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XQTav — reprezentacja diagramow Taverny w XQuery

Eksperymenty in silico:
- sg stosowane w bioinformatyce
- obejmujg przetwarzanie duzej ilosci danych
- czesto wymagajg dostepu do ogromnych baz danych
- korzystajg z dostepnych przez Internet serwerdw obliczeniowych

Tradycyjne sposoby wykonywania eksperymentow:
- jednorazowo — przegladarka internetowa, formularze dostepne w
Internecie (np. http://fasta.bioch.virginia.edu/)
- wielokrotnie — tworzenie skryptow tgczacych sie z serwerami,
tworzenie plikbw tymczasowych, reczne tworzenie opisow
wykonanych eksperymentow (np. do publikacji naukowych)


http://fasta.bioch.virginia.edu/

Wady takiego sposobu wykonywania eksperymentow

- wymaga od biologa umiejetnosci programowania

- konieczna jest obstuga wszystkich uzytych protokotéw sieciowych

- wyniki posrednie trzeba przechowywac i czasem konwertowac¢ do innych
formatow

- eksperymenty sg trudne do powtorzenia na innych maszynach i przez
iInne osoby

- pisanie skryptow jest pracochtonne i podatne na btedy

- w publikacjach naukowych umieszczane sg tylko wyniki eksperymentu i
opis procedury — utrudnia to weryfikacje lub modyfikacje przez inne osoby

- wielokrotnie implementuje sie to samo w réznych eksperymentach



Taverna — wspomaganie tworzenia i wykonywania eksperymentow

interfejs do MyGrid, http://taverna.sourceforge.net, inne systemy: BioKleisly, Kepler

- wizualna reprezentacja eksperymentow, graf:

- wierzchotki — procesory — aplikacje obliczeniowe (serwery, klasy lokalne)
krawedzie — przekazywanie danych lub synchronizacja czasowa

procesor odpowiada jednej operacji logicznej — np. zastosowanie FASTY

dla danych argumentow

procesor ma porty wejsciowe, na ktoére przekazywane sg argumenty, oraz

wyjsciowe, z ktorych odczytuje sie wyniki

- eksperyment mozna uruchomic
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Taverna — zaawansowane funkcje

mozliwos¢ definiowania zagniezdzonych diagraméw — wewnetrzny jest
wtedy widoczny jako procesor
import/eksport danych w postaci XML i surowej, a takze XLS
wyniki niekoniecznie w postaci tekstowej, takze np. grafika (zwykle dot)
mechanizmy kontroli btedow

ponawianie préb po ustalonym czasie oczekiwania

procesory alternatywne — uruchamiane w przypadku niedostepnosci

procesora bazowego
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Wady Taverny

- wbudowane lokalne procesory zapewniajg bardzo mato uzytecznej
funkcjonalnosci, bez programowania trudno jest doda¢ nowg

- sg problemy, ktore w diagramach zapisuje sie trudno, np. odpowiednik
zapytania SQL: select *from T1, T2 where T1.v =2*T2.v

- czes¢ z tych problemdw daje sie tatwo wyrazi¢c w XQuery

- Taverna ukrywa tzw. strategie iteracji w przypadku niedopasowania typow

procesor, ktory oczekuje po jednym elemencie na port, a dostaje dwie listy

iteracja typu cross,
outer join
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Procesor umozliwiajgcy wykonywanie XQuery

integruje sie z Taverng jako procesor

umozliwia definiowanie portow wejsciowych i odczytywanie z nich danych

umozliwia wykonanie dowolnego XQuery i przekazanie wynikow do

Taverny

mozna korzystac z napisanych przez siebie klas Javy do wykonywania

bardziej skomplikowanych przeksztatcen

wykorzystuje engine XQuery Saxon-B (http://saxon.sourceforge.net)
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Generowanie XQuery z diagramow przeptywu prac

- wygenerowany skrypt robi to, co diagram, z ktérego zostat wygenerowany
+ wywotania procesorow zamieniane sg na funkcje XQuery

- specjalny komentarz XQuery definiuje strukture portéw wejsciowych i
wyjsciowych skryptu

- strategie iteracji zrealizowane przy pomocy petli jezyka

* nie ma tagcz synchronizacji czasowej

- dla czytelnosci skrypt podzielony na zaktadki

- wbudowany edytor skryptu, umozliwiajgcy takze generowanie XQuery

- dane Taverny konwertowane do postaci XML, mozna je zmieniaC w

skrypcie



Edytor XQuery
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Rozwigzanie przyktadowego problemu

chcemy z dwoch list wybrac pary napisow o tej samej dlugosci, jednak nie

przekraczajacej 5 znakow

Krok 1 — tworzymy podstawowy diagram

definiujemy dwa wejscia i jedno wyjscie oraz procesor XQuery xqgscript
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Krok 2 — tworzymy diagram pomocniczy

powinien rozwigzywac problem jak najbardziej zblizony do danego
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Krok 3 — generujemy XQuery z diagramu pomocniczego

- w diagramie podstawowym uruchamiamy edytor XQuery i generujemy
skrypt
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- faczymy wejscia i wyjscie diagramu z odpowiednimi portami procesora,

edytujemy XQuery procesora
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w tym miejscu wywotywany jest procesor intersection
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w tym miejscu wywotywany jest procesor Taverny
chcemy ten kod zmodyfikowac tak, zeby zamiast wywotania procesora
wykonane zostato obliczenie wybierajgce pary napisow o tych samych

dtugosciach, nie wiekszych jednak od 5
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Podsumowanie

- jesli problem jest prosty — nalezy uzywac¢ standardowej Taverny, bo
XQuery wcigz jest jezykiem dosc¢ trudnym

- jesli problem nadaje sie dobrze do wyrazenia w XQuery — mozna uzyc¢
XQTav; wspierane sg takze rozszerzenia SQL zaimplementowane w
Saxonie

- jesli problem jest naprawde skomplikowany — mozna napisac klase w
Javie, a nastepnie uzy¢ XQTav jako interfejsu miedzy Taverng a Javg

W sieci

- MyGrid - http://www.mygrid.org.uk
- Taverna - http://taverna.sourceforge.net
- Saxon - http://saxon.sourceforge.net

- XQTav - http://xqgtav.sourceforge.net
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