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Apresentacao

Apresentamos neste volume a relacdo dos trabalhos da Jornada de Iniciagao
Cientifica e Tecnologica do LNCC, desenvolvidos pelos bolsistas no periodo de
agosto de 2014 a julho de 2015. Estes trabalhos foram apresentados em sessao
pOster para, juntamente com as fichas de avaliagcdo do bolsista, serem utilizados
como elementos de avaliacdo do PIBIC/PIBITI-LNCC. Nesta avaliagdo contamos
com o Prof. Dr. Demerson Nunes Gongalves - CEFET, que em func¢do das
entrevistas e exame deste volume preparou e enviou ao CNPq relatério de
avalia¢do do Programa.

Agradecemos o empenho dos Professores Orientadores e dos Bolsistas na
preparacao das fichas de avaliagdo e dos poOsteres e da disponibilidade da
presenca para entrevista, para que nosso programa fosse avaliado. E preciso
mencionar que temos sido bem avaliados, estando nosso PIBIC/PIBITI bem
colocado entre os melhores do pais, conforme divulgacao feita pelo CNPq.

Aproveitamos a ocasido para agradecer ao CNPq pelas bolsas concedidas, a
Dire¢ao do LNCC pelo apoio e a Comissao Interna deste programa no LNCC.

Renato Portugal
Coordenador do PIBIC/PIBITI - LNCC
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Gerenciamento do Motor Gerador de Containers para
Nuvens Computacionais
Allan Matheus M. dos Santos, Bruno Schulze

Diversos estudos tém sido realizados nos ultimos anos dedicados a verificar qual o nivel
dos efeitos que a camada de virtualizacao traz ao desempenho de ambientes computacionais.
Motivado por esses estudos, este trabalho descreve uma abordagem que substitui o uso dos
virtualizadores mais comuns, como o KVM, por LXC (LinuX Containers). Embora, atualmente, a
tecnologia de containers ndo ofereca todas as funcionalidades dos hypervisors tradicionais,
podemos verificar o aumento do uso dessa tecnologia como alternativa para as infraestruturas de
nuvens computacionais devido ao ganho em performance que os containers oferecem em relagao
as maquinas virtuais.

Este trabalho é fruto de uma andlise das infraestruturas de nuvem computacional
existentes e consiste no desenvolvimento de uma ferramenta de controle para o VirtuallS (Virtual
Infrastructure for Science) com objetivo de ampliar o controle da infraestrutura computacional de
nuvem em apoio as aplicagdes cientificas hospedadas pelo ComCiDis e INCT-MACC. A ferramenta
rufus-core € um motor gerador de containers, responsavel pela criagdo de containers e por
disponibiliza-los em forma de templates pré-configurados dedicados as aplicagdes cientificas.

As seguintes funcionalidades estdo disponiveis atualmente na API: exibir informagdes
sobre o host, os containers, os templates e as imagens de container disponiveis; criar, clonar,
alterar o estado e destruir containers; disponibilizar templates de aplica¢des cientificas criados
através de containers pré-configurados; e executar aplicagdes em paralelo. Para essa ultima, sao
criados N novos containers a partir de clonagem utilizando a técnica de Copy On Write.

A utilizagdo da tecnologia de virtualizagdo por containers em apoio as nuvens
computacionais amplia as possibilidades de utilizacao deste tipo de arquitetura em especial por
aplicagcbes que demandam alta escalabilidade e muito capacidade de processamento. Nesse
sentido, a principal contribuicdo das ferramentas apresentadas é explorar essas possibilidades
permitindo que pesquisadores possam se beneficiar das vantagens oferecidas pela tecnologia de
container no ambiente de nuvem. Dessa forma, facilitando para pesquisadores, o processo de
execucdo de fluxos aplicagdes em ambientes virtualizados.
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Simula¢des de um modelo epidemioldgico aplicado a Dengue

Prates, D.B.1, SILVA, J. M.1, Kritz, M. V.2

1- Instituto de Ciéncia, Engenharia e Tecnologia, ICET, UFV]M.
2- Laboratério Nacional de Computagdo Cientifica, LNCC.

RESUMO

A modelagem matematica aborda diversas areas do conhecimento tornando-se uma importante
ferramenta para interpretacdo e descricdo de diversos fen6menos naturais. Dentre as diversas
areas destaca-se o estudo epidemiologico. As epidemias sdo historicamente responsaveis por
inimeras mortes no mundo, o que as tornam um assunto de sadde publica. O estudo das
epidemias € realizado através de modelos compartimentais baseados em equagdes diferenciais,
onde ha andlises e estudos das caracteristicas endémicas facilitando a compreensao do
comportamento dinamico de epidemias em determinadas populagdes.

O modelo SIR proposto por Kermack e McKendrick em 1927, foi o pioneiro na modelagem
epidemiologia e propde dividir a populacdo em trés classes: suscetiveis, infectados e removidos.
Com a insercao de individuos infectados na populagdo, a epidemia pode ser analisada
apresentando resultados conclusivos. O modelo é constantemente modificado para simular as
caracteristicas intrinsecas de determinada doencas.

A Dengue é uma doenca viral transmitida pelos mosquitos Aédes aegypti e Aédes albopictus e
apresenta a peculiaridade de ser causada por até quatro tipos virais. A disseminacao da dengue
estd diretamente relacionada a fatores ambientais, como temperatura e precipitacao
pluviométrica. Esta doenga é caracterizada por epidemias recorrentes, principalmente em grandes
centros urbanos, e acdes de controle tém se mostrado ineficientes frente ao crescimento
populacional desorganizado e aos problemas de saneamento basico.

Modificagdes nos modelos epidemioldgicos tradicionais através da insercao de parametros e
classes que simulam a sazonalidade, a presenc¢a de mais de uma variante do virus e a imunidade
cruzada adquirida depois da primeira infec¢do foram realizadas visando simular condi¢bes reais.
A partir desse modelo modificado foi realizado estudo sobre a influéncia dos parametros
associados a epidemia no comportamento epidemiolégico da populagao.
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PARALELISMO E TOLERANCIA A FALHAS NO AMBIENTE SPiNMe

Emiliano Medeiros de Oliveira Neto (Bolsista PIBIC-CNPq), Anténio Tadeu Azevedo Gomes (Orientador)

Resumo

Neste projeto busca-se a compreensao e aperfeicoamento de funcionalidades do simulador
numérico MHM (Multiscale Hybrid Mixed) desenvolvido nas linguagens Erlang e C++. O objetivo é
propor e implementar melhorias de desempenho, suporte a tolerancia a falhas, maior
escalabilidade e flexibilidade, e melhor aproveitamento possivel da infraestrutura disponivel para
a execucao desse simulador.

Durante o primeiro ano deste projeto, as atividades concentraram-se nos médulos desenvolvidos
em Erlang, que tém como foco o tratamento da distribuicdo dos processos C++ e o suporte a
tolerancia a falhas nesses processos. Das contribui¢gdes para aumento do desempenho na execucdo
do simulador, destacam-se a andlise e implementa¢do realizadas para a redu¢do dos custos
computacionais, diminuindo a frequéncia com que novos processos C++ sao criados e terminados
em cada né processador na infraestrutura. Com a substituicdo do antigo método de criagdo e
terminacdo dos processos C++ pela troca de mensagens entre esses processos € 0S processos
correspondentes em Erlang, observou-se uma redugdo significativa no tempo de execu¢do para
um cendrio com processos C++ de baixo custo computacional, em ambiente de execugao local.

Além disso, duas funcionalidades foram incluidas no cédigo do simulador. A primeira delas diz
respeito ao suporte no simulador a resolu¢do em paralelo de problemas transientes. A segunda
funcionalidade foi a flexibilizacdo do simulador para funcionamento em cloud. Nesta segunda
funcionalidade, ainda em desenvolvimento, busca-se implementar médulos Erlang que permitam
a execucdo dos processos C++ tanto em ambiente de cluster como de cloud sem modificacdo do
codigo C++ correspondente, permitindo a evolugdo desacoplada e simultanea de ambos os c6digos
C++ e Erlang.

Palavras-chave: Multiscale, Hybrid, Mixed, SPiNMe
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Uma abordagem de re-scoring através do potencial estatistico DOPE

Laboratério Nacional de Computacgao Cientifica (LNCC)

Frederico J. R. Carlos?, Gregorio K. Rocha?, Fabio L. Custédio?, Laurent E. Dardenne®
fjose, gregorio, flc, dardenne@Incc.br

Palavras Chave: Predicao de Estrutura de Proteinas, Modelagem Molecular, GAPF, DOPE.

A predicdo de estrutura de proteinas tem por objetivos elucidar o arranjo tridimensional a
partir de sua sequéncia de aminoacidos. Na natureza, as sequéncias de aminoacidos se enovelam
em um Unico estado nativo em um curto periodo de tempo. Prever a estrutura 3D de uma proteina
implica em alto custo computacional, enquadra-se como um dos maiores desafios da biologia
computacional, tendo uma diversidade de aplicagdes biotecnoldgicas.

O Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Biolégicos (GMMSB/LNCC) vem
desenvolvendo um programa para predi¢cdo de estruturas de proteinas chamado Genetic Algorithm
for Protein Folding (GAPF). O GAPF utiliza um algoritmo genético de multiplos minimos com
crowding fenotipico para a busca das melhores conformacdes na superficie de energia, aliado a
uma fungao de energia obtida com um campo de forga classico (GROMOS96). Ao final da predicao,
os modelos de melhor energia nem sempre correspondem aos modelos de melhor RMSD
(considerados os melhores modelos). Assim, esse trabalho busca uma abordagem para seleciona-
los dentre toda a populagao final.

Um conjunto teste com 50 proteinas de diversos tamanhos (de 18 até 95 residuos) foi
utilizado. As predicdes sao realizadas em 30 rodadas independentes, com uma populacdo de 200
individuos em cada, resultando em um total de 6000 modelos por proteina, dentre os quais os
melhores modelos devem ser escolhidos.

Apds a geragdao dos 6000 modelos finais pelo GAPF, os mesmos sdo submetidos a um re-
scoring utilizando o potencial do Discrete Optimazed Protein Energy (DOPE), o qual faz uso de um
potencial estatistico baseado em distdncias interatomicas.

Ao final do re-scoring, sao selecionadas através do potencial do DOPE as 10 estruturas de
melhor energia de cada proteina. O modelo de melhor RMSD dentre essas estruturas foi calculado
em relacdo a estrutura nativa de referéncia (retirada do PDB), e comparado com os melhores
modelos obtidos utilizando somente a fun¢do de energia do GAPF (i.e., sem re-scoring).

O re-scoring através do DOPE nao promoveu melhoras significativas na selecdo dos
melhores modelos, incluvise piorando a qualidade dos modelos selecionados em mais de 50% dos
alvos em relacao ao GAPF sem re-scoring. Acredita-se que o DOPE possui uma boa capacidade de
discriminagdo de estruturas somente quando as mesmas encontram-se com as conformagdes bem
definidas, o que nem sempre é encontrado nas populac¢des finais do GAPF.
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Interacdo Tatil e Renderizacao 2D de Simulador de Cirurgia por Videolaparoscopia
Gabriel Pereira Guarisa, Jauvane Cavalcante de Oliveira

Dado um sistema nominado LapVR, que permite que um usudrio tenha toda a sensagao tatil
relacionada com uma operagdo cirurgica de videolaparoscopia. Este equipamento possui um
software de treinamento de pequenos procedimentos que tem como objetivo a aquisicdo de
destreza e coordenacao visual-tatil. Entretanto, ndo hd um procedimento cirdrgico completo.

Um dos principais motivos que ndo possibilitam o desenvolvimento de um sistema de
cirurgia mais complexo deve-se ao fato de que o aparelho ndo tem capacidade de processamento e
de renderizagdo que seja suficiente para processar e apresentar cenas complexas ao usudrio. Por
este motivo a ideia apresentada era de separar o processamento de interagdes tateis, realizadas no
LapVR em si, de responsabilidade do aluno redator do presente documento; e a parte da interface
grafica do usuario, que seria realizada por outra maquina, de responsabilidade de outro aluno do
laboratorio.

Uma API foi cedida pela empresa responsavel pela fabricacdo do LapVR, para poder iniciar
o desenvolvimento do sistema. A API era responsavel somente pela parte tatil da maquina,
fornecendo dados sobre os periféricos, e permitindo uma resposta de for¢ca e feedback nas
mesmas.

Inicialmente um tempo foi tomado para estudo da API, para o conhecimento de suas
funcdes e delimitacdo do que era possivel realizar com a mesma. Para testar as possibilidades, e
desenvolver as aptiddes necessdrias para o desenvolvimento do projeto, pequenos protétipos
foram pensados e desenvolvidos, utilizando a linguagem de programacdo C++. Inicialmente, um
programa teste de captura dos dados foi-me apresentado, feito por outro aluno do laboratério.
Utilizando tal programa como base, e apds alguns testes e algumas versdes, o sistema se mostrou
estavel.

