
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A diferenca quando se considera status dos snapshots e status do grupo esta na
continuidade ou ndo de processamento de outros lotes. Se for considerado status de snapshots

dentro de um lote apds a analise da média e da média estimada para o lote, define-se:

. que os demais snapshots do lote serao descartados: isso significa que se passa
para o processamento de outro lote e que os demais snapshots ndo serdo
processados.

. gue os demais snapshots do lote terdo sua prioridade reduzida: isso significa
gue se passa para o processamento de outro lote, mas antes de finalizar o

grupo os snapshots que foram deixados para tras serdao processados.

Se for considerado status de grupo apds a analise da média e da média estimada, define-

se:

° gue os demais lotes do grupo serdo descartados: isso significa que se passa
para o processamento de outro grupo e que todos os snapshots dos lotes
restantes ndo serdo processados.

° gue os demais lotes do grupo terdo sua prioridade reduzida: isso significa que
se passa para o processamento de lotes de outro grupo, mas antes de finalizar
todo o processamento e reconsiderando a analise das médias, os lotes de

snapshots que foram deixados para tras serao processados.

6.4 Consideragoes do Capitulo

O Padrao Multiplas Instancias Autoadaptdveis (P-MIA), cujo funcionamento foi
apresentado neste capitulo, busca substituir as etapas envolvidas no processamento denominado
como Dados Seletivo no workflow desenvolvido por Karina Machado [MACO07a], de forma que ndo
exista a necessidade de execucbes exaustivas, tornando a selecdo de snapshots uma etapa
dindmica. Dessa forma, com o P-MIA, é possivel que se analise os resultados obtidos pelos
snapshots em tempo de execucdo e que se defina se snapshots do mesmo lote, ou do mesmo
grupo, continuardo sendo executados e com qual prioridade, fornecendo ao padrao caracteristicas
de autoadaptacdo de instancias, sem a interferéncia do usudrio durante a execucdo. Estudos sobre
adaptacao e autoadaptacdo que serviram de referéncia para esta Tese podem ser encontrados em

[HUBO7] e em [HUBOQ9].

O capitulo apresentou os algoritmos utilizados para a separacdo dos grupos em lotes

menores, bem como as fung¢des utilizadas para o cdlculo da média aritmética e da média estimada,



114

cujos resultados sao utilizados pelo padrdo para a definicdo das préximas etapas de execugdo.
Quanto a funcao utilizada para a média estimada, foi adaptada a Regra Empirica, definida sobre

valores do desvio padrao, valor fundamental para a andlise dos resultados.

No Capitulo 7, testes sdo apresentados, validando os algoritmos e as fun¢des definidas.
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7 P-MIA: TESTES EXPERIMENTAIS

Para a validacdo do funcionamento do P-MIA, apresentado no Capitulo 6, testes foram
realizados com grupos, aqui também chamados de clusters, criados por Karina Machado, fazendo
parte de pesquisas para sua Tese de Doutorado, a qual compreende a definicdo de uma funcdo de
similaridade especifica para a realidade de estudo do LABIO. A ferramenta utilizada por Karina foi
o PTRAJ que, conforme [MAC07a]:

“é um programa utilizado para processar e analisar conjuntos de
coordenadas 3D lidas de uma série de arquivos de coordenadas de entrada.
Para cada conjunto de coordenadas lido, uma sequéncia de agGes pode ser
executada (em uma ordem que deve ser especificada) de acordo com
configuragGes pré-estabelecidas”.

Sao utilizados, nos testes desta Tese, grupos formados por dois dos algoritmos utilizados
por Karina por meio do PTRAJ: hierarchical e means (k-means) [JAI99]. A aplicacdo de cada um dos
algoritmos gerou 6 clusters, considerando os mesmos dados de entrada. Como para este trabalho
a funcdo de similaridade n3o é o foco parte-se, portanto, dos clusters ja definidos para a aplicacao
do padrdo. Os testes aqui apresentados foram realizados com dois ligantes: PIF [OLI0O4] e NADH

[DES95].

Os testes experimentais foram realizados seguindo o processo de experimentagao
sugerido por Host et al. [HOS00] e apresentado na Figura 68, [JUN10]. As prdximas secoes
apresentam o protocolo de experimento utilizado neste trabalho, bem como o detalhamento dos

testes realizados.
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Figura 68 — Protocolo do Experimento

A motiva¢do do experimento é avaliar os resultados obtidos com o P-MIA a partir dos

valores gerados apds a execucdo com snapshots reais. Para tanto se define que:

O objeto de estudo é o resultado obtido por snapshots individuais apds serem

submetidos ao processamento em um sistema de workflow.

O propdsito do experimento é avaliar se o P-MIA pode ser utilizado pela area de
Bioinformatica, buscando a redugdo da quantidade total de snapshots a serem
processados e garantindo que os snapshots que apresentariam os melhores

resultados de processamento, continuariam sendo executados.

O foco principal dos experimentos realizados é o desempenho do P-MIA quanto ao
ganho obtido apds a finalizacdo de todas as execugdes. Considera-se ganho como
a quantidade de snapshots que ndo foram processados, identificados
dinamicamente, sem a interferéncia do usudrio, a possibilidade desses
experimentos serem realizados em paralelo e a manutencdo de resultados

promissores.

O experimento é executado no contexto de Bioinformdtica, mais especificamente
relacionado a docagem molecular, trabalhando com dois ligantes: PIF e NADH,

guando executados sobre a enzima InhA.
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Portanto, os testes experimentais sao realizados com o objetivo de se submeter dados

reais ao P-MIA, identificando o ganho obtido.

7.2 Planejamento

O experimento é focado em analisar o funcionamento e o desempenho do P-MIA quanto
ao ganho obtido apds o término das execucdes, por isso é classificado como in silico. A utilizacdo
de dados reais, no contexto experimental, conforme Junior em [JUN10], permite que outros
pesquisadores possam reproduzir o experimento em questdo, avaliar e sugerir melhorias ao

padrao.

7.2.1 Formula¢do das Hipéteses

Para que os experimentos sejam avaliados coerentemente, deve-se saber como e o qué
se quer formalmente avaliar. Assim, é necessario que se formule hipdteses, buscando analisar e

validar o padrdo proposto:
o Hipdtese Nula: A utilizacdo do P-MIA nao resulta em ganhos.
e Hipdtese Alternativa: A utilizacdo do P-MIA resulta em ganhos.

Considera-se ganho como a execu¢dao de uma quantidade menor de experimentos, a
possibilidade desses experimentos serem realizados em paralelo e a manutencdo de resultados

promissores.

7.2.2 Selecdo das Variaveis

Dentre as variaveis utilizadas esta o resultado do processamento de cada snapshot, o FEB.
O FEB é utilizado, em conjunto com resultados de outros snapshots de um mesmo lote e de um
mesmo grupo, para que se obtenha as varidveis média e média estimada, as quais subsidiam a
definicdo de continuidade ou ndo do processamento. Além dessas, também sdo utilizados valores
para amostragem e quantidade minima de snapshots para serem processados, bem como, valores

correspondentes ao melhor e pior valores.

7.2.3 Amostra

Os snapshots utilizados para execucdao dos experimentos apresentados nesta Tese sdo
dos ligantes PIF e NADH. Snapshots de outros ligantes poderiam ter sido escolhidos, pois a
amostra, em si, ndo define o funcionamento do padrdo, o qual pode ser aplicado a qualquer
conjunto de dados. Da mesma forma, foram utilizados grupos formados pelos algoritmos

Hierarchical e K-Means, gerados por meio do programa PTRAJ. A diferenca de utilizacdo de
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algoritmos seria representativa se fosse utilizada uma funcao de similaridade especifica para a

realidade de estudo, como a sendo proposto por Karina Machado em sua Tese de Doutorado.

7.2.4 Esboco do Experimento

Foram definidos valores para amostragem e quantidade minima de snapshots para a
geracdo dos lotes a partir dos grupos, previamente criados por uma funcdo de similaridade
qualquer. Apds, com os resultados de FEB obtidos com o processamento de cada um dos
snapshots que compdem os grupos, foram geradas médias e médias estimadas, subsidiando as

analises realizadas.

7.2.5 Instrumentacao
Os dados foram obtidos por meio de processamentos exaustivos realizados no LABIO. Os
snapshots separados em grupos foram obtidos por meio de diferentes testes realizados por Karina

Machado para sua Tese de Doutorado.

7.3 Operagao
A preparagao dos dados, para os experimentos, foi realizada associando-se os valores de

FEB obtidos a seus respectivos snapshots, dentro de diferentes lotes, de diferentes grupos.

7.3.1 Execucao
Apds a separacao dos snapshots em lotes e a associacdo dos resultados de FEB obtidos, os
experimentos com o P-MIA validaram as fung¢des definidas: média e média estimada para a

determinacdo de continuidade ou ndo do processamento.

Os testes com os diferentes algoritmos buscam subsidiar a definicdo das regras ja

apresentadas e validar as seguintes questdes:

° Grupos menores produzem resultados melhores que grupos maiores?
° Quanto antes for iniciada a analise, maior é o ganho de processamento?
° A funcdo de similaridade aplicada estd diretamente relacionada ao ganho

obtido apds a execugao do padrao?

As proximas secdes apresentam o detalhamento dos testes realizados. A etapa de analise
e interpretacao, da Figura 68, é apresentada em cada teste realizado. A etapa de apresentagdo e
empacotamento, da Figura 68, ndo é realizada, pela caracteristica da aplicacdo e as conclusdes

obtidas estdo no final deste capitulo.
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7.3.2 Testes Experimentais com o Ligante PIF

Antes da realiza¢do dos testes, algumas informacgdes foram definidas. Sao elas:

° Informacgdes necessarias para a geracdo dos lotes para processamento que
sdo criados a partir dos clusters: quantidade minima de snapshots a serem
processados e amostragem (valor em percentual);

° InformacgBes necessarias para a andlise dos resultados: melhor valor e pior

valor (intervalo que sera considerado para a analise dos resultados).
Define-se, portanto, para a realizagdo dos testes com o ligante PIF os seguintes valores:

° Quantidade minima de snapshots para processamento por lote: 50
° Amostragem: 30%
) Melhor valor: -10,8

° Pior valor: -9,2

O intervalo gerado pelos valores fornecidos para [melhor valor, pior valor] é [-10,8; -9,2],
com valor médio igual a -10. Esses valores foram obtidos por amostragem, executando-se 2
snapshots de cada grupo, de forma aleatdria. O resultado desse processamento é apresentado na

Tabela 7.

Tabela 7 — Resultado do Processamento de dois (2) snapshots de cada cluster para obter o melhor
e pior valores

snapshot | Cluster FEB
13 0 -10,08
93 0 -9,46
2719 1 -9,23
2990 1 -10,8
430 2 -9,53
460 2 -9,7
208 3 -10,03
219 3 -10,31
945 4 -10,27
1099 4 -9,95
1807 5 -9,34
1906 5 -9,2

7.3.2.1 Separagao em Lotes

A Tabela 8 apresenta a quantidade de snapshots que compdem cada um dos

grupos, gerados a partir do algoritmo k-Means. A Tabela 9 apresenta a definicdo dos lotes de
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processamento de um dos clusters (cluster 0), seguindo o algoritmo da Figura 63. Os demais lotes
sdo encontrados no Apéndice A. Para a definicdo dos lotes considerou-se, conforme ja definido,

amostragem de 30% e quantidade minima para processamento de 50 snapshots.

Tabela 8 — Quantidade de snapshots em cada cluster, gerados pelo algoritmo means

Cluster Quantidade
Cluster_0 144
Cluster_1 552
Cluster_2 484
Cluster_3 140
Cluster_4 529
Cluster_5 1193

Nota-se, na Tabela 9, que o lote 5 ficou maior que os lotes 2, 3 e 4. Isso se deve ao fato da
amostragem definida resultar em quantidade menor que a quantidade minina de snapshots

exigida para processamento e ao lote residual final ficar com menos snapshots que o minimo

definido.
Tabela 9 — Lotes para processamento do cluster 1
Cluster Lote Quantidade de Snapshots do Lote
Snapshots
1 0 166 1595 1596 1597 1613 1619 1681 1692 1698 1714 1715 1716 1717

1726 1732 1768 1836 1837 1852 2018 2073 2108 2123 2152 2158
2159 2162 2164 2166 2167 2168 2223 2227 2233 2235 2237 2239
2241 2242 2244 2249 2250 2251 2254 2255 2256 2257 2258 2259
2260 2264 2265 2266 2267 2268 2300 2405 2407 2408 2410 2411
2413 2414 2429 2440 2441 2451 2455 2458 2459 2504 2515 2522
2543 2545 2546 2549 2550 2551 2552 2556 2557 2558 2559 2565
2568 2571 2572 2577 2580 2582 2583 2585 2586 2588 2589 2590
2591 2592 2593 2594 2595 2596 2598 2599 2600 2602 2603 2604
2605 2607 2608 2609 2610 2613 2614 2615 2617 2618 2619 2620
2621 2622 2623 2624 2625 2626 2627 2628 2629 2630 2631 2632
2633 2634 2635 2637 2638 2639 2640 2641 2642 2643 2644 2645
2646 2647 2648 2649 2650 2652 2653 2654 2655 2656 2657 2658
2659 2660 2661 2662 2663 2664 2666 2667 2668 2669

1 1 116 2670 2671 2672 2673 2674 2676 2677 2678 2679 2680 2681 2682
2683 2690 2691 2692 2693 2694 2695 2696 2697 2703 2704 2705
2706 2707 2708 2709 2712 2713 2714 2715 2716 2717 2718 2719
2720 2721 2722 2723 2725 2726 2727 2728 2729 2730 2731 2732
2733 2734 2735 2736 2737 2738 2739 2740 2741 2743 2744 2745
2746 2747 2748 2749 2750 2751 2753 2754 2755 2756 2757 2758
2759 2760 2761 2762 2763 2764 2765 2766 2767 2768 2769 2770
27712772 2774 2775 2776 2777 2778 2779 2780 2781 2782 2783
2784 2785 2786 2787 2788 2789 2790 2791 2792 2793 2794 2795
2796 2797 2798 2799 2801 2802 2803 2804

1 2 81 2805 2806 2807 2808 2809 2810 2811 2812 2813 2814 2815 2816
2817 2818 2819 2820 2821 2822 2823 2824 2825 2826 2827 2828
2829 2830 2831 2832 2833 2834 2835 2836 2837 2838 2839 2840
2841 2842 2843 2844 2845 2846 2847 2848 2849 2850 2851 2852
2853 2854 2855 2856 2857 2858 2859 2860 2861 2862 2863 2864
2865 2866 2867 2868 2869 2870 2871 2872 2873 2874 2875 2876
2877 2878 2879 2880 2881 2882 2884 2885 2886

1 3 57 2887 2888 2889 2890 2891 2892 2893 2894 2895 2896 2897 2898
2899 2900 2901 2902 2903 2904 2905 2906 2907 2908 2909 2910
2911 2912 2913 2914 2915 2916 2917 2919 2920 2921 2922 2923
2924 2925 2926 2927 2928 2929 2930 2931 2932 2933 2934 2935
2936 2937 2938 2939 2940 2941 2942 2943 2944
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1 4 50 2945 2946 2947 2948 2949 2950 2951 2952 2953 2954 2955 2956
2957 2958 2959 2960 2961 2962 2963 2964 2965 2966 2967 2968
2969 2970 2971 2975 2976 2978 2979 2980 2984 2985 2986 2988
2989 2990 2993 2994 2995 2996 2998 2999 3000 3001 3002 3003
3004 3005

1 5 82 3006 3007 3008 3009 3010 3011 3012 3013 3014 3015 3016 3017
3018 3019 3020 3021 3022 3023 3024 3025 3026 3027 3028 3030
3031 3032 3033 3034 3035 3036 3037 3038 3039 3040 3041 3042
3043 3044 3045 3046 3047 3048 3049 3050 3051 3052 3053 3054
3056 3057 3058 3059 3060 3061 3062 3063 3064 3065 3066 3068
3069 3070 3071 3072 3073 3074 3075 3076 3077 3086 3088 3090
3091 3092 3093 3094 3095 3096 3097 3098 3099 3100

7.3.2.2 Resultados Obtidos

Apds a separacao dos snapshots do cluster 1 em lotes inicia-se a execucdo individual,
como instancia do processo, de cada um dos snapshots. A Tabela 10 apresenta 3 snapshots ja
processados, os resultados individuais de processamento obtidos e os préximos snapshots a serem

processados.

Tabela 10 — Snapshots ja processados e snapshots aguardando o processamento

Snapshot Cluster Lote Status Resultado
1595 1 0 F -9,96
1596 1 0 F -9,45
1597 1 0 F -9,9
1613 1 0 A
1619 1 0 A
1681 1 0 A

Conforme especificado no Capitulo 6, os valores possiveis para o status dos snapshots
sdo: A (Ativo); F (Finalizado); D (Descartado); P (Prioridade Alterada — diminuida). Para um lote
com 166 snapshots, o processamento de 3 snapshots ndao permite a realizacdo de muitas analises,

dessa forma, processam-se mais snapshots antes que seja possivel se inferir algumas conclusdes.

Testes foram realizados, com quantidades diferentes de snapshots, buscando identificar
qual seria o percentual a ser utilizado para definicdo de continuidade ou descarte do lote. E
importante destacar que a definicdo de alteracdo de prioridade e descarte deve ser analisada,
conforme ja mencionado, com base na média aritmética dos valores obtidos e na média estimada.
As Tabelas 11, 12, 13, 14 e 15 apresentam as analises realizadas. Para o correto entendimento das
informacdes contidas nas tabelas as colunas referem-se a: (i) lote de cada cluster: identificado por
C_L; (ii) quantidade total de snapshots do lote: identificado por Quant; (iii) média aritmética dos
snapshots do lote até o momento da andlise: identificado por M20%, M30%, M50%, M70% e
M80%; (iv) média estimada dos snapshots restantes até o momento da analise: identificado por

E20%, E30%, E50%, E70% e E80%; (v) quantidade de snapshots processados até o momento da
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analise: identificado por Proc; (vi) quantidade total de snapshots processados: identificado por
ProcFinal; e (vii) quantidade de snapshots que ndo precisaram ser processados: identificados por

Ganho.

Uma caracteristica em comum nas Tabelas 11, 12, 13, 14 e 15 é a presenca de
sombreamentos. Os sombreamentos a direita das colunas que estdo sendo analisadas significam

que os snapshots em questdao ndo foram processados.

Tabela 11 — Analise dos resultados com 20% dos snapshots processados

CcL Quant M20% E20% Proc M30% E30% Proc M50% E50% Proc M70% E70% Proc M80% E80% Proc :i.:acl Ganho
CO_LO 50 -10,0 -10,0 10 -10,0 -10,1 5 -10,0 -10,07 15 -10,22 -10,3 5 -10,27 -10,30 40 50 0
co_L1 94 -10,5 10,7 19 -10,5 | -10,55 9 -10,3 | -10,39 19 410,24 | -10,3 19 -10,18 -10,20 75 94 0
C1_LO 166 -10,0 -10,1 33 -10,1 -10,19 17 -10,0 -10,06 33 -9,86 -9,9 33 116 50
Cl L1 116 -9,19 -9,64 23 23 93
Cl_L2 81 -9,80 -9,86 16 16 65
C1_L3 57 -9,78 -9,82 11 11 46
Cl_L4 50 -9,74 -9,90 10 10 40
C1_L5 82 -9,91 -9,95 16 16 66
C2_Lo 145 -10,10 | -10,20 29 -10,12 | -10,23 16 -10,01 | -10,07 28 -9,96 -10,03 29 -9,96 -9,99 14 116 29
C2_L1 102 -9,87 -9,95 20 20 82
C2_L2 71 -10,01 -10,05 14 -10,04 -10,07 7 -10,04 -10,10 14 -10,03 -10,10 15 -10,06 -10,11 7 71 0
213 50 9,63 | -10,22 10 9,77 | -10,06 5 9,74 | -10,02 10 9,83 9,97 10 35 15
C2_L4 50 -9,92 -10,01 10 -9,93 -10,01 5 -9,94 -10,00 10 -9,95 -9,98 10 35 15
C2_15 66 -10,00 | -10,07 13 -10,05 | -10,17 6 10,02 | -10,09 14 9,99 | -10,01 13 9,98 -10,03 7 66 0
C3_L0 50 -9,98 -10,09 10 -10,02 -10,09 5 -10,05 -10,11 10 -10,05 -10,09 10 -10,05 -10,07 5 50 0
C3_L1 90 -10,10 -10,17 18 -10,11 -10,17 9 -10,12 -10,17 18 -10,12 -10,15 18 -10,11 -10,13 9 90 0
c4_10 159 -10,02 | -10,19 32 -10,08 | -10,22 48 410,11 | -10,23 32 410,11 | -10,13 31 -10,10 10,12 16 159 0
C4_L1 111 -9,97 -10,05 22 -9,99 -10,03 11 33 78
C4_L2 78 -9,71 -9,83 16 16 62
C4_L3 54 -9,70 -9,84 11 11 43
C4_L4 50 -10,11 -10,27 10 -10,06 | -10,19 5 -10,07 | -10,14 10 -10,00 | -10,05 10 -9,98 -10,01 5 50 0
C4_L5 77 -9,77 -9,84 15 15 62
C5_LO 356 -9,95 -10,00 71 -9,89 -9,95 36 107 249
C5_L1 251 -9,69 -9,80 50 50 201
C5_L2 176 -10,17 -10,29 35 -10,10 -10,23 18 -10,15 -10,24 35 -10,13 -10,18 35 -10,13 -10,18 18 176 0
C5_L3 123 -10,16 | -10,32 25 -10,19 | -10,30 12 -10,14 | -10,27 24 -10,09 | -10,13 25 -10,10 -10,10 12 123 0
C5_L4 86 -9,67 -9,78 17 17 69
C5_LS 60 -9,50 -9,57 12 12 48
C5_L6 50 -9,59 -9,65 10 10 40
C5_L7 91 -9,71 -9,82 18 18 73

Ganho de Processamento — snapshots 1426
Ganho de Processamento — percentual 47%

Na Tabela 11, a analise dos resultados da média aritmética e da média estimada comecou
quando 20% dos snapshots foram processados. Essa andlise deve ser refeita para os lotes que,
guando analisados em 20% de processamento, continuaram com snapshots com status de Ativo,
ou Prioridade Reduzida. Os lotes, cujos snapshots passaram a ter status de Descartado ndo serao

mais analisados. Esse status é definido quando os valores de média e média estimada, ambos, sdo
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piores que o valor médio utilizado como parametro. Um exemplo pode ser visualizado na Tabela
11, no cluster 1, Lote 1 (C1_L1), quando a média possui valor igual a -9,19 e a média estimada igual
a -9,64 (valor médio igual a -10). Aos snapshots que apresentam essa caracteristica, apds esse

ponto de analise, foi conferido o sombreamento nas tabelas, sem resultado numérico na célula.

