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RESUMO

Trabalho de Graduacgdo
Curso de Ciéncia da Computagao
Universidade Federal de Santa Maria

SCIFLOW-BRIDGE: UMA FERRAMENTA PARA CRIA(;AO E DISTRIBUICAO DE
IMAGENS DE CONTEINERES PARA WORKFLOWS CIENTIFICOS
AUTOR: BRUNO DA SILVA ALVES
ORIENTADORA: ANDREA SCHWERTNER CHARAO
Local da Defesa e Data: Santa Maria, 04 de Dezembro de 2019.

Um Fluxo de Trabalho Cientifico define como um experimento € caracterizado, assim
determinando em qual ordem tarefas devem ser executadas e sobre quais conjunto de dados as
mesmas devem operar. Cada tarefa pode possuir diferentes dependéncias de ambiente, como
bibliotecas, executdveis e dados de entrada. Os contéineres caracterizam uma virtualizagdo leve
e sdo capazes de encapsular varias camadas de software. Nesse contexto, o presente trabalho
propde-se a criar uma ferramenta que seja capaz de executar esses fluxos e gerenciar as depen-
déncias através da eficiente criacdo e distribuicao de imagens de cont€ineres. Espera-se que ao
se utilizar essa ferramenta, os pesquisadores consigam executar fluxos de maneira facilitada e
consigam também usufruir dos recursos de processamento disponiveis nos laboratérios. Dois
workflows da bioinformética foram executados com a ferramenta criada, os experimentos com-
provaram que a ferramenta é capaz de executar workflows cientificos, o uso da cache diminuiu
o tempo de execucdo dos fluxos e que diferentes estratégias para o posicionamento dos con-
téineres também influenciam no tempo de execucdo. A utilizacdo da ferramenta proporciona
flexibilidade, escalabilidade e reprodutibilidade aos workflows cientificos.

Palavras-chave: Workflows Cientificos. Contéineres. Sistemas Distribuido.



ABSTRACT

Undergraduate Final Work
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SCIFLOW-BRIDGE: A TOOL FOR CREATION AND DISTRIBUTION OF
CONTAINER IMAGES FOR SCIENTIFIC WORKFLOWS
AUTHOR: BRUNO DA SILVA ALVES
ADVISOR: ANDREA SCHWERTNER CHARAO
Defense Place and Date: Santa Maria, December 04, 2019.

A Scientific Workflow defines how an experiment is characterized, determining in which
order tasks are performed and which dataset each task must operate on. Each task have differ-
ent environment dependencies, such as libraries, executables, and input data. Containers feature
light virtualization and are capable of encapsulating multiple layers of software. In this con-
text, the present work proposes to create a tool that is capable of executing these workflows and
managing dependencies through the efficient creation and distribution of container images. It is
hoped that by using this tool, researchers will be able to execute workflows easily and will also
be able to take advantage of the processing resources available in the laboratories. Two bioin-
formatics workflows were executed with the created tool, the experiments proved that the tool
is capable of performing scientific workflows, the use of cache has decreased the execution time
of the workflows and was observed that different strategies for the positioning of the containers
also influences the runtime. The use of the tool gives scientific workflows flexibility, scalability
and reproducibility.

Keywords: Scientific Workflows. Containers. Distributed Systems..
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1 INTRODUCAO

A comunidade cientifica ao redor do mundo realiza pesquisas com a finalidade de resol-
ver problemas referentes a diversas dreas. Uma parte importante da pesquisa € a realizacdo de
experimentos, onde os cientistas podem comprovar ou refutar hipdteses previamente formula-
das. Na realizacdo desses experimentos, muitos cientistas utilizam ferramentas de software ou
hardware que processam os dados coletados durante a pesquisa. Esse caminho que os dados
devem percorrer e a determinagdo das tarefas que devem atuar sobre os mesmos definem um
Workflow Cientifico.

A criagdo e defini¢ao desses fluxos ndo € uma tarefa trivial, pois em trabalhos cientifi-
cos complexos muitos processos sdo definidos e vérias dependéncias sdo estabelecidas. Nesse
contexto, muitas ferramentas surgiram para auxiliar os cientistas na criacdo, manutencao, docu-
mentacgio e execucdo dos fluxos de trabalho cientificos como o Projeto Kepler!, Projeto Triana?,
Apache Taverna®, SCIRun*. Essas ferramentas sdo conhecidas por Sistemas de Workflow Ci-
entifico ou Engines de Workflow Cientifico. No entanto, esses sistemas ndo resolvem todos
os desafios enfrentados pelos cientistas, principalmente no que diz respeito a defini¢do de um
ambiente s6lido para a execugdo de tarefas. Para que as tarefas sejam executadas, € necessario
que exista um ambiente com todos os software e bibliotecas utilizados.

Uma das maneiras para prover um ambiente configurado e pronto para as aplicacodes € a
utilizagdo da virtualizacdo, que pode ser feita através do uso de maquinas virtuais ou, recente-
mente, através do uso de contéineres. Sabe-se que os contéineres sao capazes de virtualizar um
sistema operacional de forma leve (Kovacs, 2017), (F. J. P. Mulerickal; Paul; Sastri, 2015), as-
sim os mesmos representam uma boa alternativa para esse contexto, onde vdrias tarefas podem
ser executadas concomitantemente. Portanto, uma das alternativas que surgiram para atacar o
problema da defini¢do de ambientes foi a utilizacdo de contéineres integrados aos Sistemas de
Workflow. Entretanto, a integracdo entre contéineres e Workflows também apresenta alguns
desafios, como a composi¢ao, distribui¢io e criagdo de contéineres. Nesses termos, o presente
trabalho propde-se a projetar e implementar uma solug¢do para o problema de criacdo e distri-

bui¢do de imagens de contéineres no contexto de Workflows Cientificos.

' https://kepler-project.org/ - acessado em 01/05/2019.

2 http://www.triana.co.uk - acessado em 01/05/2019.

3 nttps://taverna.incubator.apache.org/ - acessado em 01/05/2019.

4 http://www.sci.utah.edu/cibc-software/scirun.html - acessado em 01/05/2019.


https://kepler-project.org/
http://www.triana.co.uk
https://taverna.incubator.apache.org/
http://www.sci.utah.edu/cibc-software/scirun.html
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1.1 Objetivos

1.1.1  Objetivo geral

Este trabalho tem o objetivo de criar uma ferramenta que gerencie as dependéncias dos
fluxos de trabalho cientificos através da eficiente criacdo e distribui¢do de imagens de contéine-

res para a execucao de um conjunto de tarefas definidas por um workflow cientifico.

1.1.2  Objetivos Especificos

e Investigar tecnologias de contéiner disponiveis que podem ser utilizadas no contexto de

Workflows Cientificos.

e Comparar as Engines de Workflow Cientifico criadas, destacando pontos positivos e ne-

gativos.

e Investigar na literatura quais técnicas ja foram utilizadas para a criagdo e distribui¢ao de

imagens no contexto abordado.

e Desenvolver uma ferramenta capaz de criar e distribuir imagens de contéineres para a

execucao de um Workflow Cientifico.

e Avaliar o desempenho da ferramenta desenvolvida.
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2 FUNDAMENTOS E REVISAO DA LITERATURA

Neste capitulo serdo apresentados conceitos e defini¢des sobre virtualiza¢ao, abordando
tépicos como as diferencas entre cont€ineres € maquinas virtuais, seguranca de contéineres e
serdo detalhadas ferramentas capazes de virtualizar sistemas em nivel de sistema operacional
e em nivel de hardware. Posteriormente, os workflows cientificos sdo apresentados, onde uma
andlise sobre as estruturas bdsicas € feita, exemplos de workflows da bioinformatica sdao apre-
sentados e as engines para fluxos de trabalho sdo caracterizadas. Ao final deste capitulo, a

integracdo entre contéineres e workflows cientificos € discutida.

2.1 Tecnologias de Virtualizacao

“Virtualizagdo é um tipo de tecnologia que combina ou divide recursos computacionais
a fim de disponibilizar um ou mais ambientes operacionais, e para isso, utiliza metodologias
como particionamento ou agregacdo de hardware e software, simulacdo de mdquina parcial ou
completa, emulacdo, time-sharing e outros”(NANDA; CHIUEH, 2005). Em geral, utiliza-se a
virtualizacdo quando se estd a procura de um ambiente com as mesmas funcionalidades de um
sistema operacional real, porém com um certo grau de isolamento e independéncia do hardware
fisico.

A utilizagdo da virtualizacdo pode ser aplicada a vérios cendrios, como por exemplo,
para testes de aplicagdes em producdo, onde se deseja verificar as funcionalidades e possiveis
bugs de um software em desenvolvimento. Neste cendrio, € importante que exista um ambiente
s6lido e isolado do resto do sistema, com as dependéncias instaladas. Um dos maiores casos
de uso de sistemas virtualizados sdo as plataformas de computacdo em nuvem, na qual diversas
aplicagdes sdo executadas em um servidor (ou em vdrios), cada uma com perfis diferentes de uso
de recursos. Assim, a virtualizacio tornou-se uma das ferramentas bésicas para a computacdo
em nuvem (XAVIER et al., 2013).

Dentre os tipos de virtualizac@o existentes, a virtualizacao de hardware e a virtualizacao
a nivel de Sistema Operacional (S.0) vém se destacando, principalmente, na drea de compu-
tacdo em nuvem. Enquanto a virtualizacdo de hardware caracteriza um tipo de virtualizagdo
pesada e capaz de virtualizar um sistema operacional por completo, a virtualizacdo a nivel de
S.O representa uma alternativa leve e capaz de isolar a execucdo de vérios processos em um

ambiente chamado de contéiner.
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2.1.1 Contéineres

A primeira ideia que impulsionou o desenvolvimento de contéineres ocorreu no ano de
2000, com o surgimento do jail no FreeBSD. Os chamados jails eram ambientes seguros que
poderiam ser compartilhados com varios usudrios, possibilitando o particionamento do sistema
em vdrios subsistemas (REDHAT, 2019 - acesso em 02/09/2019). Dessa forma, comecou a
surgir interesse em disponibilizar vdrios ambientes em um tnico Sistema Operacional e algu-
mas funcionalidades do Kernel do Linux comecaram a surgir. A criacdo do Control Groups
(CGroups) fez com que os recursos como CPU, memodria, disco e rede pudessem ser alocados
por um grupo de processos e essa alocagdo poderia, ainda, ser limitada pelo Kernel. Outra fun-
cionalidade que surgiu foi o Namespace, através do qual um processo enxerga um recurso (ou
parte dele) como algo privado e de uso exclusivo, criando uma camada de abstracdo entre o que
€ visto pelo processo e o recurso real disponivel.

A primeira solugdo concreta para uso de contéineres foi o projeto LXC (Linux Con-
tainers) que reuniu algumas das funcionalidades do Kernel e disponibilizou aos usudrios uma
interface para criar e gerenciar aplicacdes e sistemas com contéineres. O LXC utiliza as seguin-
tes funcionalidades do Kernel: CGroups, namespaces, perfis Apparmor e SELinux, Seccomp
policies, CHroots. A Tabela 2.1 detalha cada funcionalidade mencionada. Em 2008, surgiu o
Docker, que inicialmente utilizava os contéineres do LXC, mas que mais tarde passou a usar
uma solucao prépria de contéineres. A criagdo de uma biblioteca de imagens de cont€ineres foi
um dos principais avangos que o Docker trouxe, pois permitiu que a comunidade criasse e dis-
ponibilizasse imagens em um repositério chamado Docker Hub®. A presenca dessa biblioteca
disseminou o uso de contéineres, pois dessa maneira era mais ficil e rapido obter imagens de
contéineres prontas para o uso.

