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Visualizacao e Interatividade com modelos

3D do corpo humano em WebGL

Aluna: Ana Paula Louren¢o Ramos

Orientador: Jauvane C. de Oliveira

Resumo
Com o surgimento de novas tecnologias também surgem novas necessidades.
Algumas necessidades podem ser supridas através de multiplataformas web, que
proporcionam flexibilidade de desenvolvimento e capacidade de interagdo para o

usuario.

O objetivo do projeto proposto e em andamento é uma apresentacao do atlas do corpo
humano, com capacidade de interacdo e boa representacdo da anatomia humana em

3D.

Para ser implementado foi utilizado o WebGL, tecnologia emergente para criacdo de
graficos 3D em navegadores web. Para melhor desempenho, foi acrescentado a
biblioteca Three.js, construida em javascript e que permite além de controle para

dispositivos de entrada e saida boa visualizagdo dos modelos importados para o

navegador.
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Resumo

Este trabalho apresenta o desempenho paralelo de um modelo de simulagdo numérica
global, Ocean-Land-Atmosphere Model (OLAM), em uma arquitetura hibrida multicore
ambiente / GPU, sob os modelos de programacdo a seguir: (1) uma implementagcao
paralela MPI executando um processo por nuclto em o né multi-core, (2) uma
implementacdo OpenMP paralelo executando um thread por ntcleo no n6é multi-core,
(3) um hibrido implementagdo OpenMP / Cuda corredor paralelo threads OpenMP sobre
os nucleos e threads Cuda na GPU. Mostramos que a medida que aumentamos o nimero
de nucleos, a implementacdo paralela MPI processos em execuc¢ao em cada nucleo de
executa-los mais rapido outras implementagoes.

Introducao

Modelos numéricos tém sido largamente usados nos dltimos anos a fim de compreender
e prever os fendmenos climaticos e do tempo. De um modo geral, duas abordagens tém
sido implementadas para o desenvolvimento de modelos numéricos: global e regional
Modelos globais tém resolu¢do espacial de cerca de 2-5 graus de latitude e, portanto, nao
podem representar muito bem a escala de fendmenos climaticos regionais. Para
representar todos os processos meteorologicos é necessario uma maior resolucdo.
Consequentemente, isso requer uma grande capacidade de processamento. Os modelos
regionais permitem a simulagio com uma resolucdo maior mas sdo usadas para
regioes especificas, mas ndo podem simular os fendmenos de larga escala.
Recentemente, foi desenvolvido na Universidade de Duke um novo modelo que
representa uma nova geracdo de modelos meteorolégicos. A principal caracteristica
deste modelo, chamado de Ocean Land Atmosphere Model (OLAM), é a capacidade de
representar fendmenos climaticos em escala global e escala regional [Walko]. Devido
as grandes demandas computacionais e limitacdes de tempo de execugdo, OLAM, assim
como os outros modelos, depende de processamento paralelo.. Por outro lado, durante a
préoxima década o grau de paralelismo no chip ird aumentar significativamente e
processadores deverao conter dezenas ou mesmo centenas de nucleos. Atualmente as
placas de processamento grafico, GPU, estdo sendo largamente utilizadas na area de
computagdo cientifica. Este trabalho apresenta o desempenho paralelo para a aplicacao
do modelo de simulagdo atmosférica em um sistema hibrido com processadores
multicore e dispositivos em GPU para modelos de programacao distintas.
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Configuracio Tipica de uma Simula¢ao de Tempo

Realizamos o nosso estudo de caso com uma tipica simulacdo de uma previsdao de
tempo global com 40 km resolugdo horizontal que gera uma subdivisdo na grade
icosaedro do OLAM de 25 x 25. A camada atmosférica (dimensao z) foi dividida em 28
camadas. Simulamos 24 horas de integracdo das equag¢des da dinamica atmosférica,
sem qualquer calculo adicional fisica (tais como umidade e processos radioativos)
porque temos interesse apenas no impacto sobre o custo de execu¢des de dindmica de
fluidos. Cada passo de tempo de integracao de 60 segundos simula o do tempo real Esta
simulacdo tipica requer 10GB de leitura de arquivos de entrada e condig¢des iniciais. Os
arquivos de entrada do Olam ndo sdo particionados para processamento paralelo.
Arquivos de entrada tipicos sdo: condi¢cdes globais iniciais de uma determinada data e
hora e mapas globais que descrevem a topografia, tipo de solo, coberto de gelo areas,
Olson Global de Ecossistemas (OGE) conjunto de dados de vegetagdo, profundidade do
solo interagindo com a zona de raiz temperatura da superficie, do mar e Indice de
Vegetacdo por Diferenca Normalizada (NDVI). Depois de ler o arquivo de entrada, o
OLAM simula um nimero de passos_de_tempo, que evolui as condi¢des atmosféricas no
tempo em iteragdes discretas. Apds cada iteracdo, os processos trocam mensagens com
seus vizinhos para manter o estado atmosférico consistente. Isto é feito de uma
maneira assincrona para esconder o custo de transmissdo da mensagem. Depois de
executar uma série de passos_de_tempo, as varidveis que representam a atmosfera sao
gravadas em um arquivo de historico. Durante esta fase, cada processo atualiza o estado
atmosférico e fecha o arquivo de historico. Estes arquivos de histérico sao considerados
de tamanho pequeno para os padrdes de aplicagdes cientificas. Dividimos algoritmo
OLAM em trés partes principais: a inicializacdo, o calculo do tempo atmosférico e o
estado da saida.