Para um desenvolvimento mais fluido um sistema foi pensado, criando uma subdivisdo no
projeto inicial, dado que o sistema tatil e o grafico ja eram duas partes independentes. A primeira
subdivisdo é responsavel pela captura dos dados dos periféricos manipulados pelo usuario; a
segunda parte é composta, basicamente, por um socket responsavel por enviar os dados coletados
por uma rede, restrita entre as duas maquinas, para a parte grafica; a terceira consistia em uma
thread responsavel por aguardar uma eventual resposta da parte grafica, indicando se houve
alguma colisao, e, por fim, a quarta parte, caso tenha ocorrido alguma colisdo, aplica uma resposta
de forga e feedback nos instrumentos utilizados.

Logo apos estabelecer o sistema e seus médulos o desenvolvimento foi iniciado. Ja na parte
de coleta dos dados alguns problemas comegaram a surgir, por exemplo, o uso excessivo do
processador do LapVR, que posteriormente foi tratado com uma otimizacao do codigo. Outro
problema era um erro constante em acessar o periférico responsavel por simular a camera,
problema que ja estava presente no programa teste apresentado para estudo, apds uma analise
mais detalhada do cddigo, e algumas mudangas na estrutura do algoritmo, o problema foi
solucionado.
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Em busca de uma otimizagao no envio dos dados, uma estrutura foi criada para padronizar
o envio de informagdes ao computador rodando a parte grafica. A estrutura é dividida em
elementos para representar cada periférico. Tal padronizacao permitiu ao desenvolvedor da parte

grafica ter uma nog¢dao maior dos dados disponiveis que teriam que ser utilizados. Uma
“suavizacdo” dos dados enviados foi feita tirando a média dos dltimos valores capturados, pois, ao
aplicar na parte grafica, oscilavam de dois a trés décimos (na escala utilizada pelo LapVR), gerando
um desconforto visual.

Feito isto, a parte seguinte foi iniciada, uma thread foi utilizada para o socket aguardar uma
resposta da parte grafica, e assim ter independéncia da parte do cédigo responsavel por enviar os
dados. Tal parte é responsavel por aguardar uma eventual resposta, indicando que houve uma
colisdo entre os objetos representados e exibidos na tela.

Por fim, a ultima etapa, no desenvolvimento do sistema, teve inicio, porém muitas
dificuldades foram identificadas, a comecar pela falta de fung¢des especificas na API, que serviriam
para determinados tipos de resposta (force-feedback). Apesar dos contratempos, um mddulo-
protétipo responsavel pela resposta tatil foi desenvolvido, porém ndo houve tempo habil para
testes do mesmo.
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Rufus: portal web de gerenciamento de recursos computacionais e submissao de tarefas
cientificas

Jonatan Gall Delgado de Souza - ComCiDis - LNCC, Bruno Schulze

O uso de aplicagdes cientificas para a solucdo de problemas complexos requer uma
demasiada quantidade de recursos computacionais. Com base neste fato, o processamento dessas
aplicagdes em um ambiente local, mesmo com tarefas em paralelo torna o tempo alvo bastante
inviavel. Alternativas como clusters computacionais e virtualizacao tém se tornado cada vez mais
fundamentais para a execucao de tarefas cientificas que demandam uma elevada quantidade de
recursos computacionais. Porém, a configuracao de um ambiente distribuido pode se tornar uma
tarefa onerosa e de alta complexidade.

Diante deste cendrio, o trabalho tem por finalidade o desenvolvimento de portal web capaz
de gerenciar recursos computacionais e tornar possivel a submissdao de tarefas cientificas.
Denominado Rufus-web, o portal em questdo serd capaz de fornecer um cluster computacional
gerenciavel a partir de uma integracdo com uma API geradora de templates, e ainda prover um
ambiente onde o pesquisador pode submeter suas tarefas com uma interface intuitiva, facilitando
assim a elaboragao e submissdo de uma aplicagdo especifica ou workflow cientifico.

Ao acessar o portal Rufus-web, o sistema verifica se este esta autenticado no Argus
(Autenticador do portal VirtuallS). Uma vez autenticado, o portal inicia uma se¢dao com o usuario,
caso contrdrio, este usuario e redirecionado ao autenticador. Ao primeiro acesso ao portal Rufus-
web, é criado um diretério com o e-mail do usuario obtido pelo autenticador. Neste diretério, o
usuario pode fazer upload de seus arquivos. Os arquivos serao exportados através do servigo NFS
para a API geradora de templates responsavel pelos clusters. No ambiente de geréncia de
templates os administradores poderdo configurar templates base com as diretivas necessarias
para a execucdo de sua aplicacao.

Uma vez que os templates base estejam configurados e com os arquivos a serem
processados pela aplicagdo no diretério do usudrio, pode-se utilizar a drea de submissao de tarefas
e workflows cientificos Este ambiente possui uma interface grafica amigavel, onde é possivel
elaborar workflows cientificos através de diagramas.

Ao ser submetido, o workflow é serializado em JSON e é submetido para a API geradora de
templates executando a tarefa de acordo com as configuragdes feitas. Ao término da tarefa, o
portal salva os resultados no diretério do usuario. Estes resultados podem ser obtidos através de
download.

A utilizacdo do portal tornara possivel ao pesquisador um foco direcionado a pesquisa
propriamente dita e ndo mais nos recursos computacionais, tendo em vista a necessidade apenas
da criagao de um template base e configuracao deste para formagao do cluster.
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Controle de Deformacio e Resistencia de vigas homogéneas

Monique Ribeiro da Costa, Jaime E. Muiioz Rivera

Modelaremos as deformag¢des de uma viga, através de uma equagdo de segunda ordem, de
coeficientes constantes. Estes coeficientes dependem das caracteristicas do material. Nosso
objetivo é encontrar a maxima carga que pode ser colocada sobre a viga, de tal forma que a
deformacao dela esteja dentro dos padroes de seguranca. O método que usaremos sera o método

de equacdes diferenciais parciais e a teoria de controle 6timo para funcionais quadraticos.

Faremos a discretizacdo por diferencas finitas do problema.
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Controle e Simulagdo de Sistemas Sujeitos a Saltos Markovianos

Oscar Neiva Eulalio Neto, Marcos Garcia Todorov

Introducao

Este trabalho é dedicado ao estudo de sistemas sujeitos a saltos Markovianos e questdes
relacionadas a cadeias de Markov. A pesquisa desenvolvida visa o aprendizado de aspectos
tedricos fundamentais relacionados a cadeias de Markov, teoria de controle, e simulagdo de
problemas distribuidos.E de particular interesse o problema de célculo do PageRank através de
resultados recentes da literatura de sistemas sujeitos a saltos markovianos, em especial aqueles
reportados no artigo[1]. Alguns artigos recentes[2] ilustram o interesse crescente da comunidade
de sistemas e controle no tema. Diversas dificuldades sdo encontradas no calculo do PageRank,
dada a complexidade deste problema: os problemas sdo de grande dimensao, e a variabilidade da
web torna necessaria a atualizacao frequente do calculo. Ademais, a possibilidade do calculo ser
efetuado através de recursos computacionais distribuidos evidencia o carater desafiador deste
problema.

Sistemas Lineares com Saltos Markovianos

Considere © = {0(k), k = 0,1,..} uma cadeia de Markov homogénea no espaco de estados
discreto N ={1, 2, ..., M}, isto §, tal que:

P (0(k+1) =j| O(k) =i, O(k-1), .., 0(0)) = P (O(k+1) =j | O(K) = i),

que é denominada propriedade de Markov. Tal processo estocastico tem aplicagdo em diversas
areas da ciéncia como, por exemplo, computacdo, engenharia, economia e biologia [3].

O interesse neste trabalho é no estudo de sistemas dindmicos governados pela seguinte equacgao:
x(k+1) = Aoy x(k), k=0,1,2,

que sdo frequentemente chamados Sistemas Lineares com Saltos Markovianos. Existe atualmente
uma vasta literatura dedicada ao estudo de tais sistemas, devido a crescente complexidade das
aplicagcdes modernas, impulsionadas em grande parte pelos avangos em telecomunicagdes e em
computacdo distribuida.Uma referéncia recente no tema é o livro [4].
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PageRank

O PageRank foi criado em 1998 para atribuir valores para paginas de um conjunto de
documentos interligados. A idéia por tras do algoritmo é de atribuir pesos as paginas da world
wide web, em que recebem os maiores pesos as mais visitadas.

Definicdao
A analise do PageRank tipicamente modela a web como um grafo orientado contendo N nos,
que representam as paginas, e uma colecdo de arestas E que representam os links

correspondentes. A navegacdo é entdo representada através de uma cadeia de Markov com espaco
de estados discreto de dimensdo N. A hipo6tese usual é de que todas as arestas que saem de um

dado n6 tém o mesmo peso, e portanto a matriz de transi¢do da cadeia de Markov é a seguinte:

1
— ,caso (i,j) €E,
P =y N; g

0, casocontrario,
onde N; é o numero de links que saem da pagina i.

O PageRank de um conjunto de N paginas da web é definido como o vetor x &£ BR¥*1 que
satisfaz as seguintes equacoes (1):

x =Ax , x =10 Ej:'=1 7 =1,(1)

onde 4 € RV*N ¢ a transposta da matriz de transi¢cdo da cadeia de Markov.

Um método usual para obten¢cdo do PageRank é o chamado power method (2), que busca
aproximar o PageRank através da seguinte iteracao:

2k +1) = Ax(k),k =0, com x(0) = x4(2)

onde x, € R¥*1é uma condicdo inicial positiva de soma igual a um.

Modelo Teleportation

Muito embora a simplicidade do power method o torne atraente, em geral ele ndo fornece
uma garantia de convergéncia. O teleportation model é uma estratégia reconhecida para que,

10
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através de uma pequena modificagdo na matriz 4, o método convirja globalmente para o

PageRank.

0 modelo considera os casos em que um navegador que passeia aleatoriamente por paginas,
apds um certo tempo, fica entediado, e deixa de seguir a estrutura de Hiperlink anteriormente
descrita. E entdo ele salta para uma pagina ndo diretamente conectada a que ele se encontra.

Matematicamente o teleportation model é representado como uma combinagao convexa de
duas matrizes. Em que,

e m é um parametro, tal que m € (0,1);
e e amatriz link modificada é dada por M € Rnxn, definida por,

M:=(1-m)A+ (m/n) 117,
onde 117 € RV*¥ é a matriz cujas entradas sio todas iguais a um.

Algoritmos Distribuidos

A fim de tornar o calculo do PageRank menos custoso, e melhor explorar os recursos
computacionais dos servidores disponiveis na web, uma alternativa é o emprego de algoritmos
distribuidos. Neste caso um conjunto especifico de servidores web calcula, localmente, uma
estimativa do PageRank, e através de comunicagdes eventuais os calculos locais sao trocados para
fins de atualizacao.

Uma classe de algoritmos distribuidos recentemente proposta na literatura de controle [5]
assume que, a cada instante de tempo, os servidores da web realizam duas operagdes: (i) envia a
estimativa de seu PageRank para as paginas para quais tem links de saida, e (ii) requisita
estimativas para os servidores a ele conectados. Para fins de paralelismo, supde-se que tal
comunicacao é feita de forma assincrona e que seu inicio é determinado de forma aleatéria.

A agregacdo de tais experimentos aleatdrios faz entdo com que o power method se torne um
sistema linear com saltos Markovianos do seguinte tipo:

xk+1) = A )x(k), k=0, com x(0)=x,

Para as matrizes links distribuidas Ai€ R,i =1, 2, ..., n, tem-se que elas sao definidas da seguinte
forma:

11
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e Ai-ésima coluna de A; coincide com a i-ésima coluna de A.
e Aj-ésima diagonal entrada de A; é igual aum, paraj=1,..n,j #1.
e Todas as outras entradas aj; sdo zero.

De forma similar ao que ocorre no power method, este método pode apresentar problemas de
convergéncia, que sado resolvidos pela seguinte modificacdo do teleportation model:

i
x(k+1) = (1 —m)A(G )x(k) +§11T,I:: =0, com x(0)=x,
d
onde  é definido em (3) através da seguinte formula:
= (2m)/(n - m(n - 2)). (3)

Esse algoritmo converge, conforme mostrado em (H. Ishii and R. Tempo, 2014), no sentido da
média quadratica:

Lim Ellly(k) —x I*]1=0,

onde y(k) é a média do conjunto de amostras x(0), ..., x(k) definida como:

;&
yik) = k—_l_l;xm

Essa média é conhecida como média de Polyak ou média de Cesaro e sua forma recursiva é dada
por:
y(k+1) = [y(k).(k+1)/(k+2)] + [1/(k+2).x(k+1)].

Simulacoes

Durante o periodo de iniciacdo cientifica foram realizadas simulagdes computacionais de
algoritmos implementados em linguagem Matlab. A seguir sdo apresentados os resultados das
simulagoes feitas para cada um dos modelos apresentados anteriormente. As simulacdes foram
feitas considerando-se um conjunto de quatro paginas, ou seja, uma cadeia de Markov com quatro

12
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estados. Foram feitas simulacdes dos trés modelos descritos anteriormente, e uma simula¢ao
usando-se algoritmo de Monte Carlo.