Em resumo, os contéineres sao exemplos de virtualizagao em nivel de Sistema Opera-
cional, que utilizam algumas funcionalidades do Kernel para criar um ambiente virtual, seguro
e isolado do sistema hospedeiro. Ainda, os cont€ineres caracterizam um tipo de virtualizagcdo
leve, pois ndo utilizam uma camada de software que virtualiza o hardware (como um Hyper-
visor), assim conseguindo niveis de desempenho de CPU, memoria e disco semelhantes aos

niveis nativos (XAVIER et al., 2013)(Felter et al., 2015), quando configurado corretamente.

5 https://hub.docker.com/search?g=&type=image - acessado em 02/09/2019.


 https://hub.docker.com/search?q=&type=image
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Tabela 2.1 — Funcionalidades do Kernel

Nome Funcionalidade do Kernel
Namespaces Abstrai um recurso real (CPU, memoria, disco, etc).
CGroups Aloca recursos para um processo (ou grupo de processos).

Perfis Apparmor | Controlam as permissdes de aplicagdes no acesso a arquivos.
Politicas Seccomp | Controlam quais chamadas de sistema podem ser feitas por um processo.
CHroots Operagdo que altera a localizacdo do diretdrio raiz de um processo.

2.1.2 Contéineres versus Maquinas Virtuais

A virtualizacdo € utilizada em centros de processamento de dados e ambientes de com-
putacdo em nuvem com a finalidade de desacoplar as aplica¢des do hardware na qual os ser-
vicos sdo executados(NANDA; CHIUEH, 2005). Nesses meios, a virtualizagdo é empregada,
tipicamente, através de maquinas virtuais. Assim, devido as semelhancas entre cont€ineres e
maquinas virtuais, alguns pesquisadores t€m se dedicado a investigar o impacto em desempenho
que cada tipo de virtualizagdo pode gerar.

A virtualizagdo de hardware utilizada por maquinas virtuais é capaz de virtualizar um
Sistema Operacional por completo. Para tal, ela necessita de uma camada de software chamada
de Hypervisor, que por sua vez é responsdvel por criar e controlar as VMs (Mdaquinas Virtu-
ais), assim como executar os sistemas convidados. Sao exemplos de tecnologias que utilizam
virtualiza¢do de hardware: KVM, Xen, VMWare ESX, Oracle Virtual Box.

Em contraste as VMs, os contéineres sdo implementados através de uma técnica de
virtualizacdo leve, detalhado na secdo 2.1.1. Atualmente, o Docker ¢ um dos sistemas mais
difundidos entre as solu¢des disponiveis para criacdo de contéineres. Porém, existem outros
softwares, como: LXC, BSD, Windows Containers. Outro ponto importante € que as VMs e
os contéineres precisam, em muitas situacdes, cooperar € atuar em conjunto para o provisio-
namento de servigos. Dessa forma, surgiram aplicacdes para controle e gerenciamento dessas
tecnologias. Para o gerenciamento de VMs, existe o OpenStack, CloudStack, VMware vCloud
e para contéineres existe o Kubernetes e o Docker Swarm.

Em relacdo ao desempenho de VMs, (YOUNGE et al., 2011) chegou a conclusio de que
entre KVM, Xen e VirtualBox, a melhor escolha para aplicacdes que exigem alto desempenho é
o KVM, pois foi o sistema que apresentou os melhores resultados entre os benchmarks testados
(CPU, memodria, disco, rede). Na comparacgao entre os dois tipos de virtualizacao, (Felter et al.,

2015) verificou as diferengas entre o KVM e o Docker, concluindo que ambas ndo causam
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sobrecargas significativas em aplicacdes que utilizam CPU e memoria, porém causavam grande
sobrecarga em aplicacdes que realizavam muitas operagdes de entrada e saida, como acesso
a disco constante. Para tais aplicacdes, o Docker possui a op¢do de utilizar “volumes” o que
diminui significativamente a sobrecarga, se comparado aos niveis causados pelo KVM.

Ainda, (XAVIER et al., 2013) mostrou que o Docker possui niveis de desempenho de
CPU, memoria, disco e rede compardveis aos niveis de um sistema nativo. Por outro lado, a
utilizacdo do Xen, para execugdo dos mesmos experimentos, apresentou um overhead superior
em todos os cendrios propostos, influenciando em mais de 30% na taxa de transferéncia da
memoria. Apesar de todos os beneficios da utilizacdo de contéineres evidenciados, existem
pontos que as VMs ainda s@o melhores, como na seguranca e no isolamento entre ambiente

virtualizado e o sistema hospedeiro (Combe; Martin; Di Pietro, 2016).

2.1.3 Seguranca de Contéineres

Na virtualizacdo em nivel de S.O, o Kernel € responsavel por executar tanto as chama-
das do sistema hospedeiro quanto dos contéineres executando os sistemas convidados. Quando
comparados as VMs, os contéineres possuem uma camada de isolamento menor entre as apli-
cacdes que executam no ambiente virtualizado e o sistema nativo. Quando uma maquina virtual
maliciosa tenta utilizar um determinado recurso de maneira indevida, seja por sobrecarga ou
por acesso ndo permitido, o Hypervisor pode detectar tal acao e tomar atitudes. J4 um contéiner
malicioso pode sobrecarregar o Kernel com chamadas e impossibilitar que as rotinas do sistema
nativo sejam executadas.

Por tais motivos, é importante configurar adequadamente os recursos aos quais os con-
téineres possuem acesso. Em (Combe; Martin; Di Pietro, 2016) € ressaltado que os cont€ineres
possuem problemas em relagdo ao isolamento e seguranga, porém a maioria desses proble-
mas sdo diminuidos quando os mesmos sdo utilizados da forma como foram projetados, ou
seja, como microsservigos. Os contéineres devem executar tarefas simples e Unicas e rotinas
administrativas devem ser responsabilidade do sistema hospedeiro. Portanto, configurar um
contéiner como um sistema completo (algo como uma VM executando vdrios servigos) pode
abrir brechas de seguranca, uma vez que as configuragdes padrdes de seguranca e isolamento

do Docker ndo estio preparadas para esse tipo de uso.
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2.1.4 Ferramentas para Virtualizacdo de Sistemas

Conforme citado anteriormente, existem diversas implementacdes de contéineres e den-
tre as mais famosas e utilizadas estdo o Docker, Linux Containers (LXC) e OpenVZ (Open
Virtuozzo). Todas essas ferramentas sdo open-sources e representam aplicacdes que utilizam
virtualiza¢do em nivel de Sistema Operacional. O Docker e o LXC utilizam estratégias pareci-
das, fornecendo uma API simples para que usudrios consigam instanciar e gerenciar contéine-
res. Umas das diferencgas € que o LXC permite que contineres sejam vistos com um substituto
as maquinas virtuais, ja os contéineres do Docker encapsulam microsservigos que fazem parte
de um grande servico. Em contraste, o OpenVZ pode criar vérios contéineres isolados em que
cada um roda como servidor stand-alone conhecidos como VPSs (Virtual Private Servers).

Quando se quer executar partes de um Workflow Cientifico dentro de um cont€iner, é
necessdrio que exista uma maneira de gerenciar todas as tarefas que devem ser criadas, possi-
bilitando que as mesmas sejam inicializadas, monitoradas e terminadas em diferentes hospe-
deiros. A maioria dessas funcionalidades citadas sdo implementadas por ferramentas chamadas
de orquestradores. Os orquestradores sdo responsaveis por gerenciar todo o ciclo de vida dos
contéineres. Dessa maneira, o suporte a softwares que permitam orquestragdo ¢ um dos pontos
que devem ser avaliados quando se deseja escolher uma tecnologia de contéiner para integrar a
workflows cientificos.

Algumas ferramentas utilizadas para orquestracdo de contéineres sdo o Docker Swarm,
Google Kubernetes e Mesos. Todas as ferramentas possuem suporte aos contéineres do Doc-
ker. Pode-se dizer, inclusive, que as mesmas foram projetadas para funcionar com o Docker.
Quanto ao LXC, existem discussdes em foruns que argumentam que deveriam existir orques-
tradores para a plataforma, pois simplificariam processos e permitiriam que o LXC se tornasse
tao popular quanto o Docker. Os orquestradores citados ndo suportam o OpenVZ, porém essa
tecnologia possui uma solucdo propria, com uma infraestrutura capaz de gerenciar o ciclo de
vida dos contéineres.

Outro ponto importante que deve ser destacado € o suporte dos desenvolvedores para as
ferramentas de cont€ineres. Conforme mais usudrios da ferramenta surgem, a mesma € colocada
a prova em diferentes cendrios, assim novos bugs sdo encontrados € mais importante: novas
funcionalidades sdo discutidas. Dessa forma, um suporte ativo dos desenvolvedores garante

que bugs sejam corrigidos e que as reivindicagdes da comunidade sejam atendidas. Avaliando-
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se os repositérios dos c6digos® de cada ferramenta citada foi constatado que os desenvolvedores
estdo ativos e as ultimas submissdes de codigos sao recentes.

Além dos proprios desenvolvedores gerarem documentacdes para suas ferramentas, a
comunidade de usudrios também pode criar seus préprios tutorias e solucdes para diferentes
contextos, assim contribuindo para que novos projetos surjam ou, simplesmente, para que du-
vidas sobre todos os aspectos do software sejam sanadas. A fim de medir a popularidade de
cada ferramenta, foi feita uma pesquisa sobre o nimero de perguntas feitas pela comunidade no
website StackOverflow’, um dos sites mais consagrados onde usuérios podem discutir diversos
tépicos sobre temas que envolvem a computacdo. Outra métrica utilizada foi a pesquisa sobre o
numero de repositorios criados que utilizam alguma dessas ferramentas presentes nas platafor-
mas GitHub®, BitBucket’® e GitLab'?, sendo essas plataformas populares onde novos projetos de

software podem ser criados e compartilhados. A tabela 2.2 mostra os niimeros obtidos durante

a pesquisa.
Tabela 2.2 — Popularidade das Ferramentas de Contéineres

Pesquisa Docker LXC OpenVZ
Repositérios no GitHub 415.415 1.181 427
Repositdrios no BitBucket 8.864 42 11
Projetos no GitLab Mais de 100 | Mais de 100 7
Perguntas em que o nome
da ferramenta aparecia no titulo 500 287 76
Perguntas com no minimo uma resposta 500 211 63
Percentual de perguntas respondidas 100% 50% 36%

Workflows Cientificos possuem dependéncias diversas de bibliotecas, codigos e ferra-
mentas. Logo, € comum que seja necessdrio instalar varios pacotes antes da execucao do work-
flow. Os gerenciadores de pacotes presentes nos sistemas Unix facilitam essa tarefa, pois os
mesmos automatizam o processo de instalacdo, atualiza¢do e remog¢ao de pacotes. Porém, essa
facilidade pode limitar a execucao de um workflow ao uso de uma certa distribui¢do, pois paco-
tes podem estar indisponiveis para certas versoes. Assim, para que o processo de configuragdo

seja facilitado, é importante que as ferramentas de conteinerizacdo possuam suporte a diver-

6 Repositério do Docker: https://github.com/docker/docker-ce
Repositério do LXC: https://github.com/lxc/lxc

Repositorio do OpenVZ: https://github.com/OpenVZ

7 https://stackoverflow.com/ - acessado em 04/11/2019.