Avaliacao de Desempenho

As medidas de desempenho foram feitas em um sistema multi-core/manycore, denotado
prjCUDA, composto de dois Intel Core 17, com 12 MB de cache L3 e 24 GB de memdria
RAM, GTX580 e Tesla C2070. O software empregados foram MPICH versao 2-1.2.p1,
VTune Performance Analyzer versao 9.1, CUDA Toolkit versdo 4.0 e IGP versao
FORTRAN 11,2 compilador. Como estamos executando em um sistema unico n6, OLAM
entrada e saida vezes execucao de fase sdo os mesmos para todas as implementagoes,
portanto, nao estdo usando-os para nossa andlise. Neste experimentos alteramos o
c6digo de um loop de uma das rotinas “hotspot” do c6digo do OLAM, com as diretivas do
OpenAcc para possibilitar a execu¢do do mesmo na placa GPU, e comparamos o
desempenho do novo cédigo com o cédigo antigo, que dividia o dominio de dados entre
os 12 processadores do desktop através do MPI.
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Figura 1 Esquerda: OLAM subdividida malha icosaédrica e sistema de coordenadas
cartesianas

com origem no centro da Terra [Walko]. Direita: OLAM programacao tempo de
execucdo modelos como aumenta o numero de nucleos em comparagdo com
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processador multicore speedup ideal

Figura 2 Direita: Mostra os Resultados da média de 3 rodadas, comparando o Olam
original, com duas variagdes na Scalar_Transport. A primeira variagdo usou OpenMp
(vermelho) que apresentou ligeiro aumento de desempenho. A segunda variagdo usou
OpenAcc (amarelo) que nao variou o desempenho, é possivel afirmar que os loops
paralelizados em OpenAcc nao possuiam complexidade suficiente para mostrar bons
resultados.

Conclusao

Nos experimentos, observamos que, a medida que aumentam o nimero de nucleos, a
implementacdo MPI executa melhor do que implementagées ApenACC estamos usando
MPI 2 compartilhada de memoria padrdao para comunicacdo entre nds, portanto,
fornece uma comunicagdo de alto desempenho para sistemas multicore. Observamos
que o gargalo implementacido MPI é contencdo de memodria e que o gargalo da
implementagdo com o Acelerador OpenMP é devido ao paralelismo rotina baixa. Além
disso, observa-se que tanto o MPI e OpenMP implementagdes de aumento de velocidade
sdo limitadas ao nimero de nucleos a partir de cada né de varios nucleos, e que o hibrido
MPI / OpenMP / CUDA desempenho implementagdes é limitada a carga de trabalho
OLAM resolucao. Para o trabalho futuro, planeja executar OLAM implementagao MPI /
Cuda de maior carga de trabalho e de 40km para configuracdes Olam hibridos carga de
trabalho.
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Modelagem de proteinas da capsula de Klebsiella pneumoniae
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Janeiro
O impacto de bactérias patogénicas no sistema publico de saude é enorme,

causando milhares de mortes. Cepas e espécies diferentes sdo responsaveis por surtos
hospitalares, dentre elas, Klebsiella pneumoniae, uma bactéria gram-negativa, que
pertence a familia Enterobacteriaceae. Este microrganismo é multirresistente a
antibioticos e é especialmente prejudicial a pacientes imunodebilitados. A K
pneumoniae possui uma matriz polissacaridica que confere aderéncia as células do
hospedeiro, prevenindo a dessecacdo. A composi¢do da cadpsula parece ser importante
para o fator de viruléncia, permitindo a classificagdo e identificagio de novos
sorotipos. Dessa maneira, os estudos da evolucdo das proteinas estruturais de capsula
fornecem informagdes fundamentais sobre os fenotipos multirresistentes as drogas.
Inicialmente, uma andlise extensa de todas orfs resultantes do
pirossequenciamento de uma cepa de K pneumoniae isolada em um hospital
universitario em Londrina, Brasil, foi conduzida através da compara¢do de cada
sequéncia com bancos de dados biolégicos. Todas as sequéncias de proteinas
utilizadas no processo de modelagem, incluindo os possiveis moldes e proteinas
obtidas do pirossequenciamento foram obtidas do Centro Nacional de Informacgao
Bioldgica (NCBI). Os alinhamentos das sequéncias de aminoacidos foram obtidos com
o programa ClustalW utilizando a matriz BLOSUM para pontuagdo e ajustados
manualmente com GeneDoc para otimizagdo do alinhamento. A partir do melhor
alinhamento obtido, o programa MODELLER foi utilizado para gerar modelos de
proteinas de acordo com a metodologia de modelagem de proteinas através de
compara¢do por homologia. Finalmente, o melhor modelo para cada proteina foi
selecionado com base nos resultados obtidos pelos programas PROCHECK e VERIFY-
3D, os quais executam analises estereoquimicas e avaliam o ambiente encontrado nas
estruturas obtidas por cristalografia que serviram de molde, respectivamente. O ciclo
de realinhamento, modelagem e validacdo da estrutura foi repetido até ndo ser
possivel perceber melhora nos resultados. O RMSD (“Root-Mean-Square Deviation”)
entre o molde e cada modelo foi calculado, todas as figuras foram desenhadas e suas
superficies moleculares foram obtidas utilizando o programa Swiss PDB Viewer.

No total, 12 proteinas foram modeladas através de modelagem
comparativa por homologia. Os modelos resultantes possuem uma boa qualidade
estereoquimica, com excecdo da KP03136. Trés proteinas da capsula da K
pneumoniae foram analisadas completamente (KP31534, KP03796 e KP03793). As
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demais proteinas encontram-se em fase de validagao estereoquimica através do
software PROCHECK. Certas proteinas de capsula quando inibidas, em outras cepas,
causam a perda de viruléncia, sugerindo que possivelmente isto possa ocorrer na cepa
estudada. Adicionalmente, andlises filogenéticas estdo sendo conduzidas a fim de
auxiliar no entendimento da evolucdo molecular e seu impacto na estrutura das
proteinas da capsula. O préximo passo do projeto sera o estudo de docking das
proteinas envolvidas com a viruléncia.
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Quando estudamos o crescimento de populacdes é possivel adotar modelos matematico-
computacionais como ferramenta de estudo [1,2]. Neste trabalho, propomos o estudo
gradativo de cada fator que interfere na dindmica de interacdo entre duas populagdes.
Analisamos o modelo de Verhulst e o sistema de equagdes de Lotka-Volterra para crescimento
populacional e interacdo entre espécies. Assim, apresentamos um modelo populacional
hibrido que aborda a dindmica de duas populagdes concorrentes.