73
O

Simulac¢dao do PageRank

Na simulacdo do modelo do PageRank em sua forma mais simples, observa-se uma rapida
convergéncia para cada um dos valores do vetor de estados, isso ocorre devido a dimengdo do
problema usado na simulagao.

Nesta simulacao tem-se para os valores das quatro paginas: a cor azul escuro para a pagina
1, a cor verde para a pagina 2, a cor vermelha para a pagina 3 e a cor azul claro representa os
valores de estado da pagina 4. Assim pode-se observar que a pagina de nimero quatro foi a que
recebeu um maior peso neste conjunto de links. Ao mesmo tempo que é a pagina que esta
associada a um maior numero de links, tanto de entrada quanto de saida.

PageRank,

Pagez wvalues

Time

13
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Simulacao do Teleportation Model

Na simulagdo do Teleportation Model, observa-se uma grande semelhanga com os resultados
da simulag¢do anterior, isso ocorre pois o exemplo simulado é bem comportado, em situagdes um
pouco mais mal-condicionadas, com estados absorventes ou classes fechadas, haveria uma melhor
distingao entre os dois modelos. Além disso, o modelo de Teleport considera saltos do navegador
para uma pagina desconexa a que ele se encontra,devido a quase todas as paginas estarem
conexas, nos resultados deste simples modelo nao é possivel ser feita tal observacao.

Teleportation Model

Fages walues

Time

Simulac¢ao do Modelo Distribuido

Em uma primeira simulacao do modelo distribuido observa-se uma oscilacdo dos estados sem
que ao longo do tempo estacionem em algun valor, este problema é tratado por meio de uma
média dos valores dos estados da cadeia de Markov, conhecida como média de Polyak ou média de

Ceésaro.
Teleportation Model With Distributed Link Matrices
i ' '
= 0.3
- 0.2
o 0.1 1 1 1
25 0
10 20 an 40 L] G 70 a0 90 100
Time
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Assim, feita a média dos valores da cadeia no modelo distribuido, chega-se a valores finais
proximos aos valores anteriormente encontrados para cada um dos estados.

Distributed Teleportation Model With Polyak Average (Recursive)

Fages walues

10 20 20 40 50 B0 70 a0 30 100

Time

Ao final fez-se uma simulagdo usando método de Monte Carlo, de forma que é feita uma média dos
estados obtidos na simulacdo do modelo distribuido do Teleportation Model ap6s os estados
passarem também pela média de Polyak. Por fim obtém-se resultados com uma transicdo de
estados mais suavizada e que convergem de forma mais precisa para os resultados obtidos nas
simula¢coes do modelo simples do PageRank.

PageRank Simulation With Monte Carlo

Fages walues
Lon e e o )
=

Lo el e RN N SR i |
P\Yigiq

Time
Perspectivas Futuras

No que concerne a aplicagoes, este trabalho tem especial atencdo ao estudo do algoritmo
PageRank através de resultados da teoria de sistemas lineares com saltos Markovianos. Neste
projeto pretende-se ainda trabalhar com outros métodos de controle e simulagcdo de sistemas
estocasticos, que também sejam validos na simulagcdo do PageRank. Simula¢des essas como as de

15
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modelos agregados de cadeias de Makov e dentro do contexto do PageRank abordagens
também de problemas de consenso.
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Avaliacao de desempenho do paralelismo de um problema fortemente acoplado em
arquiteturas Multicore e Manycore

Rafael Lourenco Stanislau, Carla Osthoff, Mariano Pereira Silva

Resumo:

O Jogo da Vida é um autémato celular, desenvolvido por John Conway, com o objetivo de observar
o comportamento em grupos de seres vivos. Foi-se escolhido esta aplicagdo para avaliagdo, por ser
de facil implementacao e paralelizacdo. Foram utilizados trés processadores e um coprocessador:
Intel Core i7 Nehalem com 6 cores, 12 GB RAM, 3.33 GHz e 12 MB de cache; Intel Xeon Westemere
( 12 geragdo ) com 12 cores, 24 GB RAM, 2.4 GHz e 12 MB de cache; Intel Xeon Sandy Bridge ( 22
geracdo ) com 16 cores, 184 GB RAM, 3.1 GHz e 20 MB de cache e Intel Xeon Phi com 61 cores, 16
GB RAM, 1.238 GHz e 30.5 MB de cache. O Jogo da Vida, implementado em Fortran, foi paralelizado
com OpenMP e rodou com uma configuracao de 2000x2000 células a 5000 geragdes ( time steps ).
Efetuaram-se testes de um thread até a quantidade de cores fisico de cada processador e 244
threads no Xeon Phi. Todos os testes foram avaliados com o Hyper-Threading desabilitado e
utilizaram-se, também, as instrucdes FMA e AVX no Xeon Sandy Bridge. Avaliaram-se as métricas
de tempo de execucgao, Speed Up e Eficiéncia. A versao paralela do Jogo da Vida obteve o menor
tempo de execucdo no Xeon Sandy Brigde, melhor Speed Up no Xeon Westemere, e melhores
indices de Eficiéncia no Core i7. Utilizou-se o Intel VTune para observar o comportamento deste
problema em relacdo ao hardware. Efetuou-se a analise General Exploration, nas arquiteturas de
CPU e viu-se que haviam altas taxas de LLC Miss. O Intel Core i7 consegue os melhores resultados
em Eficiéncia, pois ele possui maior quantidade de cache por core do que os demais
processadores. Sendo assim, ocorrem menos operagdes de cache miss. Ao compararmos o
desempenho da arquitetura Xeon em relacdo ao desempenho do Xeon Phi, que possui uma
quantidade de cores ainda maior e consequentemente uma quantidade de memoria cache por
core, ainda menor, obteve-se uma eficiéncia ainda menor. Como o Jogo da Vida é uma aplicacao
que possui uma limitacao de paralelismo, o uso das instrucdes AVX e FMA apresentou melhora no

desempenho, mas nao o suficiente para superar o uso do OpenMP.
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MHOLIline 2.0 - A evolu¢ao de um workflow cientifico para problemas
em Bioinformatica e Biologia Estrutural

Victor Cris6stomo Cruz Reis (v.crisostomo.reis@gmail.com)?, Priscila V. Z. Capriles Goliatt
(capriles@Incc.br)1?, Laurent E. Dardenne (dardenne@Incc.br)?
1 - Departamento de Ciéncia da Computacao - Universidade Federal de Juiz de Fora - UFJF/MG
2 - Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Bioldgicos - Laboratoério Nacional de Computagdo
Cientifica - GMMSB/LNCC

As bases para a primeira versdao web do workflow cientifico MHOLline foram apresentadas em
2004 na tese de doutorado de Shaila C. S. Rosslelll defendida pela UFR]. Através de um conjunto de
softwares voltados para a andlise sequencial e estrutural de proteinas, o MHOLline busca auxiliar
em pesquisas nas areas de Bioinformatica e de Biologia Computacional. Em 2010, a parceria da
UFR] com o Laboratério Nacional de Computacao Cientifica proporcionou melhorias ao
MHOLIlinel2], sendo langada sua primeira versao web no sitio eletronico www.mholline.Incc.br[3-41,

O workflow foi definido como um ambiente computacional dividido em: (i) MHOLcore,
codigo responsavel pela geragdo, processamento e manutencdo de dados; (ii) MHOLweb,
interfaceia a submissdo dos processos (ou jobs), a exibicdo de seu progresso e os resultados
gerados; (iii) MHOLdb, base de dados usada para armazenamento e consulta de dados de entrada,
de resultados e do controle do sistema.

0O MHOLIine foi desenvolvido para ambiente Linux. No MHOLcore foram utilizadas as
linguagem de programacao Perl, ShellScript, C e Python, sendo os trés dltimos usados para a
compatibilizacdo e comunicagdo entre algumas ferramentas e o servidor. O MHOLdb utiliza o
SGBD MySQL. J& a estrutura do MHOLweb foi desenvolvida com as linguagens PHP e JavaScript,
além de HTML e CSS.

Existem dois tipos basicos de acesso: com ou sem login. O usuario nao logado pode
submeter novos jobs, porém sendo limitado a até 50 sequéncias de aminodacidos. O usuario logado
pode ser classificado como: (i) Simples, pode somente submeter e gerenciar seus jobs (sem
restrigoes); (ii) Mantenedor, tem alguns privilégios administrativos para auxiliar na manutencgao
de pequenas tarefas do sistema; (iii) Administrador, possui a disposi¢do todas as ferramentas de
manutenc¢do do servidor, da base de dados e das bases de consulta para manter o MHOLIine
funcionando e atualizado. Conta também com ferramentas de analises estatisticas.

Para a submissao de um novo job o usuario deve inicialmente selecionar os médulos que
deseja executar. Algumas ferramentas possuem interdependéncia, portanto, ao selecionar uma
delas automaticamente as outras serdo selecionadas. Apds a selecdo, deve-se fazer upload de um
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arquivo no formato FASTA contendo as sequéncias de aminoacidos a serem analisadas (e.g., desde
uma Unica sequéncia até todo um genoma). Um usudario ndo logado podera opcionalmente indicar
seu enderec¢o de e-mail para que receba um comunicado da conclusdo de seu job. Caso nao informe
seu e-mail o enderego fornecido pelo navegador devera ser guardado.

O primeiro moédulo a ser executado é o BLASTISL. Ele busca por proteinas evolutivamente
relacionadas, através da comparacgao do alinhamento local das sequéncias submetidas com o as
que possuem estrutura tridimensional (3D) conhecida e depositada no PDB (Protein Data Bank)[®l.
O programa BATS foi desenvolvido para classificar as sequéncias identificadas pelo BLAST em
quatro grupos (GO, G1, G2, G3) de acordo com sua pontuagdo obtida apos a analise do resultado da
comparagdo das sequéncias. Somente as sequéncias em G2 sdo destinadas aos préximos modulos
do workflow. A ferramenta FILTERS foi desenvolvida para classificar as sequéncias selecionadas
pelo BATS em sete grupos distintos, separando de acordo com a qualidade do modelo (de Very
High até Very Low). O programa ECNGet foi desenvolvido para fazer a atribuicdo de ao menos um
numero Enzime Comission (EC) para cada sequéncia a ser modelada cujas proteinas de referéncia
possuem pelo menos uma fung¢ao enzimatica conhecida.

A construcdao do modelo 3D é realizada pelo programa MODELLERI’], lembrando que
apenas as sequéncias pertencentes a G2 chegam até este estidgio. Os modelos construidos sao
avaliados de acordo com sua qualidade estereoquimica pelo programa PROCHECKI8l. 0 MHOLIine
conta ainda com o programa HMMTOPI®! para a identificacdo de regides transmembranares em
proteinas e pode ser executado independente dos demais.

Ao final da execucdo de cada moédulo selecionado pelo usuario dentro do workflow, sao
disponibilizados arquivos com seu resultado padrao (Output Files), o resumo de execucao (Resume
Files) e os novos arquivos no formato FASTA (FASTA Files). Adicionalmente, o MHOLline gera um
arquivo de resumo (Summary) contendo uma descricdo das informagdes produzidas em cada
etapa do workflow.

Em 2013 deu-se inicio ao desenvolvimento da versao 2.0 do workflow cientifico MHOLIline,
que consiste mais detalhadamente em: (i) atualizar os mddulos ja pertencentes ao workflow; (ii)
adionar novas ferramentas de Biologia Computacional; (iii) refatorar seu cédigo, além de sua
padronizacao e documentacgao; (iv) conferir mais seguranga ao sistema buscando solugdes para
vulnerabilidades diversas; (v) criar ferramentas para visualizagao online dos resultados; (vi) criar
uma interface de reprocessamento de resultados (selecionados pelo usuario); (vii) além da
elaboracdo de uma nova interface web, levando em conta a compatibilidade de layout e de
funcionamento em cada um dos principais navegadores, de acordo com cada conceito de IHC.

Até o presente momento, os programas advindos da versdao 1.0 ja foram atualizados e
novos programas ja foram acoplados, como o MOLPROBITY[?, para a validagdo estereoquimica
das estruturas 3D modeladas, o SIGNALP[11], para identificagdo de regides de peptideo sinal em
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sequéncias proteicas, o TMHMMI12], para a predicao de regidoes de hélices em transmembrana e o
PSIPREDI13], para a predi¢ao de estrutura secundaria.

A medida que o sistema é refatorado e novas funcionalidades sao adicionadas, o cddigo
gerado é documentado e padronizado e as corregdes de vulnerabilidades sao feitas. Diagramas
UML (Unified Modeling Language) foram gerados para ajudar no entendimento de cada parte do
workflow, desde o MHOLcore até o MHOLweb. A interface web do workflow foi reescrita e um novo
layout de resultados esta sendo elaborado, ambos para melhorar a experiéncia de uso do usuario.