8 nttps://github.com/ - acessado em 04/11/2019.

® https://bitbucket.org/ - acessado em 04/11/2019.

10 https://gitlab.com/ - acessado em 04/11/2019.


https://github.com/docker/docker-ce
https://github.com/lxc/lxc
https://github.com/OpenVZ
https://stackoverflow.com/
https://github.com/
https://bitbucket.org/
https://gitlab.com/
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sas distribui¢des e imagens. O Docker possui o Docker Hub !!, uma biblioteca de imagens de
contéineres, onde a comunidade pode compartilhar imagens que ja encapsulam uma camada
de software. No Docker Hub também sdo disponibilizadas imagens com suportes para diferen-
tes arquiteturas e sistemas operacionais. Para o LXC, existe um servidor 2 que disponibiliza
vdarias imagens que podem ser criadas a partir de modelos produzidos pela comunidade, mas
essas imagens sao disponibilizadas sem nenhuma garantia de seguranca. Para o OpenVZ existe
um repositdrio oficial '* com algumas imagens, porém as tltimas modifica¢des foram feitas em
2016.

A tabela 2.3 resume os principais pontos avaliados para a escolha de uma ferramenta de
contéiner. Quando € feita uma andlise geral dos pontos colocados em questdo, percebe-se que
o Docker é uma ferramenta consolidada que apresenta uma série de vantagens quando com-
parada ao LXC e ao OpenVZ. Consequentemente, o Docker foi escolhido como a ferramenta

responsdvel por virtualizar os sistemas dentro da solu¢do proposta pelo Sciflow-Bridge.

Tabela 2.3 — Comparagdo entre as Tecnologias de Contéineres

Aspecto avaliado Docker LXC | OpenVZ
A. Suporte ativo dos desenvolvedores? Sim Sim Sim
B. Suportado por algum orquestrador? Sim Nao Nao
C. Numero de imagens disponibilizadas. | Mais de 2.000.000 | 288 163

2.2  Workflows Cientificos

Os avangos na tecnologia e a popularizacdo dos computadores trouxeram agilidade e
facilidade aos cientistas de todas as dreas de pesquisa. A NASA, por exemplo, j4 utilizava
computadores em quatro dos seus primeiros programas espaciais: Gemini, Apollo, Skylab, e
Shuttle. Os computadores executavam varias tarefas no programa espacial como controle de
parametros e célculos de reentrada, mas uma das tarefas mais importantes eram as rotinas de
simulacdo. O Gemini era responsdvel por calcular trés niveis de simulacdes: sistema de vali-
dacdo de equacdes, simulacdo man-in-the-loop que ajudava a definir requisitos, procedimentos
e exibicoes e por fim simulagdes que caracterizavam o desempenho do software (TOMAYKO,
1988). O uso dos computadores nos programas espaciais contribuiu para o avanco na ciéncia e

a defini¢do dos fluxos de simulagdes economizaram tempo e impulsionaram a pesquisa.

I Docker Hub: https://hub.docker.com/search?g=&type=image
12 Servidor LXC: https://us.images.linuxcontainers.org/
13 Repositério OpenVZ: https://download.openvz.org/template/precreated/


 https://hub.docker.com/search?q=&type=image
https://us.images.linuxcontainers.org/
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Em trabalhos cientificos onde anélises e simulacdes sdo feitas, existe o desafio de pro-
jetar e executar as vdrias tarefas que devem atuar sobre os dados. H4 um grande interesse em
automatizar esse processo, pois o mesmo pode tomar uma quantia de tempo significativa na ela-
boragdo dos projetos. Dessa forma, a defini¢ao do conjunto de tarefas e a ordem que as mesmas
devem executar formam um fluxo de trabalho (workflow). De maneira geral, um workflow des-
creve como processos devem ser coordenados para atingirem um objetivo comum (BARKER;
HEMERT, 2008), e essa definicao pode ajudar no processo de automatizacdo de experimentos.

A utilizacdo de workflows para descrever uma sequéncia de atividades teve origem no
ramo de negdcios. Nesse modelo, a execugdo € orientada ao controle com padrdes e eventos
definidos. Ja no modelo cientifico, a execucao de workflows € orientada ao fluxo de dados, uma
vez que a obtencdo e tratamento de dados sdo partes importantes de uma pesquisa. Assim, um
workflow cientifico tenta capturar uma série de passos analiticos, os quais descrevem o processo
de experimentos computacionais (BARKER; HEMERT, 2008).

As diferengas entre esses dois tipos de workflows sdo evidenciadas quando uma andlise
sobre as dependéncias € feita. Na industria, as dependéncias entre 0s processos sdo apenas de
controle, por outro lado, no meio académico as dependéncias sd@o mais abrangentes e se referem
tanto a controle quanto a dados(Yildiz; Guabtni; Ngu, 2009). Na conducdo de experimentos,
tarefas dependem de dados que precisam ser pré-processados, agrupados e particionados por
outras tarefas. Desse modo, a descri¢ao dessas dependéncias € algo importante e que deve ser
considerado na construcdo de workflows cientificos.

Experimentos sdo feitos com o intuito de comprovar ou refutar hipéteses. Nesses termos,
as tarefas e processos que compdem esses experimentos podem ser modificados e adaptados
a medida que a pesquisa evolui. Portanto, é importante que as ferramentas utilizadas para
determinacdo de um workflow cientifico permitam que o mesmo possa ser modificado ao longo
do tempo, contribuindo para o andamento da pesquisa e proporcionando que novas descobertas

sejam feitas.

2.2.1 Estruturas basicas de um Workflow Cientifico

O trabalho de (Bharathi et al., 2008) focou em caracterizar as estruturas bésicas presentes
em um workflow cientifico, onde foram definidas cinco estruturas bdsicas: processo, pipeline,
distribuicdo de dados, agregacdo de dados e redistribuicdo de dados. A figura 2.1 representa

graficamente cada estrutura citada. O processo € a estrutura mais simples que recebe uma



23

entrada, realiza um processamento e gera uma saida. O pipeline consiste em dois ou mais
processos encadeados de forma sequencial, de forma que um processo atua sobre os dados
gerados por outro processo. Na distribuicio dos dados, uma tarefa recebe uma entrada e
produz vdrias saidas. Esse tipo de estrutura € utilizada quando se tem uma tarefa que produz
saidas que sdo consumidas por vdrias outras tarefas ou quando se quer dividir uma entrada
para vérias tarefas. J4 a agregacao de dados pode ser vista como o processo contrario da
distribui¢do, onde vdérias entradas sdo processadas e somente uma saida é gerada. A agregacdo
de dados € comum nos estdgios finais dos fluxos de trabalhos, onde se deseja coletar e reunir
todas as saidas geradas anteriormente. Por ultimo, a redistribui¢ido de dados é uma estrutura que
recebe vdrias entradas e gera vdrias saidas, pode ser vista como um ponto de sincroniza¢do do

sistema.

2.2.2 Infraestruturas para Execucdo de Workflows Cientificos

Devido a grande quantidade de tarefas presentes em workflows cientificos e a demanda
por processamento de cada tarefa, esses fluxos s@o executados em Sistemas Distribuidos. “Um
sistema distribuido é um conjunto de computadores independentes que se apresenta a seus
usudrios como um sistema unico e coerente”’(TANENBAUM; STEEN, 2006). Dessa forma, as
tarefas podem ser distribuidas nesses computadores para serem executadas em paralelo, quando
a dependéncia de dados permite. Os varios computadores que fazem parte desse sistema tam-
bém podem ser chamados de nds. Os workflows cientificos podem ser executados em sistemas
distribuidos como Clusters, Grids e Clouds(ZHENG; THAIN, 2015).

Segundo (TANENBAUM; STEEN, 2006), os termos clusters e grids podem ser carac-
terizados da seguinte forma: Cluster - € um conjunto de computadores semelhantes, que estao
conectados por meio de uma rede local de alta velocidade e que cooperam para a execugdo de
uma tarefa. Grid - € um sistema distribuido mais heterogéneo, onde os computadores presentes
podem estar sob condi¢des de rede distintas e diferir significativamente em termos de hard-
ware. J4 a Computacdo em Nuvem (Cloud Computing) pode ser vista como o provisionamento
de um servico de computacio, onde existe uma infraestrutura de computadores por tras desse
servico, frequentemente pago com base na utilizagido dos recursos disponiveis (COULOURIS

etal., 2011).



24

Figura 2.1 — Estruturas basicas de um Workflow Cientifico.

v

() Distribuigao Redistribui¢ao

Pipeline

Fonte: Adaptado de (Bharathi et al., 2008).

2.2.3 Engines de Workflow Cientifico

Sistemas de Workflow cientifico oferecem um ambiente para que os fluxos sejam mo-
delados e, posteriormente, executados sobre recursos computacionais distribuidos. Dentre os
principais sistemas que surgiram, destacam-se o Kepler(Altintas et al., 2004), Taverna(OINN
et al., 2004) e Triana(Majithia et al., 2004). Alguns sistemas de workflows possibilitam que os
fluxos sejam definidos por meio de interfaces graficas, e apesar disso, o nivel de abstra¢do pode
ser muito baixo para cientistas que nao possuem conhecimentos avangados em computacao
(BARKER; HEMERT, 2008). Nesses termos, os sistemas de workflows devem levar em con-
sideracdo pontos como claridade dos fluxos, reusabilidade e flexibilidade para que os autores
consigam executar o modelo e realizar alteracdes(MCPHILLIPS et al., 2009).

O Kepler € um sistema open-source, implementado com a linguagem Java e desenvol-
vido pela UC Berkeley em conjunto com o San Diego Supercomputer Center. O Kepler utiliza
atores para a definicao de fluxos de trabalhos. E eles sao responsdveis por coletar um conjunto
de dados de portas de entradas, processi-los e envid-los para outros atores através de portas de
saidas. Na elaboracdo de fluxos complexos, diversos atores sdo conectados para descrever as
tarefas que devem ser executadas. O Kepler utiliza um formato XML para salvar os workflows
gerados e permite, ainda, que novos atores sejam adicionados através do desenvolvimento de

novas classes Java.
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O Taverna também foi desenvolvido com a linguagem Java e o seu principal objetivo é
satisfazer as necessidades dos profissionais da bioinformatica que necessitam construir work-
flows cientificos que executam sobre servigos web remotos (Curcin; Ghanem, 2008). O Taverna
utiliza o conceito de processadores como unidades basicas que atuam sobre dados de entrada e
geram saidas. A linguagem SCUFL(Simple Conceptual Unified Flow Language)(OINN et al.,
2004) é utilizada para representar os fluxos de trabalho com grafos aciclicos diretamente conec-
tados. E com essa definicdo feita, é possivel executar as tarefas em recursos distribuidos através
de servicos Web.