0 modelo de Verhulst supde que uma populagdo devera crescer até um limite maximo, isto é,
que a populacdo tende a estabilizar [3]. O modelo se apresenta na forma:

dx X
—=rx@-—
dt ( L)

Onde r é taxa de crescimento e L a capacidade de suporte.

0 modelo de Lotka-Volterra é um modelo de competicdo entre duas populacdes, onde uma é a
presa e outra um predador [3], tal que:

dx _ _
e axy
& = b+ py
dt
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0 modelo hibrido propde a utilizacdo do modelo de competi¢do, adicionando a este um fator
limitante, como no modelo de Verhulst. Assim:

dx X
—=ax(l-—)-axy
dt ( Ll)
dy y
— =-py+ 1-2
ot y + Xy I_2)

Onde: a, b, a e § sdo parametros, x o numero de presas, y o numero de predadores, Llo limite

de crescimento da presa e L, o limite de crescimento do predador.

Resultados obtidos por simula¢gdes numéricas do modelo hibrido nos mostraram que o
diagrama de fases converge para um ponto de equilibrio. A dindmica das populag¢des ocorre
de forma periddica e tende a estabilizar, como se observa na natureza.
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Variabilidade da precipitacao na Regido Serrana do Rio de Janeiro
Estimada pelo Canal Infravermelho em Satélites Goestacionarios

Aluna: Gisele Burger Vieira
Orientador: Pedro Leite Da Silva Dias

Co-Orientador: Fabiano Gomes

O painel intergovernamental de mudangas climaticas - IPCC(2007) indica
claramente que surgiram evidéncias claras de um aumento significativo na
intensidade e frequéncia de fendmenos climaticas extremos. Fendmenos de grande
poder de destruicao, que estdo associados a enormes prejuizos econdmicos e perdas
humanas que vém ocorrendo em diversas regides do globo terrestre. Entretanto, o
IPCC(2007) indica que no caso da precipitacdo, as evidéncias de alteracdes atribuidas
ao aquecimento global ainda sdo ténues pois a variabilidade climatica natural,
associada a ciclos interanuais(ENSO - EL Nifno/Oscilacdo sul) e
décadais/multidecadais(p.ex., a “Pacific Decadal Oscillation”), ou ciclos solares é
dominante, pelo menos até agora. Portanto faz-se necessario explorar com maior
profundidade as fontes de informa¢do que permitem a estimativa da precipitacgdo,
principalmente em regides onde a variabilidade espacial é muito grande como, por
exemplo, a regido serrana do Rio de Janeiro entretanto vimos que a regido serrana do
Rio de Janeiro foi particularmente afetada por chuvas intensas no dia 12 de janeiro de
2011. As cidades mais afetadas foram Teres6polis, Nova Friburgo, Petrépolis,
Sumidouro e Sdo José do Vale do Rio Preto. Foram contabilizadas cerca de 900 mortes
e mais de 300 desaparecidos e cerca de 35 mil desalojados em consequéncia dos
desastres naturais. A tragédia foi considerada como o maior desastre climatico da
histéria do pais, superando os 463 mortos do temporal que atingiu Caraguatatuba em
1997 com isso o principal objetivo desse projeto é obter estimativas da probabilidade

de ocorréncia de precipitacdo em diferentes percentil. Em particular, deverdo ser
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definidos os limiares associados aos extremos de precipitacdo (15%, 10%, 5% ) e
avaliada a variabilidade espacial desses limiares na amostra de cerca de 10 anos de
dados. Numa regido com topografia tdo variavel como na regido serrana do Rio de
janeiro espera-se que a variabilidade dos limiares associados aos percentis seja muito
significativa.Tais resultados serdo comparados com outras estimativas de
precipitacdo(satélite TRMM, com radar ativo a bordo).

Antes de se analisar as funcionalidades dos dados se viu a necessidade de
entender de maneira mais especifica os principios basicos do funcionamento do
estimador. Podendo assim estudar o como serdo feitas as estatisticas desses dados.
Com isso podemos ter um benévolo conhecimento em variabilidade da precipitacao
na regiao serrana do Rio de janeiro, entretanto a pesquisa tem como foco indicar
claramente que surgiram evidéncias de um aumento significativo na intensidade e
frequéncia de fendmenos climaticos extremos. Fendmenos estes de grande poder de
distribuicdo, que estdo associados a enormes prejuizos econdmicos e perdas humanas,
e tém ocorrido em diversas regides do globo terrestre. Sendo assim iniciou-se o
estudo de ferramentas para criacao de dados utilizando programas especificos: o
GRADS e o MATLAB.

O GRADS é uma ferramenta computacional interativa para a andlise e exibi¢do
de dados de ciéncia da Terra que é usado no globo todo e livremente disponivel na
internet. O software executa um modelo de dados de 4-Dimensées, onde as dimensdes
sdo geralmente latitude, longitude, nivel e tempo. Cada conjunto de dados esta
localizado dentro deste espaco de 4-Dimensdes através do uso de um arquivo
descritor de dados. Dados em grade e de estacdo podem ser descritos e estar
espacados ndo linearmente. As grades gaussianas e de modelos de oceano de
resolucdo varidvel sao suportadas diretamente. O formato interno dos dados no
arquivo pode ser binario, GRIB, BUFR, NetCDF, ou HDF-SDS.