Tabela 12 — Analise dos resultados com 30% dos snapshots processados

CcL Quant | M20% | E20% Proc | M30% | E30% Proc | M50% | E50% Proc | M70% | E70% Proc | M80% | E80% Proc :i::cl Ganho
C0_LO 50 -10,0 -10,0 10 -10,0 -10,1 15 | -10,03 | -10,07 15| -10,22 | -10,26 5| -10,27 | -10,30 40 50 0
Co_L1 94 | -105| -10,7 19| -105| -106 28 | -10,31 | -10,39 19 | -10,24 | -10,31 19 | -10,18 | -10,20 75 94 0
C1_LO 166 -10,0 -10,1 33 -10,1 -10,2 50 -9,97 | -10,06 33 -9,86 -9,94 33 116 50
C1 L1 116 -9,19 -9,64 23 -9,40 -9,81 35 35 81
C1_L2 81 -9,80 -9,86 16 -9,73 -9,79 24 24 57
C1.L3 57 -9,78 -9,82 11 -9,84 -9,91 17 17 40
Cl_L4 50 -9,74 -9,90 10 -9,81 -9,92 15 15 35
C1_L5 82 -9,91 -9,95 16 -9,93 | -10,07 25| -10,00 | -10,07 16 | -10,02 [ -10,01 16 | -10,02 | -10,10 9 82 0
C2_L0 145 | -10,10 | -10,20 29 | -10,12 | -10,23 44 | -10,01 | -10,07 28| -9,96 | -10,03 29| -99 | -999 14 145 0
C2_L1 102 -9,87 -9,95 20 -9,84 -9,96 31 31 71
C2_L2 71| -10,01 | -10,05 14 | -10,04 | -10,07 21| -10,04 | -10,10 14 | -10,03 | -10,10 15 | -10,06 | -10,11 7 71 0
C2_L3 50 -9,63 | -10,22 10 -9,77 | -10,06 15 -9,74 | -10,02 10 -9,83 -9,97 10 35 15
C2_L4 50 -9,92 | -10,01 10 -9,93 | -10,01 15 -9,94 | -10,00 10 -9,95 -9,98 10 35 15
C2_L5 66 | -10,00 | -10,07 13 | -10,05 | -10,17 20 | -10,02 | -10,09 14 | -9,99 | -10,01 13| -9,98 | -10,03 7 66 0
C3_LO 50 -9,98 | -10,09 10 | -10,02 | -10,09 15| -10,05 | -10,11 10 | -10,05 [ -10,09 10 [ -10,05 | -10,07 5 50 0
C3_L1 90 | -10,10 | -10,17 18 | -10,11 | -10,17 27| -10,12 | -10,17 18 | -10,12 | -10,15 18 | -10,11 | -10,13 9 90 0
C4_LO 159 | -10,02 | -10,19 32 | -10,08 | -10,22 48 | -10,11 | -10,23 32| -10,11 | -10,13 31| -10,10 | -10,12 16 159 0
C4_L1 111 -9,97 | -10,05 22 -9,99 | -10,03 33 33 78
C4_L2 78 -9,71 -9,83 16 -9,72 -9,74 23 23 55
C4_L3 54 -9,70 -9,84 11 -9,75 -9,80 16 16 38
c4_L4a 50 | -10,11 | -10,27 10 | -10,06 | -10,19 15 | -10,07 | -10,14 10 | -10,00 | -10,05 10| -9,98 | -10,01 5 50 0
C4_L5 77 -9,77 -9,84 15 -9,80 -9,87 23 23 54
C5_L0 356 -9,95 | -10,00 71 -9,89 -9,95 107 107 249
C5_L1 251 -9,69 -9,80 50 -9,79 -9,85 75 75 176
C5_L2 176 | -10,17 | -10,29 35| -10,10 | -10,23 53 | -10,15 | -10,24 35| -10,13 | -10,18 35| -10,13 | -10,18 18 176 0
C5_13 123 | -10,16 | -10,32 25 | -10,19 | -10,30 37 | -10,14 | -10,27 24| -10,09 | -10,13 25 | -10,10 -10,10 12 123 0
C5_L4 86 -9,67 -9,78 17 -9,67 -9,80 26 26 60
C5_L5 60 -9,50 -9,57 12 -9,56 -9,62 18 18 42
C5_L6 50 -9,59 -9,65 10 -9,63 -9,70 15 15 35
C5_L7 91 =971 -9,82 18 -9,73 -9,79 27 27 64

Ganho de Processamento - snapshots 1215
Ganho de Processamento - percentual 40%

Iniciando a analise, conforme apresentado na Tabela 11, com 20% de processamento,
obtém-se um ganho para os dados analisados de 47%, ou seja, 1426 snapshots de um total de
3042 ndo foram processados, considerando-se a média aritmética e a média estimada. Uma
caracteristica interessante do modelo, que pode ser comprovada por meio da Tabela 11 nas linhas
correspondentes ao Cluster 2, Lotes 3 e 4 (C2_L3, C2_L4) é que a média dos lotes (-9,63 e -9,92) é
pior que a média que estd sendo utilizada como parametro (-10,0). Apesar disso, os snapshots
continuaram sendo processados, com prioridade reduzida, pois as médias estimadas dos lotes sdo

maiores que a média utilizada como parametro (-10,22 e -10,01). Snapshots desses lotes somente
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deixam de ser processados quando ja tiver sido executado 70% de cada um dos lotes. Nesse

ponto, as médias estimadas tornam-se piores que a média utilizada como parametro (-9,97 e -

9,98).
Tabela 13 — Analise dos resultados com 50% dos snapshots processados

C_L Quant M20% | E20% | Proc | M30% | E30% | Proc | M50% | E50% | Proc | M70% | E70% | Proc | M80% | E80% Proc :i'::l Ganho
Co_LO 50 -10,0 -10,0 10 -10,0 -10,1 15 -10,0 -10,1 25 -10,2 -10,3 5| -10,27 | -10,30 40 50 0
Co_L1 94 -10,5 -10,7 19 -10,5 -10,6 28 -10,3 -10,4 47 | -10,24 -10,3 19 | -10,18 | -10,20 75 94 0
C1_10 166 | -100 | -10,1 33| -101| -10,2 50| -100]| -101 83| -9,86 9,9 33 116 50
Cl L1 116 -9,19 -9,64 23 -9,40 -9,81 B5) -9,50 -9,78 58 58 58
Cl L2 81 -9,80 | -9,86 16 9,73 | -9,79 24 -9,7 -9,7 41 41 40
Cl.L3 57 -9,78 -9,82 11 -9,84 -9,91 17 -9,85 -9,92 29 29 28
Cl L4 50 -9,74 -9,90 10 -9,81 =992 15 -9,78 -9,89 25 25 25
C1_L5 82| -991| -995 16 | -9,93 | -10,07 25 | -10,00 | -10,07 41| -10,02 | -10,01 9| -10,02 | -10,10 9 82 0
C2_L0 145 | -10,10 | -10,20 29 | -10,12 | -10,23 44 | -10,01 | -10,07 73 -9,96 | -10,03 29 -9,96 -9,99 14 145 0
Cc2_L1 102 -9,87 [ -9,95 20 -9,84 | -9,96 31 -9,81 | -9,87 51 51 51
C2_L2 71| -10,01 | -10,05 14 | -10,04 | -10,07 21 | -10,04 | -10,10 36 | -10,03 | -10,10 15| -10,06 | -10,11 7 71 0
C2 L3 50 -9,63 | -10,22 10 -9,77 | -10,06 15 -9,74 | -10,02 25 -9,83 | -9,97 10 35 15
C2 14 50| -9,92 | -10,01 10 | -9,93 | -10,01 15 | -9,94 | -10,00 25| -995| -9,98 10 35 15
C2_L5 66 | -10,00 | -10,07 13 | -10,05 | -10,17 20 | -10,02 | -10,09 33 -9,99 | -10,01 13 -9,98 | -10,03 7 66 0
C3_10 50| -9,98 | -10,09 10 | -10,02 | -10,09 15 | -10,05 | -10,11 25 | -10,05 | -10,09 10 | -10,05 | -10,07 5 50 0
C3_L1 90 | -10,10 | -10,17 18 | -10,11 | -10,17 27 | -10,12 | -10,17 45| -10,12 | -10,15 18 | -10,11 | -10,13 9 90 0
C4_L0 159 | -10,02 | -10,19 32 | -10,08 | -10,22 48 | -10,11 | -10,23 80 | -10,11 | -10,13 31| -10,10 | -10,12 16 159 0
C4_L1 111 -9,97 | -10,05 22 -9,99 | -10,03 33 -9,87 -9,99 56 56 55
Ca_L2 78 =971 -9,83 16 9,72 -9,74 23 -9,74 -9,79 39 39 39
c4_13 54| -970| -9,84 11| -975| -9,80 16| -975| -9,82 27 27 27
Ca_L4 50 | -10,11 | -10,27 10 | -10,06 | -10,19 15 | -10,07 | -10,14 25 | -10,00 | -10,05 10 -9,98 | -10,01 5 50 0
C4_L5 77 -9,77 | -9,84 15 -9,80 | -9,87 23 -9,84 | -9,97 39 39 38
C5_L0 356 -9,95 | -10,00 71 -9,89 -9,95 107 -9,86 -9,93 178 178 178
C5_L1 251 -9,69 [ -9,80 50 9,79 | -9,85 75 -9,68 | -9,78 126 126 125
C5_12 176 | -10,17 | -10,29 35 | -10,10 | -10,23 53 | -10,15 | -10,24 88 | -10,13 | -10,18 35 | -10,13 | -10,18 18 176 0
C5_L3 123 | -10,16 | -10,32 25 | -10,19 | -10,30 37 | -10,14 | -10,27 62 | -10,09 | -10,13 25| -10,10 | -10,10 12 123 0
C5_L4 86 -9,67 -9,78 17 -9,67 -9,80 26 -9,71 -9,78 43 43 43
C5_L5 60 -9,50 -9,57 12 -9,56 -9,62 18 -9,55 -9,60 30 30 30
C5_L6 50 -9,59 | -9,65 10 -9,63 | -9,70 15 -9,63 | -9,69 25 25 25
C5_L7 91 -9,71 -9,82 18 -9,73 -9,79 27 -9,67 -9,80 46 46 45
Ganho de Processamento - snapshots 887

Ganho de Processamento - percentual

29%

Na Tabela 12, as andlises comecaram a ser feitas quando 30% do total de snapshots de

cada lote estavam processados. Assim, os cdlculos de média aritmética e média estimada foram

realizados, considerando os snapshots executados. Ao se confrontar a Tabela 11 com a Tabela 12,

verifica-se que o Lote 5 do Cluster 1 apresenta diferencas consideraveis de acdo. Na Tabela 11, os

demais snapshots desse lote, apds o processamento de 20%, foram descartados, pois a média

aritmética (-9,91) e a média estimada (-9,95) sdo piores que o valor médio utilizado como

parametro (-10,0). J4 na Tabela 12, quando a andlise foi iniciada apds 30% do processamento do

lote concluido, os demais snapshots sdao processados, com baixa prioridade, mas processados, pois

o valor da média aritmética (-9,93) é pior que o valor utilizado como parametro, mas a média
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estimada (-10,07) possui valor melhor. Os demais lotes seguiram a mesma tendéncia identificada
na Tabela 11. Com a andlise iniciando com 30% do processamento concluido, obtém-se um ganho

de 40% dos snapshots, ou seja, 1215 snapshots, dos 3042, ndo foram processados.

Na Tabela 13 a andlise dos resultados foi iniciada apds ter sido concluido o
processamento de 50% do total de snapshots do lote. Nao se evidencia mudangas da estratégia de
execuc¢ao dos snapshots quando analisados em 50% (Tabela 13) ou analisados em 30% (Tabela 12).
Como a andlise foi postergada, o ganho de processamento, nesse caso, € menor. Quando se inicia
a analise para inferir sobre os status dos snapshots com 50% de processamento concluido, obtém-

se um ganho de 29%, ou seja, 887 snapshots nao foram processados.

Tabela 14 — Andlise dos resultados com 70% dos snapshots processados

CcL Quant M20% E20% Proc M30% E30% Proc M50% E50% Proc M70% E70% Proc M80% E80% Proc ;::I Ganho
C0_LO 50 -10,0 -10,0 10 -10,0 -10,1 15 -10,0 -10,1 25 | -10,22 -10,3 35 -10,27 | -10,30 40 50 0
Co_L1 94 -10,5 -10,7 19 -10,5 -10,6 28 -10,3 -10,4 47 -10,24 -10,3 66 -10,18 -10,20 75 94 0
C1_Lo 166 -10,0 -10,1 33 -10,1 -10,2 50 -10,0 -10,1 83 -9,86 -9,9 116 116 50
C1_L1 116 -9,19 -9,64 23 -9,40 -9,81 35 -9,50 -9,78 58 9,53 -9,66 81 81 35
C1_L2 81 -9,80 -9,86 16 -9,73 -9,79 24 -9,7 -9,7 41 -9,64 -9,72 57 57 24
C1_13 57 -9,78 -9,82 11 9,84 -9,91 17 9,85 -9,92 29 9,77 -9,84 40 40 17
Cl_L4 50 -9,74 -9,90 10 -9,81 -9,92 15 -9,78 -9,89 25 -9,89 -9,95 35 35 15
C1_LS 82 -9,91 -9,95 16 -9,93 | -10,07 25| -10,00 | -10,07 41| -10,02 | -10,01 57| -10,02 | -10,10 9 82 0
C2_LO 145 -10,10 -10,20 29 -10,12 -10,23 44 -10,01 -10,07 73 -9,96 -10,03 102 -9,96 -9,99 14 145 0
C2_L1 102 -9,87 -9,95 20 -9,84 -9,96 31 -9,81 -9,87 51 -9,77 -9,80 71 71 31
c2_12 71| -10,01 | -10,05 14 | -10,04 | -10,07 21| -10,04 | -10,10 36 | -10,03 | -10,10 50 | -10,06 | -10,11 7 71 0
C2_L3 50 -9,63 -10,22 10 -9,77 -10,06 15 -9,74 -10,02 25 -9,83 -9,97 35 35 15
C2_L4 50 -9,92 | -10,01 10 -9,93 | -10,01 15 -9,94 | -10,00 25 -9,95 -9,98 35 35 15
C2_L5 66 -10,00 -10,07 13 -10,05 -10,17 20 -10,02 -10,09 33 -9,99 -10,01 46 -9,98 -10,03 7 66 0
C3_L0 50 -9,98 | -10,09 10 | -10,02 | -10,09 15| -10,05 | -10,11 25| -10,05 | -10,09 35 -10,05 | -10,07 5 50 0
C3_L1 90 | -10,10 | -10,17 18 | -10,11 | -10,17 27| -1012 | -1017 45 | -10,12 | -10,15 63| -10,11 | -10,13 9 90 0
C4_LO 159 -10,02 -10,19 32 -10,08 -10,22 48 -10,11 -10,23 80 -10,11 -10,13 111 -10,10 -10,12 16 159 0
c4_L1 111 -9,97 | -10,05 22 9,99 | -10,03 33 9,87 -9,99 56 9,87 -9,94 78 78 33
c4_12 78 -9,71 -9,83 16 9,72 9,74 23 9,74 -9,79 39 9,75 -9,84 55 55 23
C4_L3 54 -9,70 -9,84 11 =975 -9,80 16 =975 -9,82 27 -9,85 -9,93 38 38 16
C4_L4 50 -10,11 -10,27 10 -10,06 -10,19 15 -10,07 -10,14 25 -10,00 -10,05 35 -9,98 -10,01 5 50 0
C4_L5 77 -9,77 -9,84 15 -9,80 -9,87 23 -9,84 -9,97 39 -9,86 -9,91 54 54 23
C5_L0 356 -9,95 | -10,00 71 9,89 -9,95 107 9,86 -9,93 178 9,84 9,88 249 249 107
C5_L1 251 -9,69 -9,80 50 -9,79 -9,85 75 -9,68 -9,78 126 -9,66 -9,72 176 176 75
C5_L2 176 | -10,17 | -10,29 35| -10,10 | -10,23 53| -10,15| -10,24 88| -10,13 | -10,18 123 -10,13 | -10,18 18 176 0
C5_L3 123 -10,16 -10,32 25 -10,19 -10,30 37 -10,14 -10,27 62 -10,09 -10,13 86 -10,10 -10,10 12 123 0
C5_L4 86 -9,67 -9,78 17 -9,67 -9,80 26 =971 -9,78 43 -9,72 -9,74 60 60 26
C5_L5 60 -9,50 9,57 12 9,56 9,62 18 9,55 -9,60 30 9,54 9,57 42 42 18
C5_L6 50 -9,59 -9,65 10 -9,63 -9,70 15 -9,63 -9,69 25 -9,67 -9,71 35 35 15
C5_L7 91 9,71 9,82 18 9,73 9,79 27 9,67 -9,80 46 9,49 9,64 64 64 27

Ganho de Processamento - snapshots 565
Ganho de Processamento — percentual 19%

Na Tabela 14, da mesma forma que o analisado para a Tabela 13, ndo existem mudancas

a serem consideradas. Ha, apenas, a reducao no ganho de processamento por se iniciar a analise
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apo6s 70% dos snapshots do lote terem sido processados. O ganho, nesse caso, foi de 19%, ou seja,

565 snapshots nao foram processados.

Na Tabela 15, quando se inicia a analise ap6s 80% dos snapshots terem sido processados,

a reducdo é menor, apenas de 13%, ou seja, 404 snapshots ndo precisaram ser processados pela

caracteristica do lote, gerada por meio dos resultados obtidos pelos snapshots ja processados.

Tabela 15 — Analise dos resultados com 80% dos snapshots processados

Proc

CcL Quant | M20% | E20% | Proc | M30% | E30% | Proc [ M50% | E50% | Proc | M70% | E70% | Proc | M80% | E80% | Proc Final Ganho
C0_LO 50| -10,0| -10,0 10| -100| -101 15| -100| -101 25| -1022 | -103 35 | -10,27 | -10,30 40 50 0
Co_L1 94 -10,5 -10,7 19 -10,5 -10,6 28 -10,3 -10,4 47 | -10,24 -10,3 66 | -10,18 | -10,20 75 94 0
C1_LO 166 -10,0 -10,1 33 -10,1 -10,2 50 -10,0 -10,1 83 -9,86 -9,9 116 -9,83 -9,92 133 133 33
Cl_L1 116 -9,19 -9,64 23 -9,40 -9,81 35 -9,50 -9,78 58 -9,53 -9,66 81 -9,58 -9,68 93 93 23
Cl_L2 81 -9,80 -9,86 16 -9,73 -9,79 24 -9,7 -9,7 41 -9,64 e 57 -9,65 -9,70 65 65 16
C1_13 57| -9,78| -9,82 11| -984| -991 17| -985| -992 29| -977| -984 40 | -977| -9,87 46 46 11
Cl_L4 50 -9,74 -9,90 10 -9,81 -9,92 15 -9,78 -9,89 25 -9,89 -9,95 35 -9,89 -9,93 40 40 10
C1_L5 82| -991| -995 16 | -9,93 | -10,07 25 | -10,00 | -10,07 41 | -10,02 | -10,01 57 | -10,02 | -10,10 66 82 0
C2_LO0 145 | -10,10 | -10,20 29 | -10,12 | -10,23 44 | -10,01 | -10,07 73 -9,96 | -10,03 102 -9,96 -9,99 116 116 29
C2_L1 102 -9,87 -9,95 20 -9,84 -9,96 31 -9,81 -9,87 51 -9,77 -9,80 71 -9,83 -9,91 82 82 20
C2_L2 71 | -10,01 | -10,05 14 | -10,04 | -10,07 21| -10,04 | -10,10 36 | -10,03 | -10,10 50 | -10,06 | -10,11 57 71 0
C2_L3 50 -9,63 | -10,22 10 -9,77 | -10,06 15 -9,74 | -10,02 25 -9,83 -9,97 35 -9,85 -9,94 40 40 10
C2_L4 50| -9,92 | -10,01 10| -9,93 | -10,01 15 | -9,94 | -10,00 25| -995| -9,98 35| -9,97 | -10,00 40 40 10
C2_LS 66 | -10,00 | -10,07 13 | -10,05 | -10,17 20 | -10,02 | -10,09 33 -9,99 | -10,01 46 -9,98 | -10,03 53 66 0
C3_L0 50 -9,98 | -10,09 10 | -10,02 | -10,09 15| -10,05 | -10,11 25| -10,05 | -10,09 35| -10,05 | -10,07 40 50 0
C3_L1 90 | -10,10 | -10,17 18 | -10,11 | -10,17 27 | -10,12 | -10,17 45 | -10,12 | -10,15 63 | -10,11 | -10,13 72 90 0
C4_LO 159 | -10,02 | -10,19 32| -10,08 | -10,22 48 | -10,11 | -10,23 80 | -10,11 | -10,13 111 | -10,10 | -10,12 127 159 0
c4_L1 111 | -9,97 | -10,05 22| -9,99 | -10,03 33| -987| -999 56 | -9,87 | -9,94 78| -987| -9,92 89 89 22
C4_L2 78 -9,71 -9,83 16 -9,72 -9,74 23 -9,74 -9,79 39 -9,75 -9,84 55 -9,75 -9,73 62 62 16
c4_13 54| -970| -9,84 11| -975| -9,80 16| -975| -982 27| -985 | -993 38| -98 | -984 43 43 11
C4_L4 50 | -10,11 | -10,27 10 [ -10,06 [ -10,19 15 | -10,07 | -10,14 25| -10,00 | -10,05 35 -9,98 | -10,01 40 50 0
C4_L5 77 -9,77 -9,84 15 -9,80 -9,87 23 -9,84 -9,97 39 -9,86 -9,91 54 -9,82 -9,90 62 62 15
C5_L0 356 -9,95 | -10,00 71 -9,89 -9,95 107 -9,86 -9,93 178 -9,84 -9,88 249 -9,83 -9,86 285 285 71
C5_L1 251 -9,69 -9,80 50 -9,79 -9,85 75 -9,68 -9,78 126 -9,66 -9,72 176 -9,63 -9,67 201 201 50
C5_L2 176 | -10,17 | -10,29 35| -10,10 | -10,23 53 | -10,15 | -10,24 88 | -10,13 | -10,18 123 | -10,13 | -10,18 141 176 0
C5_L3 123 | -10,16 | -10,32 25| -10,19 | -10,30 37| -10,14 | -10,27 62 | -10,09 | -10,13 86 | -10,10 | -10,10 98 123 0
C5_L4 86 -9,67 -9,78 17 -9,67 -9,80 26 L)l L) 43 L2 -9,74 60 -9,73 -9,78 69 69 17
C5_L5 60| -950| -9,57 12| -956| -962 18| -955| -9,60 30| -954| -957 42| -957| -9,59 48 48 12
C5_L6 50 -9,59 -9,65 10 -9,63 -9,70 15 -9,63 -9,69 25 -9,67 -9,71 35 -9,69 -9,72 40 40 10
C5_L7 91| -971| -9,82 18| -973| 979 27| -967| -9,80 46 | 949 | -964 64| -956| -9,66 73 73 18

Ganho de Processamento - snapshots 404
Ganho de Processamento - percentual 13%
7.3.2.3 Andlise e Interpretacao
Com uma andlise preliminar, observando apenas a quantidade de snapshots que nao

foram processados, aqui denominado de ganho, chega-se a conclusdo que a melhor alternativa

seja iniciar a analise o quanto antes, ou seja, com 20% dos snapshots processados. Ainda, ao se

considerar que a funcdo de similaridade é adequada a realidade em questdo e que os dados estdo

corretamente agrupados e que o resultado de um seja, provavelmente, o resultado dos demais,
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essa conclusdo estd correta. Apesar disso, outros estudos foram realizados, verificando se os
snapshots que obtiveram os melhores resultados foram contemplados, ou seja, se foram
processados quando as analises das diferentes situacdes foram feitas. A Tabela 16 apresenta os
nimeros dessa analise. A linha “Melhores_10%" refere-se aos 304 snapshots que, em um
processamento exaustivo, apresentaram os melhores resultados de FEB. A linha “Melhores_30%"
refere-se aos 912 snapshots que, em um processamento exaustivo, apresentaram os melhores
resultados de FEB. As colunas indicam a cobertura desses snapshots quando as analises iniciaram

com 20%, 30%, 50%, 70% e 80%, respectivamente, do processamento concluido.

