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1 Einleitung

Workflows zur wissenschaftlichen Datenanalyse haben sich in unterschiedlichen
wissenschaftlichen Disziplinen wie der Genom-[10] und der Klimaforschung [3]
als Werkzeug etabliert. Sie verfügen über eine Systematik, welche die Ausführung
mehrerer Einzelkomponenten, etwa einer umfangreichen Datenanalyse, verwal-
tet und koordiniert. Workflow stellen eine Umgebung dar, welche die Ausführung
unabhängiger Computerprogramme steuert. Diese Computerprogramme stehen
teilweise in Abhängigkeit zu einander, indem die Ausgabe der einen Anwendung
durch die nächste weiterverarbeitet wird. Durch diese Abhängigkeiten formen
sie einen gerichteten Graphen, dessen Knoten die einzelnen Computerprogram-
me bilden. Die Kanten des Graphen stellen die Abhängigkeiten durch Datenflüsse
dar. Diese werden beispielsweise als Dateien zwischen den Knoten ausgetauscht
[1]. Wissenschaftliche Workflows werden typischerweise von Wissenschaftlern für
eine spezifische Systemlandschaft entwickelt. Außerhalb dieser Systemlandschaft
ist der Workflow damit nicht ohne weiteres ausführbar, was die Reproduzierbar-
keit von wissenschaftlichen Workflows einschränkt. Damit lassen sich auch die
wissenschaftlichen Erkenntnisse nicht unabhängig von der verwendeten System-
landschaft überprüfen bzw. reproduzieren[4].

Workflow Management Systeme Implementieren umfangreiche Funktionali-
täten, um Workflows auf Computer Ressourcen unabhängig von der gegebenen
Systemlandschaft auszuführen. Hierzu gehören Strategien für die parallele Aus-
führung von Computerprogrammen, die Verteilung dieser auf gegeben Ressour-
cen, das sogenannte Scheduling sowie die Verwaltung von Daten in verteilten
Systemen [1]. Konkrete Workflow Management Systeme sind etwa Nextflow [7],
Airflow [2] oder Pegasus [5]. Der Einsatz dieser Workflow Management Systeme
erfordert jedoch eine Einarbeitung in das jeweilige System, um dessen Vorteile
- etwa in Bezug auf die parallele Ausführung wissenschaftlicher Anwendungen
- ausschöpfen zu können. Dieser Aufwand bedingt potentiell, dass bei der Ent-
wicklung eines Workflows vom Einsatz eines Workflow Management Systems
abgesehen wird [9]. Im Rahmen des Studienprojekts soll ebendiese Abwägung
zwischen dem Aufwand und dem Nutzen eines Workflow Management Systems
untersucht werden.
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2 Zielsetzung

Ziel des avisierten Studienprojekts ist die Portierung eines Workflows auf ein
Workflow Management System, welches es potentiell ermöglicht den wissen-
schaftlichen Workflow in heterogenen Umgebungen zu reproduzieren. Durch die
Portierung soll zur Forschung im Bereich der Reproduzierbarkeit von wissen-
schaftlichen Workflows beigetragen werden. Hierbei soll speziell untersucht wer-
den, welcher Aufwand bei der Portierung eines bestehenden Workflows auf ein
Workflow Management System entsteht.

Vor dem Hintergrund, dass der betrachtete Workflow bereits durch Lehmann
et al. [9] auf Nextflow portiert wurde, kann die Portierung auf ein zusätzliches
Workflow Mangement System einen Beitrag zu weiterer Forschung im Bereich
der wissenschaftlichen Workflows leisten. So kann die Portierung eines Workflows
auf unterschiedliche Workflow Management Systeme die Grundlage für Untersu-
chungen im Bereich des Performance-Modeling [11] bilden und somit zu weiterer
Forschung beitragen.