O Triana € um sistema desenvolvido pela universidade de Cardiff, open-source e de-
senvolvido com Java. Esse sistema consegue distribuir se¢cdes de um workflow para serem
executados em maquinas remotas através de uma rede peer-tfo-peer (Hongbiao; Feng; Wan-
jun, 2010). O Triana utiliza componentes basicos chamados de unidade, cada unidade pode
ser conectada a cabos de entrada e saida de dados por onde as dependéncias sdo enviadas e
recebidas. Diversas sdo as linguagens de descricdo de workflows suportadas pelo Triana, como
WSFL(LEYMANN, 2001), DAG(Grafos Aciclicos Dirigidos), BPEL(WASSERMANN et al.,
2007) e Petrinet(tHACK, 1976), assim mostrando-se mais flexivel do que os outros sistemas
apresentados.

Na investiga¢do de trabalhos relacionados, verificou-se que na integracdo de workflows
a contéineres utilizou-se um sistema chamado de Makeflow(ALBRECHT et al., 2012). A se-
cdo 2.3 aborda os trabalhos que fizeram essa integracdo de forma mais detalhada. O Make-
flow utiliza uma sintaxe para defini¢do de workflows similar aos arquivos Makefiles, onde
comandos que representam tarefas sdo definidos. Na determinacdo de cada tarefa deve ser
informado quais os arquivos de entrada, necessdrios para a execucdo do comando e quais 0s
arquivos de saida serdo gerados pela tarefa. As tarefas do workflow definido com o Make-
flow podem ser executadas em diferentes plataformas como servigos de cloud e sistemas batch
como SLURM(YOO; JETTE; GRONDONA, 2003), Work Queue(ALBRECHT et al., 2012),
HTCondor(Raman; Livny; Solomon, 1998) e outros. Ainda, o Makeflow diz ser capaz de ge-
renciar milhdes de tarefas rodando em milhares de mdquinas e dispde de uma arquitetura capaz

de se recuperar de falhas ao longo da execugdo de fluxos de trabalhos.
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2.2.4 Exemplos de Workflows Cientificos

Existem workflows cientificos para vérias dreas, a bioinformética, por exemplo, possui
alguns exemplos de fluxos de trabalhos relevantes como o BLAST(DONKOR E. S., 1990),
HECIL(CHOUDHURY; CHAKRABARTY; EMRICH, 2017) e o BWA(LI; DURBIN, 2009).
O BLAST ¢ uma aplicacdo que compara as semelhangas de uma proteina de referéncia ou
uma sequéncia de DNA contra vdrias outras sequéncias através de um método heuristico, e
retorna as correspondéncias semelhantes a amostra testada. Mais especificamente, o BLAST
tenta localizar todas as palavras comuns de 3 letras entre a sequéncia de interesse € as demais
sequéncias (DONKORE. S., 2014). Esse processo de alinhamento de sequéncias, realizado pelo
BLAST, é importante para identificar similaridades que podem ser um resultado de relagdes
estruturais, funcionais ou evoluciondrias. J4 o HECIL atua no sequenciamento de genomas,
mais especificamente na correcao de erros de leituras longas sequenciamento de genomas. Uma
abordagem de aprendizagem iterativa € utilizada para corrigir possiveis fragmentagdes geradas

pelo sequenciamento de genomas.

2.3 Integracio entre Contéineres e Workflows

Os trabalhos realizados a respeito do desempenho de contéineres despertaram nos pes-
quisadores a ideia de solucionar os problemas de dependéncias dos workflows cientificos com
o provisionamento de ambientes por meio da virtualizagdo em nivel de S.O. Em (SWEENEY;
THAIN, 2018) € feito uma andlise de como os contéineres devem ser integrados a Workflows
Cientificos de uma maneira eficiente. Eles destacam que os contéineres ndo devem ser utili-
zados como uma grande caixa onde todas as bibliotecas, dados das aplicacdes e executdveis
devem ser depositados, pois essa estratégia, apesar de simples, € ineficiente ja4 que uma grande

quantidade de dados irrelevantes sao transferidos para cada n6 do sistema.

2.3.1 Por que utilizar contéineres com Workflows?

As vidrias tarefas executadas em um workflow cientifico possuem diversas dependéncias
de bibliotecas, executdveis, dados de entrada, entre outros. Essa caracteristica faz com que
um workflow seja fortemente dependente do ambiente no qual € executado, as tarefas desse
fluxo necessitam de vérias camadas de dependéncias para sua correta execucdo. A virtualizagcdo

oferecida pelos contéineres, permite que uma imagem de contéiner encapsule todas as depen-
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déncias necessdrias para que as tarefas consigam ser executadas. Deste modo, os fluxos de
trabalhos cientificos passam a ficar atrelados somente as imagens de contéineres que utilizam, e
nao mais a todo um sistema composto por hardware e software. Tais imagens podem ser movi-
das de um servidor para o outro, garantindo uma maior flexibilidade. Dessa forma, um cientista
interessado em rodar algum workflow pode baixar o contéiner e ja executar as tarefas, sem se
preocupar com a configuragdo, por vezes extensa, de todo um ambiente.

Além disso, as imagens de contéineres possuem um sistema de camadas, onde a cada
modificacdo adicionada a imagem € posta sobre a camada anterior. Assim, novas bibliotecas
podem ser testadas, e caso alguma venha a corromper o ambiente de execucao, é facil retornar
ao estado anterior onde o ambiente estava estavel. Portanto a integrac@o de contéineres a Work-
flows cientificos proporcionam um meio para virtualizar ambientes, dio uma maior flexibilidade

e facilitam a reprodutibilidade.

2.3.2 Onde os contéineres se encaixam dentro do Workflow?

Tipicamente, as tarefas em um workflow cientifico sdo executadas por nds em um sis-
tema distribuido. Esse sistema € composto por nés trabalhadores e nds gerentes. Os nds gerentes
conhecem todas as tarefas que fazem parte do workflow e assim, as distribui entre os nds traba-
lhadores. O n6 trabalhador recebe as tarefas do gerente, as executa e envia os resultados de volta
ao gerente. Dessa forma, os contéineres podem ser posicionados de duas formas. Na primeira,
cada né trabalhador é na verdade um contéiner que executa as tarefas atribuidas pelo gerente.
Na segunda, o n6 trabalhador lanca contéineres para cada tarefa recebida pelo gerente. Quando
as tarefas sdo executadas dentro de cont€ineres, garante-se uma maior seguranga, uma vez que
cada tarefa executa isoladamente no seu préprio contéiner(SWEENEY; THAIN, 2018). Porém,
instanciar um contéiner também requer recursos de processamento e dependendo da quantidade

de tarefas exigidas pelo workflow, esse procedimento pode se tornar um gargalo no sistema.

2.3.3 Resumindo

Portanto, os workflows cientificos apresentam diversas dependéncias e os contéineres
se apresentam como uma virtualizagcdo leve capaz de encapsular tais dependéncias. Diversos
trabalhos foram feitos a respeito da integracao de contéineres e workflows cientificos (ZHENG;
THAIN, 2015), (SWEENEY; THAIN, 2018), (ALBRECHT et al., 2012) e com eles é possi-

vel perceber que essa integragdo garante uma maior flexibilidade para os fluxos. No entanto,
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tal integracdo deve ser feita levando em consideracdo alguns aspectos como a disposi¢cdo dos
contéineres no sistema, o envio das imagens de contéineres entre os nds do sistema, a geréncia
dos contéineres, uso de cache, entre outros. No decorrer deste trabalho, tais aspectos serdo

abordados e estratégias serdo definidas para que uma integragado eficiente seja feita.
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3 A FERRAMENTA SCIFLOW-BRIDGE

Este capitulo trata de diversos aspectos do planejamento e desenvolvimento da ferra-
menta Sciflow-Bridge. Primeiramente sdo definidos os pré-requisitos que a solug¢do deve aten-

der e posteriormente sao relatadas questdes de implementacao da ferramenta.

3.1 Definicao dos pré-requisitos

A execugdo de diversas tarefas em um ambiente distribuido, que € a esséncia da execucao
de um Workflow Cientifico, pode gerar diversos problemas referentes a configuragdao de ambi-
entes, da rede e dos nés presentes no sistema. Deste modo, a execucdo de workflows abrange
uma grande variedade de tépicos e a defini¢cdo de uma série de pré-requisitos € importante, pois
define um escopo no qual a ferramenta deve proporcionar solugdes.

De forma geral, a ferramenta Sciflow-Bridge busca atender os seguintes pré-requisitos:
1. Analisar quais sao as dependéncias de cada tarefa executada pelo workflow.

2. Gerenciar as dependéncias de entrada e saida de dados e as dependéncias implicitas como

bibliotecas e executaveis.
3. Transferir as dependéncias entre os nds do sistema de forma eficiente.
4. Executar um workflow cientifico definido através de um modelo.

5. Definir uma estratégia para a execuc¢do de um workflow utilizando os beneficios ofereci-

dos pelos conté€ineres.
6. Gerenciar as tarefas geradas pelo workflow cientifico.
7. Gerenciar os contéineres que fazem parte do sistema.

8. Utilizar padrdes existentes para a definicdo de um workflow cientifico e para a defini¢ao

das configuragdes do sistema.

3.2 Desenvolvimento da Ferramenta

A presente secdo apresenta o que foi desenvolvido para atender a cada um dos pré-

requisitos estabelecidos e também demonstra quais ferramentas de software foram utilizadas
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para solucionar os problemas no gerenciamento de dependéncias em workflows cientificos.

3.2.1 Andlise de Dependéncias

A execucao de workflows cientificos é orientada a dados, onde cada tarefa atua sobre
um conjunto de dados e produz um conjunto de saida. Para que cada tarefa consiga proces-
sar os dados de entrada sdo desenvolvidos scripts e bibliotecas que leem os dados e realizam
operacoes de acordo com o objetivo de cada pesquisa. Assim, cada tarefa depende de uma sé-
rie de arquivos, como arquivos de entrada, arquivos de configuragdo, bibliotecas e programas
de terceiros, entre outros. E para que cada tarefa consiga executar corretamente, um ambiente
contendo todas as dependéncias deve ser configurado. No entanto, a criacdo desses ambientes €
uma tarefa custosa e que muitas vezes exige conhecimentos técnicos que nem todo pesquisador
possui.

Existem, basicamente, dois tipos de dependéncias dentro dos fluxos de trabalho cien-
tificos. O primeiro tipo se refere ao conjunto de dados de entrada, que cada tarefa recebe e
deve processar, e o conjunto de dados de saida gerados pela mesma. O segundo tipo, sdo as
dependéncias implicitas de cada tarefa, ou seja, dependéncias que devem estar presente no sis-
tema, mas que ndo fazem parte do workflow, como cddigos fonte, arquivos de configuracdo e
bibliotecas que devem ser carregadas durante a execucao da tarefa. Por exemplo, uma tarefa
basica que 1€ um arquivo com nimeros inteiros e calcula a soma total, possui como dependén-
cias implicitas o cddigo fonte do programa, o compilador da linguagem utilizada, as bibliotecas
basicas da linguagem e arquivos de configuragcdo do sistema.

