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Integration und verteilte Nutzung von entfernten Diensten zur Prozessmodellierung
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Als Teil der Lebenswissenschaftli-
chen Innovationsplattform Dort-
mund ist das 2006 errichtete
Zentrum fiir Angewandte Proteo-
mik (ZAP) auf die Entwicklung
neuer Technologien im Bereich
Quantitative Proteomics, Diffe-
rence in Gel Electrophoreses (DIGE),
Glyko-proteomics, Proteinbiochips,
Biostatistik und Bioinformatik
spezialisiert.
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Die mithilfe von EU- und NRW-Férdergel-
dern realisierte Innovationsplattorm in
Dortmund umfasst neben dem Zentrum
fiir Angewandte Proteomik (ZAP) auch die
Zentren fiir Angewandte Chemische Geno-
mik (ZACG) und fiir Systembiologie (ZfS).
Koordiniert wird das ZAP durch das Bio-
MedizinZentrum Dortmund (BMZ); die
wissenschaftliche Expertise liegt bei den
Projektpartnern Medizinisches Proteom-
Center (MPC) der Universitit Bochum und
der Universitdt Dortmund. Innerhalb des

Fiir die auf der Biotechnica 2007 vorge-
stellte Forschungsarbeit wird auf eine an-
wendungstypische LC/MS Analyse Bezug
genommen, die in einer Verdffentlichung
von C. Smith im Detail erldutert wird. Das
Hauptanliegen besteht dabei in der Ser-
vice-orientierten Umsetzung des Analyse-
prozesses als ein globaler Dienst: Dieser
koordiniert/orchestriert seinerseits exter-
ne Einzeldienste. Da die vorgestellte Lo-
sung eine Fallstudie zur Service-orientier-
ten Modellierung im Rahmen der Projekt-
arbeit am ZAP darstellt, wird die Analyse
auf einer reprdsentativen Datenmenge
durchgefiihrt, die den in Zukunft tatsdch-
lich auszuwertenden Daten stark dhnelt.
Der Analyse-Algorithmus selbst ist in der
in Fachkreisen weit verbreiteten statisti-
schen Auswertungssprache GNUR ver-
fasst, die es in der Regel Statistikern sehr
viel einfacher ermdglicht, komplexe Ana-
lysen durchzufiihren.

Fallstudie: LC/MS Analyse
Prozess

Trotz der Tatsache, dass es fiir die analyti-
schen Einzelprobleme der vorgestellten
Fallstudie bereits fertige Losungen gibt,
existiert kein kohédrenter und automatisier-
ter Ansatz fiir den gesamten Prozessablauf.
Als Konsequenz verbringen Forscher sub-
stanzielle Zeit mit der manuellen Ausfiih-
rung eines solchen Analyseablaufes und
sind zudem gezwungen, sich Fahigkeiten,
die iiber ihr reguldres Fachwissen hinausge-
hen, z. B. Programmierkenntnisse und sta-

Bausteine stellen niitzliche Funktionalitdten zur Modifi-
kation der Kontrollstruktur eines Prozesses bereit

ZAP wird zur kooperativen und interdiszip-
lindren Arbeit zwischen den Projektpart-
nern eine integrative Service-Plattform ein-
gesetzt, die den wissenschaftlichen Aus-
tausch der verschiedenen technologischen
Ansidtze unterstiitzen soll. Zu diesem
Zweck findet die im Rahmen des ZAP ent-
wickelte Bio-jETI-Plattform Anwendung.
Bio-jETI (Java Electronic Tool Integration)
erlaubt die Integration und verteilte Nut-
zung von entfernten Diensten ist und nutzt
intern das jABC (Java Agent Building Cen-
ter), eine Software-Umgebung zur Prozess-
modellierung nach Service-orientieren
Kriterien.

tistische Details, anzueignen. In einer Koo-
peration zwischen Statistikern und Infor-
matikern wird anhand dieser Fallstudie ein
gekapselter Dienst innerhalb einer Service-
orientierten Plattform fiir bioinformati-
onstechnische Systeme bereitgestellt.

Der Dienst basiert auf dem jABC, eine am
Lehrstuhl fiir Programmiersysteme der Uni-
versitdt Dortmund entwickelten Modellie-
rungs- und Entwurfsumgebung fiir Ser-
vices. Zentrale Stirke dieser Plattform ist
ihre Fahigkeit, die Liicke zwischen den abs-
trakten Spezifikationen der Analysen als
solche, die in der Regel entsprechendes
Fachpersonal mit wenig technischem Hin-
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Abweichung der Retentionszeit aufgetragen gegen die Retentionszeit

tergrundwissen durchfiihrt, und der eigent-
lichen Realisierung auf der Ebene der Tech-
niker, zu schlieflen.

Im vorliegenden Beispiel wird der Analy-
seprozess zundchst grafisch definiert. Diese
Reprisentation dient im weiteren Verlauf
als abstraktes Spezifikationsmodell der zu
bewiltigenden Problemstellung. Der Pro-
zess ist dabei in eine umfangreiche Phase
der Datenaufbereitung und der eigentli-
chen Analysearbeit unterteilt.

Die LC/MS Analyse mit

Bio-jETI

Da bereits alle Inhalte der Dienste zur Ana-
lyseauswertung als R-Skripte vorhanden
sind, liegt der Modellierungsfokus in der In-
tegration dieser verteilten Funktionalitdten
sowie in einer korrekten Orchestrierung der
Komponenten. Im Bio-jETI Ansatz wird je-
de Funktionalitdt innerhalb eines so ge-
nannten Service Independent Building
Block (SIB) gekapselt. Diese atomaren
,Bausteine“ werden benutzt, um den ei-
gentlichen Prozessablauf der LC/MS Analy-
se in Form eines gerichteten Flussgraphen,
genannt Service Logic Graph (SLG), zu mo-
dellieren.