O MATLAB (MATRIX LABORATORY) é um software destinado a fazer calculos com
matrizes. Os comandos do MATLAB sdao muitos préoximos da forma como escrevemos
expressoes algébricas, tornando mais simples o seu uso. Podem ser incorporados as

rotinas pré-definidas, pacotes para calculos especificos. Escrevemos um pacotes
11
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chamado gaal com fun¢bes que sdo direcionadas para um curso de Geometria
Analitica e Algebra Linear.
Tendo em maos os dados criados pelo GRADS, pode-se fazer as estatisticas dos
mesmos através do MATLAB. Construindo assim um passo a passo de manipulacao de
dados e Ap6s o termino desta primeira etapa sera realizada uma analise estatistica da
distribuicdo da probabilidade de precipitacdo por pixel. Em seguida serdo gerados
mapas de probabilidade de ocorréncia de precipitacio estimada pelo canal
infravermelho do satélite.
Foram fornecidos pelo Laboratério MASTER do IAG/USP dados de satélite
Geoestaciondrios, tais dados se encontram em pontos de grade em diferentes
resolugoes espaciais por um periodo de aproximadamente dez anos, apds serem feitos
os downloads de todos os dados em formato .bin, foram analisados no GRADS,
utilizando as coordenadas de latitude e longitude da regido serrana localizada no
estado do Rio de Janeiro. Onde a variabilidade espacial é muito grande. Até o
momento somente os dados no periodo de dez anos que foram coletados estao sendo
analisados, restando apenas as avaliagOes estatisticas da distribui¢do da probabilidade
de precipitacdo por pixel, onde sera utilizado intervalos de 5% associados aos
percentis. Tais avaliagdes sdo necessarias e Uteis, pois serdo utilizadas para gerar
mapas de probabilidade de ocorréncia de precipitagio estimada pelo canal
infravermelho do satélite.

O projeto ainda encontra-se em andamento, havendo ainda a necessidade de

rever alguns dados como também novos downloads e avaliagdes futuras.
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Analise filogenética de proteinas da capsula de Klebsiella
pneumoniae

RNB da Silva®, ATR Vasconcelos®, CE Thompson*

! Laboratério de Bioinformatica, Laboratério Nacional de Computacio Cientifica, Rio
de Janeiro

Os aspectos evolutivos de relagdes patdogeno-hospedeiro intrigam biélogos ha
tempos. O sistema imunoldgico humano evoluiu para um sistema de alta
complexidade, de protecdo contra agentes infecciosos, enquanto patégenos
desenvolveram um grande arsenal quimico que confere versatilidade genética,
permitindo sua sobrevivéncia.

Klebsiella pneumoniae provou ser um microorganismo de grande impacto para
a saude humana, acometendo pacientes imunologicamente debilitados. Sua capsula é
considerada um fator de viruléncia, portanto é de grande importancia o entendimento
das suas proteinas constituintes, bem como dos mecanismos envolvidos na sua
evolucdo. Tais estudos podem auxiliar no desenvolvimento de novas drogas e na
identificagcdo de novas cepas multirresistentes.

As sequéncias, destacadas como sequéncias alvo, dos genes uge-1, rmID e gnd
foram obtidas por intermédio do pirosequenciamento de Klebsiella pneumoniae em
um hospital universitario de Londrina, Brasil. As trés sequéncias de aminodacidos
correspondentes aos genes supracitados foram primeiramente analisadas em razao
de sua importancia funcional em Klebsiella. As proteinas codificadas pelo
pirosequenciamento foram analisadas e comparadas com banco de dados biolégicos.
Para os alinhamentos multiplos das sequéncias alvo e das sequéncias obtidas por
intermédio da comparacao, utilizou-se o software COBALT (Constraint-based multiple
alignment tool). Ciclos de realinhamentos foram conduzidos para eliminar sequéncias
com um numero excessivo de gaps. O software GeneDOC 2.6 foi empregado para
realizar uma inspecdo visual e rearranjo das sequéncias, quando necessario.

A classificacdo taxondmica foi baseada no banco de dados do NCBI (National
Center for Biotechnology and Information). As analises filogenéticas foram realizadas
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pelo software MEGA (Molecular Evolutionary Genetics Analysis, versao 5.05)
aplicando o método neighbor-joining (NJ), que baseia-se no critério evolutivo minimo,
ou seja, a topologia que apresenta o menor comprimento de ramos.

No método de neighbor-joining, os modelos de substituicido p-distance e
Poisson, foram utilizados para a comparacao das sequéncias de aminoacidos. As
opgoes de delecdo completa e pareada de gaps foram implementadas, realizando um
ciclo de 1.500 repeticoes, pelo teste filogenético de bootstrap.

Nao houve diferenca significativa entre as arvores filogenéticas geradas pelos
diferentes algoritmos utilizados. O gene uge-1 codifica a proteina difosfato uridina
galacturonato-4-epimerase, que tém por funcao a transformacao da UDP-D-
glucuronato em UDP-D-galacturonato. O melhor resultado atendendo aos parametros
do algoritmo é referente a uma K. pneumoniae subespécie rhinoscleromatis ATCC
13884. As analises filogenéticas evidenciaram a formacao de um cluster bem
suportado pelo teste de bootstrap. Ademais, sequéncias da familia Enterobacteriaceae
também formaram um cluster. O gene rmlID codifica a proteina dTDP-4-
dehidroramnose redutase e forma um cluster com outras espécies e cepas de
Klebsiella. O gene gnd correspondente a proteina 6-fosfogluconato dehidrogenase
possui como melhor resultado uma K pneumoniae cepa VGH484. Na arvore
filogenética apresenta-se proximo a Escherichia coli MS 146-1.

Andlises evolutivas envolvendo as demais proteinas da cadpsula de K
pneumoniae serdo conduzidas. Além disso, pretendemos realizar um estudo
filogenomico e, a partir deste, avaliar a ocorréncia de eventos de transferéncia
horizontal entre espécies de Klebsiella. A presenga de selecdo positiva também sera
avaliada e, posteriormente, correlacionaremos os resultados dessas analises com as
estruturas tridimensionais das proteinas da capsula, que encontram-se em fase final
de validagado estereoquimica.
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Ambiente de Replicacao para o Armazenamento
Seguro dos Dados do Portal ComCiDis

e Aplicacoes

Bolsista: Victor Dias de Oliveira

Orientador: Bruno Schulze

1. Introducao

Atualmente é evidente o forte crescimento dos sistemas computacionais, com
perspectivas promissoras para um futuro préximo. Nesse sentido, é imprescindivel
priorizar garantias de funcionamento ininterrupto de forma segura dos sistemas de
informagdes dos quais certamente eles dependem.