Tabela 16 — Snapshots com melhores resultados relacionados a quantidade processada para

anadlise
Proc_20% Proc_30% Proc_50% Proc_70% Proc_80%
Melhores_10% 76% 79% 85% 89% 93%
Melhores_30% 70% 74% 82% 86% 90%

Ao se analisar a Tabela 16, verifica-se que os dados ndo estdo agrupados de forma tao
simétrica como se esperava, pois mesmo com a analise sendo realizada apdés 80% do total de
snapshots terem sido processados, ndo se chega ao processamento de um numero perto de 100%
dos snapshots de melhor resultado. A variacdo entre os pontos de analise ndo é grande. Por mais
que possa ser considerado que aproximadamente 24% dos snapshots com melhores resultados
nao estao sendo processados quando se inicia a analise em 20% e que aproximadamente 20% nao
sdo contemplados quando se inicia a andlise com 30% dos snapshots processados, esse é um risco

a ser assumido quando se deseja reduzir a quantidade de snapshots a serem processados.

A Figura 69 contém o grafico com a andlise dos resultados obtidos apds a execucdo dos
experimentos e a visualizacdo da manutencdo dos resultados promissores, que correspondam aos
10% melhores.
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Figura 69 — Grafico com analise do resultado, considerando 10% dos melhores resultados
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No grafico da Figura 69 verifica-se que o P-MIA supera a manutencdo dos resultados
promissores, quando comparado aos 10% dos snapshots processados. Da mesma forma, a Figura
70 contém o grafico com a analise dos resultados obtidos apds a execug¢dao dos experimentos e a

visualizacdo da manutencdo dos resultados promissores, que correspondam aos 30% melhores.
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Figura 70 — Grafico com andlise do resultado, considerando 30% dos melhores resultados

7.3.3 Testes Experimentais com o Ligante NADH
Para os testes realizados com o ligante NADH, os valores foram especificados da mesma

forma que para o ligante PIF, sdo eles:

° Quantidade minima de snapshots para processamento por lote: 50
° Amostragem: 30%
° Melhor valor: -20,01

° Pior valor: -6,54

Tabela 17 - Resultado do Processamento de dois (2) snapshots de cada cluster para obter o melhor
e pior valores - NADH

snapshot Cluster FEB
106 0 -18,22
46 0 -17,45
2748 1 -9,71
2766 1 -7,91
566 2 -7,83
412 2 -6,54
182 3 -20,01
248 3 -18,39
956 4 -16,59
867 4 -7,9
1467 5 -14,35
1574 5 -9,71
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O intervalo gerado pelos valores fornecidos para [melhor valor, pior valor] é [-20,01; -
6,54]. Esses valores foram obtidos por amostragem, executando-se 2 snapshots de cada grupo, de

forma aleatéria. Os resultados desse processamento sdo apresentados na Tabela 17.

7.3.3.1 Separacao em Lotes
A Tabela 18 apresenta a quantidade de snapshots que compdem cada um dos

clusters, gerados a partir do algoritmo k-Means.

Tabela 18 — Quantidade de snapshots em cada cluster, gerados pelo algoritmo k-means - NADH

Cluster Quantidade
Cluster_0 144
Cluster_1 569
Cluster_2 508
Cluster 3 141
Cluster_4 544
Cluster 5 1194

Os lotes criados sdao encontrados no Apéndice A.

7.3.3.2 Resultados Obtidos

Os testes foram desenvolvidos da mesma forma que para o ligante PIF, ja detalhados na
secdo 7.3.2. As Tabelas 19, 20, 21, 22 e 23 contém os resultados dos testes realizados com o
ligante NADH e, da mesma forma que para o PIF, o ganho de processamento foi consideravel. O
valor médio, utilizado como parametro para a realizacdo destes testes é igual a -13,26, gerado a

partir da média aritmética entre o melhor e pior valores: [-20,01; -6,54].

Nas Tabelas 19, 20, 21, 22 e 23, da mesma forma que para o ligante PIF, as células
sombreadas e sem valor correspondem a snapshots que nao foram processados apds a analise; e
as células sombreadas, com valor, correspondem a snapshots que foram processados antes do

ponto de andlise.

Na Na Tabela 20, com o ponto de andlise iniciado aos 30% da totalidade de

processamento, o ganho foi de 41%, ou seja, 1261 snapshots ndo foram processados.

Tabela 19, quando o ponto de andlise foi iniciado com 20% do processamento concluido,
o ganho total foi de 43%, totalizando 1332 de 3100 snapshots que ndo precisaram ser
processados, considerando o valor obtido pela média aritmética dos resultados de FEB e pela

média estimada.
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Na Tabela 20, com o ponto de andlise iniciado aos 30% da totalidade de processamento, o

Tabela 19 — Anadlise dos resultados com 20% dos snapshots processados - NADH

CL Quant M20% | E20% | Proc | M30% E30% Proc | M50% | E50% Proc | M70% | E70% | Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
CO_LO 50 | -16,86 | -18,70 10 | -16,31 -18,02 15 | -16,20 -17,51 25 | -16,44 | -17,21 35 | -16,72 -17,21 40 50 0
CO_L1 94 | -18,75 | -19,84 19 | -18,85 -19,57 28 | -18,62 -19,04 47 | -18,59 | -18,85 66 | -18,58 -18,67 75 94 0
C1_LO 171 | -12,95 | -14,23 34 | -12,35 -13,63 51 | -11,90 -12,91 86 86 85
Cl_L1 120 -4,52 | -15,99 24 -6,90 -15,14 36 -8,05 -12,63 60 60 60
Cl_L2 83| -10,31 | -11,74 17 17 66
Cl_L3 58 | -13,91 | -14,80 12 | -13,92 -14,56 17 | -14,19 -14,65 29 | -13,55 | -14,00 41 | -13,67 -13,81 46 58 0
Cl_L4 50 | -14,65 | -15,70 10 | -14,49 -15,51 15 | -14,61 -15,32 25| -14,61 | -15,02 35| -14,71 -14,96 40 50 0
C1_L5 87 | -14,62 | -15,40 17 | -14,80 | -15,63 26 | -15,04 | -15,74 44 | -14,95 | -15,37 61 | -15,13 | -1545 70 87 0
C2_LO 152 50,80 | -21,48 30 37,15 -18,03 46 30,98 -5,88 76 76 76
C2_L1 107 10,22 -2,67 21 21 86
C2_L2 75 2,75 -7,45 15 15 60
C2_L3 52 | 462,99 | 144,15 10 10 42
C2_L4 50 | 49,29 [ 15,85 10 10 40
C2_L5 72 26,47 | -14,80 14 63,98 10,85 22 22 50
C3_LO 50 | -18,52 | -18,71 10 | -18,50 -18,64 15 | -18,43 -18,78 25 19,79 | -14,06 35 15,13 -5,97 40 50 0
c3 11 91 | -18,76 | -19,04 18 | -18,77 | -18,94 27 | -18,47 | -19,05 46 | -18,27 | -18,61 64 | -18,12 | -18,36 73 91 0
C4_LO 163 9,22 | -13,10 33 33 130
C4_L1 114 8,57 | -28,69 23 25,84 -12,32 34 34 80
C4_L2 80 98,15 13,50 16 16 64
C4_L3 56 | -13,22 | -14,33 11 | -13,68 -14,68 17 10,63 -15,19 28 3,67 -9,50 39 39 17
C4_L4 50 | 74,07 | -39,87 10 | 44,13 | -37,22 15 | 20,53 | -24,44 25| 10,42 | -12,38 35 35 15
C4_LS 81 | -13,83 | -15,31 16 | -13,77 -15,00 24 | -11,55 -15,22 41 4,34 | -14,55 57 1,86 -9,95 65 81 0
C5_L0 358 | 12,92 | -59,11 72 3,96 | -47,82 | 107 -3,23 [ -31,85| 179 -5,40 | -20,01 | 251 -6,33 -15,44 | 286 358 0
C5_L1 251 | -12,28 | -13,33 50 | -12,08 -13,04 75 75 176
C5_L2 176 | -13,73 | -15,36 35| -13,16 | -14,55 53 | -12,75 | -13,69 88 | -12,45 | -12,99 [ 123 123 53
C5_L3 123 | -12,66 | -14,12 25 | -12,48 -13,69 37 | -11,90 -12,71 62 62 61
C5_L4 86 | -11,24 | -12,90 17 17 69
C5_L5 60 | -12,71 | -13,93 12 | -11,65 -12,87 18 18 42
C5_L6 50 | -13,31 | -14,69 10 | -12,99 -14,17 15 | -13,00 -13,82 25 | -12,66 | -13,17 35 35 15
C5_L7 90 | -12,93 | -1417 18 | -12,77 | -13,95 27 | -11,38 | -12,40 45 45 45

Ganho de Processamento — snapshots 1332

Ganho de Processamento - percentual

43%

Na Tabela 21, com o ponto de analise iniciado aos 50% da totalidade de processamento, o

ganho foi de 33%, ou seja, 1021 snapshots ndo foram processados. Os percentuais de ganho, ao se

testar o modelo com o ligante NADH, foram diferentes dos obtidos com os testes realizados com o

ligante PIF.

aproximadamente 3% para mais ou para menos nos diferentes pontos de analise.

Apesar

disso,

a diferenca ndo se apresentou muito grande,

sendo de
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Tabela 20 — Andlise dos resultados com 30% dos snapshots processados - NADH

Cc_L Quant M20% | E20% | Proc | M30% E30% Proc | M50% E50% Proc | M70% | E70% | Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
CO_LO 50 | -16,86 | -18,70 10 | -16,31 -18,02 15 | -16,20 -17,51 25 | -16,44 | -17,21 35| -16,72 -17,21 40 50 0
Co_L1 94 | -18,75 | -19,84 19 | -18,85 | -19,57 28 | -18,62 | -19,04 47 | -18,59 | -18,85 66 | -18,58 | -18,67 75 94 0
C1_LO 171 | -12,95 | -14,23 34 | -12,35 -13,63 51 [ -11,90 -12,91 86 86 85
Cl_L1 120 -4,52 | -15,99 24 -6,90 -15,14 36 -8,05 -12,63 60 60 60
C1.L2 83| -10,31 | -11,74 17 | -10,14 | -11,29 25 25 58
Cl_L3 58 | -13,91 | -14,80 12 | -13,92 -14,56 17 | -14,19 -14,65 29 | -13,55 | -14,00 41 | -13,67 -13,81 46 58 0
Cl L4 50 | -14,65 | -15,70 10 | -14,49 | -15,51 15 | -14,61 | -15,32 25 | -14,61 | -15,02 35| -14,71 | -14,96 40 50 0
C1_L5 87 | -14,62 | -15,40 17 | -14,80 | -15,63 26 | -15,04 | -15,74 44 | -14,95 | -15,37 61| -1513 | -1545 70 87 0
C2_LO 152 50,80 | -21,48 30 37,15 -18,03 46 30,98 -5,88 76 76 76
C2_L1 107 10,22 -2,67 21 3,93 -5,74 32 32 75
C2_L2 75 2,75 -7,45 15 16,76 -4,45 23 23 52
C2 L3 52 | 462,99 | 144,15 10 | 320,41 96,96 16 16 36
C2_L4 50 49,29 15,85 10 86,82 14,81 15 15 35
C2_L5 72 26,47 | -14,80 14 63,98 10,85 22 22 50
C3_L0 50 | -18,52 | -18,71 10 | -18,50 | -18,64 15 | -18,43 | -18,78 25 | 19,79 | -14,06 35 | 15,13 -5,97 40 50 0
C3_L1 91 | -18,76 | -19,04 18 | -18,77 -18,94 27 | -18,47 -19,05 46 | -18,27 | -18,61 64 | -18,12 -18,36 73 91 0
Cc4_Lo 163 9,22 | -13,10 33| 2343 -9,81 49 49 114
C4_L1 114 8,57 | -28,69 23 25,84 -12,32 34 34 80
Ca_L2 80 | 98,15 | 13,50 16 | 148,73 -8,74 24 24 56
ca 13 56 | -13,22 | -14,33 11 | -13,68 | -14,68 17 | 10,63 | -15,19 28 3,67 | -9,50 39 39 17
C4_L4 50 74,07 | -39,87 10 44,13 -37,22 15 20,53 -24,44 25 10,42 | -12,38 35 35 15
ca_Ls 81 | -13,83 | -15,31 16 | -13,77 | -15,00 24 | -11,55 | -15,22 a1 434 | -14,55 57 1,86 9,95 65 81 0
C5_L0 358 12,92 | -59,11 72 3,96 -47,82 107 -3,23 -31,85 179 -5,40 | -20,01 251 -6,33 -15,44 286 358 0
C5_L1 251 | -12,28 | -13,33 50 | -12,08 | -13,04 75 75 176
C5_L2 176 | -13,73 | -15,36 35 | -13,16 -14,55 53 | -12,75 -13,69 88 | -12,45 | -12,99 123 123 53
C5_L3 123 | -12,66 | -14,12 25 | -12,48 -13,69 37 | -11,90 -12,71 62 62 61
C5_L4 86 | -11,24 | -12,90 17 | -10,55 -11,95 26 26 60
C5_L5 60 | -12,71 | -13,93 12 | -11,65 -12,87 18 18 42
C5_L6 50 | -13,31 | -14,69 10 | -12,99 | -14,17 15| -13,00 | -13,82 25 | -12,66 | -13,17 35 35 15
C5_L7 90 | -12,93 | -14,17 18 | -12,77 -13,95 27 | -11,38 -12,40 45 45 45

Ganho de Processamento — snapshots 1261
Ganho de Processamento - percentual 41%

Na Tabela 22, o ponto de anadlise iniciou apds 70% do total de snapshots de cada lote
estar concluido. Mesmo assim, obtém-se um ganho satisfatério, ao se considerar que a partir da
média aritmética e da média estimada, aproximadamente 21% dos snapshots, ou seja, 655, ndo

foram processados. Para o ligante PIF, apresentado na se¢do anterior, esse ganho ficou em 19%.

Na Tabela 23, quando o ponto de andlise foi fixado para iniciar apés 80% do

processamento estar concluido, o ganho foi de 14%: 435 snapshots ndao foram processados.
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Cc_L Quant M20% | E20% | Proc | M30% E30% Proc | M50% E50% Proc | M70% | E70% | Proc | M80% | E80% | Proc | ProcFinal | Ganho
CO_LO 50 | -16,86 | -18,70 10 | -16,31 -18,02 15 | -16,20 -17,51 25 | -16,44 | -17,21 35| -16,72 | -17,21 40 50 0
Co_L1 94 | -18,75 | -19,84 19 | -18,85 | -19,57 28 | -18,62 | -19,04 47 | -18,59 | -18,85 66 | -18,58 | -18,67 75 94 0
C1_LO 171 | -12,95 | -14,23 34 | -12,35 -13,63 51| -11,90 -12,91 86 86 85
C1_L1 120 -4,52 | -15,99 24 -6,90 -15,14 36 -8,05 -12,63 60 60 60
C1 L2 83| -10,31 | -11,74 17| -10,14 | -11,29 25 -9,67 | -10,46 42 42 41
C1_L3 58 | -13,91 | -14,80 12 | -13,92 -14,56 17 | -14,19 -14,65 29 | -13,55 | -14,00 41 | -13,67 | -13,81 46 58 0
Cl_L4 50 | -14,65 | -15,70 10 | -14,49 | -15,51 15 | -14,61 | -15,32 25 | -14,61 | -15,02 35| -14,71 | -14,96 40 50 0
C1_L5 87 | -14,62 | -15,40 17 | -14,80 | -15,63 26 | -15,04 | -15,74 44 | -14,95 | -15,37 61 | -15,13 | -15,45 70 87 0
C2_LO 152 50,80 | -21,48 30 37,15 -18,03 46 30,98 -5,88 76 76 76
c2 11 107 | 10,22 | -2,67 21 3,93 5,74 32 5,85 0,35 54 54 53
C2_L2 75 2,75 -7,45 15 16,76 -4,45 23 43,95 18,79 38 38 37
C2 L3 52 | 462,99 | 144,15 10 | 320,41 96,96 16 | 214,83 85,14 26 26 26
C2_L4 50 49,29 15,85 10 86,82 14,81 15 53,26 12,47 25 25 25
C2_L5 72 26,47 | -14,80 14 63,98 10,85 22 49,06 17,46 36 36 36
C3_10 50 | -18,52 | -18,71 10 | -18,50 | -18,64 15 | -18,43 | -18,78 25 | 19,79 | -14,06 35| 1513 | -597 40 50 0
C3_L1 91 | -18,76 | -19,04 18 | -18,77 -18,94 27 | -18,47 -19,05 46 | -18,27 | -18,61 64 | -18,12 | -18,36 73 91 0
C4_L0 163 9,22 | -13,10 33| 2343 -9,81 49 | 59,92 6,99 82 82 81
C4_L1 114 8,57 | -28,69 23 25,84 -12,32 34 10,43 -10,99 57 57 57
C4_L2 80 | 98,15 | 13,50 16 | 148,73 -8,74 24 | 92,17 3,44 40 40 40
c4_13 56 | -13,22 | -14,33 11 | -13,68 | -14,68 17 | 10,63 | -15,19 28 3,67 | -9,50 39 39 17
C4_L4 50 74,07 | -39,87 10 44,13 -37,22 15 20,53 -24,44 25 10,42 | -12,38 35 35 15
c4_L5 81 | -13,83 | -15,31 16 | -13,77 | -15,00 24 | -11,55 | -15,22 a1 434 | -14,55 57 1,86 | -9,95 65 81 0
C5_LO 358 12,92 | -59,11 72 3,96 -47,82 107 -3,23 -31,85 179 -5,40 | -20,01 251 -6,33 | -15,44 286 358 0
C5_L1 251 | -12,28 | -13,33 50 | -12,08 | -13,04 75| -12,12 | -12,86 | 126 126 125
C5_L2 176 | -13,73 | -15,36 35 | -13,16 -14,55 53 | -12,75 -13,69 88 | -12,45 | -12,99 123 123 53
C5_L3 123 | -12,66 | -14,12 25 | -12,48 -13,69 37 | -11,90 -12,71 62 62 61
C5_L4 86 | -11,24 | -12,90 17 | -10,55 -11,95 26 | -10,86 -11,77 43 43 43
C5_L5 60 | -12,71 | -13,93 12 | -11,65 -12,87 18 | -11,21 -11,96 30 30 30
C5_L6 50 | -13,31 | -14,69 10 | -12,99 | -14,17 15 | -13,00 | -13,82 25 | -12,66 | -13,17 35 35 15
C5 L7 90 | -12,93 | -14,17 18 | -12,77 | -13,95 27 | -11,38 | -12,40 45 45 45

Ganho de Processamento — snapshots 1021
Ganho de Processamento - percentual 33%




Tabela 22 — Andlise dos resultados com 70% dos snapshots processados - NADH
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C_L Quant M20% E20% Proc | M30% E30% Proc | M50% E50% Proc | M70% E70% Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
CO_LO 50 | -16,86 | -18,70 10 | -16,31 -18,02 15 | -16,20 -17,51 25 | -16,44 | -17,21 35 | -16,72 -17,21 40 50 0
Co_L1 94 | -18,75 | -19,84 19 | -18,85 | -19,57 28 | -18,62 | -19,04 47 | -18,59 | -18,85 66 | -18,58 -18,67 75 94 0
C1_LO 171 | -12,95 | -14,23 34 | -12,35 -13,63 51| -11,90 -12,91 86 | -11,26 | -11,89 120 120 51
C1 L1 120 -4,52 | -15,99 24 -6,90 | -15,14 36 -8,05 | -12,63 60 -8,32 | -10,64 84 84 36
Cl L2 83 | -10,31 | -11,74 17 | -10,14 -11,29 25 -9,67 -10,46 42 | -10,45 | -10,92 58 58 25
C1L3 58 | -13,91 | -14,80 12 | -13,92 | -14,56 17 | -14,19 | -14,65 29 | -13,55 | -14,00 41| -13,67 -13,81 46 58 0
Cl L4 50 | -14,65 | -15,70 10 | -14,49 | -15,51 15 | -14,61 | -15,32 25| -14,61 | -15,02 35| -14,71 -14,96 40 50 0
C1_L5 87 | -14,62 | -15,40 17 | -14,80 -15,63 26 | -15,04 -15,74 44 | -14,95 | -15,37 61 [ -15,13 -15,45 70 87 0
C2_Lo 152 | 50,80 | -21,48 30| 37,15 | -18,03 46 | 30,98 -5,88 76 | 23,15 3,64 | 106 106 46
c2_l1 107 | 10,22 | -2,67 21 3,93 -5,74 32 5,85 -0,35 54 | 11,44 6,74 75 75 32
C2_L2 75 2,75 -7,45 15 16,76 -4,45 23 43,95 18,79 38 51,66 36,89 53 53 22
C2_L3 52 | 462,99 | 144,15 10 | 320,41 96,96 16 | 214,83 85,14 26 | 223,47 | 152,35 36 36 16
C2_L4 50 49,29 15,85 10 86,82 14,81 15 53,26 12,47 25 37,00 15,95 35 35 15
C2_L5 72| 26,47 | -14,80 14 | 63,98 10,85 22 | 49,06 17,46 36 | 39,16 | 22,28 50 50 22
C3_L0 50 | -18,52 | -18,71 10 | -18,50 -18,64 15 | -18,43 -18,78 25 19,79 | -14,06 35 15,13 -5,97 40 50 0
C3_L1 91 | -18,76 | -19,04 18 | -18,77 -18,94 27 | -18,47 -19,05 46 | -18,27 | -18,61 64 | -18,12 -18,36 73 91 0
C4_LO 163 9,22 | -13,10 33 23,43 -9,81 49 59,92 6,99 82 | 116,42 55,97 114 114 49
C4_L1 114 8,57 | -28,69 23 25,84 -12,32 34 10,43 -10,99 57 13,14 -0,09 80 80 34
Ca_L2 80| 98,15 | 13,50 16 | 148,73 -8,74 24| 92,17 3,44 40 | 8588 | 39,21 56 56 24
C4_L3 56 | -13,22 | -14,33 11 | -13,68 -14,68 17 10,63 -15,19 28 3,67 -9,50 39 39 17
Ca_L4 50 | 74,07 | -39,87 10 | 44,13 | -37,22 15| 20,53 | -24,44 25| 10,42 | -12,38 35 35 15
c4_Ls 81 | -13,83 | -15,31 16 | -13,77 | -15,00 24 | -11,55 | -15,22 41 4,34 | -14,55 57 1,86 9,95 65 81 0
C5_L0 358 12,92 | -59,11 72 3,96 -47,82 107 -3,23 -31,85 179 -5,40 | -20,01 251 -6,33 -15,44 286 358 0
C5_L1 251 | -12,28 | -13,33 50 | -12,08 -13,04 75 | -12,12 -12,86 126 | -12,01 | -12,46 176 176 75
C5_L2 176 | -13,73 | -15,36 35| -13,16 -14,55 53 | -12,75 -13,69 88 | -12,45 | -12,99 123 123 53
C5_L3 123 | -12,66 | -14,12 25| -12,48 | -13,69 37| -11,90 | -12,71 62 | -11,77 | -12,22 86 86 37
C5_L4 86 | -11,24 | -12,90 17 | -10,55 -11,95 26 | -10,86 -11,77 43 | -11,42 | -11,93 60 60 26
C5_L5 60 | -12,71 | -13,93 12 | -11,65 -12,87 18 | -11,21 -11,96 30 | -11,74 | -12,21 42 42 18
C5_L6 50 | -13,31 | -14,69 10 | -12,99 | -14,17 15 | -13,00 | -13,82 25 | -12,66 | -13,17 35 35 15
C5_L7 90 | -12,93 | -14,17 18 | -12,77 -13,95 27 | -11,38 -12,40 45 | -10,76 | -11,37 63 63 27