Nesses termos, cada tarefa possui seu conjunto de dependéncias implicitas e de entra-
da/saida, e cada ambiente onde se deseja executar tal tarefa precisa conter este conjunto. O
processo de analisar e definir quais sdo as dependéncias de cada tarefa € um passo importante
para a definicdo dos ambientes que devem rodd-las. Esta etapa pode ser feita manualmente,
porém ¢ algo trabalhoso de ser feito e que exige um tempo significativo. Consequentemente,
automatizar esse processo economiza tempo e recursos. Existem ferramentas para analisar a
arvore de dependéncia em cédigos fontes, como o CppDepend'* para C e C++, Snakefood'” e

Modulefinder'¢ para Python, Jdeps!” para Java. Porém cada ferramenta é especifica para cada

14
15

CppDepend: https://www.cppdepend.com/

SnakeFood: https://pypi.org/project/snakefood/

16 Modulefinder: https://docs.python.org/3/library/modulefinder.html

17 Jdeps: https://docs.oracle.com/javase/8/docs/technotes/tools/unix/jdeps.html


https://www.cppdepend.com/
https://pypi.org/project/snakefood/
https://docs.python.org/3/library/modulefinder.html
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linguagem, e em um workflow cientifico diversas sdo as linguagens utilizadas, logo € necessario
prover uma solu¢c@o mais abrangente.

Em resumo, uma tarefa € simplesmente a execuc¢ao de um c6digo ou um script, e analisar
as dependéncias de uma tarefa se resume em detectar quais arquivos foram necessarios para a
execugdo da mesma. Nos sistemas Linux, uma das formas de verificar quais arquivos foram
abertos e verificados durante a execucao de um programa € através do uso do utilitario Strace.
O Strace € utilizado para monitorar e interferir com as interacdes entre um processo € o Kernel
do Linux, essas interagdes incluem chamadas de sistema, entregas de sinal e trocas no estado
do processo (STRACE, 2019 (acesso em Setembro, 2019). O Strace utiliza uma funcionalidade
do Kernel chamada de Ptrace (Process Trace) que prové um meio no qual um processo pode
observar e controlar a execucao de outro processo, e € geralmente utilizado para implementar
depuradores de cédigo (PTRACE, 2019 (acesso em Setembro, 2019).

Assim, foi criado um programa, escrito na linguagem Python, que utiliza o Strace para
capturar as chamadas feitas pela tarefa e realizar a andlise das dependéncias. Tal programa faz a
filtragem das seguintes chamadas de sistema: execve — que executa um programa, openat — abre
um arquivo relativo ao diretério informado, stat — retorna um conjunto de informacdes sobre
algum arquivo, comumente utilizada para a verificar a presenca de um determinado arquivo. O
programa ainda verifica se o sinal retornado pelas chamadas indica um caso de sucesso. Apds
a etapa de filtragem, gera-se uma lista com todos os arquivos que foram abertos, verificados ou
executados.

Ao final desse processo, uma lista com todos os arquivos no qual a aplicacdo depende
¢ gerada. Essa lista facilita o processo de constru¢do de uma imagem de contéiner capaz de
executar tal aplicacdo. Uma vez que se conhece todas os arquivos utilizados, a procura por
bibliotecas ou pacotes faltantes € facilitada. A figura 3.1 mostra a drvore de dependéncias
gerada pelo analisador para uma das tarefas do workflow Blast. Com esta lista em maos, o
cientista ou a pessoa encarregada de criar a imagem de contéiner onde as tarefas irdo executar,
pode utilizar um utilitdrio do Linux como o apt-file, que lista todos os pacotes que possuem
determinados arquivos. A figura 3.2 mostra os varios pacotes retornados pelo apt-file, quando

um dos arquivos apontados pelo analisador € pesquisado.



32

Figura 3.1 — Arvore de dependéncias gerada pelo analisador.

root@container: $tree dep
blastall

|—— 1d.so.cache
|—— nsswitch.conf
\—— passwd

I

I

I

I

I

I

I \—— x86_64—linux —gnu

I [—— libc.so0.6

I |[-— libm.so.6

I |[—— libnsl.so.1

I |-— libnss_compat.so.2
I |-—— libnss_files .so0.2
I |[-—— libnss_nis.so.2

I \—— libpthread .so.0
I

I |—— nt.44.nhr
I |-—— nt.44.nin
I |—— nt.44.nnd
I |—— nt.44.nni
I |—— nt.44.nsd
I |—— nt.44.nsi
I |-— nt.44.nsq
I \—— nt.nal
\ small . fasta .0

4 directories , 20 files

3.2.2 Criacdo de Ambientes Conteinerizados

Os contéineres sao uma forma leve de virtualizacdo e representam uma boa solucdo
quando se quer provisionar um ambiente pronto e configurado para receber uma determinada
aplicacdo. Inclusive, muitas ferramentas estdo disponibilizando imagens de contéineres com
suas solucdes instaladas e prontas para o uso, assim diminuindo o tempo com que O usuario
gastaria com a instalacdo. Esse € o caso de ferramentas como: Postgres, Nginx, Mysql, Java JRE
Server. Assim, quando tarefas dentro de um workflow necessitam de um ambiente consolidado
para sua execug¢do, os contéineres apresentam-se como uma possivel solugdo.

O presente trabalho propde que, para a criagdo desse ambiente sélido, seja escolhida

uma imagem de contéiner base, a qual pode ser escolhida de acordo com os pacotes utilizados
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Figura 3.2 — Saida do Utilitdrio apt-file.

root@container:~$ apt—file find libc.so0.6

libc6: /1ib/x86_64—linux —gnu/libc .so0.6

libc6 —amd64—cross: /usr/x86_64—linux—gnu/lib/libc.so.6

libc6 —amd64—i386—cross: /usr/i686—linux —gnu/1lib64/1libc .so0.6
libc6 —amd64—x32—cross: /usr/x86_64—linux —gnux32/1ib64/1ibc .so.6
libc6 —arm64—cross: /usr/aarch64—linux —gnu/1lib/libc .s0.6
libc6 —armel—cross: /usr/arm—linux —gnueabi/lib/libc.so.6
libc6 —armel—cross: /usr/arm—linux —gnueabihf/libsf/libc.so0.6
libc6 —armhf—cross: /usr/arm—linux —gnueabi/libhf/libc.so0.6
libc6 —armhf—cross: /usr/arm—linux —gnueabihf/lib/libc.so0.6
libc6 —hppa—cross: /usr/hppa—linux—gnu/lib/libc.so.6

libc6 —-1386: /1ib32/1libc .so0.6

pelas tarefas. Esta imagem devera estar presente em todos os nds em que se deseja executar
as tarefas dos workflows. Assim, essas imagens devem conter também todas as dependéncias
implicitas e, portanto, um técnico ou um pesquisador capacitado deve escolher uma imagem
base e ap0s isso instalar todas as ferramentas e bibliotecas utilizadas pelas tarefas presentes no

fluxo de trabalho cientifico.

3.2.3 Transferéncia de Imagens de Contéineres

O Docker proporciona algumas maneiras para transferir imagens de contéineres pela
rede. A primeira, € simplesmente salvar a imagem como um arquivo compactado no formato
tar e transferi-la para os outros nds. Porém, é importante considerar os custos para exportacao e
importa¢cdo da imagem, além € claro o custo do envio pela rede. Estes custos podem ser tornar
altos, pois toda vez que se deseja enviar o arquivo tar, a imagem de contéiner por completo é
exportada, enviada e importada. Outra maneira, € criar um Dockerfile, que pode ser visto como
um arquivo que possul uma receita para a criacdo da imagem. Desta maneira o uso da rede
¢ minimo no envio de tal arquivo. Porém, ao receber o Dockerfile cada né do sistema deve
realizar o download da imagem base e em seguida instalar os pacotes utilizados na imagem e
realizar possiveis configuragdes, o que pode gerar uma sobrecarga na rede quando muitos nés
tentam realizar o download simultaneamente.

Dessa forma, transferir imagens de cont€ineres pela rede envolve um custo significativo
e pode representar um gargalo no sistema. Assim, a solu¢do proposta pelo presente trabalho

€ que junto ao no gerente do sistema, exista um contéiner que atue como um repositorio local
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de imagens. Assim, um né trabalhador antes de executar uma tarefa, deve verificar se possui
a imagem de contéiner para tal. Se ndo a possuir, o n6 trabalhador deve baixar a imagem do
repositorio local. Essa estratégia € interessante, pois permite que as imagens de contéineres se-
jam atualizadas nos nds trabalhadores de maneira eficiente. Uma vez que as imagens do Docker
s@o organizadas por camadas, e ao baixar a imagem do repositério local, o n6 trabalhador deve
baixar somente as camadas que ainda ndo possui. Portanto, o gerenciamento das dependén-
cias implicitas € resolvido por meio das imagens de cont€ineres, um repositorio local e envio
de camadas de contéineres gerenciados pelo Docker. Além disso, o processo de execucao de
workflows € iterativo, uma vez que os cientistas vao adicionando ou removendo tarefas ao fluxo,
4 medida que o trabalho avancga, assim € interessante prover esse meio pelo qual as imagens de

contéineres podem ser atualizadas nos nds trabalhadores.

3.2.4 Conectando hosts com o Docker Swarm

A execucdo do workflow, no cendrio proposto, pode ser visto como um grande ser-
vico que possui vdrias tarefas cooperando para chegar a algum objetivo. Para que as mesmas
consigam trocar informagdes e serem coordenadas, € imprescindivel que exista uma forma de
comunicacdo. Além disso, quando tarefas sdo executadas em um ambiente distribuido, é im-
portante que exista um né gerente capaz de gerenciar a execucdo das mesmas. Por tais motivos,
a presenca de um orquestrador tornou-se indispensavel. O presente trabalho adotou o Docker
Swarm como uma forma de gerenciar contéineres, conectar os contéineres presentes em cada
host, garantir um estado minimo de funcionamento do sistema e como uma forma de criar os

servicos de workflow.

Figura 3.3 — Infraestrutura Proposta.

REDE DE
SOBREPOSIGAO DO
DOCKER

: : QTRABALHADOR| TRABALHADOR|

REPOSITORIO
K} GERENTE | LOCAL

i

HOSTA

O cendrio no qual o Docker Swarm foi configurado é composto por dois hosts, onde o

primeiro atua como gerente, trabalhador e repositério de imagens de contéineres e o segundo
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atua apenas como trabalhador. A figura 3.3 demonstra a disposicdo dos hosts e os paralelepi-
pedos representam os contéineres que estdo rodando sobre cada maquina. O Docker Swarm
permite a criacdo de redes de sobreposi¢cdo, que sdo criadas sobre a rede onde cada host esta
conectado e permite que contéineres se conectem a mesma € iniciem uma comunicagdo segura.
Porém, durante a fase de configuracdo do Swarm, notou-se que os contéineres ndo conseguiam
se comunicar quando os hosts estavam conectados a sub-redes diferentes, essa limitagao do
Docker Swarm foi confirmada em féruns de discussdo da ferramenta. A solucdo adotada foi
criar interfaces virtuais em cada n6 e conecta-los a mesma sub-rede, assim, foi possivel conec-

tar os contéineres através da rede de sobreposicao do Docker Swarm.