Os servidores de bancos de dados, ao integrarem os sistemas computacionais,
nao podem apresentar falhas ou indisponibilidade dos dados, o que implicaria
diretamente em perda de informagdes importantes para todos os sistemas que sao
dependentes deles, logo, concluimos que isto poderia ser evitado com a utilizagdo de
ambientes distribuidos visando a alta disponibilidade de informagdes.

Diante de tais assertivas, o Plano de Trabalho teve por finalidade dar continuidade
ao trabalho de Robustez no armazenamento de dados utilizando replicacdo, este ja
iniciado no plano de trabalho anterior, tornando-o mais robusto para melhor utilizacao
nos projetos e aplicagdes futuras do laboratério ComCiDis, sempre buscando a
utilizacao de ambientes virtualizados.

A escolha por ambientes virtualizados possibilita ao usuario o aporte de
confiabilidade, mobilidade e escalabilidade em suas aplicagdes, fazendo com que o
gerenciamento, a migracao de aplicacdes e sistemas operacionais, possa ser utilizado
de forma menos complexa, inclusive, com redu¢do de custos materiais quando se fala
em hardware.
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2. Motivacao e Proposta

O plano de trabalho a seguir teve por objetivo dar continuidade ao trabalho
anterior “Robustez no armazenamento de dados utilizando replicacdo” e fazer a
validacao do projeto utilizando os dados gerados pelo Portal do laboratério ComCiDis
e pelas aplicagdes desenvolvidas pelo mesmo.

Inicialmente, consistira em dar continuidade ao trabalho desenvolvido,
aperfeicoando a ferramenta de geracdo de backup e restauracao de banco de dados,
utilizando no ambiente as replicacdo parcial ou total. Na segunda etapa, integrar a
ferramenta desenvolvida de forma facilitar o gerenciamento dos dados gerados pelos
projetos do ComCiDis e tornar o armazenamento destes dados mais seguro e tolerante
a falhas. Pretende-se com isso aumentar a confiabilidade dos dados e a sua
disponibilidade.

Logo abaixo sdo listadas e enumeradas as tarefas propostas e objetivos
tracados:

1. Dar continuidade ao desenvolvimento do sistema de replicacdo de
dados criado, aperfeicoamento de suas funcionalidades e tornando-o mais compativel
com o ambiente do ComCiDis;

2. Identificar e analisar novos riscos de armazenamento dos dados;

3. Integrar a ferramenta desenvolvida aos demais projetos desenvolvidos
no laboratério CimCiDis (Portal ComCiDis e ICAL);

3. Metodologia
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Nesse topico é feito um estudo e levantamento dos principais pontos para
entendimento dos conceitos realizados nesse trabalho realizado no periodo da bolsa
de iniciacdo cientifica. Nessa parte sdo abordadas questdes e andlise das possiveis
solucgdes, além dos beneficios proporcionados por cada uma delas.

3.1 Replicacio Sincrona e Replicagdo Assincrona

Replicacdo de dados se refere ao armazenamento de dados e a estratégia de
backups entre computadores em locais distintos. A replicacdo sob uma rede de
computadores pode ser feita inteiramente independente do armazenamento central
de dados. A replicagdo é mais popularmente vista como o processo de compartilhar e
distribuir informagdes entre bancos de dados relacionais, tornando possivel a
redundancia e balanceamento dos dados.

Existem duas maneiras para replicar dados, sdo elas: a sincrona e a assincrona.
A replicacdo sincrona é geralmente do tipo mestre para mestre, por outro lado a
assincrona é realizada do mestre entre seus escravos. Um servidor mestre é aquele
que pode realizar operagodes de leitura e escrita, enquanto que um servidor escravo
apenas realiza operagoes de leitura.

Na replicagdo sincrona, os dados presentes sao sempre os mesmo em todos os
servidores. Nela as operagdes de escrita sdo distribuidas ao mesmo tempo para todos
os nés que fazem parte da replicagao.

A replicacdo assincrona geralmente é formada por um né mestre, encarregado
de distribuir as operagdes de escrita para um ou mais nds escravos. A troca de
mensagem nesse método é realizada da seguinte forma: todas as operagdes de escrita
sdo enviadas ao n6 mestre, que é encarregado de processar e enviar periodicamente
as modificagdes realizadas na base de dados.
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3.2 PgPool-II

PgPool-II é um middleware que atua como um servidor de banco de dados, de
forma transparente para o cliente e o proprio servidor PostgreSQL. Essa ferramenta
tem como caracteristicas a replicacao sincrona, um pool de conexdes, e balanceador
de carga, que sera detalhado mais abaixo suas caracteristicas. Outras vantagens do
PgPool- Il sdo: a capacidade de realizar deteccdo de falhas, adicionar outros servidores
sem a necessidade de reiniciar o servico e uma interface web conhecidos por Pgpool
Admin.

A ferramenta web PgpoolAdmin auxilia na administragdo das funcionalidades do
Pgpool-Il. Instalada no proéprio servidor do Pgpool-ll ela facilita tarefas de
monitoramento, administracdo do processo e alteragdes na configuracao.

Por possuir essas caracteristicas, o PgPool-Il foi a ferramenta que mais se
encaixou nas caracteristicas do projeto. Essa ferramenta além de replicar utilizando o
modo de replicagdo sincrona, tem varias outras caracteristicas que a tornaram a
ferramenta ideal para ser utilizada, uma delas, é a possibilidade de deteccao de falhas
autondmica, separando um no6 defeituoso dos demais nao interrompendo o
funcionamento do sistema.