Ganho de Processamento — snapshots 655
Ganho de Processamento - percentual 21%




Tabela 23 — Andlise dos resultados com 80% dos snapshots processados - NADH

Cc_L Quant M20% E20% Proc | M30% E30% Proc | M50% E50% Proc | M70% E70% Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
C0_LO 50 | -16,86 | -18,70 10 | -16,31 -18,02 15 | -16,20 -17,51 25 | -16,44 | -17,21 35| -16,72 | -17,21 40 50 0
Co_L1 94 | -18,75 | -19,84 19 | -18,85 | -19,57 28 | -18,62 | -19,04 47 | -18,59 | -18,85 66 | -18,58 | -18,67 75 94 0
C1_LO 171 | -12,95 | -14,23 34 | -12,35 -13,63 51| -11,90 -12,91 86 | -11,26 | -11,89 120 | -11,20 | -11,63 137 137 34
C1 L1 120 -4,52 | -15,99 24| -690| -15,14 36 | -805 | -12,63 60 | -832| -10,64 84| -855 | -10,00 96 96 24
Cl_L2 83 | -10,31 | -11,74 17 | -10,14 -11,29 25 -9,67 -10,46 42 | -10,45 | -10,92 58 | -10,73 | -11,00 66 66 17
C1.L3 58 | -13,91 | -14,80 12 | -13,92 | -14,56 17 | -14,19 | -14,65 29 | -13,55 | -14,00 41| -13,67 | -13,81 46 58 0
Cl_L4 50 | -14,65 | -15,70 10 | -14,49 | -15,51 15| -14,61 | -15,32 25 | -14,61 | -15,02 35| -14,71 | -14,96 40 50 0
C1_L5 87 | -14,62 | -15,40 17 | -14,80 -15,63 26 | -15,04 -15,74 44 | -14,95 | -15,37 61 | -15,13 | -15,45 70 87 0
C2_L0 152 | 50,80 | -21,48 30| 37,15 -18,03 46 | 30,98 -5,88 76 | 23,15 3,64 | 106 | 20,06 7,93 | 122 122 30
Cc2_L1 107 | 10,22 | -2,67 21 3,93 -5,74 32 5,85 -0,35 54 | 11,44 6,74 75| 1454 | 10,29 86 86 21
C2_L2 75 2,75 -7,45 15 16,76 -4,45 23 43,95 18,79 38 51,66 36,89 53 53,37 42,95 60 60 15
C2_L3 52 | 462,99 | 144,15 10 | 320,41 96,96 16 | 214,83 85,14 26 | 223,47 | 152,35 36 | 210,84 | 169,19 42 42 10
C2_L4 50 49,29 15,85 10 86,82 14,81 15 53,26 12,47 25 37,00 15,95 35 31,16 17,97 40 40 10
C2_L5 72| 26,47 | -14,80 14 | 63,98 10,85 22 | 49,06 17,46 36 | 39,16 | 22,28 50 | 3553 | 2529 58 58 14
C3_LO 50 | -18,52 | -18,71 10 | -18,50 -18,64 15 | -18,43 -18,78 25 19,79 | -14,06 35 15,13 -5,97 40 50 0
C3_L1 91 | -18,76 | -19,04 18 | -18,77 -18,94 27 | -18,47 -19,05 46 | -18,27 | -18,61 64 | -18,12 | -18,36 73 91 0
C4_LO 163 9,22 | -13,10 33 23,43 -9,81 49 59,92 6,99 82 | 116,42 55,97 114 | 113,47 72,94 130 130 33
C4_L1 114 8,57 | -28,69 23 25,84 -12,32 34 10,43 -10,99 57 13,14 -0,09 80 57,80 36,12 91 91 23
C4_L2 80| 98,15 | 13,50 16 | 148,73 -8,74 24 | 92,17 3,44 40 | 8588 [ 39,21 56 | 75,01 | 4578 64 64 16
C4_L3 56 | -13,22 | -14,33 11 | -13,68 -14,68 17 10,63 -15,19 28 3,67 -9,50 39 1,34 -6,83 45 45 11
C4_L4 50 | 74,07 | -39,87 10 | 44,13 | -37,22 15| 20,53 | -24,44 25| 10,42 | -12,38 35 7,21 -7,00 40 40 10
c4_L5 81 | -13,83 | -15,31 16 | -13,77 | -15,00 24 | -11,55 | -15,22 41 434 | -14,55 57 1,86 | -9,95 65 81 0
C5_LO 358 12,92 | -59,11 72 3,96 -47,82 107 -3,23 -31,85 179 -5,40 | -20,01 251 -6,33 | -15,44 286 358 0
C5_L1 251 | -12,28 | -13,33 50 | -12,08 -13,04 75 | -12,12 -12,86 126 | -12,01 | -12,46 176 | -12,14 | -12,44 201 201 50
C5_L2 176 | -13,73 | -15,36 35 | -13,16 -14,55 53 | -12,75 -13,69 88 | -12,45 | -12,99 123 | -12,49 | -12,88 141 141 35
C5_L3 123 | -12,66 | -14,12 25| -12,48 | -13,69 37| -11,90 | -12,71 62 | -11,77 | -12,22 86 | -11,43 | -11,71 98 98 25
C5_L4 86 | -11,24 | -12,90 17 | -10,55 -11,95 26 | -10,86 -11,77 43 | -11,42 | -11,93 60 | -11,50 | -11,89 69 69 17
C5_L5 60 | -12,71 | -13,93 12 | -11,65 -12,87 18 | -11,21 -11,96 30 | -11,74 | -12,21 42 | -11,83 | -12,14 48 48 12
C5_L6 50 | -13,31 | -14,69 10 | -12,99 | -14,17 15 | -13,00 | -13,82 25 | -12,66 | -13,17 35| -12,89 | -13,23 40 40 10
C5_L7 90 | -12,93 | -14,17 18 | -12,77 -13,95 27 | -11,38 -12,40 45 | -10,76 | -11,37 63 | -10,91 | -11,34 72 72 18

Ganho de Processamento — snapshots 435
Ganho de Processamento - percentual 14%
7.3.3.3 Anadlise e Interpretacao
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As Tabelas 24, 25, 26, 27 e 28 contém os testes realizados para o ligante NADH,

considerando o grupo como um todo, sem a separacdo em lotes menores. Verifica-se, a partir

destes testes, que 0 ganho em processamento é bem menor e ndo apresenta grande variacao caso

as analises sejam realizadas mais cedo ou mais tarde, ou seja, ndo importa se a analise é iniciada

com 20% (Tabela 24), 30% (Tabela 25) ou 50% (Tabela 26), pois em todos esses casos o ganho de

processamento foi 0 mesmo, apenas de 22%. Esse caso é diferente da analise realizada por meio

de lotes menores que, com 20%, obteve-se um ganho de 43%, ou seja, 43% dos snapshots nado

foram processados; com 30% obteve-se um ganho de 41%; e com 50% dos snapshots processados,

obteve-se um ganho de 33%. Com 70% (Tabela 27) e com 80% (Tabela 28) do processamento
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ses, os valores sdo ainda piores: 16% e 10% de ganho

Tabela 24 — Andlise dos resultados com 20% dos snapshots processados sem separagdo em lotes -

Cc_L Quant M20% | E20% | Proc | M30% | E30% | Proc | M50% | E50% | Proc | M70% | E70% | Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
Cco 144 | -15,80 [ -18,01 29 | -16,92 | -18,55 43 | -16,12 | -19,51 72 | -16,79 | -18,54 101 | -17,01 -18,06 115 144 0
C1l 569 | -11,00 | -13,29 114 -7,25 | -17,72 171 -7,82 | -13,99 285 -8,94 | -12,08 398 398 171
C2 508 24,47 | -28,33 102 14,10 | -24,31 152 13,54 -8,62 254 254 254
C3 141 | -18,43 | -18,95 28 13,64 | -58,47 42 0,36 | -39,23 71 -4,85 | -24,98 99 -6,48 -19,03 113 141 0
c4 544 | 122,32 | -41,94 | 109 | 88,64 | -3832| 163 | 86,17 7,49 | 272 272 272
C5 1194 -5,00 | -44,90 239 -7,63 | -36,17 358 -9,56 | -25,35 597 | -10,43 | -18,44 836 | -10,41 -15,41 955 1194 0

Ganho de Processamento — snapshots 697
Ganho de Processamento - percentual 22%

Tabela 25 — Analise dos resultados com 30% dos snapshots processados sem separacdo em lotes -

NADH

Cc_L Quant M20% E20% Proc | M30% | E30% Proc | M50% | E50% Proc | M70% | E70% Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
co 144 | -15,80 | -18,01 29 | -16,92 | -18,55 43 | -16,12 | -19,51 72 | -16,79 | -18,54 101 | -17,01 | -18,06 115 144 0
Cl 569 | -11,00 | -13,29 114 -7,25 | -17,72 171 -7,82 | -13,99 285 -8,94 | -12,08 398 398 171
C2 508 24,47 | -28,33 102 14,10 | -24,31 152 13,54 -8,62 254 254 254
c3 141 | -18,43 | -18,95 28 | 13,64 | -58,47 42 0,36 | -39,23 71| -4,85| -24,98 99| -648| -19,03| 113 141 0
Cc4 544 | 122,32 | -41,94 109 88,64 | -38,32 163 86,17 7,49 272 272 272
c5 1194 -5,00 | -44,90 239 -7,63 | -36,17 358 -9,56 | -25,35 597 | -10,43 | -18,44 836 | -10,41 | -15,41 955 1194 0
Ganho de Processamento — snapshots 697

Ganho de Processamento - percentual

22%

Tabela 26 — Analise dos resultados com 50% dos snapshots processados sem separagao em lotes -

Cc_L Quant M20% | E20% | Proc | M30% | E30% | Proc | M50% | E50% | Proc | M70% | E70% | Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
Cco 144 | -15,80 | -18,01 29 | -16,92 | -18,55 43 | -16,12 | -19,51 72 | -16,79 | -18,54 101 | -17,01 -18,06 115 144 0
C1 569 | -11,00 | -13,29 114 | -7,25 | -17,72 171 | -7,82 | -13,99 | 285 | -8,94 | -12,08 | 398 398 171
C2 508 24,47 | -28,33 102 14,10 | -24,31 152 13,54 -8,62 254 254 254
C3 141 | -18,43 | -18,95 28 13,64 | -58,47 42 0,36 | -39,23 71 -4,85 | -24,98 99 -6,48 -19,03 113 141 0
Cc4 544 | 122,32 | -41,94 109 88,64 | -38,32 163 86,17 7,49 272 272 272
C5 1194 -5,00 | -44,90 239 -7,63 | -36,17 358 -9,56 | -25,35 597 | -10,43 | -18,44 836 | -10,41 -15,41 955 1194 0

Ganho de Processamento — snapshots 697
Ganho de Processamento - percentual 22%
3T ~
Tabela 27 — Analise dos resultados com 70% dos snapshots processados sem separacdo em lotes -

Cc_L Quant M20% E20% Proc | M30% | E30% Proc | M50% | E50% Proc | M70% | E70% Proc | M80% E80% Proc | ProcFinal | Ganho
co 144 | -15,80 | -18,01 29 | -16,92 | -18,55 43 | -16,12 | -19,51 72| -16,79 | -1854 | 101 | -17,01 | -1806 | 115 144 0
C1l 569 | -11,00 | -13,29 114 -7,25 | -17,72 171 -7,82 | -13,99 285 -8,94 | -12,08 398 398 171
2 508 | 24,47 | -28,33 102 | 14,10 | -24,31 | 152 | 1354 -862 | 254 | 43,92 | 14,04 | 356 356 152
c3 141 | -18,43 | -18,95 28 | 13,64 | -58,47 42 0,36 | -39,23 71| -485| -24,98 99| -648| -19,03| 113 141 0
Cc4 544 | 122,32 | -41,94 109 88,64 | -38,32 163 86,17 7,49 272 77,33 32,50 381 381 163
c5 1194 | -500 | 4490 | 239 | -763| 36,17 | 358 | -956| -2535| 597 | -10,43 | -1844 | 836 | -10,41 | -1541| 955 1194 0

Ganho de Processamento — snapshots 486

Ganho de Processamento - percentual

16%
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Tabela 28 — Andlise dos resultados com 80% dos snapshots processados sem separagdo em lotes -
NADH

Quant

M20%

E20%

Proc

M30%

E30%

Proc

M50%

E50%

Proc

M70%

E70%

Proc

M80%

E80%

Proc

ProcFinal

Ganho

Cco

144

-15,80

-18,01

29

-16,92

-18,55

43

-16,12

-19,51

72

-16,79

-18,54

101

-17,01

-18,06

115

144

C1

569

-11,00

-13,29

114

7,25

17,72

171

-7,82

-13,99

285

-8,94

-12,08

398

-9,55

-11,52

455

455

114

C2

508

24,47

28,33

102

14,10

24,31

152

13,54

-8,62

254

43,92

14,04

356

52,79

32,48

406

406

102

Cc3

141

-18,43

-18,95

28

13,64

-58,47

22

0,36

=28

71

-4,85

-24,98

99

-6,48

-19,03

113

141

Cc4

544

122,32

-41,94

109

88,64

-38,32

163

86,17

7,49

272

77,33

32,50

381

69,47

40,95

435

435

109

c5

1194

-5,00

-44,90

239

-7,63

-36,17

358

-9,56

-25,35

597

-10,43

-18,44

836

-10,41

-15,41

955

1194

Ganho de Processamento — snapshots 325

Ganho de Processamento - percentual 10%

Tabela 29 — Snapshots com melhores resultados relacionados a quantidade processada para

analise - NADH
Proc_20% Proc_30% Proc_50% Proc_70% Proc_80%
Melhores_10% 89% 89% 90% 92% 94%
Melhores_30% 73% 74% 77% 82% 88%

Ao se analisar a Tabela 29, da mesma forma que para o ligante PIF, verifica-se que os
dados ndo estdao agrupados de forma tao simétrica como se esperava, pois mesmo com a analise
sendo realizada apds 80% do total de snapshots terem sido processados, ndo se chega ao
processamento de um numero perto de 100% dos snapshots de melhor resultado. O desvio
padrdo dos resultados de FEB, obtidos apds o processamento dos diferentes grupos, é muito
inconstante, chegando, em alguns lotes, a valor igual a 114, por exemplo, enquanto outros lotes
apresentam desvio padrdo igual a 0,91 o que demonstra que o critério de similaridade utilizado
ndo estd fornecendo uma constancia aos dados, ja que lotes de um mesmo grupo apresentam
valores muito distintos. Na Tabela 29 também se verifica que a andlise sendo iniciada com 20% do
processamento concluido, ou com 30%, obteve a mesma quantidade de snapshots com melhor
resultado. Dessa forma, como o ganho de processamento é muito maior quanto mais cedo se
iniciam as andlises, sugere-se que o inicio das andlises do P-MIA seja realizado, de forma pré-
definida, quando 20% do processamento dos snapshots estiver concluido, sendo que esse valor

pode ser reduzido ou incrementado antes do inicio do funcionamento do padrao.

Tabela 30 — Snapshots com melhores resultados relacionados a quantidade processada para
analise, sem separacao em lotes - NADH

Proc_20% Proc_30% Proc_50% Proc_70% Proc_80%
Melhores_10% 92% 92% 92% 93% 94%
Melhores_30% 81% 81% 81% 83% 87%
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A Tabela 30 contém a quantidade de snapshots que apresentaram os melhores resultados
de FEB, que efetivamente foram processados por meio da aplicacdo do P-MIA, sem a separacdo
dos grupos em lotes menores. Nota-se que a quantidade de snapshots processados foi um pouco
maior que a separacao em lotes, 3%, considerando-se 20%, 30% e 50% do processamento. Apesar
disso, como o ganho em processamento, ao se separar em lotes menores, € muito superior,

justifica-se a criacdo de lotes menores do P-MIA.

A Figura 71 contém os graficos que apresentam a manutencdo dos resultados mais
promissores, considerando os 10% melhores, quando o experimento foi realizado separando-se os
grupos em lotes menores e sem a separacdo. Nota-se o ganho obtido no processamento de lotes

menores.

Com Lotes — Melhores 10% Sem Lotes — Melhores 10%

350

350

—=_ 310 300 -
300 277 277 2800 = 6% Z
67 250
250 /2% 710 >0 240 -
200 — 08 200
177 184 150

150

100 100

50

50

Proc_20% Proc_30% Proc_50% Proc_70% Proc_B0% Proc_100% Proc_20% Proc_30% Proc_50% Proc_70% Proc_80% Proc_100%

——10%Melhores (310)  ——10%Processado —10%Melhores (310)  ——10%Processado

Figura 71 — Grafico com andlise do resultado, considerando manutenc¢ao dos valores com o
processamento em grupos e em lotes

7.4 Consideragoes do Capitulo

Os testes realizados neste capitulo buscam a validacao do Padrdao Multiplas Instancias
Autoadaptaveis (P-MIA), formalizado no Capitulo 5 e cujo funcionamento foi apresentado no
Capitulo 6, subsidiando a definicdo das regras do padrdo. Com a realizacdio dos testes
experimentais a hipétese nula definida como “A utilizagdo do P-MIA ndo resulta em ganhos” foi
negada, pois, os resultados obtidos com o experimento realizado com o ligante NADH, sintetizados
na Tabela 31, ao se manipular lotes de snapshots quando, por exemplo, 20% do processamento
estd concluido, comprova essa afirmacdo. Nessa tabela, considerando-se uma quantidade total de
snapshots a serem processados igual a 3100 e que desses, 1332 ndo foram processados quando a
analise foi iniciada aos 20% do processamento, conferindo um ganho de 43% ao experimento, a
expectativa poderia ser de que 43% dos snapshots de melhor resultado também ndo seriam
processados. Esse numero ficou em apenas 11%, pois 89% dos snapshots de melhor resultado

foram contemplados quando a analise foi iniciada aos 20%.



Tabela 31 - Sintetizacdo dos Resultados

Total 10% dos Melhores Quantidade Snapshot Ganho Quantidade Snapshots
Snapshots Resultados Proc Melhores resultados Proc que nao foram
(20%) Contemplados (20%) processados
3100 89% 276 43% 1332
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= Ganho Processamento = Melhores 10%

Figura 72 — Grafico com analise do resultado e do ganho obtido — ligante NADH

Na Figura 72 visualiza-se o ganho obtido quanto antes as andlises sdo realizadas e a
manutencdo dos resultados mais promissores, considerando os 10% melhores com o ligante

NADH. A andlise para o ligante PIF pode ser visualizada na Figura 73.
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Figura 73 — Grafico com andlise do resultado e do ganho obtido — ligante PIF

Assim, os testes realizados demonstraram os ganhos obtidos com a aplicacdo do padrao,
considerados como a reducdo da quantidade total de execu¢lGes e a continuidade de
processamento dos snapshots que, em um processo exaustivo, apresentariam os melhores
resultados. Dessa forma, a hipdtese alternativa definida como “A utilizagdo do P-MIA resulta em
ganhos” foi comprovada. Além da validacdo das hipdteses, os testes realizados validaram as

caracteristicas do padrdo: criacdo de lotes, aplicacdo da média aritmética e da média estimada,
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descarte de snapshots e alteracdao de prioridade. Também foi possivel, a partir da realizacdao dos

testes, que as seguintes questdes obtivessem respostas:

° Grupos menores produzem resultados melhores que grupos maiores? SIM.
Conforme apresentado pelos testes realizados neste capitulo, o
processamento de grupos menores de snapshots gera maior ganho, pois as
analises sdo realizadas com uma populacdao menor.

. Quanto antes for iniciada a andlise, maior é o ganho de processamento? SIM,
pois se inicia o descarte de snapshots, de lotes que ndo apresentam bons
resultados, antes, fazendo com que uma quantidade muito maior de
snapshots ndao necessite de processamento.

° A funcdo de similaridade aplicada esta diretamente relacionada ao ganho
obtido apds a execugdo do padrao? SIM. Acredita-se que o trabalho que estd
em desenvolvimento por Karina Machado para a definicdo de uma funcdo de
similaridade especifica para a drea de estudo do LABIO, sobre os mesmos
dados manipulados nesta Tese, melhore ainda mais os resultados obtidos,
reduzindo a variacdo dos desvios padrdao em um mesmo grupo, pois tende a
criar grupos cujos resultados de FEB sejam mais préximos e, quando esses
snapshots forem submetidos aos P-MIA, que o padrao possa obter uma maior

cobertura dos melhores resultados.

Conclui-se, ainda, que os testes apresentados neste capitulo foram fundamentais para a
validacdo do padrao e para a justificativa dos critérios definidos, podendo ser facilmente
reproduzidos por meio da definicdo dos lotes e da implementacdo das fungcGes de média e média

estimada, apresentadas no Capitulo 6.
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8 TRABALHOS RELACIONADOS

Este capitulo apresenta trabalhos relacionados ao desenvolvido nesta Tese, identificando
semelhancas e diferencas. Cabe destacar que sao apresentados onze trabalhos que apresentam
caracteristicas que, de alguma forma, relacionam-se com o trabalho desenvolvido, pois o foco da
analise estd na identificacdo de iniciativas, envolvendo: utilizacdo de workflows cientificos,
principalmente na area de Bioinformatica; formalismos de representagdao de processos, em
especial redes de Petri; e utilizacdo de Padroes de Dados, com o intuito de estabelecer pontos de

intersegdo entre a Tese desenvolvida e os demais trabalhos da area.

8.1 Fluxos de Dados e Validagdes em Modelagens de Workflows

Sadiq et al., [SADO4], definem que a especificagdo completa de um workflow requer a
integracdo de diferentes caracteristicas de processos, como decisdes, definicdes de atividades
individuais, légica do processo e regras de execu¢do. Afirmam que uma das importantes
caracteristicas de modelagem e especificacdo de workflows envolve o fluxo dos dados, sua
modelagem, especificacdo e validacdo e que muitos pesquisadores tém negligenciado esta
dimensdo da analise de processos. Os autores identificam e justificam a importancia da
modelagem de dados na especificacdo e verificacdo de workflows. ldentificam possibilidades de
problemas com fluxos de dados que, caso ndo sejam identificados, podem prejudicar o

funcionamento dos workflows.

Sadiq et al., [SAD04], também afirmam que a tecnologia de workflows é utilizada como
uma tecnologia de integracdo de sistemas existentes, uma pratica muito utilizada em
Bioinformatica, aplicacdo foco desta Tese. Os autores apresentam a distingdo clara entre
aplicagbes especificas de dados em atividades individuais e de dados relacionados a controle de
processos. Além disso, distinguem dados de entrada dos de saida de uma atividade. Essa distin¢ao
também é aplicada na Tese desenvolvida, sendo utilizada na definicdo do P-MIA: Padrao Multiplas

Instancias Autoadaptaveis.
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Os autores em [SADO4] apresentam a diferenciacdao entre fontes de dados internas e
fontes externas. Essa caracteristica também é utilizada pelo P-MIA, uma vez que se trabalha com
dados manipulados internamente no processo, onde tarefas geram valores e esses sao utilizados
por outras tarefas no processo (fonte de dados interna) e estruturas externas como bancos de
dados, sendo acessiveis por tarefas do processo (fonte de dados externa). Apesar de apresentar
varios conceitos que se relacionam com o trabalho desenvolvido nesta Tese, o trabalho de Sadiq
et al. [SAD04] possui foco principal na validacdo da modelagem dos fluxos de dados, enquanto o
desenvolvido apresenta um novo padrao de dados, cujas caracteristicas envolvem a manipulagao

de grandes conjuntos de dados e a analise da continuidade do seu processamento.