3.2.5 Integracdo com uma Engine de Workflow

Conforme apresentado na secdo 2.2.3, existem diversas implementacdes de engines de
workflow cientifico. E a escolha da engine Makeflow se deu por varias razdes, entre elas: ca-
pacidade de executar computagdes distribuidas de larga escala, tolerancia a falhas, presenca de
um repositério com exemplos de workflows cientificos!®, facilidade de uso e compatibilidade
com um sistema para execu¢do em varios hosts. O Makeflow possui uma maneira simples de
descrever um workflow cientifico. Ele utiliza um arquivo com a sintaxe similar aos makefiles
utilizados para compilagdo de cédigos C e C++. Outra vantagem do Makeflow é que com ele é
possivel explicitar quais sdo as dependéncias de cada tarefa, dessa forma uma tarefa no work-
flow € descrita através dos seguintes parametros: arquivos de entrada, comando para executar a
tarefa e arquivos de saida. A figura 3.4 mostra a estrutura de um arquivo makeflow que possui
a descricdo de duas tarefas, onde a tarefa 2 recebe como entrada o arquivo gerado pela tarefa
1. Além dos arquivos de entrada, saida e o comando para o processamento da tarefa, é possivel
adicionar ao Makeflow informagdes referentes aos recursos minimos esperados para que um
trabalhador execute a tarefa. Informacdes sobre espaco em disco, memédria RAM e nicleos de
processamento podem ser adicionadas as tarefas, dessa forma, somente os nds trabalhadores
que possuem os recursos minimos devem executar as tarefas.

Algo importante de ser destacado é que o Makeflow é uma ferramenta de um pacote de
software conhecido como cctools (The Cooperative Computing Tools). Esse pacote possui um

conjunto de ferramentas destinadas a computacao distribuida e de larga escala em cluster, clouds

18 Exemplos de  Workflows: https://github.com/cooperative-computing-lab/

makeflow—examples


https://github.com/cooperative-computing-lab/makeflow-examples
https://github.com/cooperative-computing-lab/makeflow-examples
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Figura 3.4 — Estrutura de um arquivo makeflow.

saida_tarefal : dependencia_de_entradal
$./tarefal —in dependencia_de_entradal —out saida_tarefa

saida_tarefa2: saida_tarefal
$./tarefa2 —in saida_tarefal —out saida_tarefa?2

e grids. No decorrer deste trabalho, outras ferramentas deste pacote também serdo utilizadas,
logo o proprio pacote tornou-se uma dependéncia para a execugdo de cada tarefa no fluxo.
Assim, uma camada que contém as ferramentas do cctools compiladas e prontas para o uso foi
adicionada a imagem de contéiner base. Assim, esta imagem de contéiner deve ser transferida

aos nos trabalhadores do sistema.

3.2.6 Transferéncia de Dependéncias

Uma vez que as imagens de cont€ineres foram transferidas para os nds trabalhadores,
os contéineres foram iniciados e conectados, falta ainda mais uma etapa antes que as tarefas
possam ser executadas. A etapa faltante refere-se ao envio das dependéncias de entrada, ou
seja, o envio dos arquivos que as tarefas irdo processar. Esta etapa é controlada por outra
ferramenta do conjunto cctools, chamada de Work Queue(ALBRECHT et al., 2012). O Work
Queue € responsavel por ler as tarefas definidas pelo Makeflow, distribuir as tarefas entre os nos
trabalhadores, enviar os arquivos de dependéncia e por fim recuperar os arquivos de saida da
tarefa.

O Work Queue, ao ler as tarefas do Makeflow, define quais tarefas devem executar em
qual ordem. A ordem de execucdo € importante, pois existem tarefas que dependem das sai-
das de outras tarefas. Os nos trabalhadores devem entdo se conectar ao servidor Work Queue
e informar que estio aptos para processar tarefas. Quando um trabalhador é conectado, algu-
mas informagdes sdao enviadas, como a quantidade de nicleos de processamento disponivel, a
quantidade de meméria RAM disponivel, o espaco em disco disponivel, entre outros. Essas
informagdes sdo relevantes no momento em que o Work Queue decide atribuir uma nova tarefa
para um né trabalhador. Dessa forma, o gerente s0 atribui tarefas para os nds que sdo capazes
de executd-las, ou seja, possuem os recursos minimos disponiveis.

Portanto, o host A, no cendrio proposto, que € o host com maior capacidade de proces-

samento, fica encarregado de executar o contéiner gerente, que ird atuar como o servidor Work

—
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Figura 3.5 — Configuracdo do Host A.

TRABALHADOR
GERENTE= TRABALHADOR
Makeflow + -
Work Queue REPOSITORIO
LOCAL
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Queue, conforme mostrado na figura 3.5.

3.2.7 Uma Pedra no Caminho

Quando o Work Queue envia as tarefas para os nds trabalhadores, os arquivos de entra-
das também sd@o enviados. Cada trabalhador do Work Queue, ao iniciar sua execugdo, cria um
diretdrio para receber os arquivos e executar neste diretdrio as tarefas recebidas. Desse modo,
o nd trabalhador cria uma sandbox (caixa de areia) onde os arquivos sdo colocados e onde a
tarefa executa-rd, a caixa atua como um ambiente controlado onde o trabalhador pode proces-
sar as tarefas, sem se preocupar em alterar arquivos importante de outras dreas do sistema de
arquivos. Assim, quando o fluxo de trabalho chega ao fim e ndo existem mais tarefas para se-
rem processadas, cada trabalhador apaga a sua caixa de areia, deixando o sistema de arquivos
inalterado.

No entanto, essa abordagem € somente valida para quando os nds trabalhadores sdo exe-
cutados diretamente sobre o sistema operacional da mdquina hospedeira, onde alteracdes no
sistema de arquivo podem travar a maquina por inteira e varios processos podem ser prejudica-
dos. Quando contéineres sao utilizados, os proprios contéineres atuam como uma grande caixa

de areia, onde alteracdes podem ser feitas sem prejudicar o sistema de arquivo do hospedeiro.
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Como ja mencionado, a criacd@o e processamento de workflows cientificos € um processo
iterativo, onde o fluxo inteiro deve ser executado vérias vezes com pequenas alteragdes. Desta
maneira, ao enviar um arquivo de um host para o outro, € interessante que esse arquivo seja
guardado, para que em uma proxima execucao do mesmo fluxo, ndo seja necessdrio gastar
tempo de processamento para enviar novamente 0 mesmo arquivo, que nao foi alterado. Esse
processo, onde os arquivos sdo armazenados para que um novo envio nao seja feito é conhecido
como uso de cache.

O Work Queue permite que os arquivos sejam guardados em cache. A estratégia utili-
zada € a seguinte: o nd gerente envia um arquivo para o trabalhador, e entdo guarda a informacao
de que tal n6 ja recebeu o arquivo enviado. O no trabalhador, por sua vez, armazena esse arquivo
dentro do seu diretdrio de caixa de areia e o mantém até que seja desconectado pelo gerente.
Assim, quando uma nova tarefa utiliza 0 mesmo arquivo anterior, o né gerente tem conheci-
mento de que o arquivo ja foi enviado, e ndo o envia novamente. Quando a estratégia de cache é
utilizada, ao final do fluxo, o n6 trabalhador apaga todo os arquivos da sua caixa de areia, menos
aqueles marcados para serem guardados. O uso da cache dessa maneira é aplicdvel quando os
nés trabalhadores sdo executados diretamente sobre o sistema operacional do hospedeiro, e sao
executadas de maneira continua.

O problema estd quando esta estratégia € aplicada sobre contéineres, que sdo unidades
feitas para serem volateis e que podem ser substituidos por outros cont€ineres quando uma
execucgdo falha. Assim, se esta estratégia fosse aplicada com o uso de conté€ineres, ao final da
execucao do fluxo, todos os cont€ineres seriam terminados € os arquivos marcados para ficarem
na cache seriam perdidos. Assim, em uma nova rodada na execucdo do fluxo, todos os arquivos

teriam que ser enviados novamente, mesmo que nao alterados.

3.2.8 Contorne a Pedra: A Solu¢do Proposta

Para garantir que o sistema de cache funcionasse no contexto de contéineres, foi neces-
sario analisar o cddigo fonte do Work Queue e do Makeflow, afim de determinar como esse
processo era feito, e consequentemente propor mudancas. O sistema de cache do Work Queue
¢ utilizado de modo que o servidor Work Queue (gerente) armazena todos os arquivos que es-
tao sendo mantidos em cache pelos trabalhadores. O gerente armazena uma tabela hash, que
associa um identificador do trabalhador (chave) aos arquivos que o mesmo possui em cache (va-

lores). A tabela 3.1 € um exemplo simplificado de como essas informac¢des sdo armazenadas.
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Para garantir que arquivos com o mesmo nome sejam enviados novamente quando sofrerem
mudangas, a tabela hash armazena o nome do arquivo mais a hash do seu conteido. A hash
pode ser vista como uma fun¢do que recebe o conteido de cada arquivo e gera um valor de
tamanho fixo, assim mudancas podem ser detectadas, mesmo que os arquivos continuem com

0OS mESmMos nomes.

Tabela 3.1 — Exemplo de Tabela Hash do Work Queue

Chave Valor

Node-ca09 | arquivo-entradal-bb82, arquivo-de-entradal-kj3n
Node-br10 | arquivo-entradal3-1108

Node-as36 | arquivo-entradal3-1108

Para contornar o problema da volatilidade dos cont€ineres, é possivel configurar um
Docker Volume, que funciona como uma espécie de disco virtual, o qual é armazenado sobre
o sistema nativo do hospedeiro e que € persistente, mesmo que o contéiner seja desligado, os
dados armazenados nesses volumes continuam acessiveis. A vantagem de um Volume Docker
€ que vdrios contéineres podem acessar o mesmo volume, compartilhando dados. Assim, os
contéineres podem acessar 0 mesmo volume e armazenar os arquivos que devem ser mantidos
em cache, para que em novas execucdes do mesmo fluxo.

O principal problema dessa abordagem € que o trabalhador Work Queue, quando inici-
ado recebe um identificador tinico. Desse modo, mesmo que os arquivos estejam presentes na
cache, localizada no volume do Docker, o n6 gerente continuard enviando os arquivos, pois as
chaves e valores da tabela Hash, armazenada pelo gerente, ndo coincidem. O né trabalhador,
nesse contexto, nao tem conhecimento de que possui tal arquivo. Assim, foi necessario adicio-
nar uma mensagem ao protocolo de comunicagdo do Work Queue para que os nds trabalhadores
pudessem informar que ja possuem arquivos em sua cache.