Ein SIB kann einzelne Basisfunktionalita-
ten oder einen kompletten Subdienst bein-
halten, was zu einer entsprechenden Mak-
ro-Darstellung fithrt: Dadurch werden bei
Bedarf detailliertere bzw. grundlegendere
Ausfiihrungsschritte in vorhandenen Teil-
graphen verdeckt. Die SLGs sind die Or-
chestrierungsmodelle des der Bio-jETI Um-
gebung unterliegenden jABC framework
und werden zur intuitiven Koordination
von komplexen Funktionalitdten eingesetzt.
Um auf den modellierten Graphen weiter-
gehende Operation durchzufiihren wird
das jJABC durch spezialisierte Komponen-
ten auf Basis eines Plugin-Konzepts erwei-
tert. Die Ausfiihrung eines modellierten
Prozesses wird z. B. durch eine Tracer Kom-
ponente bereitgestellt. Meist stellen SIBs in
einem Modell lokale Funktionalitdten be-
reit, d. h. Operationen, die auf dem jeweili-

gen System durchgefiihrt werden. Ist ein
Zugriff auf entfernte und/oder verteilte
Dienste (z. B. Web Services) wie in diesem
Beispiel gewiinscht, kommt die Bio-jETI Er-
weiterung zum Einsatz, die die Anbindung
an Web- oder Rest-Services bereitstellt.

Bereitstellung der Basisdienste
in Bio-jETI

Die auszufithrenden atomaren xcms-Me-
thoden innerhalb des globalen Kontextes
der Analyse sind in Wahrheit entfernte In-
stanzen rechenintensiver Sub-Prozesse, die
innerhalb von Bio-jETI in Form von Basis-
diensten bereitgestellt werden. Diese
Dienste werden auf einem entfernten Ser-
ver ausgefiihrt und als Bio-jETI-Dienste in-
nerhalb des jABC fiir Bio-jETI Nutzer zu-
ginglich gemacht, sodass eine hohe Wie-
derverwendbarkeit gewdhrleistet wird.

Zu diesem Zweck wird erstens eine Bib-
liothek von R-Skripten, die die xmcs-Me-
thoden aufrufen, implementiert. Der Nut-
zer findet diese atomaren Dienste nach
ihrer jeweiligen Aufgabe gruppiert inner-
halb einer Taxonomiedarstellung. Zwei-
tens werden die R-Skripte innerhalb von
Shell-Skripten gekapselt und drittens wird
den Shell-Skripten als Bio-jETI-Dienst ei-
ne zusitzliche Beschreibung zur entfern-
ten, gleichzeitigen sowie verteilten Nut-
zung angefiigt, woraus dann automatisiert
ein lokaler Dienst fiir das jJABC erzeugt
werden kann.

Nur der dritte Schritt ist Bio-jETI spezi-
fisch: Schritt 1 und 2 werden unabhéngig
vom Service-orientierten Ansatz benétigt.
Konkret wird in Schritt 3 die Funktionalitét
eines Bio-jETI-Dienstes in Form eines
XML-Dokuments beschrieben. Ein Kom-
ponentenserver iibernimmt anschliefSend
die Aufgabe der automatisierten Generie-
rung einer lokalen SIB Bibliothek fiir das
jABC aus eben diesen Beschreibungen.
Eine entsprechende Laufzeitumgebung
sorgt fiir den entfernten Dienstaufruf iiber
eine Dbereitgestellte Kommunikations-
schnittstelle.

Ergebnis Chromatogramm

Modellierung des Prozesses im
JABC

Nach dem klassischen Programmierpara-
digma miisste ein Biologe oder Statistiker
ein R-Skript schreiben, das - korrekt para-
metrisiert - die der Anforderung entspre-
chend zu 16sende Aufgabe addquat erledigt.
Insbesondere die Laufzeitkorrektur-Schlei-
fe in dem hier gezeigten Beispiel braucht
eine Art hohere Kontrollstruktur, um den
Anforderungen der im Vorhergehenden be-
schriebenen LC/MS Analyse gerecht zu
werden. Mit dem jABC ist man in der Lage,
den von den Projektpartnern spezifizierten
Prozessablauf eins-zu-eins grafisch umzu-
setzen. Ebenso existiert bereits eine Anzahl
von (Bio-jETI) SIBs, die elementare Dienste
zur Verfiigung stellen. Dariiber hinaus exis-
tiert eine Anzahl vorhandener Zusatz-SIBs,
die unabhéngig von jeglicher spezifischer
Anwendung ist. Sie stellen z. B. niitzliche
Funktionalitdten zur Modifikation der Kon-
trollstruktur eines Prozesses bereit.

Die neuartige Entwicklung der Service-
Plattform im Rahmen des ZAP wird detail-
liert auf der Biotechnica vorgestellt. Hier
koénnen sich Interessenten und potenzielle
Anwender direkt vor Ort {iber die Moglich-
keit der Anwendung in Forschung und Ent-
wicklung informieren. Aufierdem werden
die Schwesterzentren ZACG und ZfS eben-
falls auf der Messe vertreten sein und iiber
aktuelle Entwicklungen informieren.
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