8.2 Apoio a Fluxos de Dados Avangados para Aplicacoes de Workflows Cientificos em Grade

Qin e Fahringer [QINO7] afirmam que a definicdo de estruturas de fluxo de dados
direcionada a execucdo de conjuntos flexiveis de dados é um dos requisitos de execucdo para
aplicagdes cientificas em grade. Apresentam uma alternativa para a introdugdo do conceito de
colecdo de dados e sua correspondente distribuicdo em aplicacdes de workflows em grade.
Afirmam, também, que a tecnologia em grade fez com que cientistas e engenheiros criassem
aplicagdes cada vez mais complexas, para gerenciar grandes volumes de conjuntos de dados, e

executar experimentos cientificos sobre essa tecnologia.

Os autores definem que uma aplicacao de workflow em grade pode ser vista como uma
colecdo de tarefas computacionais que sdo processadas em uma ordem bem definida, para atingir
a um objetivo especifico. Afirmam que diferentes construtores de controle de fluxo tém sido
identificados e desenvolvidos para sistemas de workflows em grade, podendo ser divididos em
quatro categorias: sequencial, paralela, condicional e interativa. Com cada um desses
construtores, diferentes fluxos de dados podem ser especificados. Ainda destacam que fluxos de
dados manipulados sobre workflows cientificos em grade sdo geralmente complexos pelo
conjunto de dados envolvidos e essa é uma das motivacdes do desenvolvimento desta Tese: a

manipulagdo de grandes conjuntos de dados na drea de Bioinformatica.

Qin e Fahringer [QINO7] também afirmam que aplicages cientificas consomem uma
porcdo de um conjunto de dados produzidos por qualquer aplicacdo e que um construtor para
execucdes em paralelo consome multiplos conjuntos de dados em cada interacdo. Os autores
afirmam, entretanto, que o problema que trata a especificacdo de como os conjuntos de dados e
seus respectivos elementos podem ser identificados e como esses dados podem ser distribuidos

dentro de interacdes em paralelo, ainda ndo foi totalmente explorado. Muitos sistemas de
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workflow em grade resolvem o problema de replicagdo das entradas de conjuntos de dados para
atividades, mas afirmam que existe a necessidade de mais estudos que busquem flexibilizar
mecanismos de fluxo de dados de conjuntos de dados, evitando redundancia. A abordagem
definida por Qin e Fahringer [QINO7] reduz a duplicacdo de dados e otimiza a transferéncia entre

atividades do workflow.

O trabalho desenvolvido nesta Tese nao trabalha especificamente com processamento
em grade, mas os conceitos aplicados no trabalho de Qin e Fahringer [QINO7] sdo utilizados na
possibilidade do padrao ser executado em paralelo. Além disso, tanto o trabalho desenvolvido
pelos autores, quanto o desenvolvido nesta Tese, manipulam grandes volumes de dados e o fazem

a partir da definicao de conjuntos.

8.3 Redes de Petri para Sistemas Bioldgicos

Chaouiya, em [CHAOQ7], afirma que o uso de modelos matematicos é crescente na
representacdo de redes bioldgicas complexas. Destaca, principalmente, o uso das redes de Petri e
suas extensdes. Seu trabalho envolve a apresentacdao de como uma rede de Petri poderia

representar um sistema biolégico.

O autor apresenta um levantamento com diferentes trabalhos que utilizam redes de Petri
para modelar aplicacdes na area cientifica. Seu trabalho enfatiza aspectos como efetividade na
modelagem com redes de Petri e a analise e simula¢do das redes. O autor acredita que o aumento
do uso de modelos baseados em redes de Petri para a representacdo de redes bioldgicas pode ser
justificado pela representacao grafica do modelo, a possibilidade de representar sistemas
concorrentes, sua base matematica e a existéncia de ferramentas de modelagem. Ainda afirma
que, pela caracteristica da aplicacdo da area Biolédgica envolver grandes interacbes de dados,

existe a necessidade de se prover modelos qualitativos, os quais permitam uma analise formal.

O autor destaca como pontos principais na utilizacdo de redes de Petri para a

formalizagdo de processos cientificos:

e Redes de Petri possuem representacao grafica, com base tedrica matematica e

ferramentas de diagramacao disponiveis;

e Redes de Petri permitem a analise de estruturas qualitativas para propriedades

comportamentais quantitativas;

e Redes de Petri sdo efetivas para a modelagem de redes moleculares.
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Apesar das redes de Petri terem sido definidas, inicialmente em 1962, sua utiliza¢dao ainda
é ampla, principalmente, quando se necessita de um formalismo com caracteristicas matematicas
que represente o comportamento das tarefas (no caso de redes de Petri coloridas). A Tese aqui
apresentada trabalha com redes de Petri coloridas, e o trabalho desenvolvido por Chaouiya
[CHAO7] embasa essa escolha. Apesar disso, diferente dos trabalhos analisados por Chaouiya, a
modelagem em redes de Petri realizada nesta Tese é de um padrdo, podendo ser utilizado por

diferentes aplicacGes da area cientifica, desde que com caracteristicas semelhantes.

8.4 Uma Linguagem de Fluxo de Dados baseada em Redes de Petri e Calculo Relacional

Hidders et al., [HID08], propdem o que denominam de DFL: uma linguagem de workflow
formal e grafica para fluxos de dados. Justificam seu trabalho pela existéncia de workflows no qual
grandes volumes de dados complexos sdo manipulados, e a estrutura desses dados reflete-se no
workflow. Posicionam o trabalho desenvolvido como uma extensdo das redes de Petri, sendo
responsavel pela organizacdo do processamento das tarefas; e do calculo relacional aninhado,
com uma linguagem de consulta sobre objetos complexos, que também é responsavel por

manipular colegdes de itens de dados.

Os autores afirmam que fluxos de dados sdo encontrados na pratica, por exemplo, em
experimentos in silico na Bioinformatica e em sistemas que processem colecdes de dados na
Fisica, Astronomia e em outras ciéncias. A caracteristica dessas dreas é possuir grandes volumes
de estruturas de dados que sdo analisadas por um sistema e organizadas em rede, de forma que
os fluxos de dados sejam processados. Para os autores, existem formalismos bem desenvolvidos
para workflows que sdo baseados em redes de Petri. Entretanto, afirmam que esses formalismos
ndo manipulam estruturas complexas de dados, de forma que reflitam na estrutura do workflow
em questdao. Em func¢do disso, também utilizam o calculo relacional. Neste trabalho, os autores
apresentam a formalizacdo da extensdo realizada e, com o objetivo de validarem seu trabalho,
mapearam um fluxo de dados real de Bioinformatica, mesma area de aplicacdo da Tese aqui

desenvolvida.

Este trabalho é relacionado ao desenvolvido nesta Tese pela drea de aplicagdo e por
trabalhar com redes de Petri. Além disso, por formalizar a extensdo desenvolvida, da mesma

forma que o feito nesta Tese para o P-MIA.
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8.5 Abordagem para Concepg¢ao de Experimentos Cientificos em Larga Escala Apoiados por
Workflows Cientificos

Pereira e Travassos, [PER09], afirmam que a ciéncia se apdia em infraestrutura
computacional complexa para realizar pesquisas, interessando-se, principalmente, em estudos in
virtuo e in silico, com a utilizacdo de tecnologias de workflow cientifico. No seu trabalho, os
autores propdem uma abordagem para auxiliar a concepc¢do de workflows cientificos para esses

tipos de estudo.

Com o objetivo de capturar o conhecimento tacito envolvido na concep¢ado de workflows,
a abordagem direciona-se a identificacdo de requisitos e a modelagem do workflow nos niveis
mais altos de abstracdo, independentemente de sistema gerenciador de workflow cientifico a ser
utilizado. A abordagem apresentada pelos autores explora os conceitos do diagrama de atividades
da UML [OMG10]. O trabalho de Pereira e Travassos, [PER09], apresenta relacdo com o trabalho
apresentado nessa Tese, pela representacdo de workflows cientificos e pela necessidade de apoiar
0 processamento computacional. Apesar disso, preocupa-se, apenas, com a modelagem de
workflows cientificos, automatizando o processo, sem se preocupar com a reducdo de dados a

serem processados, foco principal do trabalho desenvolvido nesta Tese.

8.6 Padroes de Computagao Paralela para Workflows em Grade

Pautasso e Alonso, em [PAUO6], identificam um conjunto de padrdes de workflow
relacionados a execugdes paralelas. Apresentam como os padrdes podem ser representados em
diferentes linguagens de workflow em grade e suas implicagdes para o projeto de execucdo de
workflows. No trabalho desenvolvido pelos autores, o objetivo também é classificar padrdes que
manipulem paralelismo, direcionando-os a utilizacdo em grade e ndo, necessariamente, identificar
novos padrdes. Para os autores, a execucdo em paralelo é uma técnica capaz de reduzir o tempo
de execucdao de workflows cientificos, pois conjuntos de tarefas que nao tenham dependéncia
podem ser executados em paralelo. Um conceito interessante, explorado pelos autores, é o do
paralelismo adaptativo de dados, onde a quantidade de particdes a serem executadas pode ser
definida manualmente, ou em tempo de execucdo, e que a estrutura de uma instancia de
workflow ndao é somente influenciada pelos seus dados de entrada, mas pelas propriedades do
ambiente de execucdo. A Tese desenvolvida estd relacionada com o trabalho de Pautasso e Alonso

[PAUQ6] por trabalhar com padrdes de dados. Apesar disso, diferencia-se na caracteristica do



146

padrdo, de ser especifico para manipulacdo de dados a serem submetidos ao processamento, e

pela andlise desses dados em tempo de execucdo determinar as préximas etapas.

8.7 Uma arquitetura de baixo acoplamento para execug¢dao de padrdes de controle de fluxo em
grades

Nardi, em [NARQ9], justifica que o uso de padrdes de workflow para controle de fluxo em
aplicagdes de e-Science resulta em maior produtividade por parte do cientista, permitindo que se
concentre em sua darea de especializacdo. O autor também afirma que, apesar de todos os
avancgos, o uso de padrdes de workflow para paralelizagdao em grades permanece uma questao em
aberto. Seu trabalho apresenta uma arquitetura de baixo acoplamento e extensivel, que permite a
execucdo de padrdes com ou sem a presenca de grade de modo transparente ao cientista, e a

implementacdo de padrdes de execucdo de workflow.

O autor define o Padrao Juncao Combinada, ja apresentado no documento desta Tese no
Capitulo 4, que atende a diversos cenarios de paralelizacdo, comumente encontrados em
aplicagbes de e-Science. Além disso, o autor definiu uma arquitetura, orientada a servigos,

oferecendo flexibilidade e extensibilidade a solugao.

A relacdo entre os dois trabalhos estad na utilizacdo de padrdes amplamente difundidos,
para a definicdo de outro padrdo, e na busca por solugdes que otimizem o processamento de
dados cientificos. A principal diferenca esta na utilizacdo por parte de Nardi [NARO9] de padrdes

de fluxo e desta Tese de padrdes de dados.

8.8 Redes de Petri como um Formalismo de Comparagao

Grando et al. [GRAQ9] discutem a possibilidade de redes de Petri coloridas, como um
formalismo, apoiam a analise de expressividade e verificacdo estrutural, comportamento e
propriedades temporais em workflows clinicos (drea médica). Os autores apresentam uma
linguagem que pode ser formalmente mapeada para a representacao de redes de Petri coloridas.
Durante seu trabalho, os autores buscaram a formalizacdao de algo informal, de orientagdes

médicas baseadas em texto, por exemplo.

O relacionamento do trabalho desenvolvido pelos autores com o desta Tese esta, apenas,
na utilizacdo de um formalismo matematico (redes de Petri coloridas), bem conhecido, com
semanticas formais padronizadas, tendo uma representacao grafica padronizada e independente

de fornecedor.
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8.9 Métodos de Discretiza¢ao e Discretizagdao dos Dados de Docagem de Receptor Flexivel
Machado et al. em [MAC10] e em [MAC10a] desenvolveram trabalhos também para o
LABIO. Com o objetivo de reduzir demandas computacionais e descobrir informacdes sobre a
interacdo entre receptores e ligantes, aplicaram diferentes algoritmos de mineragao onde os
arquivos de entrada sdo baseados na energia livre de ligacdo (FEB). Uma vez que o FEB apresenta
um valor continuo e os algoritmos de classificagao necessitam de atributos categoéricos, os autores
também compararam trés métodos de discretizacao para o FEB: por igualdade de frequéncia, por
igualdade de largura e pela analise do desvio padrdo. Além disso, avaliaram o impacto na geracao

de arvores de decisao.

Os autores identificaram que o método que apresentou melhor resultado apds a
aplicacdo dos algoritmos de mineragao foi o que envolveu a analise do desvio padrao dos dados.
Dessa forma, por mais que a técnica seja diferente e que a funcdo utilizada ndo seja a mesma, os
trabalhos relacionam-se pela utilizacdo do desvio padrao, relacionado ao resultado médio obtido

apods o processamento dos snapshots e pela utilizagdo do FEB como parametro de entrada.

8.10 Paralelismo de Dados em Workflows na Area de Bioinformatica

Coutinho et al. em [COU10] definem que é muito comum, em experimentos de
bioinformatica, o processamento de grandes conjuntos de dados. Em fungao disso, afirmam que o
paralelismo de dados é uma abordagem comum para incrementar o desempenho e reduzir o
tempo de execugdo. Entretanto, afirmam que muitos sistemas gerenciadores de workflows
cientificos (SWfMS) suportam execucdOes paralelas apenas em ambientes computacionais de alto
desempenho. Colocam o Hydra como um middleware com o propédsito de ser uma ponte entre os
SWfMS e os ambientes de alto desempenho, fornecendo um caminho transparente aos cientistas
na paralelizacdo de execucgdes de workflows. Seu trabalho analisa diferentes cendrios de
paralelismo de dados no dominio de Bioinformatica e apresenta uma extensao especifica para a

manipulagdo de dados em paralelo em workflows na area.

O Hydra, conforme os autores, é um middleware que prové um conjunto de componentes
capazes de serem incluidos em especificacdes de workflow de qualquer SWfMS para controlar o
paralelismo de atividades. Dessa forma, esse trabalho relaciona-se com o definido nesta Tese, pela
possibilidade de, apds se implementar o P-MIA, criando seus componentes, poder ser configurada
sua execucdo em paralelo com a utilizacdo do Hydra, fornecendo um ganho ainda maior de

processamento.
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8.11 Um Workflow Cientifico para a Modelagem do Processo de Desenvolvimento de Farmacos
Assistido por Computador Utilizando Receptor Flexivel

Karina Machado em [MACOQ7a] e Machado et al. em[MACQ7], apresentaram um workflow
cientifico para subsidiar o processo de desenvolvimento de farmacos assistido por computador.
Para a criacdo do workflow cientifico foram implementados shell scripts e programas que
executassem efetivamente e de forma automatica as sequéncias das atividades executadas pelo
workflow. Esse modelo permitiu que docagens moleculares, que considerassem a flexibilidade
explicita tanto do ligante como do receptor, fossem facilmente executadas, sendo entdo a
flexibilidade natural das moléculas bioldgicas consideradas nos experimentos de docagem. Além
disso, com a automatizacdo do processo, foi possivel a inclusdao de uma etapa de selecdo de
snapshots para que ndo fosse necessdria a execucdo de todas as conformacdes do receptor,
reduzindo o tempo necessario para se analisar a interacdo receptor-ligante. Essa etapa,
entretanto, somente pode ser utilizada apds a realizacdo de um experimento exaustivo,
selecionando aqueles snapshots da macromolécula que apresentaram os melhores resultados de
docagem com determinado ligante. Esses snapshots sao utilizados para a docagem de outros
ligantes pertencentes a mesma classe que o primeiro. Outros detalhes do trabalho desenvolvido

por Karina Machado também foram apresentados dos Capitulos 3 e 6.

O trabalho desenvolvido nesta Tese relaciona-se com o desenvolvido por Machado et al.
por trabalhar com workflows cientificos, na area de Bioinformatica, e pelos dados da aplicagao
teste serem provenientes de experimentos do LABIO. Além disso, conforme ja apresentado no
Capitulo 6, o trabalho desenvolvido nesta Tese substitui etapas do workflow desenvolvido por
Karina, buscando a reducdo da quantidade total de experimentos a serem executados e, se
possivel, reduzindo o tempo total de processamento. Apesar disso, com o padrdo definido nesta
Tese, busca-se a aplicacdo em diferentes areas cientificas, desde que com caracteristicas

semelhantes a Bioinformatica.

8.12 Consideragdes do Capitulo

Este capitulo apresentou trabalhos relacionados ao desenvolvido nesta Tese e, buscando
sintetizar esses trabalhos, comparando-os com o desenvolvido na Tese, a Tabela 32 foi elaborada.
Analisando-se a Tabela 32, verifica-se o relacionamento entre os trabalhos pesquisados e o P-MIA,
identificando suas principais caracteristicas. Os critérios de comparacdo apresentados nessa
tabela, além de alguns serem conceitos amplamente difundidos na literatura, também envolvem

caracteristicas de areas cientificas. Sdo eles:
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Padrées de Dados: sao identificados os trabalhos relacionados que utilizam
conceitos de padrdes de dados, que definem novos padrées ou que reconhecem
sua importancia, uma vez que o trabalho desenvolvido nesta Tese define um novo

padrao de dados.

Padrées de Fluxo: sao identificados os trabalhos relacionados que utilizam
conceitos de padrdes de fluxos, que definem novos padrdes ou que reconhecem
sua importancia, uma vez que o trabalho desenvolvido nesta Tese, apesar de ndo
manipular especificamente padrdes de fluxo, os utiliza como base para sua

definicdo, como é o caso do padrao de fluxo desenvolvido por Nardi [NARQ9].

Paralelismo: sao identificados os trabalhos que estudam conceitos de paralelismo
aplicados a dados, independente da forma de aplicacdo, bem como os que
reconhecem sua utilizacdo. Por mais que o padrao de dados desenvolvido nesta
Tese ndo utilize explicitamente conceitos de paralelismo, o padrdao pode ser

implementado sobre esse conceito.

Execu¢éo em Grade: sao identificados os trabalhos que estudam conceitos
especificos de execucdo em grade, sendo essa uma das possibilidades de
manipulacdo de dados em paralelo. O trabalho de Nardi [NAR09] é definido sobre
esse conceito e, uma vez que se afirma que o padrao definido nesta Tese possui

como base o trabalho por ele desenvolvido, esses conceitos relacionam-se.

Formalizagdo em redes de Petri coloridas: todos os trabalham que mencionam a
utilizacdo de redes de Petri ou de redes de Petri coloridas aplicados a area
cientifica sdo destacados, uma vez que seus conceitos sdao utilizados para a

formalizacdo do padrdo definido nesta Tese.

Workflows cientificos: o padrdao definido nesta Tese é desenvolvido
especificamente para utilizacdo em workflows cientificos, pela caracteristica do

processo.

Grandes volumes de dados: uma das caracteristicas dos workflows cientificos é a
manipulacdo de grandes volumes de dados e essa é, também, a principal
caracteristica das atividades desenvolvidas pelo LABIO, quando se busca reducgao

da quantidade de processamento e otimiza¢ao dos processos.
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e AdaptacGo: os conceitos de adaptacdo sdo importantes por uma das
caracteristicas do padrao: definir, dinamicamente, quais os préximos snapshots a

serem executados. Dessa forma, esse critério relaciona-se com o padrao definido.

Nota-se, ao analisar a Tabela 32, que os diversos trabalhos contribuem para que o P-MIA
agregue as caracteristicas dos critérios definidos, uma vez que serviram como base para seu
desenvolvimento. Dessa forma, atende-se a necessidade de uma area que trabalhe com padroes
de dados, manipule grandes volumes de informacgdes, crie e gerencie workflows cientificos,
possibilite processamento em paralelo, ou em grade, e trabalhe com conceitos de adaptacdo em

tempo de execucao.



Tabela 32 — Sintese e comparacgdo entre os trabalhos relacionados e o P-MIA

Padroes de Dados Padroes de Paralelismo Execugdao em Formalizagdo em Workflows Grandes volumes de Adaptagao
Fluxos Grade redes de Petri Cientificos dados
coloridas
Fluxos de Dados e | Ndo trabalham Sim, quando | Sim, quando direciona
Validagoes em Modelagens | explicitamente direciona seus | seus estudos a
de Workflows [SAD04] com padrdes de | N3o se aplica N3do se aplica N3o se aplica N3o se aplica estudos a | Bioinformatica Néo se aplica

Dados, mas com
fluxos de dados

Bioinformatica

Suporte a Fluxos de Dados
Avangados para AplicagGes
de Workflows Cientificos em
Grade [QINO7]

Ndo  trabalham
explicitamente
com padroes de
Dados, mas com
fluxos de dados

N3o se aplica

Execugdo em
Grade

Trabalham com
a execugao de
workflows
cientificos em
grade

N3o se aplica

Trabalham com o
conceito de
workflows
cientificos

Trabalham  com a
possibilidade de
manipular grandes

volumes de dados

N3o se aplica

Redes de Petri para Sistemas

Utiliza rede de Petri

Bloie e IS N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica para repre_sentar N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica
um sistema
bioldgico
Uma Linguagem de Fluxo de | Ndo  trabalham Apresentam  uma Trabalham com a
Dados baseada em Redes de | explicitamente extensdo das redes possibilidade de
Petri e Calculo Relacional | com padrées de | Nao se aplica N3ao se aplica N3o se aplica de Petri N3o se aplica manipular grandes N3o se aplica
[HIDO8] Dados, mas com volumes de dados

fluxos de dados

Abordagem para Concepgao

Representagdo de

de Experimentos Cientificos workflows
em Larga Escala Suportados o . ~ . - . = . ~ . cientificos, o . ~ .
- N3do se aplica N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica . N3do se aplica N3o se aplica
por Workflows Cientificos P P P P P buscando apoiar o P P
[PERO9] processamento
computacional
Padroes de Computacdo | Classificagdo de Trabalham com Exploram o
~ . Trabalham com .
Paralela para Workflows em | padrdes que paralelismo de . conceito de
. x . o conceito de ~ . ~ . " . .
Grade [PAU06] manipulam N3o se aplica | dados N3do se aplica N3o se aplica N3ao se aplica paralelismo
. workflow em .
paralelismo adaptativo de
grade
dados
Uma arquitetura de baixo Usa padrées | O padrdo | Permite a Utiliza redes de Ndo menciona
acoplamento para execugao de workflow | desenvolvido execugao de Petri para Utiliza-se do claramente, mas seus
de padroes de controle de - . para controle | atende a | padrdes com ou P conceito de esforgos direcionam a - .
N3do se aplica . representar MR . N Néo se aplica
fluxo em grades [NAR09] de fluxo em | diferentes sem a presenca ) workflows solugdo a manipulagdo
L L. graficamente seu e
aplicagGes de | cendrios de | de grade adrio cientificos de grandes volumes de
e-Science paralelizagdo P dados
Redes de Petri como um . . - . ~ . - . Utiliza redes de | Trabalha com o - . ~ .
. o N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica N3o se aplica . . . N3ao se aplica N3o se aplica
Formalismo de Comparagdao Petri coloridas | conceito de
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[GRAO09]

como
formalismo

um

workflows
cientificos

Métodos de Discretizacdo e
Discretizagao dos Dados de
Docagem de Receptor
Flexivel [MAC10], [MAC10a]

N3o se aplica

N3do se aplica

N3o se aplica

N3ao se aplica

N3do se aplica

N3o se aplica

Trabalham com
mineragao sobre
grandes volumes de

dados

N3ao se aplica

Paralelismo de Dados em
Workflows na Area de
Bioinformatica [COU10]

N3o se aplica

N3o se aplica

Trabalham com
paralelismo de
dados

Nao
explicitamente,
mas se aplica

N3o se aplica

Desenvolveram um
middleware com o
propédsito de ser
uma ponte entre os
SWfMS e os
ambientes de alto
desempenho

Trabalham com grandes
volumes de dados

N3o se aplica

Um Workflow Cientifico Implementou  um | Processa grandes
para a Modelagem do workflow cientifico, | volumes de dados,
Processo de buscando apresentando, apesar
Desenvolvimento de . . - . ~ . ~ . - . automatizar da automatizagao, ~ .
) .. N3do se aplica Ndo se aplica Ndo se aplica Ndo se aplica Ndo se aplica . Ndo se aplica
Farmacos Assistido por processos antes | ainda grande tempo de
Computador Utilizando manuais processamento
Receptor Flexivel [MACO07],
[MACO07], [MACO07a]
P-MIA: Padrao Multiplas | Define um padrdo | Utiliza como | O padrdo | O padrdo | O padrdo é | O padrdo pode ser | O padrdo atende a | O padrdo
Instancias Autoadaptaveis: | de dados para a | modelo o | definido pode | definido pode | representado por | inserido em | necessidade de | apresenta
Um Padrdao de Dados para | autoadaptagdo de | padrao de | ser executado | ser executado | meio de redes de | qualquer manipulagdo de | conceitos de
Workflows Cientificos instancias em | controle de | em paralelo, | em estruturas | Petri coloridas implementacdo de | grandes volumes de | autoadaptacao,
tempo de | Fluxo com diferentes | em grade, workflow cientifico, | dados, trabalhando | definindo os
execugao desenvolvido | conjuntos de | desde que desde que atenda | com o conceito de | proximos dados a
por Nardi em | dados controlado por as caracteristicas da | conjuntos serem
[NAROQ9] ambiente area. instanciados em
especifico tempo de

execugcao




9 CONSIDERACOES FINAIS

A drea que estuda workflows ndo é uma darea recente. Estudos tém sido realizados desde
a década de 80 e, na década de 90, surgiu a necessidade de uma maior padronizacdo e definicao
de tipos desses processos [GEO95, HOL95, LEYOO]. Este documento apresentou estudos sobre
workflows de negdcios, workflows cientificos, padrdoes que direcionam a implementacdo de
processos nesses sistemas, formalismos utilizados para a descricdo dos processos, bem como a
area de aplicacdo, que propiciou a realizacdo dos experimentos, executados apds a definicdo e

formalizagdo do padrao de dados P-MIA: Padrao Multiplas Instancias Autoadaptaveis.