Os proximos passos sdo: adicionar mais ferramentas de Biologia Computacional; reescrever
a area administrativa, adaptando-a as novas ferramentas e necessidades do sistema; finalizar a
refatorac¢do, padronizacdo da documentacgao de todo o cddigo do workflow; realizacao de testes de
carga; lancar uma versao 2.0-beta do

MHOLIline para testes de usabilidade; coletar e processar os relatérios de bugs e sugestdes de
usudrios; e por fim dar como finalizada a versao 2.0 do workflow cientifico MHOLIine.
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Técnicas de Otimizacido sem Uso de Derivadas

Bolsista: Viviane de Jesus Galvao

Orientador: Helio José Corréa Barbosa

Pode-se encontrar nas Ciéncias Exatas e Engenharias problemas de otimizacdo com
restricdes, em espaco de busca continuo, que possuem analise de sua diferenciabilidade inviavel e
sua avaliacdo com alto custo computacional. Estas dificuldades induzem o uso de uma classe de
métodos apropriada: os métodos de Otimizagdo sem Derivadas.

O trabalho aqui apresentado propde a combinacdo de métodos estocasticos e
deterministicos para resolver os tipos de problemas citados. Como métodos estdcasticos foram
estudadas as metaheuristicas de Otimizacdo por Enxame de Particulas e Estratégia Evolutiva. A
Otimizacdo por Enxame de Particulas é um método que foi inspirado no comportamento social de
bandos de passaros a procura de alimentos, simulando os mecanismos de inteligéncia coletiva. A
Estratégia Evolutiva é um método baseado no modelo biolégico de processos de adaptagao e
evolucdo de espécies, para o qual tem-se uma populagdo de individuos sujeitos a mutacao e
selecdo, onde os mais aptos tem mais chance de sobreviver. A estratégia deterministica adotada
aqui é uma Busca Padrdao, um método que ndo faz uso das derivadas da funcdo objetivo e que
opera movimentos exploratdrios através de dois passos: o passo de sondagem do espago e o passo
de avaliacdo, que é executado se o passo de sondagem falhar. E proposto também modificar o
passo de avaliacdo da Busca Padrdo adotada aqui com o intuito de realizar menos célculos da
funcdo objetivo, fazendo a memorizacdo da ultima coordenada na qual se obteve sucesso e, na sua
préxima execugdo, a busca comeca pela coordenada posterior.

A proposta da combinagdo dessas duas classes de métodos induz a jun¢do das
caracteristicas positivas de tais, com o intuito de usar menos calculos da fun¢do objetivo e
procurando obter os melhores resultados possiveis.

Experimentos computacionais sdo feitos para a resolucao de problemas-testes disponiveis
na literatura e os resultados encontrados sdo utilizados para analisar o impacto no desempenho
pela incorporacdo da Busca Padrdo nas metaheuristicas consideradas aqui. Com base nos
experimentos realizados, os resultados da combina¢do das metaheuristicas com a Busca Padrao
sdo bastante competitivos em relagdo aos resultados das metaheuristicas puras.
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Uso do Teste de Hipo6tese de Granger na Investigacio de

Causalidade entre Variaveis Escolares e Evasio!

Aluno: Weslei Peter de Oliveira (Faeter;j)
Orientador: Dr. José Karam Filho (LNCC)
Coorientador: Dr. Fabiano Saldanha Gomes de Oliveira (IMS/UERJ)

1. Introducao

Com o avanco constante da tecnologia é facil perceber como a informacdo passou a se transmitir
de forma mais rdpida, permitindo agilidade e praticidade em atividades que antes eram realizadas
manualmente. Hoje muitas dessas atividades sdo executadas a partir de sistemas ou ferramentas. A
tecnologia pode ser utilizada em qualquer area: saude, transporte, esporte, finanga, dentre outras.

Na area da educacdo ndo é diferente, muitas instituicGes de ensino estdo se atualizando e
aprimorando tecnologicamente, fazendo com que os processos realizados dentro de um cenario
académico se tornem mais simples e faceis, sem perder a confiabilidade da informacao.

A Instituicdo FAETERJ — Petrépolis, antes chamada Instituto Superior de Tecnologia em Ciéncia da
Computacdo de Petrdpolis, existe desde 2002 e, desde entdo, ocorreu naturalmente o aumento do
ndmero de alunos matriculados. Devido a isto o numero de dados académicos aumentou
consideravelmente.

O presente relatério mostra um sistema desenvolvido para organizar e prover dados, de forma a
subsidiar estudos sobre o desenvolvimento de instituicdes de educacdo utilizando ferramentas e
metodologias de tecnologia da informagao; utilizando o sistema desenvolvido, aqui sdo analisados trés
possiveis causas de evasdo em escola superior.

2. Objetivos

O trabalho aqui desenvolvido faz uso de métodos numéricos e modelagem computacional [1],
aplicados no desenvolvimento de metodologias quantitativas que permitam de uma maneira
inovadora entender a fenomenologia que atua nos processos educacionais, com estudo de caso
especifico de evasao [2].

Este trabalho faz parte dos temas do projeto Sistema Inteligente de Gestdo da Educagdo LNCC/ISTCC/FAETEC, desenvolvido no
LMCA/LNCC.
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3. Metodologia

Para a realizacdo dos objetivos deste trabalho, foram realizados no periodo deste relatério estudos
e implementacdes computacionais como:

® |Implementacdo de um banco de dados com informagdes académicas
® Visualizagdo de dados
® Analise de causalidade

O banco de dados foi desenvolvido em Java e Mysql.

O modelo para investigar a causalidade usado neste trabalho baseia-se no teste de Granger [4]. A
ideia central deste teste é medir a correlagao temporal de duas varidveis para identificar se uma delas
influencia significativamente a outra.

Sejam as varidveis aleatérias U e Y. Suponha que temos uma amostra de tamanho T destas

variaveis ao longo do tempo. Logo U=u(1), u(2), ..., u(T) e Y=y(1), y(2),..., y(T). As varidveis estdo
relacionadas pela equacgao a diferengas de grau p:

y(k+1)=iaiy(k—i+1)+zp:,6’,.u(k—i+1)+el(k). (1)
=1 i=1

A hipdtese nula Hy do teste é dada por: Hy: 5,=0, i=1,2,...,p. Ou seja, u ndo afeta y até o atraso
de valor p intervalos. Para determinar o parametro p, que define quantos valores passados de y
influenciam o seu valor presente, usamos a equacao do tipo auto regressiva:

4
y(k+1)=Z;/iy(k—i+1)+eO(k). (2)
i=1

Usamos a metodologia de Box & Jenkins [5] para estimar os coeficientes de (1) e (2).

Para calcular os residuos ou erros quadraticos de (1) e (2), sejam Ry e R; as somas dos erros
quadraticos, assim:

T T
R, :Zleg(i) e R =)0 (3)

i=l
O teste de hipdtese de Granger se baseia na estatistica representada pela varidvel aleatéria g, que

segue uma distribuicdo F de Fisher para precisdo do teste de 90%. Ou seja F(0,1;p;T-2p-1). A funcdo
F(0,1;p;T-2p-1) serd chamada daqui em diante de F(p,T -2p -1). Para uma precisdo maior do teste a

24



www.Ince.br @ Jornada de Iniciagdo Cientifica e Tecnolégica do LNCC PIBIC/PIBITI

Laboratério Nacional de

Computacdo Cientifica ANAIS - 2015

amostra se mostrou inconclusiva. Logo para obter uma maior precisdo precisamos de mais dados.
Portanto para a amostra disponivel temos:

g=——-—C0F(p.T-2p-1). (4)
1
T-2p-1

Se g é maior que o valor tabelado para F com precisao de 90%, rejeitamos a hipétese nula e a
variavel u ndo causa y. Caso contrario, temos uma forte evidéncia de que U causa Y. O teste de Granger
compara o erro da equagdo (1), uma equagdo de um modelo auto regressivo a médias moveis ou
ARMA, com a equacdo (2) de um modelo auto regressivo ou AR. Se o teste indicar forte evidéncia de
que os coeficientes B na equagdo (1) valem zero, entdo a varidvel aleatdria Y depende apenas de
valores do seu passado e ndo é influenciada pela varidvel aleatéria u. Caso contrario, u influencia ou
causa y. Na pratica valores grandes de g (tipicamente > 1), indicam forte evidéncia de causalidade ou
rejeicdo da hipdtese nula.

4. Resultados Obtidos

Os dados utilizados neste estudo foram cedidos pelas instituicGes FAETERJ Petrdpolis e CPTI
petrépolis. A FAETERJ possui um curso de Tecnélogo em Tecnologia da Informagdo de nivel superior e
o CPTl um curso de nivel médio concomitante em informatica.

Usamos como teste a andlise do efeito sobre a varidvel quantidade de evasdao no semestre, do
curso superior da FAETERJ Petrépolis (Y), medido separadamente das variaveis:

1- média por semestre do desempenho dos alunos no curso superior da FAETERJ Petrdpolis (U;);

2- quantidade de alunos, por semestre, que entram para o mercado de trabalho antes do término
do curso superior (U,);

3- quantidade de alunos por semestre , que concluiu o curso técnico do CPTI e ingressou no curso
superior da FAETERJ Petroépolis (U3).

Desde o ano de 2004 até a realizagdo deste estudo, os gestores se perguntaram como cada um
desses efeitos influencia o fendmeno evasao do curso superior de tecnélogo da FAETERJ Petrépolis. Os
resultados mostrados a seguir respondem a esta questao.

A varidvel evasdo funciona como a varidvel Y da Eq. 2. As variaveis testadas foram:

U;: desempenho do aluno no curso superior;
U,: partir para o mercado de trabalho antes de concluir o curso superior;
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Us: ter integralizado o curso técnico de informatica do CPTI.

A amostra possui observacdes das varidveis Y, U; e U, desde o primeiro semestre de 2004 até o
primeiro semestre de 2015. A varidvel Us foi observada desde o segundo semestre de 2008 até o
primeiro semestre de 2015. Testamos a causalidade desta varidvel com a série no mesmo periodo da
variavel Y.

Testamos respectivamente e separadamente como cada uma das variaveis U;, U, e Uz influenciam
Y. Realizamos trés testes de hipdtese para responder as perguntas (hipdteses nulas ou Ho):

1. O desempenho do aluno do curso superior causa evasao?
2. Partir para o mercado de trabalho, antes de terminar o curso superior causa evasao?

3. Nao fazer o curso técnico do CPTI.

A seguinte tabela foi obtida:

séries Valor de p Tamanho da Resultado da Valor da Decisdo tomada com
série (T) estatistica do estatistica F 90% de certeza
teste (g)
U,eY 3 22 0,4402 0,5754 Aceitar Hy ou forte
evidéncia de que U;
nado causa Y
U,eY 3 22 1,3100 0,5754 Rejeitar Hy ou forte
evidéncia de que U,
causaY
UszeY 2 14 0,0038 0,0059 Aceitar Hy ou forte
evidéncia de que U;
nado causa Y

Os resultados dos testes mostraram que:

1- U; ndo influencia Y. A estatistica g € menor que F(0,1,22,22-6-1) ou aceitar a hipétese nula. Ha
uma forte evidéncia (90% de confianga), de que no curso superior, o desempenho dos
alunos ndo causa evasao.

2- U, influencia Y. A estatistica g é maior que F(0,1,22,22-6-1) ou rejeitar a hipdtese nula. Ha uma
forte evidéncia (90% de confianga) de que o aluno que procura emprego antes de se formar
no curso superior evade.

3- Uz ndo influencia Y. A estatistica g € menor que F(0,1,14,14-4-1) ou aceitar a hipdétese nula. Ha
uma forte evidéncia (90% de confianga) de que os alunos que terminaram o curso técnico
do CPTI e ingressaram no curso superior da FAETERJ integralizam o curso superior. Ndo
evadem.
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Grafos MultiAspectos (MAG) foram introduzidos como uma generalizagdo de grafo [1,2],
capaz de representar redes complexas dindmicas com multiplas camadas, variantes no tempo, ou
com ambas as caracteristicas. Um conjunto de vértices, camadas, instantes de tempo ou qualquer
outra caracteristica independente presente na rede complexa pode ser considerado como um
aspecto do MAG.

Este trabalho apresenta a modelagem da rede complexa dindmica formada pela malha
aérea domésticabrasileira através de um MAG. A estrutura resultante dessa modelagem consegue
representar com naturalidade diferentes aspectos da malha aérea doméstica brasileira [3], de
modo a facilitar futuras analises sob diferentes perspectivas bem como conseguir expressar de
forma simples e compacta as diversas caracteristicas dessa rede complexa.

Com base em dados publicamente disponiveis no sitio eletronico da Agéncia Nacional de
Aviagdo Civil (ANAC) no dia 3 de junho de 2015, pode-se representar amalha aérea
domésticabrasileira referente ao periodo de uma semana com todos os voos em vigor nessa data.
A malha aérea obtida é formada por 110 aeroportos, onde7empresas aéreas (Azul, Avianca, Gol,
MAP, Passaredo, TAM, Sete) operam voos diariamente. Sdo ao todo 19.601 voos distribuidos nos 7
dias da semana.