Portanto, com essa nova abordagem, o né trabalhador, encapsulado por um contéiner,
ao iniciar sua execu¢ao faz uma varredura dos arquivos presentes no volume Docker, os trans-
fere para o seu diretério de caixa de areia, e informa ao né gerente os arquivos que possui. O
nd gerente, por sua vez, recebe esta informagao e armazena na tabela hash os arquivos recebi-
dos, com base no identificador do né trabalhador recebido. Dessa forma, quando o fluxo for
executado novamente, e todos os nés trabalhadores (contéineres) forem criados novamente, os
arquivos presentes no volume do Docker ndo serdo enviados novamente, garantindo um sistema

de cache.
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3.2.9 Geréncia de Contéineres e Tarefas

O Docker permite a definicao de aplicagdes que utilizam vérios contéineres por meio de
um arquivo no formato YAML chamado de Docker Compose. Através deste arquivo é possivel
determinar quais contéineres devem executar, quais imagens devem ser usadas, quais volumes
devem ser montados. E permitido, ainda, a defini¢do de politicas como o lugar (em qual hos?)
em que cada contéiner deve executar e o nimero minimo de instancias de cada servico. Com
o Docker Compose, todo o ciclo de vida de uma aplicacao pode ser gerenciado e sdo avaliados
aspectos como a criagcdo, remoc¢ao e reconstrucdo de servigos e verificagdo da situacdo de cada
servi¢o. Dessa forma, esta funcionalidade do Docker foi utilizada para a defini¢cao dps servicos
como os noés trabalhadores, n6 gerente e repositorio local de imagens de contéineres. Definiu-se
politicas onde o n6 gerente e o repositorio local de imagens de contéineres devem executar nos
hosts definidos como gerentes do Swarm.

O Work Queue, além de distribuir as tarefas criadas por meio do Makeflow também
¢ responsdvel por gerenciar-las, ele que deve criar as tarefas e garantir que as mesmas sejam
executadas em algum dos trabalhadores. Caso algum trabalhador falhe na execugdo de alguma
tarefa, o Work Queue possui mecanismos que permitem a deteccdo da falha e posterior re-
alocacdo da tarefa para outro trabalhador. Durante a definicdo de uma tarefa o pesquisador
pode acrescentar informacdes como tempo maximo para execucdo, nimero de processadores
necessdrios, quantidade de armazenamento minimo para recebimento das dependéncias mais
os arquivos de saida. Todas essas informagdes sao tuteis na hora que o Work Queue decide em
qual trabalhador cada tarefa deve executar. De forma geral, o cendrio proposto € que o Docker
Compose fica responsdvel por gerenciar os contéineres presentes no sistema, analogamente o

Work Queue fica responsdvel pelas tarefas.

3.2.10 Passos para a Execucao de um Workflow Cientifico

A estratégia utilizada para integrar a execucido de workflows cientificos com uma fer-
ramenta de virtualizacdo a nivel de sistema, conhecida como contéiner, envolve os seguintes

passos:

1. Escolha de uma imagem base. O primeiro passo para a integracdo ¢ a escolha de uma
imagem de contéiner para a execu¢do do workflow cientifico. O Docker disponibiliza

varias imagens por meio do Docker Hub e essa escolha pode variar em cada caso. O
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conjunto de software utilizado pelas tarefas do workflow pode determinar qual sistema

ou distribui¢do deve ser escolhido.

. Instalacao de Dependéncias. Apés a escolha da imagem base, deve-se instalar todas as
dependéncias utilizadas pelas tarefas do fluxo de trabalho. Nesse passo, o analisador de
dependéncias pode ser utilizado para identificar quais as dependéncias de cada tarefa do

fluxo e assim auxiliar no processo de instalacdo de bibliotecas e pacotes.

. Configuraciao do Swarm. Deve ser configurado o Docker Swarm em cada host em que
se deseja executar as tarefas e pelo menos um né deve ser eleito como o gerente. O né
gerente possui maiores responsabilidades do que os nds trabalhadores, assim sendo vital
para a execucao de todo o fluxo de trabalho e deve portanto ser configurado em um host

confiavel e robusto.

. Criacao dos contéineres trabalhadores. Cada host deverd baixar a imagem de contéiner
situada no repositério de imagens de contéineres local. Apds o download da imagem, os
conté€ineres trabalhadores devem se conectar ao contéiner gerente e esperar pela atribuicao

de tarefas.

ApOs a transferéncia das dependéncias, cada host que atua como trabalhador deve criar
um contéiner com a imagem base e transferir para os mesmos as dependéncias implicitas.
Ap6s esse passo, cada contéiner deve atuar como um trabalhador, esperando as tarefas

distribuidas pelo n6 mestre, presente no mesmo host gerente do Swarm.

. Execucao do Workflow Cientifico. O host gerente deve utilizar o Work Queue para

distribuir as tarefas do workflow cientifico definido por meio do Makeflow.

. Coleta dos Resultados. A medida que os trabalhadores terminam suas tarefas, o Work
Queue € responsavel por coletar os arquivos de saida de cada tarefa. Ao final de todas as

tarefas, os resultados estardo presentes no host gerente.
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4 EXPERIMENTOS E RESULTADOS

4.1 Workflows Cientificos Escolhidos

Para a realizacdo dos experimentos, foram escolhidos dois Workflows cientificos do
conjunto de workflows de exemplo disponibilizado por Nick Hazekamp e Douglas Thain'®. O
primeiro workflow escolhido foi o Blast. O Blast possui um conjunto de 15 tarefas, sendo 3 exe-
cutadas localmente (no n6 gerente) e 12 executadas de forma distribuida nos nés trabalhadores,
as quais executam o mesmo programa (um bindrio chamado de blastall) para vérias entradas
distintas. O Blast possui como dependéncia de entrada, para todas as tarefas, uma pasta com
arquivos que somam 565 MB. A figura 4.1 mostra o grafo que define o Blast, onde os circulos
verdes representam as tarefas e os quadrados azuis sdo os dados de entrada. A tarefa inicial
deve gerar os arquivos de entradas para as tarefas posteriores. As tarefas intermedidrias devem
processar os arquivos de entradas gerados. Por fim, o gerente executa 2 tarefas, onde uma deve
reunir as saidas de erro das tarefas anteriores e a outra deve reunir as saidas bem sucedidas.

O segundo workflow escolhido foi o Hecil, que possui um formato de workflow singu-
lar. A figura 4.2 mostra o grafo do workflow Hecil simplificado, por questdes de visualizacdo
sdo apresentadas menos tarefas. O Hecil possui tarefas mais diferenciadas do que o Blast, apre-
sentando tarefas que utilizam scripts em Python, c6digos em Perl e execucdo de bindrios. Desta
forma, este workflow € um caso interessante para ser testado, pois com ele € possivel verificar
se a ferramenta proposta consegue gerenciar tais dependéncias. O Hecil possui um total de 112
tarefas que devem ser executas nos nds trabalhadores. Primeiramente, executa-se localmente
2 tarefas, onde sdo gerados arquivos de entradas para as tarefas posteriores. A parte superior
do workflow executa um bindrio chamado bwa, responsdvel por mapear sequéncias em relacao
a um conjunto de genoma de referéncia®’. A parte inferior executa um script Python que atua
na corre¢do de erros de leituras longas sequenciamento de genomas, o algoritmo € descrito em

(CHOUDHURY; CHAKRABARTY; EMRICH, 2017).

19" Repositério de Workflows do Makeflow: http://github.com/cooperative-computing-lab/
makeflow—examples
20 Burrows-Wheeler Aligner: http://bio-bwa.sourceforge.net/


http://github.com/cooperative-computing-lab/makeflow-examples
http://github.com/cooperative-computing-lab/makeflow-examples
http://bio-bwa.sourceforge.net/
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Figura 4.1 — Workflow Blast.

'ii..ﬂ.‘.i%’._hi------

Figura 4.2 — Workflow Hecil.
e

I

- - -
L1}
-
L LW 1]
LT LN
i--.--!“!----
o

4.2 Cenarios Propostos

Na realizacdo dos experimentos, a infraestrutura demonstrada na Figura 3.3 foi utilizada.
O host A possui um processador Intel(R) Xeon(R) com 4 nicleos e 2 threads por nicleo, 12 GB
de memoria RAM. J4 o host B possui um processador Intel(R) Core(TM) 15-3230M (Intel Core
IvyBridge processor) com 2 ntcleos e 2 threads por core, 8 GB de memoéria RAM. A condugio
dos experimentos descritos nessa se¢ao visam, primeiramente, definir se € possivel executar um
workflow cientifico com a ferramenta proposta. Ainda, os cendrios descritos a seguir utilizam
11 e 2 trabalhadores. Com 11 trabalhadores serd testada a estratégia onde existe um contéiner

para cada thread de cada host, assim no host A devem executar 7 contéineres trabalhadores mais



44

um contéiner que deve atuar como gerente; € no host B devem atuar 4 contéineres trabalhadores.
Ja nos cendrios que utilizam 2 trabalhadores, serd testada a estratégia onde cada contéiner possui
acesso a todos os recursos de cada host, assim sera utilizado 1 contéiner trabalhador com acesso
a todos os cores do host B e 1 contéiner trabalhador com acesso a 7 threads do host A (1 thread

¢ reservada para o contéiner gerente). Foram propostos 6 cendrios para serem avaliados:

1. Makeflow e Work Queue para 11 trabalhadores. Neste cendrio, os hosts A e B fo-
ram configurados para rodar em conjunto 11 contéineres trabalhadores. Os cont€ineres
trabalhadores do host A possuiam acesso a 1 thread da maquina hospedeira. Foram ins-
tanciados 4 conté€ineres trabalhadores no host A. Os contéineres trabalhadores do host B
possuiam acesso a | thread da maquina hospedeira. Foram instanciados 7 trabalhadores
no host B. Ainda, no host B, foi instanciado um cont€iner para executar o papel de ge-
rente (servidor Work Queue) o outro cont€iner que fazia o papel de repositério local de

imagens de contéineres.

2. Makeflow e Work Queue para 2 trabalhadores. Neste cendrio, os hosts A e B foram
configurados para rodar somente um contéiner trabalhador. O contéiner trabalhador do
host A, possuia acesso as 4 threads disponiveis na maquina hospedeira. O contéiner
trabalhador do host B, possuia acesso a 7 threads da maquina hospedeira. Ainda, no host
B, foi instanciado um contéiner para executar o papel de gerente (servidor Work Queue)

o outro contéiner que fazia o papel de repositdrio local de imagens de contéineres.

3. Makeflow e Work Queue modificado para 11 trabalhadores. Neste cendrio, os hosts A
e B foram configurados para rodar em conjunto 11 contéineres trabalhadores. Os contéi-
neres trabalhadores do host A possuiam acesso a 1 thread da maquina hospedeira. Foram
instanciados 4 conté€ineres trabalhadores no host A. Os contéineres trabalhadores do host
B possuiam acesso a 1 thread da maquina hospedeira. Foram instanciados 7 trabalhado-
res no host B. Ainda, no host B, foi instanciado um contéiner para executar o papel de
gerente (servidor Work Queue) o outro contéiner que fazia o papel de repositério local
de imagens de cont€ineres. A diferenca deste cendrio para o cendrio 2, € aqui foram uti-
lizados os cédigos do Work Queue modificado para o uso de cache, assim em cada host

configurou-se um volume Docker para receber os arquivos de dependéncias de entrada.