O Capitulo 2 apresentou o estudo realizado sobre workflows de negdcios e workflows
cientificos, identificando diferencas entre as duas abordagens, bem como formalismos utilizados
para a representacdo de processos: redes de Petri e redes de Petri coloridas. Conforme [AALO2], a
utilizacdo de um conceito formal propicia algumas vantagens e faz com que a definicdo de um
processo seja mais precisa. A formalizagdo pode diminuir ambiguidades, incertezas e contradigdes.
Além disso, facilita a representacao de sistemas complexos, bem como do comportamento desses

sistemas [FOKOO].

No Capitulo 3 a area de Bioinformatica foi apresentada e as atividades realizadas pelo
LABIO. Alguns padrdes de dados definidos na literatura foram apresentados no Capitulo 4 e foram
utilizados como base para a definicdo do padrdao Multiplas Instancias Autoadaptdveis — P-MIA,
definido nesta Tese de Doutorado, visando atender a necessidade de autoadaptacao de instancias
em execucdo, com a manipulacdo de um grande volume de dados. Conceitos de adaptacdo e
autoadaptacdo foram discutidos por Hiibler e Ruiz em [HUBO7] e em [HUBQ9] e, por serem apenas

aplicados na instanciacdo dos dados no padrao, ndo foram detalhados nesta Tese.

No Capitulo 5 a formalizacdo do P-MIA foi apresentada, contendo as principais defini¢des,
bem como sua representacao grafica, realizada com a ferramenta CPN Tools. Seu funcionamento
foi detalhado no Capitulo 6, enfatizando as regras e caracteristicas do padrdo. Os testes com
dados reais foram detalhados no Capitulo 7 e os trabalhos relacionados foram confrontados com o

trabalho desenvolvido nesta Tese no Capitulo 8.
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9.1 Principais Contribui¢Ges

Ao se considerar que uma das principais caracteristicas de areas como a Bioinformatica é
a manipulacdo de grandes volumes de dados e o processamento desses dados no menor espaco
de tempo possivel, o P-MIA, apresentado neste documento, atende a questdo de pesquisa
previamente definida: "Como reduzir a quantidade de snapshots a serem processados, reduzindo
o tempo total de processamento e procurando manter o mesmo nivel de acerto na identificagdo

de compostos promissores?”.

O padrao definido atende a questdo de pesquisa, ao propiciar que se alcance o objetivo
geral definido nesta Tese: “melhorar o tempo final de processamento, reduzindo a quantidade de
experimentos de docagem molecular, com base nos resultados obtidos em tempo de execu¢ao”. O
padrdao manipula conjuntos de dados, previamente agrupados por similaridade e, com base em
resultados obtidos por elementos desses conjuntos, define a execucdo ou ndo dos demais
elementos. Dessa forma, nem todos os experimentos serao realizados, reduzindo o tempo final de

processamento e mantendo um patamar de qualidade.
Quanto aos objetivos definidos como especificos:

e Definir um padrdo de dados capaz de ser utilizado pela drea de Bioinformdtica e
por outras dreas que apresentem caracteristicas semelhantes: o padrao definido
P-MIA, formalizado no Capitulo 5 e detalhado no Capitulo 6, apesar de utilizar
dados especificos de Bioinformatica para a realizagcdo dos experimentos,
apresentou caracteristicas que podem ser facilmente aplicadas em outras areas
cientificas. Para essa comprovacdo, entretanto, seria interessante que

experimentos com dados de outras areas fossem realizados.

e Definir uma fung¢do que ndo descarte dados que apresentem a probabilidade de
serem promissores: esse objetivo foi alcancado ao se adaptar a funcdo da Regra
Empirica, denominada neste trabalho de Regra Empirica Adaptada, apresentada
no Capitulo 6, servindo como subsidio para o cdlculo da média estimada. Com o
valor gerado a partir da média estimada, os snapshots ndo sdo descartados sem
que apresentem a probabilidade de obterem bons resultados, pois a média

estimada leva em consideracdo o desvio padrdo dos resultados.

e Reduzir a quantidade total de dados a serem processados: o principio fundamental
do P-MIA é a reducdo da quantidade de snapshots a serem processados. Os testes

realizados no Capitulo 7 demonstram que se obtém um ganho, com a utilizacdo do
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padrdo, podendo chegar, quando a analise inicia aos 20% do processamento dos
snapshots concluido, com o ligante PIF a 47% de ganho e com o ligante NADH a

43% de ganho.

Buscar manter a qualidade dos dados processados: com os testes realizados no
Capitulo 7 verificou-se que a grande maioria dos snapshots que apresentaram
melhores resultados de processamento foi processada, também, por meio do P-
MIA. Entretanto, acredita-se que esse objetivo seria alcancado com um indice
ainda maior se o critério de similaridade, para o agrupamento dos dados, fosse

especifico para a realidade implementada.

Neste contexto, com a definicdo de um padrdo de dados capaz de inferir maior

velocidade de processamento aos experimentos, com a formalizacdo do padrdo e a descricdo em

detalhes do seu funcionamento e dos testes realizados, acredita-se que o P-MIA é uma

contribuicdo interessante para a comunidade cientifica.

9.2 Trabalhos Futuros

Como sugestdes de trabalhos futuros:

Implementacdo do P-MIA: Padrao Mudltiplas Instancias Autoadaptdveis, na forma
de um componente, possibilitando sua utilizagdo por diferentes aplicagées de
workflow cientifico. Essa implementagdao é assunto em desenvolvimento na

Dissertacao de Mestrado de Fabio Frantz, em parceria com o LABIO.

Estudos de viabilidade de execu¢do do padrao em diferentes ambientes de alto
desempenho, junto ao Laboratdrio de Alto Desempenho da PUCRS: ja em
desenvolvimento pela Mestranda Renata de Paris, também em parceria com o

LABIO.

Definicdo de uma fungao de similaridade que seja especifica para a realidade
estudada também tende a fornecer melhores resultados. Essa funcdo de
similaridade ja esta em definicdo, sendo foco do trabalho de Doutorado de Karina
Machado. Assim, apds a definicdo dessa funcdo, novos testes devem ser

realizados, buscando evidenciar o ganho ou ndo de processamento.

Aplicacdo do padrdo com dados de outras areas cientificas, diferentes da

Bioinformatica, mas com caracteristicas semelhantes.
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APENDICE A

Lotes gerados pelos testes experimentais com o algoritmo Hierarchical e com o ligante PIF

Este item apresenta os lotes gerados apds aplicagao do algoritmo para o P-MIA. Os clusters
utilizados possuem diferentes quantidades, conforme Tabela 1.

Tabela 1 — Quantidade de snapshots em cada cluster

Cluster Quantidade
Cluster_0 733
Cluster_1 822
Cluster_2 109
Cluster_3 107
Cluster_4 608
Cluster_5 663

As Tabelas 2, 3, 4, 5, 6 e 7 apresentam os lotes formados para os diferentes clusters.

Tabela 2 — Lotes para processamento do cluster O

Cluster Lote CUEITHEECHED Snapshots do Lote
Snapshots

188 197 207 211 212 214 215 216 217 219 227 229 230 231 232
233 234 235 236 237 238 239 240 241 242 243 244 245 246 247
248 249 250 251 252 253 254 255 256 257 258 259 260 261 262
263 264 265 266 267 268 269 270 271 272 273 274 275 276 277
278 279 280 281 282 283 284 285 286 287 288 289 290 291 292
293 294 295 296 297 298 299 300 301 302 303 304 305 306 307
308 309 310 311 312 313 314 315 316 317 318 319 320 321 322
0 0 220 323 324 325 326 327 328 329 330 331 332 333 334 335 336 337
338 339 340 341 342 343 344 345 346 347 348 349 350 351 352
353 354 355 356 357 358 359 360 361 362 363 364 365 366 367
368 369 370 371 372 373 374 375 376 377 378 379 380 381 382
383 384 385 386 387 388 389 390 391 392 393 394 395 396 397
398 399 400 401 402 403 404 405 406 407 408 409 410 411 412
413 414 415 416 417 418 419 420 421 422 423 424 425 426 427
428 429 430 431 432 433 434 435 437 438

439 440 441 442 444 445 446 447 448 449 450 451 452 453 455
456 457 458 459 460 461 462 464 465 466 467 468 469 470 471
472 473 474 475 476 477 478 479 480 482 484 485 486 487 488
489 490 491 492 493 494 495 496 497 498 499 500 501 503 504
505 506 507 508 509 510 511 512 513 514 515 516 518 519 520
0 1 154 521 522 523 524 525 526 527 528 529 530 531 532 533 534 535
536 537 538 539 540 541 542 543 544 545 546 547 548 549 550
551 552 553 554 555 556 557 558 559 560 561 562 564 565 566
567 568 570 571 572 573 574 575 576 577 578 579 580 581 582
583 584 585 586 587 588 589 590 591 592 593 594 596 597 598
599 600 601 602

603 604 605 606 607 608 609 610 611 612 613 614 615 616 617
0 2 108 618 619 620 621 622 623 624 625 626 627 628 629 630 631 632
633 634 635 636 637 638 639 640 641 642 643 644 645 647 648
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649 650 651 652 653 654 655 656 657 658 659 660 661 662 663
664 665 666 667 668 669 670 671 672 673 674 675 676 677 678
679 680 681 682 683 684 685 686 687 688 689 690 692 693 696
697 698 699 700 701 702 703 705 706 707 708 709 710 711 712
713714715715

76

716 717 719 720 721 722 724 726 727 728 730 733 734 735 737
739 740 741 743 744 745 746 748 749 750 751 752 755 756 758
759 760 761 762 764 765 766 767 768 769 770 772 773 774 775
776 777 778 779 780 781 782 783 784 785 786 787 788 789 790
791 792 793 794 795 796 797 798 799 801 802 803 804 805 806
808 808

53

809 810 811 813 814 815 816 817 818 819 820 821 823 825 831
833 837 846 847 849 862 864 867 868 869 871 872 873 876 877
879 880 881 882 883 887 888 889 892 893 895 896 898 899 901
902 904 905 906 908 909 913 917 917

50

919 921 923 924 926 927 929 930 933 935 936 938 939 940 949
955 958 959 960 962 968 971 972 978 983 990 991 992 994 995
996 997 998 1000 1001 1002 1003 1004 1005 1006 1008 1009
10111012 1014 1016 1017 1018 1019 1020 1020

72

1021 1026 1039 1042 1057 1059 1061 1062 1066 1068 1079 1080
1087 1088 1089 1091 1092 1094 1095 1096 1097 1098 1100 1101
1102 1105 1106 1107 1108 1109 1110 1111 1112 1113 1114 1115
1117 1118 1119 1120 1130 1131 1133 1134 1138 1142 1143 1155
1159 1164 1165 1166 1167 1168 1169 1170 1174 1186 1272 1278
1283 1284 1285 1286 1287 1289 1302 1303 1306 1309 1311 1312
1312

Tabela 3 — Lotes para processamento do cluster 1

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

247

481 483 704 812 824 826 827 828 829 830 832 834 835 836 838
839 841 842 843 844 845 848 850 852 853 855 858 859 860 861
863 865 866 870 875 878 885 890 891 894 897 900 903 907 910
911 912 914 915 916 918 920 922 925 928 931 932 934 937 941
942 943 944 945 946 947 948 950 951 952 953 954 956 957 961
963 964 965 966 967 969 970 973 974 975 976 977 979 980 981
982 984 985 986 987 988 989 993 999 1007 1010 1013 1015 1022
1023 1024 1025 1027 1028 1029 1030 1031 1032 1033 1034 1035
1036 1037 1038 1040 1041 1043 1044 1045 1046 1047 1048 1049
1050 1051 1052 1053 1054 1055 1056 1058 1060 1063 1064 1065
1067 1069 1070 1071 1072 1073 1074 1075 1076 1077 1078 1081
1082 1083 1084 1085 1086 1090 1093 1099 1103 1104 1116 1121
1122 1123 1124 1125 1126 1127 1128 1129 1132 1135 1136 1137
1139 1140 1141 1144 1145 1146 1147 1148 1149 1150 1151 1152
1153 1154 1156 1157 1158 1160 1161 1162 1163 1171 1172 1173
11751176 1177 1178 1179 1180 1181 1182 1183 1184 1185 1187
1188 1189 1190 1191 1192 1193 1194 1195 1196 1197 1198 1199
1201 1202 1203 1204 1205 1206 1207 1208 1209 1210 1211 1212
12131214 12151216 1217 1218 1219 1220 1221 1222 1223

172

1224 1225 1226 1227 1228 1229 1230 1231 1232 1233 1234 1235
1236 1237 1238 1239 1240 1241 1242 1243 1244 1245 1246 1247
1248 1249 1250 1251 1252 1253 1254 1255 1256 1257 1258 1259
1260 1261 1262 1263 1264 1265 1266 1267 1268 1269 1270 1271
1273 1274 1275 1276 1277 1279 1280 1281 1282 1288 1290 1291
1292 1293 1294 1295 1296 1297 1298 1299 1300 1301 1304 1305
1307 1308 1310 1313 1314 1315 1316 1317 1318 1319 1320 1321
1322 1323 1324 1325 1326 1327 1328 1329 1330 1331 1332 1333
1334 1335 1336 1337 1338 1339 1340 1341 1342 1343 1344 1345
1346 1347 1348 1349 1350 1351 1352 1353 1354 1355 1356 1357
1358 1359 1360 1361 1362 1363 1364 1365 1366 1367 1368 1369
1370 1371 1372 1373 1374 1375 1376 1377 1378 1379 1380 1381
1383 1384 1385 1386 1387 1388 1389 1390 1391 1392 1393 1394
1395 1396 1397 1398 1399 1400 1401 1402 1403 1404 1405 1406
1407 1408 1409 1410
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121

1411 1412 1413 1414 1415 1416 1417 1418 1419 1420 1421 1422
1423 1424 1425 1426 1427 1428 1429 1430 1432 1433 1434 1435
1436 1437 1438 1439 1440 1441 1442 1443 1444 1445 1446 1447
1448 1449 1450 1451 1452 1453 1454 1455 1456 1457 1458 1459
1460 1461 1462 1463 1464 1465 1466 1467 1468 1469 1470 1471
1472 1473 1474 1475 1476 1477 1478 1479 1480 1481 1482 1483
1484 1485 1486 1487 1488 1489 1490 1491 1492 1493 1494 1495
1496 1497 1498 1499 1500 1501 1502 1503 1504 1505 1506 1507
1508 1509 1510 1511 1512 1513 1514 1515 1516 1517 1518 1519
1520 1521 1522 1523 1524 1525 1526 1527 1528 1529 1530 1531
1532

85

1533 1534 1535 1536 1537 1538 1539 1540 1541 1542 1543 1545
1546 1547 1548 1549 1550 1552 1553 1554 1555 1556 1557 1558
1559 1560 1561 1563 1564 1566 1568 1569 1570 1571 1572 1573
1574 1575 1576 1577 1578 1579 1580 1581 1584 1585 1586 1587
1588 1589 1590 1591 1593 1594 1600 1601 1602 1603 1604 1605
1610 1622 1623 1627 1628 1629 1630 1631 1632 1633 1634 1635
1636 1637 1641 1642 1643 1644 1645 1647 1651 1652 1653 1654
1656

59

1657 1658 1660 1661 1662 1665 1668 1669 1673 1684 1685 1707
1710 1742 1746 1753 1757 1758 1759 1760 1761 1781 1782 1783
1792 1794 1801 1802 1803 1804 1806 1807 1813 1814 1819 1820
1821 1822 1824 1825 1826 1827 1828 1829 1830 1832 1839 1841
1843 1844 1845 1847 1848 1857 1858 1859 1861 1865 1867

50

1871 1873 1874 1875 1876 1877 1881 1884 1885 1886 1887 1891
1892 1893 1898 1902 1904 1906 1909 1911 1914 1916 1940 1959
1965 1968 1971 1972 1973 1974 1975 1976 1977 1978 1981 1982
1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 2000 2033 2041 2056 2057
2059 2124

88

2130 2139 2143 2179 2181 2182 2188 2196 2206 2287 2290 2298
2307 2311 2312 2314 2317 2320 2326 2327 2328 2329 2331 2338
2339 2340 2341 2343 2347 2348 2349 2350 2352 2353 2354 2355
2356 2357 2358 2360 2361 2364 2365 2368 2369 2373 2375 2377
2382 2383 2384 2385 2386 2388 2389 2392 2393 2418 2419 2420
2422 2423 2437 2469 2470 2471 2486 2487 2490 2491 2509 2512
2513 2514 2517 2519 2520 2521 2524 2525 2526 2529 2532 2533
2534 2535 2537 2548

Tabela 4 — Lotes para processamento do cluster 2

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

50

12345678910111213141516171819202122232425
26272829303132333435363738394041424344454647
48 4950

59

51525354555657585960616263646566676869707172
7374757677 7879 8081828384 85868788899091929394
95979899 100 101 104 105 106 107 148 151 152 153 158 158

Tabela 5 — Lotes para processamento do cluster 3

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

50

96 102 103 108 109 110 111 112 113 114 115 116 117 118 119
120 121 122 123 124 125 126 127 128 129 130 131 132 133 134
135 136 137 138 139 140 141 142 143 144 145 146 147 149 150
154 155 156 157 159

57

160 161 162 163 164 165 166 167 168 169 170 171 172 173 174
175 176 177 178 179 180 181 182 183 184 185 186 187 189 190
191 192 193 194 195 196 198 199 200 201 202 203 204 205 206
208 209 210 213 218 221 222 223 224 225 226 228




Tabela 6 — Lotes para processamento do cluster 4
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Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

182

1200 1382 1431 1544 1551 1562 1565 1567 1582 1583 1592 1598
1599 1606 1607 1608 1609 1611 1612 1614 1615 1617 1618 1620
1621 1624 1626 1638 1639 1640 1649 1650 1659 1663 1664 1666
1667 1670 1671 1672 1675 1676 1677 1678 1679 1680 1681 1682
1683 1686 1687 1688 1689 1690 1691 1692 1693 1694 1695 1696
1697 1699 1700 1701 1702 1703 1704 1705 1706 1708 1709 1711
1712 1713 1714 1715 1717 1718 1719 1720 1721 1722 1723 1724
17251726 1727 1728 1729 1730 1731 1732 1733 1734 1735 1736
1737 1738 1739 1740 1741 1743 1744 1745 1747 1748 1749 1750
1751 1752 1754 1755 1756 1762 1763 1764 1765 1766 1767 1768
1769 1770 1771 1772 1773 1774 1775 1776 1777 1778 1779 1780
1784 1785 1786 1787 1788 1789 1790 1791 1793 1795 1796 1797
1798 1799 1800 1805 1809 1811 1812 1815 1816 1817 1818 1823
1831 1835 1838 1842 1846 1855 1856 1866 1868 1869 1872 1878
1879 1880 1882 1883 1888 1889 1890 1894 1895 1896 1897 1899
1900 1903

128

1905 1908 1910 1912 1913 1917 1918 1919 1921 1922 1923 1924
1925 1926 1927 1928 1929 1930 1931 1932 1933 1934 1935 1936
1937 1938 1939 1941 1942 1943 1944 1945 1946 1947 1948 1949
1950 1951 1952 1953 1954 1955 1956 1957 1958 1960 1961 1962
1963 1964 1966 1967 1969 1970 1979 1980 1990 1991 1992 1993
1994 1995 1996 1997 1998 1999 2001 2002 2003 2004 2005 2006
2007 2008 2009 2010 2011 2012 2013 2014 2015 2016 2017 2018
2019 2020 2021 2022 2023 2024 2025 2026 2027 2028 2029 2030
2031 2032 2034 2035 2036 2037 2038 2039 2040 2042 2043 2044
2045 2046 2047 2048 2049 2050 2051 2052 2053 2054 2055 2058
2060 2061 2062 2063 2064 2065 2066 2067

89

2068 2069 2070 2071 2072 2073 2074 2075 2076 2077 2078 2079
2080 2081 2082 2083 2084 2085 2086 2087 2088 2089 2090 2091
2092 2093 2094 2095 2096 2097 2098 2099 2100 2101 2102 2103
2104 2105 2106 2107 2108 2109 2110 2111 2112 2113 2114 2115
2116 2117 2118 2119 2120 2121 2122 2123 2125 2126 2127 2128
21292131 2132 2133 2134 2135 2136 2137 2138 2140 2141 2142
2144 2145 2146 2147 2148 2149 2150 2151 2152 2153 2154 2155
2156 2157 2158 2159 2160

63

2161 2163 2164 2165 2166 2167 2168 2170 2171 2172 2173 2174
21752176 2177 2178 2180 2183 2184 2185 2186 2187 2189 2190
2191 2192 2193 2194 2195 2197 2198 2199 2200 2201 2202 2203
2204 2205 2207 2208 2209 2210 2211 2212 2213 2214 2215 2216
2217 2218 2219 2220 2221 2222 2224 2225 2226 2228 2229 2230
2232 2234 2240