0 modelo baseado em MAG proposto neste trabalho possui trés aspectos (aeroportos,
empresas aéreas, instantes de tempo). No primeiro aspecto trataremos os 110 aeroportos. No
segundo aspecto, sdo representadas as 14 camadas referentes as 7 empresas e suas respectivas
areas de transito (cada empresa possui uma camada que representa seus voos e outra camada
para representar conexdes entre seus voos).0 terceiro aspecto registra todos os 9.296 instantes de
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tempo, equivalentes aos momentos de ocorréncia de cada um dos eventos (p.ex. partida de voo,
chegada de voo, embarque, desembarque). A rede complexa dinamica resultante é composta por
um MAG com 71.346 vértices e 91.881 arestas.

0 modelo construido a partir das atividades do bolsista possibilitou a representagdo dos
voos da malha aérea doméstica brasileira de forma mais realistica e a inclusdo deinformacdes
comoaeroportos de origem e de destino, horarios de embarque e desembarque, duragdo dos voos,
assim como da ciclicidade dos dias da semana, possibilitando também a representacao
decontinuidade no tempo. O modelo permite analisar toda a rede complexa dinamica, que é multi-
camada e variante no tempo, referente a malha aérea doméstica brasileira. Além da possibilidade
de andlise integrada da malha aérea, o modelo permite a andlise sob diferentes perspectivas,
taiscomo a malha aérea de cada empresa aérea, a malha aérea de cada dia da semana ou ainda a
malha aérea de cada empresa aérea por dia da semana. Essa visao sob diferentes perspectivas é
uma contribuicdo em relagcdo aos trabalhos anteriores encontrados na literatura que analisam
malhas aéreas[3,4,5]. E importante ressaltar que a adocdo de um MAG para a representacio e
modelagem da malha aérea doméstica brasileira permite todas essas andlises sob diferentes
perspectivas utilizando-se um dnico objeto matematico.
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Apoio a descoberta de objetos escondidos em Big Data

Joao Guilherme Rittmeyer, Fabio Porto

Big Data tem sido um termo extensamente discutido recentemente, tanto na inddstria quanto na
academia. A disponibilizacdo de conjuntos de dados cada vez maiores impoe desafios tecnologicos
e de pesquisa. Este trabalho faz parte da dissertagdo de mestrado do aluno Amir Khatibi que
pretende desvendar objetos escondidos por entre grandes volumes de dados [1].

A intuicdo do problema estd em que em grandes volumes de dados o interesse deixa de ser nos
objetos individuais e passa a ser em objetos complexos obtidos a partir da composicao de objetos
mais simples. Em [2] Khatibi et al apresentaram uma implementag¢do paralela usando o sistema
Hadoop|2] para implementar a funcdo de descoberta de objetos em Big Data. Neste trabalho,
investigamos novos algoritmos para composicao de objetos e sua implementacdo no framework
paralelo Spark [3].

Os frameworks Spark e Hadoop processam grandes volumes de dados e possuem algumas
diferencas e caracteristicas em comum. O Hadoop foi desenvolvido pela apache apods o paradigma
MapReduce da Google, foi adotado no mercado e no meio cientifico pelo desempenho e
escalabilidade. O Spark teve a mesma concepg¢do, mas basea-se no uso extensivel de memoéria RAM
para troca de dados entre fungoes.

O Spark apresenta a técnica resilient distributed dataset (RDD) que considera uma colegao
particionada entre os ndés de um cluster de elementos imutaveis que podem ser operados em
paralelo. Utiliza as linguagens de programacdo Python e Scalla além do Java e usa o sistema de
arquivos Hadoop Distributed File System (HDFS). Fungdes escritas em Spark podem ser
executadas na memoéria RAM, assim como, em memoéria secundaria com uma diferengca no
desempenho. Os processos executados em memoéria RAM, por ser uma memoria rapida,
apresentam um resultado superior em relacao a execu¢ao na memoria secundaria.

A implementacdo da descoberta de objetos em grandes volumes de dados utilizando o
Spark permitird que a implementacdo escale para conjuntos de dados bastante volumosos.
Consideramos igualmente, integrar essa solucao com o sistema QEF[4], permitindo que possamos
combinar sequéncia centralizadas com opercnoes distribuidas.
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Modelagem do Crescimento da Bactéria Patogénica Staphylococcus aureus N315 com a
Andlise de Balango de Fluxo (FBA)

Leonardo Carvalho Gall Ilharco Morgado, Marcelo Trindade dos Santos,
Marisa Fabiana Nicolas, Maiana de Oliveira Cerqueira e Costa

Staphylococcus aureus é uma bactéria Gram-positiva responsavel por diversas
infec¢des adquiridas tanto em hospitais como em comunidades. A emergéncia de
isolados resistentes a diferentes antimicrobianos responsaveis por infec¢oes com altas
taxas de mortalidade (S. aureus resistentes a meticilina [MRSA]), assim como a
capacidade de expressar uma grande variedade de fatores de viruléncia sdo uma
preocupacao mundial no que concerne a saude publica. Sendo assim, a compreensao
dos processos infecciosos e a possibilidade de elencar novos alvos moleculares para o
desenvolvimento de drogas torna-se uma necessidade urgente.

A reconstru¢do de modelos metabolicos patogénicos e de humano tém sido empregados
para o desenvolvimento de novas drogas para combater infec¢des bacterianas com o minimo
efeito colateral para o hospedeiro. O metabolismo é um processo de transdugdo de energia que
ocorre através de uma rede complexa e coordenada de reagdes bioquimicas[1l]. Em uma
determinada condicdo ambiental, a célula expressa um conjunto especifico de enzimas que
produzem uma distribuicao de fluxo particular na rede conhecido como "fen6tipo metabdlico"” [2].
A reconstrucdo de modelos quantitativos detalhados é limitada pela dificuldade de se obter dados
dos parametros cinéticos das enzimas, uma vez que muitos sdo desconhecidos e dificeis de serem
medidos precisamente. Além disso, a complexidade e grande quantidade de reagdes, em uma rede
de escala gendmica, torna os modelos quantitativos dificeis devido a grande quantidade de dados
e complexidade computacional necessaria.

A auséncia de informacgdo detalhada e a dificuldade em aplicar os modelos quantitativos em
escala genOmica levou ao desenvolvimento de um método alternativo denominado de
reconstrucao e analise baseado em restricdes (COBRA - do inglés Constraint-based reconstruction
and analysis). O mesmo baseia-se em conceitos fundamentais como a imposicdo de restrigoes que
limitam os fendtipos metabdlicos possiveis, a identificagdo e descricio matematica de pressdes
seletivas evolutivas e uma perspectiva em escala genomica do metabolismo celular [3]. Com
apenas a estequiometria e as restricdes nos fluxos de entradas e saidas da rede, é possivel a
realizacao de analises in silico no modelo como a Analise de Balanco de Fluxo (FBA - do inglés Flux
balance analysis). Sendo assim, simulagdes do fluxo metabdlico através da rede podme fornecer
predi¢des do efeito de cada produto génico sobre uma funcao especifica da rede metabdlica [3].
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0 modelo utilizado no projeto foi retirado do banco de dados BIGG 2(Biochemical Genetic
and Genomic knowledgebase), que reine modelos publicados de reconstru¢des metabdlicas em
escala gendmica. O modelo possui a anotacao de genes disponivel no banco NCBI(National Center
for Biotechnology Information) do genoma da bactéria Staphylococcus aureus N315. O arquivo
disponivel no banco é do tipo SBML (System Biology Markup Language) utilizado para representar
modelos biologicos de redes metabdlicas. O mesmo contém a lista de reagdes, metabdlitos, sua

relacdo estequiométrica e parametros cinéticos e de restricao de cada reagao.

O balang¢o de fluxo foi calculado utilizando a ferramenta COBRA Toolbox integrada ao
Matlab. A otimizagdo no COBRA Toolbox é feita utilizando-se programacao linear, onde é definida
uma func¢ao objetivo e a partir das restricdes da matriz estequiométrica a mesma é otimizada. A
reacao utilizada como fung¢do objetivo encontra-se no modelo e representa todos os compostos
considerados essenciais para o crescimento da bactéria. Para identificar possiveis alvos para
drogas, foram feitas restricoes de fluxo em zero para reagdes de vias especificas da rede. Se uma
reacao inibida interfere no fluxo de crescimento da bactéria, anulando o fluxo de biomassa, um
farmaco capaz de inibir a mesma reacao é um possivel candidato para o tratamento de infec¢des
provocadas pela mesma. As reagoes inibidas foram selecionadas baseadas em vias essenciais da
bactéria, sendo selecionados os genes da bactéria identificados nas vias de aminoacidos e
carboidratos. Foi utilizado o banco Uniprot para a identificagcdo dos genes de S.aureus, de modo a
comparar com os genes encontrados no modelo, permitindo entdo a sele¢cdo de reagdes associadas
as vias desejadas.

Para o metabolismo de aminoacidos foram identificados 52 genes no banco Uniprot, porém
apenas 49 também foram encontrados no modelo de S.aureus. Dos 49 genes identificados
verificou-se que 47 os mesmos estavam associados a enzimas, indicando que o modelo apresenta
47 reacoes de sintese de aminodacidos. Para testar se as enzimas sdo essenciais para o crescimento
da bactéria, foi desenvolvido um script que restringe o fluxo de cada uma para zero, e que em
seguida calcula a otimizacdo da funcao de crescimento. Das enzimas testadas 37 bloquearam o
fluxo da fung¢do objetivo, significando que essas reacdes sdo essenciais para o crescimento da
bactéria.

0 préximo passo na identificacdo das enzimas que poderao ser utilizadas como alvo para
drogas, é verificar quais delas ndo sdao homdlogas em humanos. Para realizar essa comparagao
buscou-se o arquivo fasta de cada uma das enzimas seguindo sua referéncia no banco NCBI. Foi
feito entdo, para cada uma das enzimas anteriormente, um Protein Blast contra o genoma humano,
utilizando o préprio banco NCBI. Foi selecionado apenas enzimas com um E-value maior que 1le-
10, obtendo um conjunto de 22 enzimas como possiveis alvos para farmacos. Dos resultados
obtidos destacam-se as enzimas utilizadas na via do shikimato, que é uma rota metabolica para a
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sintese de fenilalanina, tirosina e triptofano. Essa via nao é encontrada em humanos e algumas de

suas enzimas sao estudadas como possiveis alvos para drogas[4].

Como trabalho futuro, sera realizado um aprimoramento dos dados, é de interesse testar as
similaridades das enzimas com bactérias comensais. Obter um alvo com baixa semelhanga entre
bactérias comensais resultaria em uma droga mais especifica as infec¢des de S.aureus, e com
menor efeitos colaterais em humanos.Além disso sera realizado uma andlise filogenética das
enzimas encontradas para verificar sua semelhan¢a com outros organismos.
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RESUMO

Simulacdo de reservatérios vem se estabelecendo como a principal ferramenta utilizada
por empresas de perfuracdo para tomada de decisdes quanto a viabilidade de investimentos para
a exploracdo de novos pocgos. A possibilidade de reproduzir o comportamento de certas
caracteristicas fisicas dos reservatérios de petréleo a um custo relativamente muito mais baixo do
que em testes de campo, prevendo performances futuras destes, torna esta ferramenta muito
atrativa. No entanto, escoamentos de fluidos em meios porosos quando sdao modelados
matematicamente usando equacdes diferenciais parciais (EDPs) devem levar em conta a presenca
das caracteristicas fisicas relevantes e resultam em modelos extremamente complexos, e para
serem resolvidos é necessario a aplicacdo de diversas técnicas matematicas sofisticadas.

Essas solugdes numéricas sao baseadas no conceito de discretizacdo onde o meio é dividido
em células ou pontos, derivadas sao aproximadas por diferencas, e as EDPs se transformam em
um sistema de equagdes. No caso de um escoamento monofasico incompressivel em um meio
poroso, o problema modelado pela equacdao de conservacdo de massa e a lei de Darcy, juntos
formam o que chamamos de sistema de Darcy, que relaciona a velocidade do fluido no meio
poroso (1) com o gradiente da pressao (p) através do tensor de permeabilidade. Considerando-se,
em particular, o caso unidimensional, onde o dominio é o intervalo[0, L] € R, com as propriedades
@(x) = ¢ (porosidade), p(x) = p(densidade) e u(viscosidade) constantes, os efeitos gravitacionais
desprezados (g=0) e o tensor de permeabilidade k'Tx} = k, obtém-se o seguinte sistema:

u' = fem[0,L] ER
u=—kp'em[0,L] ER
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Para resolver esse sistema, varios métodos podem ser aplicados e encontrados na literatura. Em
particular, neste trabalho consideraremos dois métodos numéricos: o método de Diferencas
Finitas (DF) (LeVeque, 2007; Biezuner, 2007), onde sua esséncia é a discretizagdo do continuo
tornando o problema “finito”, e isto o faz computavel. Inicialmente, deve-se discretizar o dominio,
ou gerar uma malha. Este procedimento consiste em aproximar o dominio continuo por pontos
discretos contidos nele. Usando um espagamento constante Ax, entre os pontos, o intervalo [0, L] é

subdividido em n subintervalos de comprimento Ax = L/n e o dominio discreto é definido como

g =0,xy =Ax,...,x; =

iAx,...,x, =nAx= L. As aproximagOes serdo calculadas nos pontos
desta malha. O outro método é o de Volumes Finitos (VF) (Rodrigues, 2015; Fortuna, 2000), em
que a discretizacdo é feita dividindo o dominio em Volumes de Controle (VC) (ou células da
malha). Aqui, foi utilizada a malha centrada na célula uniforme, onde sao definidas as fronteiras do
VC de modo similar ao utilizado em diferencas finitas, e pontos x i sdo colocados no ponto médio

Fay, '__}

-
=

{I[
de cada VC ( . Onde x, ¢é a posic¢do da fronteira do VC e Ax = x, — x,_, (esquematizado

na Figura 1). A partir dessa discretizagao, integra-se em cada VC.