4. Makeflow e Work Queue modificado para 2 trabalhadores. Neste cendrio, os hosts

A e B foram configurados para rodar somente um contéiner trabalhador. O contéiner
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trabalhador do host A, possuia acesso as 4 threads disponiveis na maquina hospedeira.
O contéiner trabalhador do host B, possuia acesso a 7 threads da maquina hospedeira.
Ainda, no host B, foi instanciado um cont€iner para executar o papel de gerente (servidor
Work Queue) o outro contéiner que fazia o papel de repositério local de imagens de
contéineres. A diferenca deste cendrio para o cendrio 1, € aqui foram utilizados os c6digos
do Work Queue modificado para o uso de cache, assim em cada host configurou-se um

volume Docker para receber os arquivos de dependéncias de entrada.

5. Makeflow e Work Queue modificado para 11 trabalhadores com cache vazia. Neste
cendrio, os hosts A e B foram configurados da mesma forma que o cenario 3, porém para

cada execugdo, o volume do Docker nao possuia nenhum dado previamente.

6. Makeflow e Work Queue modificado para 2 trabalhadores com cache vazia. Neste
cendrio, os hosts A e B foram configurados da mesma forma que o cendrio 4, porém para

cada execugdo, o volume do Docker ndo possuia nenhum dado previamente.

4.3 Avaliacdo do Desempenho do Workflow Blast

A figura 4.3 demonstra a média dos tempos de execucdo para cada cendrio proposto,
onde cada cendrio foi executado 10 vezes. A legenda cctools refere-se as execucdes onde foram
utilizadas o Makeflow e o Work Queue sem modifica¢des (cendrios 1 e 2). Nota-se que o cendrio
que levou menos tempo, foi o cendrio com 11 trabalhadores e com as modifica¢des para uso da
cache. A execucgao que levou mais tempo, foi o cendrio onde utilizou-se 11 trabalhadores com

o Makeflow e Work Queue sem modificacdes.
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Figura 4.3 — Tempo de Execu¢cdo Médio do Workflow Blast.
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Cenario Testado

A figura 4.4 detalha o cendrio que em que o maior tempo de execuc¢do foi obtido.
Percebe-se que o tempo que cada tarefa fica em espera € bastante significativo, isso se da,
pois o gerente Work Queue deve mandar as dependéncias de entrada para cada trabalhador do
sistema, assim multiplicando por 11 a quantidade de dados trafegados na rede. Nota-se tam-
bém que o Work Queue possui dificuldades em gerenciar as conexdes de mais trabalhadores ao
mesmo tempo que envia as dependéncias. Percebe-se que proximo ao tempo de 500 segundos,
varias tarefas foram executadas em paralelo, pode-se afirmar que nesse tempo, o Work Queue
conseguiu enviar todas as dependéncias para cada trabalhador, e eles passaram e executa-las em

paralelo.
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Figura 4.4 — Execucao do Blast para o Cenério 1.
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A figura 4.5 detalha o cendrio 2, onde existe um menor nimero de trabalhadores, porém
percebe-se que para esse workflow, o paralelismo em nivel de nds conectados (figura 4.4) obteve

tempos menores do que em relagdo ao paralelismo de threads (figura 4.5).
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Figura 4.5 — Execucao do Blast para o Cenério 2.
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A figura 4.6 detalha o cendrio 3, onde o menor tempo de execucao foi obtido. Percebe-se
que com o uso da cache, o tempo de espera para cada tarefa executar diminuiu bastante, uma
vez que ndo existem dependéncias de entradas para serem enviadas. O nivel de paralelismo de
tarefas foi bem alto, quando comparado em relagdo aos outros cendrios. Percebe-se, também,
que o Work Queue gerenciou melhor as conexdes dos trabalhadores, quando ndo precisou enviar

dados de dependéncias pela rede.



Figura 4.6 — Execucao do Blast para o Cenério 3.
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A figura 4.7 detalha o cendrio 4, e nela é possivel ver com mais clareza, que mesmo sem

as dependéncias para serem enviadas, 0 Work Queue ndo fez o uso das threads disponiveis para

o paralelismo das tarefas.
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Figura 4.7 — Execucao do Blast para o Cenaério 4.
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A figura 4.8 mostra que mesmo em um cendrio onde a cache se encontra vazia, o uso
do volume Docker diminui o tempo para o envio das dependéncias, pois nesse cendrio os dados
chegam a todos os cont€ineres trabalhadores de cada host de uma s6 vez, pois 0s mesmos

compartilham os dados do volume no qual estdo conectados.
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Figura 4.8 — Execucao do Blast para o Cenério 5.
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A figura 4.9 mostra que o cendrio 6 é mais eficiente do que o cendrio 2 para o envio das

dependéncias, mas o tempo ainda € prejudicado pelo baixo nivel de paralelismo alcancado.



Numero Identificador da Tarefa

Trabalhadores Conectados

Figura 4.9 — Execucao do Blast para o Cendrio 6.
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4.4 Avaliacio do Desempenho do Workflow Hecil

A figura 4.10 demonstra a média dos tempos de execugdo para cada cendrio proposto,
onde cada cendrio foi executado 10 vezes. A primeira coluna reflete a média dos tempos de
execucao do workflow diretamente sobre o sistema hospedeiro (baremetal), onde 1 trabalhador
executou sobre cada host e o host A executou o gerente Work Queue. A legenda cctools refere-
se as execugoes onde foram utilizadas o Makeflow e o Work Queue sem modificacdes (cendrios
1 e 2). Nota-se que o cendrio que levou menos tempo, foi o cendrio com 2 trabalhadores e

com as modificagdes para uso da cache. A execucdo que levou mais tempo, foi o cendrio onde

utilizou-se 11 trabalhadores com, onde a cache se encontrava vazia.
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Figura 4.10 — Tempo de Execucdo Médio do Workflow Hecil.
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A figura 4.11 mostra que vdrias tarefas foram executadas a0 mesmo tempo, mas quando
comparado a figura 4.12, os tempos das tarefas executando foram maiores. Este é um caso
diferente do Blast, pois as tarefas desse workflow sdo beneficiadas quando existem menos tra-

balhadores, pois conseguem executar em paralelo nas threads disponiveis.



Figura 4.11 — Execug¢do do Hecil para o Cenério 1.
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Figura 4.12 — Execug¢do do Hecil para o Cenério 2.
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As figuras 4.13 e 4.14 mostram a execucdo do workflow Hecil com o uso da cache.
Nota-se que tempo de execucdo é bem inferior se comparado aos outros cendrios, pois as de-
pendéncias de entradas nao precisam ser transferidas entre o gerente e os trabalhadores. Porém,
¢ possivel perceber que o cendrio com menos trabalhadores, executa cada tarefa de forma mais

rapida, pelo paralelismo em nivel de thread.



Figura 4.13 — Execug¢do do Hecil para o Cenério 3.
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Figura 4.14 — Execug¢do do Hecil para o Cenério 4.

[I:I Em espera I Executando Il Envio dos resultados]

8f- -

Numero Identificador da Tarefa

90 95 100 105 110 115 120

Tempo (segundos)

Trabalhadores Conectados

90 95 100 105 110 115 120
Tempo (segundos)

As figuras 4.15 e 4.16 mostram as execugdes onde as caches se encontravam vazias.
Nota-se que este cendrios assemelham-se aos cendrios 1 e 2. Devido ao tamanho das depen-
déncias de entrada desse workflow serem pequenos, o envio para mais de um né trabalhador
por meio do volume Docker compartilhado nao fez tanta diferenga. Um dos motivos para esses
cendrios alcangcarem os maiores tempos € que as modificacdes adicionadas ao Work Queue ge-
ram mais mensagens entre os nés trabalhadores e o gerente. Assim, os cendrios onde as caches
estavam vazias alcancaram tempos maiores do que a implementacdo padrdo do Work Queue
(cendrios 1 e 2) devido ao nimero de mensagens necessdrias para notificar o gerente sobre os

arquivos das caches de cada né trabalhador.



Figura 4.15 — Execug¢do do Hecil para o Cendrio 5.
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Figura 4.16 — Execuc¢do do Hecil para o Cenério 6.
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5 CONCLUSAO

A comunidade cientifica realiza pesquisas ao redor do mundo com a finalidade de re-
solver problemas cientificos. Para a obten¢do de resultados, muitas técnicas de andlises sao
utilizadas na conduc¢@o de experimentos. Na maior parte desses experimentos, determinadas ta-
refas sdo executadas sobre um conjunto de dados de entradas, produzindo um conjunto de dados
de saida. A maneira como esse experimento é conduzido define um fluxo de trabalho. O Work-
flow cientifico determina em que ordem as tarefas devem ser executadas, sobre quais conjuntos
de dados tais tarefas devem executar e quais as dependéncias de dados entre as mesmas.

Em um Workflow cientifico diversas sdo as tarefas que necessitam ser processadas, e
cada uma delas possui dependéncias de bibliotecas, executdveis e pacotes. Desse modo, um dos
problemas enfrentados pelos cientistas € na determinacdo de um ambiente s6lido, em que todas
as dependéncias sdo satisfeitas. Por tal motivo, o presente trabalhou teve como objetivo criar
uma ferramenta capaz de gerenciar as dependéncias dos fluxos de trabalhos cientificos, através
da eficiente criagdo e distribuicdo de imagens de contéineres.

Assim para a execucdo deste trabalho, tecnologias de contéineres foram avaliadas e
dentre as op¢des analisadas, utilizou-se os contéineres do Docker. Estes contéineres foram
utilizados como um meio para fornecer um ambiente para que as tarefas executem sobre. Dentre
as vantagens na utilizacdo dessa abordagem, pode-se citar a flexibilidade, reprodutibilidade e
escalabilidade. Flexibilidade, pois os contéineres garantem uma certa independéncia em relacdo
ao hardware e ao sistema nativo do hospedeiro. A escalabilidade é garantida, na medida que
mais contéineres podem ser instanciados em hosts para o processamento de workflows. E, por
fim, reprodutibilidade, pois os contéineres facilitam que cientistas compartilhem as imagens de
contéineres nas quais os fluxos foram executados.

Durante o andamento do trabalho, utilizou-se o sistema de workflow cientifico chamado
de Makeflow. No entanto, foram encontradas dificuldades na adaptacdo deste sistema aos con-
téineres, uma vez que o escalonador de tarefas (Work Queue) foi projetado para funcionar com
trabalhadores persistentes, abordagem essa totalmente diferente dos voléteis contéineres. A so-
lucdo proposta para contornar esse problema foi alterar o protocolo de comunica¢do do Work
Queue e utilizar os volumes do Docker para a criagdo de caches persistentes.

A solugdo proposta foi capaz de executar workflows e dentre os resultados obtidos,

verificou-se que o uso da cache diminuia significativamente o tempo de execucao dos work-
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flows. Devido as caracteristicas do desenvolvimento de workflows, como o modo iterativo,
onde a cada execucdo do fluxo pequenas mudancas sdo feitas, o uso da cache acaba se aprovei-
tando, o que leva a pensar que a solugdo proposta poderia ser aplicada a outros workflows.
Para trabalhos futuros fica a elaboracdo de um sistema adaptativo, onde a estratégia de
instanciar um contéiner por host ou varios contéineres pode ser avaliado a medida que novas
rodadas do workflow sdo executados. Também verificou-se que existem poucos workflows
definidos com a linguagem do Makeflow, desse modo seria importante criar e disponibilizar

outros workflows cientificos presentes na literatura.
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