50

2243 2245 2246 2248 2252 2253 2254 2255 2262 2263 2271 2272
2273 2274 2275 2276 2277 2278 2279 2280 2281 2282 2283 2284
2285 2286 2289 2291 2293 2294 2295 2296 2297 2299 2301 2302
2305 2306 2308 2310 2313 2315 2316 2318 2319 2321 2323 2324
2325 2330

96

2335 2336 2337 2342 2344 2346 2351 2359 2362 2372 2374 2376
2381 2387 2394 2396 2397 2398 2400 2402 2432 2433 2444 2446
2448 2449 2450 2453 2454 2462 2476 2478 2479 2484 2488 2494
2499 2503 2505 2507 2527 2528 2530 2536 2562 2563 2564 2566
2573 2574 2578 2579 2612 2616 2626 2649 2651 2659 2663 2664
2665 2666 2669 2672 2675 2676 2677 2682 2685 2687 2688 2689
2690 2696 2697 2698 2699 2700 2701 2702 2703 2710 2711 2715
2723 2724 2727 2734 3075 3076 3079 3080 3081 3082 3089 3093




Tabela 7 — Lotes para processamento do cluster 5

169

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

199

1595 1596 1597 1613 1616 1619 1625 1646 1648 1655 1674 1698
1716 1808 1810 1833 1834 1836 1837 1840 1849 1850 1851 1852
1853 1854 1860 1862 1863 1864 1870 1901 1907 1915 1920 2162
2169 2223 2227 2231 2233 2235 2236 2237 2238 2239 2241 2242
2244 2247 2249 2250 2251 2256 2257 2258 2259 2260 2261 2264
2265 2266 2267 2268 2269 2270 2288 2292 2300 2303 2304 2309
2322 2332 2333 2334 2345 2363 2366 2367 2370 2371 2378 2379
2380 2390 2391 2395 2399 2401 2403 2404 2405 2406 2407 2408
2409 2410 2411 2412 2413 2414 2415 2416 2417 2421 2424 2425
2426 2427 2428 2429 2430 2431 2434 2435 2436 2438 2439 2440
2441 2442 2443 2445 2447 2451 2452 2455 2456 2457 2458 2459
2460 2461 2463 2464 2465 2466 2467 2468 2472 2473 2474 2475
2477 2480 2481 2482 2483 2485 2489 2492 2493 2495 2496 2497
2498 2500 2501 2502 2504 2506 2508 2510 2511 2515 2516 2518
2522 2523 2531 2538 2539 2540 2541 2542 2543 2544 2545 2546
2547 2549 2550 2551 2552 2553 2554 2555 2556 2557 2558 2559
2560 2561 2565 2567 2568 2569 2570

139

2571 2572 2575 2576 2577 2580 2581 2582 2583 2584 2585 2586
2587 2588 2589 2590 2591 2592 2593 2594 2595 2596 2597 2598
2599 2600 2601 2602 2603 2604 2605 2606 2607 2608 2609 2610
2611 2613 2614 2615 2617 2618 2619 2620 2621 2622 2623 2624
2625 2627 2628 2629 2630 2631 2632 2633 2634 2635 2637 2638
2639 2640 2641 2642 2643 2644 2645 2646 2647 2648 2650 2652
2653 2654 2655 2656 2657 2658 2660 2661 2662 2667 2668 2670
2671 2673 2674 2678 2679 2680 2681 2683 2691 2692 2693 2694
2695 2704 2705 2706 2707 2708 2709 2712 2713 2714 2716 2717
2718 2719 2720 2721 2722 2725 2726 2728 2729 2730 2731 2732
2733 2735 2736 2737 2738 2739 2740 2741 2742 2743 2744 2745
2746 2747 2748 2749 2750 2751 2753

97

2754 2755 2756 2757 2758 2759 2760 2761 2762 2763 2764 2765
2766 2767 2768 2769 2770 2771 2772 2774 2775 2776 2777 2778
2779 2780 2781 2782 2783 2784 2785 2786 2787 2788 2789 2790
2791 2792 2793 2794 2795 2796 2797 2798 2799 2800 2801 2802
2803 2804 2805 2806 2807 2808 2809 2810 2811 2812 2813 2814
2815 2816 2817 2818 2819 2820 2821 2822 2823 2824 2825 2826
2827 2828 2829 2830 2831 2832 2833 2834 2835 2836 2837 2838
2839 2840 2841 2842 2843 2844 2845 2846 2847 2848 2849 2850
2851

68

2852 2853 2854 2855 2856 2857 2858 2859 2860 2861 2862 2863
2864 2865 2866 2867 2868 2869 2870 2871 2872 2873 2874 2875
2876 2877 2878 2879 2880 2881 2882 2884 2885 2886 2887 2888
2889 2890 2891 2892 2893 2894 2895 2896 2897 2898 2899 2900
2901 2902 2903 2904 2905 2906 2907 2908 2909 2910 2911 2912
2913 2914 2915 2916 2917 2919 2920 2921

50

2922 2923 2924 2925 2926 2927 2928 2929 2930 2931 2932 2933
2934 2935 2936 2937 2938 2939 2940 2941 2942 2943 2944 2945
2946 2947 2948 2949 2950 2951 2952 2953 2954 2955 2956 2957
2958 2959 2960 2961 2962 2963 2964 2965 2966 2967 2968 2969
2970 2971

50

2975 2976 2978 2979 2980 2984 2985 2986 2988 2989 2990 2993
2994 2995 2996 2998 2999 3000 3001 3002 3003 3004 3005 3006
3007 3008 3009 3010 3011 3012 3013 3014 3015 3016 3017 3018
3019 3020 3021 3022 3023 3024 3025 3026 3027 3028 3029 3030
30313032

60

3033 3034 3035 3036 3037 3038 3039 3040 3041 3042 3043 3044
3045 3046 3047 3048 3049 3050 3051 3052 3053 3054 3055 3056
3057 3058 3059 3060 3061 3062 3063 3064 3065 3066 3067 3068
3069 3070 3071 3072 3073 3074 3077 3078 3083 3084 3085 3086
3087 3088 3090 3091 3092 3094 3095 3096 3097 3098 3099 3100
3100




Lotes gerados pelos testes experimentais com o algoritmo K-Means e com o ligante PIF

Os clusters utilizados possuem diferentes quantidades, conforme Tabela 8.

Tabela 8 — Quantidade de snapshots em cada cluster — agrupados conforme algoritmo Means

Cluster Quantidade
Cluster_0 144
Cluster_1 552
Cluster_2 484
Cluster_3 140
Cluster_4 529
Cluster_5 1193

As Tabelas 9, 10, 11, 12, 13 e 14 apresentam os lotes formados para os diferentes clusters.

Tabela 9 — Lotes para processamento do cluster 0 - Means

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

50

12345678910111213141516171819202122232425
26272829303132333435363738394041424344454647
48 4950

94

51525354555657585960616263646566676869707172
7374757677 787980818283 8485868788899091929394
9596 97 98 99 100 101 102 103 104 105 106 107 108 112 116 117
118 119 120 121 122 123 126 127 129 132 133 134 136 137 138
140 142 144 147 148 149 151 152 153 154 155 157 158 159 160
161 162 165

Tabela 10 — Lotes para processamento do cluster 1 - Means

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

166

1595 1596 1597 1613 1619 1681 1692 1698 1714 1715 1716 1717
1726 1732 1768 1836 1837 1852 2018 2073 2108 2123 2152 2158
2159 2162 2164 2166 2167 2168 2223 2227 2233 2235 2237 2239
2241 2242 2244 2249 2250 2251 2254 2255 2256 2257 2258 2259
2260 2264 2265 2266 2267 2268 2300 2405 2407 2408 2410 2411
2413 2414 2429 2440 2441 2451 2455 2458 2459 2504 2515 2522
2543 2545 2546 2549 2550 2551 2552 2556 2557 2558 2559 2565
2568 2571 2572 2577 2580 2582 2583 2585 2586 2588 2589 2590
2591 2592 2593 2594 2595 2596 2598 2599 2600 2602 2603 2604
2605 2607 2608 2609 2610 2613 2614 2615 2617 2618 2619 2620
2621 2622 2623 2624 2625 2626 2627 2628 2629 2630 2631 2632
2633 2634 2635 2637 2638 2639 2640 2641 2642 2643 2644 2645
2646 2647 2648 2649 2650 2652 2653 2654 2655 2656 2657 2658
2659 2660 2661 2662 2663 2664 2666 2667 2668 2669

116

2670 2671 2672 2673 2674 2676 2677 2678 2679 2680 2681 2682
2683 2690 2691 2692 2693 2694 2695 2696 2697 2703 2704 2705
2706 2707 2708 2709 2712 2713 2714 2715 2716 2717 2718 2719
2720 2721 2722 2723 2725 2726 2727 2728 2729 2730 2731 2732
2733 2734 2735 2736 2737 2738 2739 2740 2741 2743 2744 2745
2746 2747 2748 2749 2750 2751 2753 2754 2755 2756 2757 2758
2759 2760 2761 2762 2763 2764 2765 2766 2767 2768 2769 2770
27712772 2774 2775 2776 2777 2778 2779 2780 2781 2782 2783
2784 2785 2786 2787 2788 2789 2790 2791 2792 2793 2794 2795
2796 2797 2798 2799 2801 2802 2803 2804

81

2805 2806 2807 2808 2809 2810 2811 2812 2813 2814 2815 2816
2817 2818 2819 2820 2821 2822 2823 2824 2825 2826 2827 2828
2829 2830 2831 2832 2833 2834 2835 2836 2837 2838 2839 2840
2841 2842 2843 2844 2845 2846 2847 2848 2849 2850 2851 2852
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2853 2854 2855 2856 2857 2858 2859 2860 2861 2862 2863 2864
2865 2866 2867 2868 2869 2870 2871 2872 2873 2874 2875 2876
2877 2878 2879 2880 2881 2882 2884 2885 2886

57

2887 2888 2889 2890 2891 2892 2893 2894 2895 2896 2897 2898
2899 2900 2901 2902 2903 2904 2905 2906 2907 2908 2909 2910
2911 2912 2913 2914 2915 2916 2917 2919 2920 2921 2922 2923
2924 2925 2926 2927 2928 2929 2930 2931 2932 2933 2934 2935
2936 2937 2938 2939 2940 2941 2942 2943 2944

50

2945 2946 2947 2948 2949 2950 2951 2952 2953 2954 2955 2956
2957 2958 2959 2960 2961 2962 2963 2964 2965 2966 2967 2968
2969 2970 2971 2975 2976 2978 2979 2980 2984 2985 2986 2988
2989 2990 2993 2994 2995 2996 2998 2999 3000 3001 3002 3003
3004 3005

82

3006 3007 3008 3009 3010 3011 3012 3013 3014 3015 3016 3017
3018 3019 3020 3021 3022 3023 3024 3025 3026 3027 3028 3030
3031 3032 3033 3034 3035 3036 3037 3038 3039 3040 3041 3042
3043 3044 3045 3046 3047 3048 3049 3050 3051 3052 3053 3054
3056 3057 3058 3059 3060 3061 3062 3063 3064 3065 3066 3068
3069 3070 3071 3072 3073 3074 3075 3076 3077 3086 3088 3090
3091 3092 3093 3094 3095 3096 3097 3098 3099 3100

Tabela 11 — Lotes para processamento do cluster 2 - Means

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

145

273 277 287 288 290 291 292 293 294 295 296 297 298 299 300
301 302 303 304 305 306 307 308 309 310 311 312 313 314 315
316 317 318 319 320 321 322 323 324 325 326 327 328 329 330
331 332 333 334 335 336 337 338 339 340 341 342 343 344 345
346 347 348 349 350 351 352 353 354 355 356 357 358 359 360
361 362 363 364 365 366 367 368 369 370 371 372 373 374 375
376 377 378 379 380 381 382 383 384 385 386 387 388 389 390
391 392 393 394 395 396 397 398 399 400 401 402 403 404 405
406 407 408 409 410 411 412 413 414 415 416 417 418 419 420
421422 423 424 425 426 427 428 429 430

102

431 432 433 434 435 437 438 439 440 441 442 444 445 446 447
448 449 450 451 452 453 455 456 457 458 459 460 461 462 464
465 466 467 468 469 470 471 472 473 474 475 476 477 478 479
480 483 484 485 486 487 488 489 490 491 492 493 494 495 496
500 501 503 504 505 506 508 509 510 511 512 513 514 515 516
518 519 520 521 522 523 524 525 526 527 528 529 530 531 532
533 534 535 536 537 538 539 540 541 542 543 544

71

545 546 547 548 549 550 551 552 553 554 555 556 557 559 560
561 562 564 565 566 567 568 570 571 572 573 574 575 576 577
578 580 582 583 584 585 586 587 588 589 590 591 592 593 594
596 597 598 599 600 601 602 603 604 605 606 607 608 609 610
611612 613 614 615616 617 618 619 620 621

50

622 623 624 625 626 627 628 629 630 631 632 633 634 635 636
637 638 639 640 641 642 643 644 645 647 648 649 650 651 652
653 654 655 656 657 658 659 660 661 662 663 664 665 666 667
668 669 670 671 672

50

673 674 675 676 677 678 679 680 681 682 683 684 685 686 687
688 689 690 692 693 696 697 698 699 700 701 702 703 704 705
706 707 708 709 710 711 712 713 714 715 717 721 724 727 728
730734735737 739

66

741 743 745 749 750 752 755 756 758 759 760 761 762 764 765
766 767 768 769 770 772 773 774 775 776 777 779 780 781 782
783 784 786 787 788 789 790 791 792 793 794 795 796 798 799
801 802 803 804 805 809 810 823 862 864 869 876 879 880 882
883 885 887 888 896 1068




Tabela 12 — Lotes para processamento do cluster 3 - Means
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Cluster

Quantidade de

L
ote Snapshots

Snapshots do Lote

0 50

109 110 111 113 114 115 124 125 128 130 131 135 139 141 143
145 146 150 156 163 164 166 167 168 169 170 171 172 173 174
175 176 177 178 179 180 181 182 183 184 185 186 187 188 189
190 191192 193 194

195 196 197 198 199 200 201 202 203 204 205 206 207 208 209
210 211 212 213 214 215 216 217 218 219 221 222 223 224 225
226 227 228 229 230 231 232 233 234 235 236 237 238 239 240
241 242 243 244 245 246 247 248 249 250 251 252 253 254 255
256 257 258 259 260 261 262 263 264 265 266 267 268 269 270
271272274275 276 278 279 280 281 282 283 284 285 286 289

Tabela 13 — Lotes para processamento do cluster 4 - Means

Cluster

Quantidade de

Lot
ote Snapshots

Snapshots do Lote

0 159

481 482 497 498 499 507 558 579 581 716 719 720 722 726 733
740 744 746 748 751 778 785 797 806 808 811 812 813 814 815
816 817 818 819 820 821 824 825 826 827 828 829 830 831 832
833 834 835 836 837 838 839 841 843 844 845 846 847 848 849
850 852 853 855 858 859 861 863 865 866 867 868 870 871 872
873 875 877 878 881 889 890 891 892 893 894 895 897 898 899
900 901 902 903 904 905 906 907 908 909 910 911 912 913 914
915 916 917 918 919 920 921 922 923 924 925 926 927 928 929
930 931 932 933 934 935 936 937 938 939 940 941 942 943 944
945 946 947 948 949 950 951 952 953 954 955 956 957 958 959
960 961 962 963 964 965 966 967 968

1 111

969 970 971 972 973 974 975 976 977 978 979 980 981 982 983
984 985 986 987 988 989 990 991 992 993 994 995 996 997 998
999 1000 1001 1002 1003 1004 1005 1006 1007 1008 1009 1010
1011 1012 1013 1014 1015 1016 1017 1018 1019 1020 1021 1022
1023 1024 1025 1026 1027 1028 1029 1030 1031 1032 1033 1034
1035 1036 1037 1038 1039 1040 1041 1042 1043 1044 1045 1046
1047 1048 1049 1050 1051 1052 1053 1054 1055 1056 1057 1058
1059 1060 1061 1062 1063 1064 1065 1066 1067 1069 1070 1071
1072 1073 1074 1075 1076 1077 1078 1079 1080

1081 1082 1083 1084 1085 1086 1087 1088 1089 1090 1091 1092
1093 1094 1095 1096 1097 1098 1099 1100 1101 1102 1103 1104
1105 1106 1107 1108 1109 11101111 1112 1113 1114 1115 1116
1117 1118 1119 1120 1121 1122 1123 1124 1125 1126 1127 1128
11291130 1131 1132 1133 1134 1135 1136 1137 1138 1139 1140
1141 1142 1143 1144 1145 1146 1147 1148 1149 1150 1152 1153
115411551156 1157 1158 1159

1160 1161 1162 1163 1164 1165 1166 1167 1168 1169 1170 1171
1172 1173 1174 1175 1176 1177 1178 1179 1180 1181 1182 1183
1184 1185 1186 1187 1188 1189 1190 1191 1192 1193 1194 1195
1196 1197 1203 1204 1205 1208 1209 1210 1211 1212 1213 1214
121512161217 1218 12191220

12211222 1223 1224 1226 1227 1228 1229 1231 1232 1233 1234
1236 1237 1238 1239 1240 1241 1242 1243 1244 1245 1246 1247
1248 1249 1250 1251 1252 1253 1254 1255 1256 1257 1258 1259
1260 1261 1262 1263 1264 1265 1266 1267 1268 1269 1270 1271
12721273

1274 1275 1276 1277 1278 1279 1280 1281 1282 1283 1284 1285
1286 1287 1288 1289 1290 1291 1292 1293 1294 1295 1296 1297
1298 1299 1300 1301 1302 1303 1304 1305 1306 1307 1308 1309
1310 1311 1312 1313 1314 1315 1316 1317 1318 1319 1320 1321
1322 1323 1324 1326 1328 1329 1331 1340 1341 1342 1343 1344
1345 1346 1347 1348 1349 1350 1351 1352 1353 1354 1355 1356
1359 1361 1385 1386 1461




Tabela 14 — Lotes para processamento do cluster 5 - Means
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Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

356

842 860 1151 1198 1199 1200 1201 1202 1206 1207 1225 1230
1235 1325 1327 1330 1332 1333 1334 1335 1336 1337 1338 1339
1357 1358 1360 1362 1363 1364 1365 1366 1367 1368 1369 1370
1371 1372 1373 1374 1375 1376 1377 1378 1379 1380 1381 1382
1383 1384 1387 1388 1389 1390 1391 1392 1393 1394 1395 1396
1397 1398 1399 1400 1401 1402 1403 1404 1405 1406 1407 1408
1409 1410 1411 1412 1413 1414 1415 1416 1417 1418 1419 1420
1421 1422 1423 1424 1425 1426 1427 1428 1429 1430 1431 1432
1433 1434 1435 1436 1437 1438 1439 1440 1441 1442 1443 1444
1445 1446 1447 1448 1449 1450 1451 1452 1453 1454 1455 1456
1457 1458 1459 1460 1462 1463 1464 1465 1466 1467 1468 1469
1470 1471 1472 1473 1474 1475 1476 1477 1478 1479 1480 1481
1482 1483 1484 1485 1486 1487 1488 1489 1490 1491 1492 1493
1494 1495 1496 1497 1498 1499 1500 1501 1502 1503 1504 1505
1506 1507 1508 1509 1510 1511 1512 1513 1514 1515 1516 1517
1518 1519 1520 1521 1522 1523 1524 1525 1526 1527 1528 1529
1530 1531 1532 1533 1534 1535 1536 1537 1538 1539 1540 1541
1542 1543 1544 1545 1546 1547 1548 1549 1550 1551 1552 1553
1554 1555 1556 1557 1558 1559 1560 1561 1562 1563 1564 1565
1566 1567 1568 1569 1570 1571 1572 1573 1574 1575 1576 1577
1578 1579 1580 1581 1582 1583 1584 1585 1586 1587 1588 1589
1590 1591 1592 1593 1594 1598 1599 1600 1601 1602 1603 1604
1605 1606 1607 1608 1609 1610 1611 1612 1614 1615 1616 1617
1618 1620 1621 1622 1623 1624 1625 1626 1627 1628 1629 1630
1631 1632 1633 1634 1635 1636 1637 1638 1639 1640 1641 1642
1643 1644 1645 1646 1647 1648 1649 1650 1651 1652 1653 1654
1655 1656 1657 1658 1659 1660 1661 1662 1663 1664 1665 1666
1667 1668 1669 1670 1671 1672 1673 1674 1675 1676 1677 1678
1679 1680 1682 1683 1684 1685 1686 1687 1688 1689 1690 1691
1693 1694 1695 1696 1697 1699 1700 1701

251

1702 1703 1704 1705 1706 1707 1708 1709 1710 1711 1712 1713
1718 1719 1720 1721 1722 1723 1724 1725 1727 1728 1729 1730
17311733 1734 1735 1736 1737 1738 1739 1740 1741 1742 1743
1744 1745 1746 1747 1748 1749 1750 1751 1752 1753 1754 1755
1756 1757 1758 1759 1760 1761 1762 1763 1764 1765 1766 1767
1769 1770 1771 1772 1773 1774 1775 1776 1777 1778 1779 1780
17811782 1783 1784 1785 1786 1787 1788 1789 1790 1791 1792
1793 1794 1795 1796 1797 1798 1799 1800 1801 1802 1803 1804
1805 1806 1807 1808 1809 1810 1811 1812 1813 1814 1815 1816
1817 1818 1819 1820 1821 1822 1823 1824 1825 1826 1827 1828
1829 1830 1831 1832 1833 1834 1835 1838 1839 1840 1841 1842
1843 1844 1845 1846 1847 1848 1849 1850 1851 1853 1854 1855
1856 1857 1858 1859 1860 1861 1862 1863 1864 1865 1866 1867
1868 1869 1870 1871 1872 1873 1874 1875 1876 1877 1878 1879
1880 1881 1882 1883 1884 1885 1886 1887 1888 1889 1890 1891
1892 1893 1894 1895 1896 1897 1898 1899 1900 1901 1902 1903
1904 1905 1906 1907 1908 1909 1910 1911 1912 1913 1914 1915
1916 1917 1918 1919 1920 1921 1922 1923 1924 1925 1926 1927
1928 1929 1930 1931 1932 1933 1934 1935 1936 1937 1938 1939
1940 1941 1942 1943 1944 1945 1946 1947 1948 1949 1950 1951
1952 1953 1954 1955 1956 1957 1958 1959 1960 1961 1962
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1963 1964 1965 1966 1967 1968 1969 1970 1971 1972 1973 1974
1975 1976 1977 1978 1979 1980 1981 1982 1983 1984 1985 1986
1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997 1998
1999 2000 2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010
2011 2012 2013 2014 2015 2016 2017 2019 2020 2021 2022 2023
2024 2025 2026 2027 2028 2029 2030 2031 2032 2033 2034 2035
2036 2037 2038 2039 2040 2041 2042 2043 2044 2045 2046 2047
2048 2049 2050 2051 2052 2053 2054 2055 2056 2057 2058 2059
2060 2061 2062 2063 2064 2065 2066 2067 2068 2069 2070 2071




174

2072 2074 2075 2076 2077 2078 2079 2080 2081 2082 2083 2084
2085 2086 2087 2088 2089 2090 2091 2092 2093 2094 2095 2096
2097 2098 2099 2100 2101 2102 2103 2104 2105 2106 2107 2109
2110 2111 2112 2113 2114 2115 2116 2117 2118 2119 2120 2121
2122 2124 2125 2126 2127 2128 2129 2130 2131 2132 2133 2134
213521362137 2138 2139 2140 2141 2142

123

2143 2144 2145 2146 2147 2148 2149 2150 2151 2153 2154 2155
2156 2157 2160 2161 2163 2165 2169 2170 2171 2172 2173 2174
21752176 2177 2178 2179 2180 2181 2182 2183 2184 2185 2186
2187 2188 2189 2190 2191 2192 2193 2194 2195 2196 2197 2198
2199 2200 2201 2202 2203 2204 2205 2206 2207 2208 2209 2210
22112212 2213 2214 2215 2216 2217 2218 2219 2220 2221 2222
2224 2225 2226 2228 2229 2230 2231 2232 2234 2236 2238 2240
2243 2245 2246 2247 2248 2252 2253 2261 2262 2263 2269 2270
22712272 2273 2274 2275 2276 2277 2278 2279 2280 2281 2282
2283 2284 2285 2286 2287 2288 2289 2290 2291 2292 2293 2294
2295 2296 2297

86

2298 2299 2301 2302 2303 2304 2305 2306 2307 2308 2309 2310
2311 2312 2313 2314 2315 2316 2317 2318 2319 2320 2321 2322
2323 2324 2325 2326 2327 2328 2329 2330 2331 2332 2333 2334
2335 2336 2337 2338 2339 2340 2341 2342 2343 2344 2345 2346
2347 2348 2349 2350 2351 2352 2353 2354 2355 2356 2357 2358
2359 2360 2361 2362 2363 2364 2365 2366 2367 2368 2369 2370
2371 2372 2373 2374 2375 2376 2377 2378 2379 2380 2381 2382
2383 2384

60

2385 2386 2387 2388 2389 2390 2391 2392 2393 2394 2395 2396
2397 2398 2399 2400 2401 2402 2403 2404 2406 2409 2412 2415
2416 2417 2418 2419 2420 2421 2422 2423 2424 2425 2426 2427
2428 2430 2431 2432 2433 2434 2435 2436 2437 2438 2439 2442
2443 2444 2445 2446 2447 2448 2449 2450 2452 2453 2454 2456

50

2457 2460 2461 2462 2463 2464 2465 2466 2467 2468 2469 2470
2471 2472 2473 2474 2475 2476 2477 2478 2479 2480 2481 2482
2483 2484 2485 2486 2487 2488 2489 2490 2491 2492 2493 2494
2495 2496 2497 2498 2499 2500 2501 2502 2503 2505 2506 2507
2508 2509

91

25102511 2512 2513 2514 2516 2517 2518 2519 2520 2521 2523
2524 2525 2526 2527 2528 2529 2530 2531 2532 2533 2534 2535
2536 2537 2538 2539 2540 2541 2542 2544 2547 2548 2553 2554
2555 2560 2561 2562 2563 2564 2566 2567 2569 2570 2573 2574
2575 2576 2578 2579 2581 2584 2587 2597 2601 2606 2611 2612
2616 2651 2665 2675 2685 2687 2688 2689 2698 2699 2700 2701
2702 2710 2711 2724 2742 2800 3029 3055 3067 3078 3079 3080
3081 3082 3083 3084 3085 3087 3089
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Lotes gerados pelos testes experimentais com o algoritmo K-Means e com o ligante NADH

As Tabelas 15, 16, 17, 18, 19 e 20 apresentam os lotes formados para os diferentes clusters.