Figura 1: Representacao dos volumes de controle (VC) em uma malha utilizada no método de VF.

Neste trabalho é apresentado um estudo comparativo onde avaliam-se a influéncia do namero de
pontos da malha, a escolha das aproximagdes, a aplicacao de diferengas atrasada ou central na
aproximacao da condicao de contorno e a influéncia da permeabilidade (meio heterogéneo) na
obtencdo das solugdes aproximadas.
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Particionamento de dados da astronomia utilizando os sistemas QEF e Hadoop

Rodrigo Botelho, Fabio Porto

Vivemos um periodo de grande aumento na capacidade de armazenamento de dados
eletronicamente, estamos na era dos “Zettabytes”. Contudo, esse aumento da capacidade de
armazenamento ndo foi acompanhado pelo aumento da capacidade de leitura desses dados,
acarretando um fator altamente desigual, pois em grandes volumes de dados perdemos muito
tempo no processo de leitura, isso se utilizando de técnicas de processamento concentrado. Para
contornamos este problema utilizaremos técnicas e ferramentas de processamento distribuido.

O objetivo deste trabalho esta focado em técnicas para particionar, processar e, finalmente,
integrar os dados, tornando seu resultado final integro. Ocorre que estratégias de particionamento
de dados tipicamente agem de duas formas: (i) divisdo fisica, em blocos de dados de um certo
tamanho, (ii) particionamento de valores em uma chave de identificagdo. Em varios cendrios, no
entanto, o critério de particionamento se apresenta de forma mais complexa.. O particionamento
per si, pode ser visto como um processo em duas etapas: a definicdo do critério de
particionamento, e identificacdo dos dados com as respectivas particdes; e a alocagdo das
particdes sobre o sistema distribuido. Desta forma, este trabalho apresenta um dataflow para
particionamento e alocagao de dados em um sistema distribuido.
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Com este cenario em mente, estamos implementando o dataflow descrito acima.. Destaca-
se em nossa implementac¢ao o framework QEF(Query Evalution Framework) , atuando de maneira
a gerenciar a execuc¢do do dataflow. Faremos, igualmente, uso da framework Hadoop e o do seu
sistema de arquivos distribuidos HDFS(Hadoop file system), no qual os dados serao atribuidos.

Sobre a implementacdo deste dataflow, iniciamos com as configuracdes do
Framework QEF, onde alimentamos as informacgdes de controle dentro do Query Execution Plan
(QEP, arquivo xml, onde estao informag¢des do plano de execuc¢do). no QEF, um “request” é um
grafo de operagdes algébricas definidas pelo usuario, comunicando uns com os outros e com o
objetivo de produzir um resultado. Estas operacdes estdo representadas dentro do plano de
execucao. Posteriormente, implementamos nossas classes em java com tarefas especificas dentro
da aplicacao, estas classes serdo nossa base dentro do plano de execuc¢do e irdo acionar todas as
tarefas de processamento dentro da aplicagao.

38



www.lnce.br @ Jornada de Iniciacdo Cientifica e Tecnolégica do LNCC P|B|C/ PIBITI

Laboratério Nacional de

Computacdo Cientifica ANAIS - 2015

AVALIACAO DO TAMANHO DA POPULACAO E DOS OPERADORES DE MUTACAO DA
EVOLUCAO DIFERENCIAL EM PROBLEMAS DE OTIMIZAGAO COM RESTRICOES.
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3 - Universidade Federal de Juiz de Fora, Juiz de Fora, Minas Gerais, Brasil.

4 - Fundagao Oswaldo Cruz, Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, Brasil.

1. OTIMIZACAO

Em geral a abordagem de problemas de otimizagdo, presentes em diversas areas do
conhecimento humano, envolve a minimizacdo ou maximizacdo de uma fung¢ao objetivo. Embora
existam métodos que nao fagam uso de uma fungao objetivo, estes em geral sdo inferiores aos que

facam a sua utilizacdo (STORN e PRICE, 1997).

A funcao objetivo a ser minimizada ou maximizada esta relacionada as variaveis utilizadas
para definir o ponto 6timo, denominado de variaveis de decisdo. Variaveis estas sobre as quais se
tem controle e que serao modificadas com o objetivo de otimiza¢do. Os possiveis valores para as
variaveis de decisdo, por conseguinte, podem ainda ser delimitados por um conjunto de restricoes
impostas sobre as mesmas, formando assim um conjunto de solugdes factiveis de um determinado

problema (PAIVA, 2001).

Otimizacdo é a busca pela melhor solugdo (valor 6timo) para um determinado problema

dentro de um conjunto finito ou infinito de possiveis solugdes.

Técnicas voltadas para obtencdo de valores 6timos sdao implementadas apenas quando
ndo ha a aplicagdo de uma solugdo simples e diretamente calculavel. Isso ocorre geralmente

quando a estrutura do problema é complexa, ou possui diversas solucdes.

O conceito de valor 6timo esta diretamente ligado ao problema que se deseja otimizar. Por

exemplo, em uma determinada situacdo “A” modelada matematicamente por uma unica fungao
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f(A) ha a necessidade de obter-se um valor 6timo tal que f(A) seja minimo, ou ainda, uma

situacao “B” cujo modelo matematico seja expresso por n fungdes f(Bn) (n = 1,2, 3,..,n) onde se
pretende maximizar algumas e minimizar as demais. Neste caso, pode-se ter uma tnica solucao,

um conjunto de solu¢des ou ainda ndo haver solucdo que satisfaga todas as fungdes do sistema.

Portanto, ao aumentar o numero de fungdes e varidveis do sistema, a dificuldade e
complexidade de um determinado conjunto de solugdes 6timas também aumentam. Com isso,
surge a necessidade de desenvolver técnicas matemadticas e computacionais para aprimorar o

processo de otimizagao.

Os algoritmos de otimizacdo podem ser classificados em duas categorias: método

deterministicos e meta-heuristico (ALMEIDA, 2013).

Métodos deterministicos sao capazes de gerar uma sequéncia deterministica de possiveis
solugdes, requerendo, na maioria das vezes, o uso de pelo menos de uma primeira derivada da
funcdo objetivo em relagcdo as variaveis de projeto. Desta forma, a funcao objetivo deve ser

continua e diferencial em seu espaco de busca.

Além disso, sua aplicagdo a problemas multimodais (possui varias inflexdes na sua
superficie, o que a caracteriza com multiplos pontos 6timos (OLIVEIRA, 2001)) pode ser
desaconselhada, devido ao fato destes métodos possuirem formulacdes que lhes permitem
convergéncia para uma solu¢do 6tima ndo necessariamente global (AMEIDA, 2013). Em alguns
métodos deterministicos, a qualidade da solu¢ao obtida pode ser dependente do ponto de partida
da busca, reafirmando assim, a limitacdo destes métodos quanto a sua aplicabilidade a problemas

multimodais.

Ja os processos de meta-heuristicas sdo classificados como métodos de alto nivel que
utilizam procedimentos de baixo nivel para obter solu¢des consideradas satisfatérias para um
determinado problema de otimizacdo. Este processo também ndo garante obtencdo do 4timo

global, uma vez que muitos dos métodos pertencentes a esta classe utilizam-se de processos

estocasticos, fazendo com que o resultado dependa totalmente do conjunto de variaveis

pseudoaleatorias geradas (ALMEIDA, 2013).
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Segundo (FERREIRA, 1999), heuristica é definida como sendo uma metodologia ou

algoritmo responsavel por resolver problemas que embora nao rigorosos, refletem diretamente

no conhecimento humano, proporcionando assim, uma soluc¢ao satisfatoria.

Os algoritmos pertencentes aos processos de meta-heuristicas apresentam diversas
técnicas, dentre elas encontram-se os Algoritmos evolutivos, que sdo métodos computacionais
fundamentadas em conceitos bioldgicos, especialmente aqueles relacionados a evolucdo e a
genética. O principal conceito relacionado a esta técnica é a Teoria Sintética da Evolugao, também
conhecida como neodarwinismo (RIDLEY, 1996), a qual possibilita que através dos principais
fatores evolutivos haja um incremento na aptiddo dos individuos constituintes de uma populagao
ao longo das geragdes. Tendo como objetivo manter uma populacao de individuos que indiquem
solu¢des candidatas para problemas que evoluem ao longo de geragdes através de um processo de
competicdo natural, onde os mais aptos obtenham maiores chances de sobrevivéncia e

reproducao, ou seja, representem a solucdo 6tima.

Desde DARWIN (1859), a teoria da evolu¢ao vem sendo a principal ideia unificadora nas
mais diversas areas da biologia, pois a selecdo natural é a forca propulsora que distingue os

sistemas bioldgicos dos demais sistemas fisicos e quimicos.

A teoria da selecdo natural ndo prevé apenas a ocorréncia de variagdes sucessivas junto
aos individuos de uma dada espécie, mas também indica o tipo de variagdo, as quais devem

necessariamente conduzir o organismo a uma melhor adaptagdo ao meio.
2. ALGORITMOS EVOLUTIVOS

Algoritmos Evolutivos sdo métodos probabilisticos que imitam o processo de evolugao

natural (processo condutor do surgimento de novas estruturas mais complexas e bem adaptadas).

Estes algoritmos sdo empregados para resolucao de problemas complexos desde a década

de 80(BACK, 1997).

Sao baseados em populagdo, na qual um individuo pode ser afetado por outros, assim
como pode ser afetado pelo ambiente. Quanto mais adaptado for o individuo nestas condicoes,

maior serd a chance dele sobreviver por mais tempo e consequentemente gerar descendentes, que
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por sua vez, herdardo suas informacdes genéticas. No curso da evolugao, este cenario leva a

disseminacao de informacao genética de individuos acima da média.

A estrutura de um algoritmo evolutivo pode ser representada conforme o algoritmo

abaixo:

te1;
inicializa P(t);
avalia P(t);
While not condi¢ao_de_parada do
Pd(t) « variacao[P(t)];
Avalia [Pd(t)];
P(t+ 1) « seleciona[Pd(t) U Q);
te— t+1;
end while
No algoritmo, P(t) simboliza a populacao de individuos na geracao t. Q é o conjunto
especial de individuos que devem ser considerados para a selecdo. Uma populacio de
descendentes Pd(t) é gerada por meio de operadores de variagdo como mutacdo e/ou
recombinacdo aplicados a populagdo P(t). A populacdo de descendentes Pd(t) é avaliada

calculando-se o valor da fun¢do objetivo para cada uma das possiveis solugdes representadas

pelos individuos de Pd (t).

Em relagdo as diferencas entre os diversos Algoritmos evolucionistas existentes, podemos
identifica-las principalmente pela forma com que os individuos sao efetivamente representados,
dos operadores utilizados e do mecanismo de selegdo. Dentre as principais técnicas vinculadas a
esta classe de algoritmos, podemos citar: Algoritmos Genéticos, Programacdo Genética, Sistemas

Classificadores e Evolucao Diferencial.

3. EVOLUCAO DIFERENCIAL
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A Evolucao Diferencial do inglés Differential Evolution (DE) é um processo meta-

heuristica estocastica simples, baseada nos mecanismos da evolu¢ao natural das espécies e da
genética de populagdes, que utiliza operadores de mutagdo, cruzamento e selecdo natural para

gerar novos individuos mais aptos.

Foi desenvolvida por Rainer Storn e Kenneth Price em meados da década de 90 a partir de

tentativas de resolu¢do do problema de ajuste polinomial de Chebychev (STORN e PRICE, 1997).

A DE tem gradualmente recebido crescente interesse e se tornado um algoritmo cada vez
mais popular nos ultimos anos, sendo utilizado em muitos casos praticos, principalmente por

demonstrar boas propriedades de convergéncia e de facil entendimento (PAIVA, 2011).

Seu sucesso deve-se principalmente a seu mecanismo de busca, o qual usa a diferenca
entre dois vetores, escolhidos aleatoriamente das solu¢des candidatas, para produzir novas
solucdes. A medida que a populacdo evolui, a dire¢do e o tamanho do passo da busca na mutacio

mudam ajustando-se de acordo com a distribuicao da populagdo no espaco.

Um fator importante sobre a DE é que ela é eficiente mesmo voltada para: populagdes
pequenas, fun¢des descontinuas, multimodais e ndo lineares, pois possui simplicidade, rapida

convergéncia e precisao.

A literatura cita que em contraste com a maioria dos algoritmos evolutivos, onde muitos
parametros precisam ser ajustados, a evolucdo diferencial apresenta poucos parametros, os quais

sdo definidos como: POP (Numero de vetores/individuos mantidos na populacao), GEN (Numero

de geracdes utilizadas), F (Valor de ponderagao da diferenca empregada na mutagdo) e CR

(Probabilidade de ocorréncia da recombinacgdo).