Outras caracteristicas que tornaram também o PgPool-1I a melhor solugdo para
0 presente projeto:

® Pool de Conexdes: Essa caracteristica possibilita a
economia de conexoes, reutilizando uma conexao
com mesmas propriedades de uma ja existente,
reduzindo assim a sobrecarga de conexoes.

e Conexdes Excedentes: Apo6s exceder o limite de
conexdes possiveis no PostgreSQL, essas
conexoes sdo rejeitadas. O PgPool-1I captura essas
conexoes rejeitadas pelo servidor e as coloca em
uma fila, para mais tarde serem utilizadas.
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3.3 ICAL - Intelligent Collector Algorithm

O ICAL (Intelligent Collector Algorithm), é um agente coletor opensource para o
monitoramento de ambientes reais e virtuais de alto desempenho, desenvolvimento
dentro do nosso laboratério ComCiDis. O destaque alcangado por sistemas operacionais
Unix-like na composi¢do de infraestrutura e suporte a aplicacdes de HPC, orientaram a
sua arquitetura e desenvolvimento. Possui uma arquitetura em camadas, que lhe
proporciona escalabilidade e manutenibilidade.

A principal caracteristica do ICAL é executar as tarefas de monitoramento de
recursos, removendo a responsabilidade dos nos do cluster de processar e de armazenar
as informagodes coletadas, enviando estas informacgdes para servidores dedicados fora do
ambiente de alto processamento, com o objetivo de reduzir a carga de processamento
gerada pelo monitoramento.

A alta capacidade de configuracdo dos agentes do ICAL é o elemento chave por
proporcionar um maior nivel de detalhamento das informagdes. Permite que cada
recurso seja monitorado independentemente. Possibilita aumentar o detalhamento das
informacgdes caso um recurso se apresente instivel ou reduzir caso apresente um
comportamento considerado esperado.

O sistema apresentado ¢ especifico para ambientes de alto desempenho, sendo capaz de
monitorar informacdes relevantes, possibilitando melhor a tomadas de decisoes
relativas a alocacdo e escalonamento de recursos, principalmente voltadas para
ambientes virtuais, por meio do uso de scripts.

4. Funcionalidades e Arquitetura da Ferramenta Desenvolvida

Esta secdo descreve em maiores detalhes a arquitetura, o funcionamento e
beneficios do sistema de robusto de armazenamento de dados e ferramenta de
gerenciamento de backup, replicacdo e as maquinas que fazem parte do cluster.

4.1 Arquitetura do Sistema

O OpenBox, ferramenta cria neste trabalho, tornar a robustez no
armazenamento de dados consistente. Ela utiliza uma camada de abstragdo
desconhecida tanto para o usuario quanto para o cluster de banco de dados, camada
essa chamada de middleware. Para obter esse resultado foi utilizado o PgPool-1I, mais
detalhes e funcionalidade estdo descritas na parte sobre metodologias utilizadas.

Inicialmente, para colocar o PgPool-1I, ferramenta escolhida nesse projeto, em
funcionamento, foi necessaria fazer com que as maquinas que interagem nesse
sistema se comunicassem visando permite a conexdo com outro computador na rede,

19



ANAIS
VIl Jornada de Iniciacdo Cientifica do LNCC PIBIC2012

de forma a executar comandos de uma maquina remota. Na figura abaixo [Fig.1] é
demonstrado como esta organizado o ambiente distribuido de banco de dados utilizando
a ferramenta PgPool-I1.

Postgresql

Flg {Master)
C1 * 4
Est
rut Camada de
ur Cliente abstracdo utilizando Banco de Dados

Pgl‘j'ocl-li Postgresgl
a (Middleware) (Master)
do
am
bie

nte implementado no ComCiDis

Apds as configuracdes necessarias para o funcionamento, a ferramenta foi
inicializada operando satisfatériamente. Outra configuracdao necessaria € a utilizagao de
troca de chaves entre as maquinas permitindo comunicagdo segura sem a necessidade
de digitacao de senhas, apenas fazendo uso da troca segura de chaves privadas e chaves
publicas entre as maquinas.

Para o teste de replicagdo, um dump, arquivo contendo todas as informacgdes e
estruturas do banco de dados gtvcg, foi rodado para saber se as estruturas e informagoes
estavam sendo replicadas para os demais nos, terminando com éxito.

Para o teste de simulagcdo de um no6 defeituoso, o PgPool-1I tenta se comunicar
com uma determinada maquina, porém se ndo obter comunicacdo, aquele n6
defeituoso é retirado do seu sistema e prossegue o processo normalmente. Quando
aquele né retorna, a ferramenta chama um script que atualiza a sua base com os demais
nos da rede, reinserindo o né.

4.2 OpenBox - Backup automatizados, restauracdo e gerenciamento do cluster

0 OpenBox é uma aplica¢ao de backup, de restauracao e de compactagdao, que no
plano de trabalho anterior foram implementadas as seguintes funcionalidades: dados
mais antigos sdo retirados do banco de dados, mantendo assim sempre os dados mais
recentes, os dados retirados devem sem guardados em um formato de arquivo XML,
onde mais tarde sdo compactado utilizando um algoritmo de compactagao Bzip2,
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permitindo a restauragdo destes dados sempre que necessario.

O presente plano de trabalho, deu continuidade ao desenvolvimento desta
ferramenta, tornando-a mais eficiente, e integrando-a as demais aplicagdes e sistema
existentes e desenvolvidas no laboratério ComCiDis. O trabalho desenvolvido focou dois
aspectos da ferramenta: o nucleo do sistema(core) e a interface com o usuario.

O nucleo do OpenBox, é encarregado de descobrir todas as caracteristicas do
banco de dados configurada pelo usuario, ela é capaz de fazer uma varredura
descobrindo as tabelas existentes além da estrutura de cada tabela. Com isso, é retirado
do usuario a responsabilidade de informar a aplicagdo como é a estrutura e nomes das
tabelas que deseja salvar as informagdes como também restaurar. Existe ainda a
possibilidade de salvar os dados ou de remove-los do banco de dados assim que concluido
o backup. Os arquivos de backups sdo gerados em um formato XML [Fig. 2], com os
dados pedidos pelo o usudario. Esses arquivo xm/ é mais tarde compactado utilizando o
algoritmo BZIP2, diminuindo assim significativamente o espago gasto em disco.