Tabela 15 — Lotes para processamento do cluster 0 — Means com NADH

Quantidade de

L
Cluster ote Snapshots

Snapshots do Lote

12345678910111213141516171819202122232425
0 0 50 26272829303132333435363738394041424344454647
48 49 50

5152535455565758596061 6263 646566676869 707172
7374757677 787980818283 8485868788899091929394
9596 9798 99 100 101 102 103 104 105 106 107 108 112 116 117
118 119 120 121 122 123 126 127 129 132 133 134 136 137 138
140 142 144 147 148 149 151 152 153 154 155 157 158 159 160
161 162 165

Tabela 16 — Lotes para processamento do cluster 1 — Means com NADH

Quantidade de

Cluster Lote Snapshots

Snapshots do Lote

1595 1596 1597 1613 1619 1681 1692 1698 1714 1715 1716 1717
1726 1732 1768 1836 1837 1852 2018 2073 2108 2123 2152 2158
2159 2162 2164 2166 2167 2168 2223 2227 2233 2235 2237 2239
2241 2242 2244 2249 2250 2251 2254 2255 2256 2257 2258 2259
2260 2264 2265 2266 2267 2268 2300 2405 2407 2408 2410 2411
2413 2414 2429 2440 2441 2451 2455 2458 2459 2504 2515 2522
2543 2545 2546 2549 2550 2551 2552 2556 2557 2558 2559 2565
1 0 171 2568 2571 2572 2577 2580 2582 2583 2585 2586 2588 2589 2590
2591 2592 2593 2594 2595 2596 2598 2599 2600 2602 2603 2604
2605 2607 2608 2609 2610 2613 2614 2615 2617 2618 2619 2620
2621 2622 2623 2624 2625 2626 2627 2628 2629 2630 2631 2632
2633 2634 2635 2636 2637 2638 2639 2640 2641 2642 2643 2644
2645 2646 2647 2648 2649 2650 2652 2653 2654 2655 2656 2657
2658 2659 2660 2661 2662 2663 2664 2666 2667 2668 2669 2670
26712672 2673

2674 2676 2677 2678 2679 2680 2681 2682 2683 2684 2690 2691
2692 2693 2694 2695 2696 2697 2703 2704 2705 2706 2707 2708
2709 2712 2713 2714 2715 2716 2717 2718 2719 2720 2721 2722
2723 2725 2726 2727 2728 2729 2730 2731 2732 2733 2734 2735
2736 2737 2738 2739 2740 2741 2743 2744 2745 2746 2747 2748
2749 2750 2751 2752 2753 2754 2755 2756 2757 2758 2759 2760
2761 2762 2763 2764 2765 2766 2767 2768 2769 2770 2771 2772
2773 2774 2775 2776 2777 2778 2779 2780 2781 2782 2783 2784
2785 2786 2787 2788 2789 2790 2791 2792 2793 2794 2795 2796
2797 2798 2799 2801 2802 2803 2804 2805 2806 2807 2808 2809
2810 2811 2812 2813 2814 2815 2816 2817 2818 2819 2820 2821
2822 2823 2824 2825 2826 2827 2828 2829 2830 2831 2832 2833
2834 2835 2836 2837 2838 2839 2840 2841 2842 2843 2844 2845
1 2 83 2846 2847 2848 2849 2850 2851 2852 2853 2854 2855 2856 2857
2858 2859 2860 2861 2862 2863 2864 2865 2866 2867 2868 2869
2870 2871 2872 2873 2874 2875 2876 2877 2878 2879 2880 2881
2882 2883 2884 2885 2886 2887 2888 2889 2890 2891 2892

2893 2894 2895 2896 2897 2898 2899 2900 2901 2902 2903 2904
2905 2906 2907 2908 2909 2910 2911 2912 2913 2914 2915 2916
1 3 58 2917 2918 2919 2920 2921 2922 2923 2924 2925 2926 2927 2928
2929 2930 2931 2932 2933 2934 2935 2936 2937 2938 2939 2940
2941 2942 2943 2944 2945 2946 2947 2948 2949 2950

2951 2952 2953 2954 2955 2956 2957 2958 2959 2960 2961 2962
2963 2964 2965 2966 2967 2968 2969 2970 2971 2972 2973 2974
1 4 50 2975 2976 2977 2978 2979 2980 2981 2982 2983 2984 2985 2986
2987 2988 2989 2990 2991 2992 2993 2994 2995 2996 2997 2998
2999 3000

1 5 87 3001 3002 3003 3004 3005 3006 3007 3008 3009 3010 3011 3012

1 1 120
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3013 3014 3015 3016 3017 3018 3019 3020 3021 3022 3023 3024
3025 3026 3027 3028 3030 3031 3032 3033 3034 3035 3036 3037
3038 3039 3040 3041 3042 3043 3044 3045 3046 3047 3048 3049
3050 3051 3052 3053 3054 3056 3057 3058 3059 3060 3061 3062
3063 3064 3065 3066 3068 3069 3070 3071 3072 3073 3074 3075
3076 3077 3086 3088 3090 3091 3092 3093 3094 3095 3096 3097
3098 3099 3100

Tabela 17 — Lotes para processamento do cluster 2 — Means com NADH

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

152

273 277 287 288 290 291 292 293 294 295 296 297 298 299 300
301 302 303 304 305 306 307 308 309 310 311 312 313 314 315
316 317 318 319 320 321 322 323 324 325 326 327 328 329 330
331 332 333 334 335 336 337 338 339 340 341 342 343 344 345
346 347 348 349 350 351 352 353 354 355 356 357 358 359 360
361 362 363 364 365 366 367 368 369 370 371 372 373 374 375
376 377 378 379 380 381 382 383 384 385 386 387 388 389 390
391 392 393 394 395 396 397 398 399 400 401 402 403 404 405
406 407 408 409 410 411 412 413 414 415 416 417 418 419 420
421 422 423 424 425 426 427 428 429 430 431 432 433 434 435
436 437

107

438 439 440 441 442 443 444 445 446 447 448 449 450 451 452
453 454 455 456 457 458 459 460 461 462 463 464 465 466 467
468 469 470 471 472 473 474 475 476 477 478 479 480 483 484
485 486 487 488 489 490 491 492 493 494 495 496 500 501 503
504 505 506 508 509 510 511 512 513 514 515 516 517 518 519
520 521 522 523 524 525 526 527 528 529 530 531 532 533 534
535 536 537 538 539 540 541 542 543 544 545 546 547 548 549
550 551

75

552 553 554 555 556 557 559 560 561 562 563 564 565 566 567
568 569 570 571 572 573 574 575 576 577 578 580 582 583 584
585 586 587 588 589 590 591 592 593 594 595 596 597 598 599
600 601 602 603 604 605 606 607 608 609 610 611 612 613 614
615616 617 618 619 620 621 622 623 624 625 626 627 628 629

52

630 631 632 633 634 635 636 637 638 639 640 641 642 643 644
645 646 647 648 649 650 651 652 653 654 655 656 657 658 659
660 661 662 663 664 665 666 667 668 669 670 671 672 673 674
675676 677 678 679 680 681

50

682 683 684 685 686 687 688 689 690 691 692 693 694 695 696
697 698 699 700 701 702 703 704 705 706 707 708 709 710 711
712 713 714 715 717 718 721 724 727 728 730 731 734 735 736
737 739741742743

72

745 747 749 750 752 754 755 756 757 758 759 760 761 762 763
764 765 766 767 768 769 770 772 773 774 775 776 777 779 780
781 782 783 784 786 787 788 789 790 791 792 793 794 795 796
798 799 800 801 802 803 804 805 809 810 823 862 864 869 874
876 879 880 882 883 884 885 886 887 888 896 1068

Tabela 18 — Lotes para processamento do cluster 3 — Means com NADH

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

50

109 110 111 113 114 115 124 125 128 130 131 135 139 141 143
145 146 150 156 163 164 166 167 168 169 170 171 172 173 174
175176 177 178 179 180 181 182 183 184 185 186 187 188 189
190191192193 194

91

195 196 197 198 199 200 201 202 203 204 205 206 207 208 209
210 211 212 213 214 215 216 217 218 219 220 221 222 223 224
225 226 227 228 229 230 231 232 233 234 235 236 237 238 239
240 241 242 243 244 245 246 247 248 249 250 251 252 253 254
255 256 257 258 259 260 261 262 263 264 265 266 267 268 269
270 271 272 274 275 276 278 279 280 281 282 283 284 285 286
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| 289

Tabela 19 — Lotes para processamento do cluster 4 — Means com NADH

Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

163

481 482 497 498 499 502 507 558 579 581 716 719 720 722 723
725 726 729 732 733 738 740 744 746 748 751 753 771 778 785
797 806 807 808 811 812 813 814 815 816 817 818 819 820 821
822 824 825 826 827 828 829 830 831 832 833 834 835 836 837
838 839 840 841 843 844 845 846 847 848 849 850 851 852 853
854 855 856 857 858 859 861 863 865 866 867 868 870 871 872
873 875 877 878 881 889 890 891 892 893 894 895 897 898 899
900 901 902 903 904 905 906 907 908 909 910 911 912 913 914
915 916 917 918 919 920 921 922 923 924 925 926 927 928 929
930 931 932 933 934 935 936 937 938 939 940 941 942 943 944
945 946 947 948 949 950 951 952 953 954 955 956 957

114

958 959 960 961 962 963 964 965 966 967 968 969 970 971 972
973 974 975 976 977 978 979 980 981 982 983 984 985 986 987
988 989 990 991 992 993 994 995 996 997 998 999 1000 1001
1002 1003 1004 1005 1006 1007 1008 1009 1010 1011 1012 1013
1014 1015 1016 1017 1018 1019 1020 1021 1022 1023 1024 1025
1026 1027 1028 1029 1030 1031 1032 1033 1034 1035 1036 1037
1038 1039 1040 1041 1042 1043 1044 1045 1046 1047 1048 1049
1050 1051 1052 1053 1054 1055 1056 1057 1058 1059 1060 1061
1062 1063 1064 1065 1066 1067 1069 1070 1071 1072

80

1073 1074 1075 1076 1077 1078 1079 1080 1081 1082 1083 1084
1085 1086 1087 1088 1089 1090 1091 1092 1093 1094 1095 1096
1097 1098 1099 1100 1101 1102 1103 1104 1105 1106 1107 1108
110911101111 111211131114 11151116 1117 1118 1119 1120
1121 1122 1123 1124 1125 1126 1127 1128 1129 1130 1131 1132
1133 1134 1135 1136 1137 1138 1139 1140 1141 1142 1143 1144
11451146 1147 1148 1149 1150 1152 1153

56

1154 1155 1156 1157 1158 1159 1160 1161 1162 1163 1164 1165
1166 1167 1168 1169 1170 1171 1172 1173 1174 1175 1176 1177
1178 1179 1180 1181 1182 1183 1184 1185 1186 1187 1188 1189
1190 1191 1192 1193 1194 1195 1196 1197 1203 1204 1205 1208
1209121012111212 121312141215 1216

50

1217 1218 1219 1220 1221 1222 1223 1224 1226 1227 1228 1229
12311232 1233 1234 1236 1237 1238 1239 1240 1241 1242 1243
1244 1245 1246 1247 1248 1249 1250 1251 1252 1253 1254 1255
1256 1257 1258 1259 1260 1261 1262 1263 1264 1265 1266 1267
1268 1269

81

12701271 1272 1273 1274 1275 1276 1277 1278 1279 1280 1281
1282 1283 1284 1285 1286 1287 1288 1289 1290 1291 1292 1293
1294 1295 1296 1297 1298 1299 1300 1301 1302 1303 1304 1305
1306 1307 1308 1309 1310 1311 1312 1313 1314 1315 1316 1317
1318 1319 1320 1321 1322 1323 1324 1326 1328 1329 1331 1340
1341 1342 1343 1344 1345 1346 1347 1348 1349 1350 1351 1352
1353 1354 1355 1356 1359 1361 1385 1386 1461

Tabela 20 — Lotes para processamento do cluster 5 — Means com NADH
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Cluster

Lote

Quantidade de
Snapshots

Snapshots do Lote

358

842 860 1151 1198 1199 1200 1201 1202 1206 1207 1225 1230
1235 1325 1327 1330 1332 1333 1334 1335 1336 1337 1338 1339
1357 1358 1360 1362 1363 1364 1365 1366 1367 1368 1369 1370
1371 1372 1373 1374 1375 1376 1377 1378 1379 1380 1381 1382
1383 1384 1387 1388 1389 1390 1391 1392 1393 1394 1395 1396
1397 1398 1399 1400 1401 1402 1403 1404 1405 1406 1407 1408
1409 1410 1411 1412 1413 1414 1415 1416 1417 1418 1419 1420
1421 1422 1423 1424 1425 1426 1427 1428 1429 1430 1431 1432
1433 1434 1435 1436 1437 1438 1439 1440 1441 1442 1443 1444
1445 1446 1447 1448 1449 1450 1451 1452 1453 1454 1455 1456
1457 1458 1459 1460 1462 1463 1464 1465 1466 1467 1468 1469
1470 1471 1472 1473 1474 1475 1476 1477 1478 1479 1480 1481
1482 1483 1484 1485 1486 1487 1488 1489 1490 1491 1492 1493
1494 1495 1496 1497 1498 1499 1500 1501 1502 1503 1504 1505
1506 1507 1508 1509 1510 1511 1512 1513 1514 1515 1516 1517
1518 1519 1520 1521 1522 1523 1524 1525 1526 1527 1528 1529
1530 1531 1532 1533 1534 1535 1536 1537 1538 1539 1540 1541
1542 1543 1544 1545 1546 1547 1548 1549 1550 1551 1552 1553
1554 1555 1556 1557 1558 1559 1560 1561 1562 1563 1564 1565
1566 1567 1568 1569 1570 1571 1572 1573 1574 1575 1576 1577
1578 1579 1580 1581 1582 1583 1584 1585 1586 1587 1588 1589
1590 1591 1592 1593 1594 1598 1599 1600 1601 1602 1603 1604
1605 1606 1607 1608 1609 1610 1611 1612 1614 1615 1616 1617
1618 1620 1621 1622 1623 1624 1625 1626 1627 1628 1629 1630
1631 1632 1633 1634 1635 1636 1637 1638 1639 1640 1641 1642
1643 1644 1645 1646 1647 1648 1649 1650 1651 1652 1653 1654
1655 1656 1657 1658 1659 1660 1661 1662 1663 1664 1665 1666
1667 1668 1669 1670 1671 1672 1673 1674 1675 1676 1677 1678
1679 1680 1682 1683 1684 1685 1686 1687 1688 1689 1690 1691
1693 1694 1695 1696 1697 1699 1700 1701 1702 1703

251

1704 1705 1706 1707 1708 1709 1710 1711 1712 1713 1718 1719
172017211722 1723 1724 1725 1727 1728 1729 1730 1731 1733
1734 1735 1736 1737 1738 1739 1740 1741 1742 1743 1744 1745
1746 1747 1748 1749 1750 1751 1752 1753 1754 1755 1756 1757
1758 1759 1760 1761 1762 1763 1764 1765 1766 1767 1769 1770
17711772 1773 1774 1775 1776 1777 1778 1779 1780 1781 1782
1783 1784 1785 1786 1787 1788 1789 1790 1791 1792 1793 1794
1795 1796 1797 1798 1799 1800 1801 1802 1803 1804 1805 1806
1807 1808 1809 1810 1811 1812 1813 1814 1815 1816 1817 1818
1819 1820 1821 1822 1823 1824 1825 1826 1827 1828 1829 1830
1831 1832 1833 1834 1835 1838 1839 1840 1841 1842 1843 1844
1845 1846 1847 1848 1849 1850 1851 1853 1854 1855 1856 1857
1858 1859 1860 1861 1862 1863 1864 1865 1866 1867 1868 1869
1870 1871 1872 1873 1874 1875 1876 1877 1878 1879 1880 1881
1882 1883 1884 1885 1886 1887 1888 1889 1890 1891 1892 1893
1894 1895 1896 1897 1898 1899 1900 1901 1902 1903 1904 1905
1906 1907 1908 1909 1910 1911 1912 1913 1914 1915 1916 1917
1918 1919 1920 1921 1922 1923 1924 1925 1926 1927 1928 1929
1930 1931 1932 1933 1934 1935 1936 1937 1938 1939 1940 1941
1942 1943 1944 1945 1946 1947 1948 1949 1950 1951 1952 1953
1954 1955 1956 1957 1958 1959 1960 1961 1962 1963 1964

176

1965 1966 1967 1968 1969 1970 1971 1972 1973 1974 1975 1976
1977 1978 1979 1980 1981 1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988
1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997 1998 1999 2000
2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012
2013 2014 2015 2016 2017 2019 2020 2021 2022 2023 2024 2025
2026 2027 2028 2029 2030 2031 2032 2033 2034 2035 2036 2037
2038 2039 2040 2041 2042 2043 2044 2045 2046 2047 2048 2049
2050 2051 2052 2053 2054 2055 2056 2057 2058 2059 2060 2061
2062 2063 2064 2065 2066 2067 2068 2069 2070 2071 2072 2074
2075 2076 2077 2078 2079 2080 2081 2082 2083 2084 2085 2086
2087 2088 2089 2090 2091 2092 2093 2094 2095 2096 2097 2098
2099 2100 2101 2102 2103 2104 2105 2106 2107 2109 2110 2111
2112 2113 2114 21152116 2117 2118 2119 2120 2121 2122 2124




179

21252126 2127 2128 2129 2130 2131 2132 2133 2134 2135 2136
2137 2138 2139 2140 2141 2142 2143 2144

123

2145 2146 2147 2148 2149 2150 2151 2153 2154 2155 2156 2157
2160 2161 2163 2165 2169 2170 2171 2172 2173 2174 2175 2176
2177 2178 2179 2180 2181 2182 2183 2184 2185 2186 2187 2188
2189 2190 2191 2192 2193 2194 2195 2196 2197 2198 2199 2200
2201 2202 2203 2204 2205 2206 2207 2208 2209 2210 2211 2212
2213 2214 2215 2216 2217 2218 2219 2220 2221 2222 2224 2225
2226 2228 2229 2230 2231 2232 2234 2236 2238 2240 2243 2245
2246 2247 2248 2252 2253 2261 2262 2263 2269 2270 2271 2272
2273 2274 2275 2276 2277 2278 2279 2280 2281 2282 2283 2284
2285 2286 2287 2288 2289 2290 2291 2292 2293 2294 2295 2296
2297 2298 2299

86

2301 2302 2303 2304 2305 2306 2307 2308 2309 2310 2311 2312
2313 2314 2315 2316 2317 2318 2319 2320 2321 2322 2323 2324
2325 2326 2327 2328 2329 2330 2331 2332 2333 2334 2335 2336
2337 2338 2339 2340 2341 2342 2343 2344 2345 2346 2347 2348
2349 2350 2351 2352 2353 2354 2355 2356 2357 2358 2359 2360
2361 2362 2363 2364 2365 2366 2367 2368 2369 2370 2371 2372
2373 2374 2375 2376 2377 2378 2379 2380 2381 2382 2383 2384
2385 2386

60

2387 2388 2389 2390 2391 2392 2393 2394 2395 2396 2397 2398
2399 2400 2401 2402 2403 2404 2406 2409 2412 2415 2416 2417
2418 2419 2420 2421 2422 2423 2424 2425 2426 2427 2428 2430
2431 2432 2433 2434 2435 2436 2437 2438 2439 2442 2443 2444
2445 2446 2447 2448 2449 2450 2452 2453 2454 2456 2457 2460

50

2461 2462 2463 2464 2465 2466 2467 2468 2469 2470 2471 2472
2473 2474 2475 2476 2477 2478 2479 2480 2481 2482 2483 2484
2485 2486 2487 2488 2489 2490 2491 2492 2493 2494 2495 2496
2497 2498 2499 2500 2501 2502 2503 2505 2506 2507 2508 2509
25102511

90

2512 2513 2514 2516 2517 2518 2519 2520 2521 2523 2524 2525
2526 2527 2528 2529 2530 2531 2532 2533 2534 2535 2536 2537
2538 2539 2540 2541 2542 2544 2547 2548 2553 2554 2555 2560
2561 2562 2563 2564 2566 2567 2569 2570 2573 2574 2575 2576
2578 2579 2581 2584 2587 2597 2601 2606 2611 2612 2616 2651
2665 2675 2685 2686 2687 2688 2689 2698 2699 2700 2701 2702
2710 2711 2724 2742 2800 3029 3055 3067 3078 3079 3080 3081
3082 3083 3084 3085 3087 3089