Apos definirmos todos os parametros apresentados anteriormente, torna-se necessario

gerar uma populacao inicial de POP individuos, de maneira totalmente aleatéria (ALMEIDA, 2013).

Em seguida, ao longo de GEN geracdes, cada um dos individuos pertencentes a populacao,
denominados vetores alvo, competirdo por uma posi¢do na geragdo subsequente com um novo

individuo gerado através dos operadores de recombinacdo e mutacdo. A geracdo de um novo
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individuo, chamada de vetor teste, inicia-se com a escolha de individuos pertencentes a populagao,
e que serao utilizados no processo de mutacao. Apos essa escolha, a mutacgao é realizada para cada

uma das dimensdes do problema, representadas por cada valor contido nos individuos.

7 ~

A premissa principal da mutagcdo é a geracdo de novos individuos, denominados de
vetores modificados ou doadores, pela adicdo da diferenca ponderada entre dois individuos

aleatorios da populagdo a um terceiro individuo, a principio também selecionado aleatoriamente.

Os componentes do individuo doador sdao misturados com as componentes de um
individuo escolhido aleatoriamente (denotado vetor alvo), resultando no vetor experimental. O
processo de misturar os parametros é referido frequentemente como "cruzamento" na

comunidade dos algoritmos evolutivos (OLIVEIRA e SARAMAGO, 2015).

Se o vetor experimental resultar em um valor da fungdo objetivo menor que o vetor alvo,
entdo o vetor experimental substitui o vetor alvo na geracdo seguinte. Este processo é

denominado de selegao.

Em seu modelo basico, a DE emprega um operador de recombinac¢do, o qual realiza a
intercalacdo de valores gerados pela mutacdo com valores presentes em um individuo alvo. Para
isso, determina-se uma probabilidade CR de ocorréncia de recombinag¢do. Na geracdo de um novo
individuo, a mutagao é realizada com probabilidade CR, caso contrario, o valor presente no

individuo alvo é copiado diretamente ao novo individuo gerado. Para garantir a realizacdo da

mutacdo em ao menos uma variavel, seleciona-se anteriormente a geracdo de um novo individuo,
em um dos componentes do mesmo, onde a mutacao € realizada independentemente da
probabilidade CR. Desta maneira, evita-se que o vetor teste seja uma cdpia do vetor alvo. Tal
modelo de recombinag¢do é denominado binomial, uma vez que o nimero de valores copiados
diretamente do vetor alvo para o vetor teste possui uma distribui¢do aproximadamente binomial
(ALMEIDA, 2013).

Cabe ressaltar que o critério para selecao dos individuos e o nimero de diferencas
empregadas na mutacdo, bem como o modelo de recombinacdo utilizado, poderao variar, cada
uma dessas possiveis combinacdes é denominada variante do DE.
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Por fim, o vetor teste é submetido a fun¢ao objetivo e o valor produzido é comparado ao

do vetor alvo. O individuo com menor valor (problemas de minimizagao) ou maior valor

(problemas de maximizagdo) é alocado na populagdo pertencente a geracdo subsequente, sendo

esta operacdo denominada substituicdo. Este processo é repetido até que o nimero de geracoes

maximas ou um critério de parada pré-estabelecido seja alcangcado (ALMEIDA, 2013).

A figura abaixo representa um algoritmo basico de DE (KREMPSER, 2014):

Figura 01 - Algoritmo de Evolugao Diferencial.

Algorithm 1: Algoritmo DE/rand/1/hin

[ - ]

© oo &

10
11
12
13

14
15
16
17

input : NP (tamanho da populagao), GEN (nimero de geragoes), F
(ponderacao da mutacan), CR (taxa de recombinacao)

G+

Cria_Populagdo_Inicial_Aleatéria(NP);

for i +— 1 to NP do
|_ Evaluate f(T;¢) ;

/* ?t-:,; é um individuo na populagio */

for G + 1 to GEN do

for i + 1 to NP do
Seleciona_Aleatoriamente{r;. ro, 13) : /e riFErokrydi wf
jRand +~RandInt (1, N) ; /* N é o nimero de varidveis */

-fDI' j+1toNdo
if Rand((),1) < CR or j = jRand then
Ty + Flry jo — Try6):

[ UijGc+l =
else
|_ Uijo+l =
if f(Tice) < f(Tie) then
T"'[_f.;+| = U 41
else
|_ ?u;+| = ?i_f;:

4, CONFIGURACAO DE PARAMETROS

A defini¢do da representacdo das solugcdes e da funcdo objetivo sdo itens que formam a

ponte entre o contexto original do problema que se deseja tratar e o método de resolu¢do. Quando

este método é um algoritmo evolutivo, precisamos definir seus componentes, como operadores de

variacdo que sejam adequados a representacdo, o mecanismo de selecdo natural e a populagdo
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inicial. Cada um destes componentes deve possuir parametros, em principio: a probabilidade da

mutacdo, o numero de individuos envolvidos na selecao e o tamanho da populacao. Os valores
destes parametros determinam fortemente a qualidade das solugdes encontradas e o tempo gasto

para encontra-las (EIBEN, et al., 1999).

Normalmente a escolha dos parametros é feira por tentativa e erro numa bateria de testes
preliminares, que por sua vez demandam um tempo consideravel. Para tratar esta questao
métodos de configuracdo automatica de paradmetros vem sendo desenvolvidos. Estes métodos

podem ser classificados de trés formas (EIBEN, et al., 1999):

Deterministicos (também conhecidos como dindmicos): utilizam regras deterministicas
para modificar os parametros. Este processo é realizado sem a utilizacao de feedback do processo

de busca (ALMEIDA, 2013).

Adaptativos: incorporam algum tipo de feedback do processo de busca para guiar o ajuste

dos parametros de controle (ALMEIDA, 2013).

Auto-adaptativos: os parametros a serem configurados sao codificados diretamente na
representacdo do individuo. Assim, a qualidade dos parametros codificados sera responsavel por
determinar a qualidade das solugdes geradas. Estas solugdes, por sua vez, possuem uma maior
chance de sobreviver e produzir descendentes, propagando estes bons valores de parametros

(ALMEIDA, 2013).
OBJETIVO

O objetivo do trabalho sera analisar o impacto dos diferentes parametros envolvidos na
aplicacao da Evolucao Diferencial, sendo inicialmente avaliado o comportamento da técnica para
diferentes tamanhos da populacdo, incluindo a adaptacao desse valor durante o processo
evolutivo. O correto ajuste desse parametro ou sua adaptacdo podem refletir diretamente na
otimizacdo, reduzindo os custos computacionais ao diminuir a populagdo necessaria para a

obtencdo de valores 6timos ou ampliar a busca em momentos de estagnacao.

Na literatura existem modelos propostos para definicio do tamanho da populagao, os

quais na maioria das vezes divergem sobre as regras a serem adotadas (ALMEIDA, 2013).
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Em (STORN; PRICE, 1995), é indicado que um valor adequado para o numero de

individuos na populagdo deve ser escolhido entre 5-D e 10-D, onde D representa a

dimensionalidade do problema.

Ja em (GAMPERLE; MULLER; KOUMOUTSAKOS, 2002), utilizando-se as fungdes Sphere,
Rosenbrock e Rastrigin,diferentes configuracdes de parametros sdo analisadas. Onde os resultados

referentes ao tamanho da populacdo estardo entre 3-D a 8-D.

Em (ZAHARIE, 2002), o relacionamento entre os parametros de controle e a variancia da
populacdo é utilizado para a elaboracdo de um modelo responsavel por fornecer valores que

evitem a convergéncia prematura através da manutencdo da diversidade da populagao.
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Resumo

Se tem conhecimento da resisténcia a agentes quimicos e fisicos por bactérias desde o inicio da
era microbiana. Pode-se ressaltar ainda o uso clinico em 1941 da penicilina onde foi revelado que
aresisténcia de bactérias a antimicrobianos poderia ser tanto uma caracteristica natural da
espécie quanto adquirida por cepas individuais.[1]

Essa resisténcia é conferida através de genes de resisténcia, que quando ndo estdo presentes
originalmente no DNA das bactérias, podem ser importados através de resisténcia transferivel
(transdugao,conjugacao e genes contidos em plasmideos e transposons). Esses genes por sua vez
contém a informagdo para expressdo de mecanismos bioquimicos que impedem a acdo
antimicrobiana, como exemplo temos: i) a producao de enzimas que hidrolisam componentes do
antibiotico, ii) producdo de enzimas que modificam seus componentes, iii) mudang¢as nos
receptores da membrana e iv) mudangas em sua carga.[1]

Tendo em vista que hoje a polimixina B (ou colistina B) é cada vez mais utilizadas como linha
ultima de tratamento contra Bactérias Gram-negativas multirresistentes (incluindo a espécie
Klebsiella pneumoniae), e que as mesmas utilizam mecanismos moleculares complexos para se
protegerem da acdo antimicrobiana, é importante entender a resposta desta resisténcia
bacteriana. Assim, o presente estudo tem como objetivo analisar o perfil dos genes codificados nos
plasmideos de Klebsiella pneumoniae subsp. pneumoniae Kp13 (KP13) que foram expressos em
altas concentragdes de colistina B afim de compararar a expressdo dos genes de resisténcia nas
condigdes de estudo [2]

Os dados analisados de KP13 foram gerados em sequenciamento de nova geracao (NGS) através
de plataforma illumina Hiseq (www.illumina.com), em condi¢ao induzida e ndo induzida. A analise
do transcriptoma foi feita através de ferramentas de bioinformatica. Os dados recém gerados
precisaram ser trimados e para isso foi usado o programa skewer [3], os dados dos plasmideos
foram mapeados contra os dados sequenciados nas condi¢des escolhidas usando o programa
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Tophat (http://ccb.jhu.edu/software/tophat/index.shtml). Apés o mapeamento, os dados foram
ordenados usando o programa samtools (www.samtools.sourceforge.net), com os dados
ordenados foi feita a contagem dos reads mapeados usando arquivos gtf com o programa Htseq-
count(http://www-huber.embl.de/users/anders/HTSeq/doc/counthtml). Em uma etapa
complementar, os arquivos FASTA dos plasmideos foram submetidos contra bancos de dados de
resisténcia afim de se encontrar genes de resisténcia conhecidos. O uso do programa
MEME (www.meme-suite.org) foi aplicado para encontrar motivos regulatérios para alguns genes.
Para a analise de expressdo diferencial foram usados os pacotes do programa R conforme
protocolo [4]. Finalizando foram criados diagramas de venn contendo os genes up e down
regulados entre as condi¢des de expressao avaliadas.

Palavras Chave: Bioinformatica, Klebsiella pneumoniae, KP13, colistina B.
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1. Introducao

Devido ao avango da tecnologia hoje é possivel, por exemplo, ampliar a produgdo e
reduzir os custos nas industrias, aumentar a produtividade de funcionarios, e elaborar sofisticados
equipamentos para a medicina. A computacao tem agregado uma evolugao significativa na vida do
homem moderno. Entre tantas tecnologias que surgiram com o passar dos anos a Realidade
Virtual, um conceito que surgiu na década de 60 com Morton Heilig [1], chegou em areas
comerciais como uma ferramenta de auxilio para treinamentos e simula¢gdes. O objetivo deste
trabalho é apresentar o desenvolvimento de uma aplicagdo que permite usar a infraestrutura de
um ambiente imersivo de custo relativamente baixo, conhecido como ambiente CAVE. Este
ambiente é construido com a finalidade de possibilitar a interacdo do usudrio com o cendrio em
tempo de execucdo, e também auxiliar na redugdo de custos com treinamentos, e isentar os
funcionarios de possiveis riscos que poderiam ocorrer em ambientes reais. Para o
desenvolvimento desta aplicacdo foi necessario o uso da IDE Worldviz Vizard que ja vem com o
seu proprio compilador Python, e do ambiente CAVE para a visualizacao da aplicacao.

2. Ambiente CAVE do LNCC

O Laboratério Nacional de Computacgao Cientifica (LNCC) que se encontra na cidade de
Petropolis, no estado do Rio de Janeiro, possui um ambiente CAVE em uma de suas instalagdes.
Atualmente a ferramenta de desenvolvimento do sistema de controle para o ambiente CAVE é o
Instant Reality, arquitetura que combina varios recursos, fornecendo uma interface para
desenvolvedores de aplicacdes de Realidade Virtual. O objetivo desta pesquisa é encontrar
bibliotecas de visualizagdo 3D que possam servir como uma segunda via para o ambiente CAVE
que soO possui o Instant Reality como sistema de controle.