ETxml version="1.0" encoding="UTF-8"%7=
<=gtvcg=
=comunidades=
=<id_comunidade=1=</1id comunidade=
=nome_comunidade=Funcionou!</nome comunidade=
=/comunidade=
<comunidade=
=<id comunidade=2</id comunidade=
<nome_comunidade=Comunidade Testing!</nome_comunidade=
</comunidade=
Fig. 2 - Arquivo gerado pelo OpenBox utilizando a linguagem de
marcac¢ao XML
O coédigo-fonte do core do sistema foi reescrito, permitindo que novas
funcionalidades fossem a ele integradas tais como a possibilidade de realizar backup e
restauracao de dados com outras SGBDS existente.

Esta reestruturacdo do cddigo permitiu que OpenBox ampliasse a sua
possibilidade de uso permitindo que fosse capaz de trabalhar tanto com uma base de
dados PostgreSQL, quanto uma MySQL. Isto faz com que ele compatibilize e sirva de
intercambio para a migracdo de dados e informagdes entre duas bases de dados
diferentes, tornando o OpenBox uma ponte para troca de informagdes entre elas.

Com a integracdo da ferramenta com o ICAL, permitiu o gerenciamento remoto
e distribuido dos recursos de cada maquina que fazem parte do cluster de banco de
dados. Através da interface web foi possivel o gerenciamento dos recursos consumidos
por cada maquina que interagem neste sistema, possibilitando o conhecimento da
quantidade de memoria ram utilizada , a carga sobre o processador, entre outros
recursos referente as atividades naquelas maquinas.

Abaixo, sdo descritas funcionalidades do OpenBox:

21



ANAIS
VIl Jornada de Iniciacdo Cientifica do LNCC PIBIC2012

* Login com senha criptografada com algoritmo de hash SHA-1[5];

* Configuragdo do ambiente via interface web;

* Busca automatica por tabelas e estruturas do banco de dados (Recurso
otimizado);

* Facil manipulagdo na operagao de backup e compactagao de dados (Recurso
otimizado);

* Gerenciador de arquivos (backups);

* Um pool de conexdes, possibilitando gerenciamento com diversos banco de
dados ao mesmo tempo(Otimizado);

* Restauragdo das informagdes contidas no arquivo XML, sendo possivel restaura-
lo tanto para o banco de dados PostgresQL quanto para o MySQL, funcdo essa
gracas a criacao de dialetos (Recurso otimizado e reestruturagao do codigo-
fonte);

e Gerenciador de tarefas;

* Gerenciamento das maquinas do PgPool-II utilizando ICAL para coleta dos
recursos;

* Agendamento de tarefas;

5. Atividades Complementares

Nesse periodo de iniciacdo cientifica, foram realizados como atividades
complementares diversos experimentos com o objetivos de simular um ambiente de
acesso a dados totalmente virtualizado para verificar o comportamento de um servidor
de banco de dados durante um aumento gradativo da quantidade de clientes de acesso
simultaneos, verificando a necessidade de expandir a infraestrutura, acrescentando
outros servidores a medida que o desempenho se mostrasse degrado.

Nos experimentos foi utilizado o DBT5, ferramenta que faz uso de um padrao de
teste de benchmark para banco de dados o TCP-E, que simula um processo de transa¢oes
online de uma corretora, aonde referencia um base de dados central que executa as
transacoes relacionadas com as contas dos clientes da empresa. O esquema, e a base de
dados, e as transag¢des foram implementadas através de regras dos modernos sistemas
OLTP ( On-Line Transaction Processing).

0 processo foi realizado utilizando trés maquinas virtuais aonde cada uma delas
disparava uma quantidade especifica de clientes concorrentes, sendo utilizada uma
sequéncia de 2, 4, 8, 16, 32, 64, 80, 96 e 100 clientes simultaneos para cada dominio.

Os testes foram realizados utilizando dois tipos de virtualizadores diferentes, o
VirtualBox da Oracle e o KVM, infraestrutura de virtualizacdo integrada ao linux,
concluimos que a utilizacdo do DBT5 permite verificar o comportamento do banco de
dados em um ambiente concorrente e distribuido, possibilitando retirar informagoes
para definir o melhor momento para aperfeigoar o sistema. Na parte da virtualizagao
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dos sistemas, percebemos que o VirtualBox trata melhor as operagdes de 1/0 (Leitura e
Escrita do Sistema Operacional) tendo assim um ganho superior e melhor eficiéncia
comparado ao KVM.

6. Conclusao

Conforme apresentado neste relatério, as metas e objetivos do plano de trabalho
foram compridos dentro do prazo, ainda foram acrescentadas funcionalidades extras na
proposta inicial
Como contribui¢des geradas a partir do plano de trabalho, merecem destaque:

° Melhoria no gerenciamento dos dados gerados pelos projetos desenvolvidos no
laboratério do ComCiDis;

° Aumento da seguranca e da disponibilidade dos dados através de uso e
implementagdo de ferramentas de replicacao de dados e balanceamento de carga;

- Reducao do espago em disco necessario para armazenar os dados dos projetos
devido a incorporacao de um moédulo capaz de realizar backups compactados;

- Integracao da ferramenta com demais projetos desenvolvidos no ComCiDis;
- Integracao com o ICAL (Intelligent Collector Algorithm);

- As modificagdes no coédigo-fonte do projeto, possibilitando a integracdo de novas
funcionalidade como o agendamento de tarefas e gerenciamento dos recursos das
maquinas atraves da interface web.
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MODELAGEM E SIMULACAO DE PROBLEMAS DE CRESCIMENTO
TUMORAL

Anna Claudia Mello de Resende! Regina Célia Cerqueira de Almeida?