3 Forschungsstand

Lehmann et al. [9] untersuchen den Kompromiss zwischen Aufwand und Vortei-
len bei der Portierung eines bestehenden Workflows auf ein Workflow Manage-
ment System. Im Rahmen ihrer Untersuchung wurde ein auf FORCE basierender
Workflow auf das Workflow Management System Nextflow portiert [9]. FORCE
ist eine wissenschaftliche Anwendung für die Verarbeitung von Daten, welche
anhand von Erdüberwachungssatelliten gesammelt werden. Hierzu kombiniert
FORCE verschiedene Werkzeuge, die sich über entsprechende Konfigurationen
zu einem Workflow verbinden lassen1. Diese Werkzeuge laden Daten für die
gewählten Bildausschnitte aus entsprechenden Datenbanken herunter und be-
reiten diese in mehreren Schritte für eine weitere Auswertung vor [8]. Lehmann
et al. [9] stellen fest, das die Entwicklung eines Workflows auf Nextflow poten-
tiell für umfangreichere Analyseaufgaben sinnvoll sein kann. Sie stellen jedoch
auch fest, dass speziell in Bezug auf die Ausführung in verteilten Umgebungen,
Inkompatibilitäten zwischen den FORCE Werkzeugen mit den Konzepten von
Nextflow bestehen. Dieses führt in der Folge dazu, dass teilweise die FORCE
spezifische Logik übernommen werden musste. Die Autoren stellen zusätzlich
in Aussicht, die Untersuchung mit dem Workflow Management System Apache
Airflow zu wiederholen [9]. Vor diesem Hintergrund drängt sich - wie im vor-
liegenden Studienprojekt avisiert - eine Portierung desselben Workflows auf ein
weiteres Workflow Management System auf, um so einen umfassenden Vergleich
zwischen den verschiedenen Ansätzen zu ermöglichen.

Dessalk et al. [6] untersuchen einen Ansatz zur Ausführung von Big Data
Workflows. Im Rahmen ihrer Untersuchung vergleichen sie relevante Workflow

1 https://github.com/CRC-FONDA/FORCE2NXF-Rangeland#original-workflow
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Management Systeme. Von diesen Workflow Systemen nutzen sie Argo Work-
flows (Argo) 2, welches auf Kubernetes aufbaut, um dieses mit einer von ihnen
entwickelten Workflow zu vergleichen. Die Autoren wählen Argo, da es über kei-
ne integrierte Unterstützung für Nebenläufigkeit verfügt, stellen das Workflow
Management System unabhängig davon aber als relevantes System dar [6]. In
der Folge bietet sich Argo als relevante Option für die Portierung von FORCE
an.

4 Vorgehen

Der bereits von Lehmann et al. [9] untersuchte Workflow zur Satellitenbild-
Analyse wird von einem proprietären System auf ein weiteres Workflow Mana-
gement System portiert. Als Workflow Management System wird Argo genutzt,
welches die definierten Einzelschritte des Workflows auf Kubernetes ausführt.
Durch die Ausführung auf einem Kubernetes Cluster ist grundsätzlich eine Ver-
gleichbarkeit zwischen den beiden Ansätzen gegeben bzw. können diese potentiell
auf dem selben Cluster ausgeführt werden. Hierbei sollen zunächst die in FORCE
verwendeten Werkzeuge einzeln in Containern ausgeführt werden. Anschließend
wird die Ausführung der Komponenten mit Argo umgesetzt. Die Definition der
einzelnen Schritte des Workflows erfolgt in Argo als sogenannte Tasks. Dieses
erfolgt über eine Domain Specific Language (DSL) in YAML Dateien. Jene Ein-
zelschritte werden dann als Graph in Argo definiert, sodass der Workflow in der
angestrebten Reihenfolge abläuft. Zudem muss die Bereitstellung von Daten zwi-
schen den Einzelschritten des Workflows abgebildet werden. Hierfür sieht Argo
das Konzept von sogenannten Artifacts vor.

Im Anschluss an die Modellierung des Workflows in der Argo spezifischen
DSL wird der Workflow auf einem Kubernetes Cluster ausgeführt. Um eine Ver-
gleichbarkeit der Portierung zu den Experimenten von Lehmann et al. [9] zu
erreichen, wird der Workflow mit den selben Daten ausgeführt. Verwendet wird
hierbei ein Bildausschnitt der griechischen Insel Kreta 3.

Im Rahmen des Experiments wir der Workflow auf einem Kubernetes Cluster
ausgeführt und die benötigte Zeit für die vollständige Abarbeitung des Work-
flows gemessen. Dieses Experiment wird mit einer unterschiedlich Zahl Cluster-
Knoten durchlaufen. Ziel ist es die Zeit zwischen dem Beginn der Ausführung
bis zur vollständigen Abarbeitung des Workflows im Verhältnis zur Anzahl der
verwendeten Cluster-Knoten zu erfassen.
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