Projetado pelo engenheiro Francois Maltric e construido pela equipe do laboratério
ACiIMA, o sistema CAVE do LNCC é um projeto de baixo custo, porém de alta qualidade. De acordo
com o Coordenador do CCC do LNCC, Jauvane de Oliveira, o custo inicial esperado para a
construcdo do ambiente CAVE era de 2 milhdes de reais, mas o or¢amento final do projeto foi de
um pouco mais de 200 mil reais. Os componentes principais da estrutura do ambiente CAVE do
LNCC estdo representados na figura 2.1. Toda a estrutura foi projetada com PVC, projetores DLP's
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comuns, computadores normais com bom desempenho de video, materiais encontrados
facilmente em qualquer metrépole. A op¢do de mudar uma estrutura de aluminio para uma de PVC
é um exemplo de como foi possivel construir o sistema de visualizagdo automatico com 10 por
cento do valor médio de uma construgao de um sistema deste tipo. Os componentes numerados de
1 a 8 sdo referentes aos projetores, e os numerados de 9 a 12 sao referentes aos espelhos.

Cluster de PC

s

PC SUN

AA de projecao

inferior

\W
Tela de prmegég/\\\
esquerda / \\

Piso de madeira
para os usuarios

Tracker

Fig 2.1: Planta baixa do ambiente CAVE do LNCC
3.1 Escolhendo, testando e implementando

Nas primeiras implementacdes realizadas utilizou-se o OGRE 3D (Object-oriented Graphics
Rendering Engine), um motor grafico open source escrito em C++ que permite a manipulagao de
objetos 3D. Inicialmente havia uma motivacao para o uso do Ogre, devido a compatibilidade com
bibliotecas de simulacdo de fisica que é um recurso desejavel para uso em aplicacdes do ambiente
CAVE. No entanto ha um grau mais elevado na curva de aprendizado e ha pouco material
bibliografico disponivel, o que é um aspecto negativo para o uso desta ferramenta. Comegou-se
entdo uma nova implementacgao utilizando a arquitetura Vizard que também é um motor grafico
escrito em Python, ndo é open source, e possui uma imensa biblioteca disponivel a fim de facilitar
a implementacdo. Essas bibliotecas influenciaram na evolu¢do dos projetos que outrora eram mais
complexos de se desenvolver.

4. Os resultados
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Sabe-se que as lampadas dos projetores do ambiente CAVE possuem tempo de vida util.
Para evitar um consumo desnecessario dessas lampadas utilizou-se dois monitores de 20
polegadas para iniciar as implementagdes, pois assim haveria um melhor aproveitamento das
telas quando todas as viewports fossem geradas, simulando as paredes do CAVE. Com o ambiente
computacional preparado devidamente, distribuiu-se todas as viewports pela tela com tamanho
equivalente as paredes do CAVE, assim ao criar uma viewport com X de altura e Y de largura na
parede do CAVE, no monitor o seu tamanho seria devidamente proporcional e vice-versa.
Configurou-se também a manipulacao dessas viewports pelo teclado para que fosse possivel obter
o tamanho exato em tempo real, assim elas nao ultrapassariam as arestas do ambiente CAVE. Feito
isso, foi necessario alinhar o objeto dentro do ambiente CAVE, de modo que, quando um objeto
fosse movido ele passaria de uma viewport para outra, dando uma sensag¢do de continuidade.

5. Conclusao

Hoje, com o auxilio do software Vizard que tornou possivel utilizar o ambiente virtual
automatico CAVE do LNCC, é possivel que novos desenvolvedores implementem suas aplicagdes
para o ambiente CAVE sem a necessidade do conhecimento especifico que ele exige. A partir do
desenvolvimento apresentado neste trabalho é possivel manipular projecoes e compilar qualquer
tipo de aplicagcao imersiva no ambiente CAVE.
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Andlise das vias metabdlicas dos genes plasmidiais de Klebsiella pneumoniae subsp.
pneumoniae Kp13 em resposta a polimixina B, a partir de dados de RNA-seq

Laboratério Nacional de Computacgao Cientifica (LNCC)

Gisele Lucchetti da Silval, Marisa Fabiana Nicolas?

1 Universidade Estacio de Sa (giselelucchetti@gmail.com)

2 Laboratorio Nacional de Computagdo Cientifica LNCC (marisa@Incc.br)

Resumo

O aumento da resisténcia aos antibioticos nas bactérias Gram-negativas, em particular Klebsiella
pneumoniae é um desafio para a medicina global. A polimixina B (ou colistina B) estdo sendo cada
vez mais utilizadas como opg¢des terapéuticas de ultimo recurso para tratamento de infec¢des
causadas por bactérias MDR (do inglés: Multidrug Resistance). As taxas de resisténcia sao
alarmantes para as polimixinas que tem sido relatado entre a KPC (Klebsiella pneumoniae

Carbapenemase).[1,2]

A resisténcia aos antibioticos acontece através de diferentes mecanismos e representa uma
resposta desenvolvida pela populagao bacteriana a uma pressdo seletiva imposta pela acao da
droga. Com isso, os individuos que conseguem sobreviver ao contato com a droga possuem mais
chances de ser selecionado, e assim dentro de um contexto evolutivo se desenvolvem em
populagdes resistentes ao antibiotico. Estudos de procura de novos alvos moleculares para novas
drogas sdo necessdarios para o controle de patégenos que representam ameacas a saide humana.
Bactérias da espécie Klebsiella pneumoniae sao uma das grandes responsaveis de surtos
hospitalares em todo o mundo, uma vez que podem se tornar resistentes a maioria dos

antibidticos.[3]

O objetivo principal do trabalho é analisar o conjunto completo de transcritos codificados nos
plasmideos do genoma da K. pneumoniae subsp. pneumoniae Kp13 (KP13) (RAMOS ,2012 e
RAMOS e c0l,2012) a partir de dados de RNA-seq utilizando como condi¢des duas bibliotecas de

c¢DNA (ndo induzido e induzido com polimixina B).
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Para o sequenciamento foi utilizado a plataforma de [llumina Hiseq, para que a partir do resultado

obtido pode-se se gerar resultados de expressdo génica.

Como primeira etapa foi realizado o pré-processamento dos dados de RNA-Seq utilizando o
programa Skewer[4]. Na segunda etapa foi gerado o alinhamento das leituras do RNA-seq contra o
genoma da KP13 usando o programa TopHat [5], para se obter a quantificacdo da expressdo dos
genes para a determinacdo da expressao diferencial. Para este ultimo, foi utilizado a plataforma R

(https://www.r-project.org/)e o pacote edgeR [6], onde observa-se quais genes foram mas

expressos nas condi¢des estudadas. Com esta abordagem foi possivel obter os dados para as
posteriores andlises, através da ferramenta de andlises de Bioinformatica como Kegg pathway

reconstruction (http://www.genome.jp/kegg/pathway.html). Com isto foi possivel realizar a

analise das vias metabolicas dos genes expressos
Palavras chaves: Klebsiella pneumoniae, KP13, polimixina B, RNA-seq
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Comparacao de desempenho de rotinas de multiplicacao de matrizes densas em
arquiteturas multi-core e many-core

Mateus Silva de Melo (Bolsa de Iniciagdao Tecnolégica - PIBITI/LNCC), Roberto Pinto Souto
(Coordenacio de Sistemas e Redes - CSR/LNCC), icaro Fontes Moreira de Castro (Programa de
Estagio - LNCC)

Uma parcela significativa de aplicagdes cientificas fazem uso da algebra linear
computacional. Por este motivo, existe um grande esforco no desenvolvimento de bibliotecas
especializadas em algebra linear, implementadas especialmente para arquiteturas paralelas.

Este trabalho trata-se de um estudo comparativo de desempenho dessas bibliotecas,
utilizando trés arquiteturas paralelas: CPU e MIC, utilizando a rotina SGEMM da biblioteca Intel
MKL, e também a GPU, utilizando a rotina cuBLAS SGEMM da biblioteca NVIDIA cuBLAS.

Foram utilizadas matrizes densas quadradas de tamanho 4096, 8192, 16384 e 20480, com
rodadas de 1, 2, 4, 8, 16 threads na CPU, e de 8, 16, 32, 64, 128 e 240 threads na MIC. Na GPU as
configuracdes de execucdo sdao determinadas internamente pela rotina cuBLAS SGEMM.

Através de algumas métricas de avaliagdo, tais como ganho de desempenho (speed-up),
eficiéncia paralela, e desempenho sustentado, foi observado que a rotina SGEMM da Intel MKL
possui uma boa escalabilidade nas arquiteturas CPU e MIC. Porém a biblioteca NVIDIA cuBLAS,
sendo executada na GPU, foi a que apresentou o melhor desempenho.
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Estudo de uma versao paralela em arquitetura manycore do processo de classificacao de
metagenomas

Micaella Coelho, Carla Osthoff e Fabricio Vilasbdas
Laboratoério Nacional de Computagdo Cientifica

O desenvolvimento tecnologico na area de bioinformatica tem gerado uma grande quantidade
de dados a serem processados, porém por outro lado o advento de tecnologias tais como GPU tém
possibilitado um processamento cada vez maior dos dados.

Nesse projeto temos como objetivo apresentar técnicas de otimizacdo utilizando uma
arquitetura manycore em GPU para a classificacdo de metagenomas. O algoritmo utilizado é o K-mer
que se da pela contabilizagdo da frequéncia de repeticao de todas as possiveis combinagdes de k
nucleotideos em uma sequéncia. Este estudo, apresenta a primeira parte da otimizagao que consiste
na implementacio do K-mer em GPU, onde demostramos que possui uma capacidade de
processamento de dados muito superior a implementagao em CPU.

Os dados utilizados para os testes sdo dados reais provenientes do sequenciamento de uma
amostra da microbiota intestinal humana. O sequenciamento foi feito utilizando o equipamento da
nova geracdo de sequenciadores, o Illumina, que gera uma grande quantidade de dados com alta
fidelidade. Equipamentos como este necessitam de novas tecnologias, com capacidade de
processamento de dados muito superior aos utilizados para o processamento dos dados gerados
pelos sequenciadores da geracdo anterior.
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Modelagem Geométrica e Otimizacao de objetos 3D para ambientes virtuais colaborativos
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Stephane Deserto Vasconcelos?, Jauvane C. de Oliveira®

Palavras Chave: 3D, Otimizacgao.

A implementacao de sistemas de Realidade Virtual Colaborativa somente é possivel devido
a existéncia de objetos tridimensionais, estes sao representados a partir da combinacao de
poligonos, juntamente com texturas, luzes, etc., a fim de criar representacoes de uma infinidade de
objetos para compor o mundo virtual da forma mais realista possivel.

Para a utilizacao de modelos 3D de alta resolugao, é necessario a aquisicao de hardwares
poderosos e caros, o que acaba por limitar a quantidade de usudarios que poderdo usufruir dos
mesmos. Visando um maior alcance de usudrios, o laboratério ACiMA, desenvolve solugdes
alternativas que utilizam alto desempenho, porém, com custos relativamente baixos.

E importante lembrar que sé é possivel utilizar os modelos nos sistemas atuais de baixo
custo, depois que eles passam por um processo de otimizacao, onde, a otimizagdo da malha, em
outras palavras, consiste em diminuir a quantidade de poligonos dos objetos em questdao sem que
haja grandes alteragdes em seu visual, tornando assim os modelos geométricos mais "leves" e
computacionalmente trataveis.

Nas figuras 1 e 2, é possivel observar a diferenca entre um figado ndo otimizado e um
figado otimizado.

Figura 1: Figado nao otimizado com 11.462 poligonos.
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Figura 2: Figado otimizado com 6.496 poligonos.

Para a criagao dos modelos 3D sao utilizados softwares especificos para modelagem 3D,
como 3DS Max e o Maya.

Objetos mais complexos, como partes do corpo humano, tendem a ser criados com uma
quantidade alta de detalhes, e posteriormente sdo otimizados, diminuindo os poligonos em locais
especificos e, portanto, dosando os pontos que necessitam ser expostos com uma maior minucia.
Ja objetos mais simples e menos importantes na cena, sdo criados com poucos poligonos desde o
inicio, dispensando a etapa de otimizagao.

Apbs a criagao do modelo, é iniciada a etapa de coloragdo e texturizacao, nela é dado cor ou
textura aos modelos criados, deixando-os mais realistas. Para a aplicagao de textura de forma
coerente, o modelo passa por dois processos o UV unwrapping e o UV mapping, onde o UV
unwrapping é o desembrulhar de um objeto 3D, tornando possivel a criagdo de sua textura para a
aplicacao do UV mapping. Ja o UV mapping é o processo de representacdo de uma imagem 3D
através de uma imagem 2D, deste modo, em contraste com o X, Y e Z, que sdao coordenadas
originais do objeto tridimensional no ambiente de modelagem, U e V sdo as coordenadas do objeto
ja transformado. A imagem é entdo retransformada (wrapped) sobre a superficie do objeto 3D.

Na figura 3, podem ser observados os processos de UV unwrapping e UV mapping
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Figura 3: Representacao dos processos UV unwrapping e UV mapping.

Na figura 4, pode ser observado o resultado final apds a etapa de texturizagdo e os
processos de UV unwrapping e UV mapping.

Figura 4: Olho finalizado, ap6s modelagem e texturizagao.

Ao final desta etapa os modelos sao exportados, em extensdes predeterminadas pelos
programadores, e utilizados para ilustrar e dar um maior realismo as aplicacdes criadas.
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