Palavras Chave: Crescimento Tumoral, Quimioterapia, Modelagem Fisico-
Matematica, Equacoes Diferenciais, Métodos Numéricos.

Resumo. O cancer é hoje considerado um sério problema de saide publica mundial e
apesar do bem sucedido combate a doenga, ainda permanecem em aberto questdes
relativas ao bom desempenho de suas modalidades de tratamento. O objetivo inicial
do projeto concentra-se em estudar a modelagem fisico-matematica associada a
modelos de crescimento tumoral e administracao de quimioterapia disponiveis na
literatura bem como métodos numéricos para simulacdo computacional dos mesmos.
Até o momento foram estudados modelos espacialmente homogéneos descritos por
equacgoes diferenciais ordinarias e métodos matematico-numéricos associados a
resolucao desta classe de equagdes sendo que a andlise inicial feita baseia-se na
investigacdo quantitativa do modelo matematico de quimioterapia anti-neoplasica sob
dindmica angiogénica.
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Analise de Desempenho e Emprego de GPU

Bolsista: André Muniz Yokoyama
Orientador: Prof. Bruno Schulze

Resumo

Com o intuito de verificar a capacidade real de processamento do “cluster” de GPUs
foram desenvolvidos e aplicados testes de “benchmark” no “cluster”. Com a analise dos
resultados dos testes obteve-se dados referentes a banda de memoria, banda de
comunicacdo entre nos e a capacidade de operagdes sobre ponto flutuante (“flops”). A
analise dos resultados dos testes também possibilitou a detec¢do e eventual correcdo de
problemas no “cluster”.

1 - Introducgao

Durante o periodo de janeiro de 2012 a junho de 2012 tendo como principal objetivo
avaliar as capacidades de processamento do cluster de GPUs, foram desenvolvidos e
aplicados testes de benchmark com enfoque na velocidade de acesso a memoria
(“Memory Bandwidth”), banda de comunicacdo entre os noés (ethernet/MPI) e na
capacidade de realizar operagdes sobre ponto flutuante (com precisdo simples e dupla)
por segundo (FLOPS).

Os testes de memdria tiveram enfoque na transferéncia de dados entre a memoria RAM
do host e a memoéria da GPU em 4 modalidades, "Host to Device" com memoria
paginavel (“pageable memory”), “Host to Device" com memdria page-locked, “Device to
Host" com memoria paginavel (“pageable memory”) e “Device to Host" com memoria
“page-locked”.

2- Testes

Os testes de banda de comunicag¢do tiveram por objetivo a capacidade de transferéncia
de dados da arquitetura atual que utiliza o protocolo ce comunicagdo MPI sobre uma
interface de comunicacdo “ethernet”, e futuramente uma comparagdo com uma
arquitetura “Infiniband”.

Os teste de processamento se basearam na capacidade de realizar operagoes
aritméticas sobre ponto flutuante de precisdo simples (“float”) e de precisao dupla
(“double”), nos testes baseou-se na operagao de “Fused Multiply Add” (FMA), e
memoria compartilhada nas GPUs.
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3 - Resultados

Durante a realizagdo dos testes foram detectados problemas com dois dispositivos
(GPUs) quanto a banda de memdria, os dispositivos com problema apresentaram
performance muito inferiores a média dos demais sendo mais acentuado nas operagoes
de memoria “page-locked”, onde foram constatadas reducdes de 50% a 90% em relacao
a média.

Nas figuras 1 e 2 que se referem aos testes de banda de memoéria com memoria
paginavel nos dispositivos 0 (figura 1) e 1 (figura 2) percebe-se que apesar de uma
maior flutuacao nos resultados dos dispositivos 1 de cada n6 a média geral foi superior a
4500 MBytes/s com pico de pouco mais de 5000 MBytes/s. No entanto observa-se que
a média do dispositivo 0 do né "gpu009" apresentou média de aproximadamente 2700
MBytes/s e o dispositivo 1 do n6 "gpu002" de apenas pouco mais de 350 MBytes/s.

Ja nas figuras 3 e 4 que se referem aos testes de banda de memdria com memoria
"page-locked", os testes apresentaram uma flutuagdo minima ndo perceptivel na
resolucao atual dos graficos, tendo uma média superior a 5600 MBytes/s com excecao
do dispositivo 0 do n6 "gpu009" com média de pouco mais de 2900 MBytes/s e do
dispositivo 1 do né "gpu002" com somente pouco mais de 380 Mbytes/s.
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Figura 1 - Banda de memoria “host to device" com memdria paginavel do device 0
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Figura 3 - Banda de memoria "'host to device" com memdria page-locked do
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device 0 (MBytes)

6000,0000
5000,0000
4000,0000 WTestel
MTeste 2
3000,0000
MTeste 3
2000,0000 MTeste 4
MTeste 5
1000,0000
Emedia

0,0000

£l
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Conclusao

Com a realizacdo dos testes foi possivel obter os “benchmarks” do “cluster” avaliado,
assim como a deteccdo e correcdo de problemas no “cluster”, contribuindo para
melhoria da arquitetura atual bem como a criagdo de uma base de dados para futuras
comparagdes com diferentes arquiteturas e eventuais sugestdes para melhorias do
“cluster”.
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Assistente Virtual para Monitoramento

e Auxilio em Atividades Fisioterapicas

Nome: Arthur Duarte da Silva Xavier

Orientador: Jauvane Cavalcante

Introdugao

Ambientes Virtuais (AVs) permitem que usuarios interajam com o sistema através
da simulagao de um mundo sintético controlado por computador.

Os AVs tém sido, historicamente, aplicados a diversas areas do conhecimento,
como treinamento em diversas areas, procedimento médicos entre outros.

Alguns dispositivos de interacdo provenientes de jogos tem se mostrado bastante
interessantes no contexto de interacdo em ambientes virtuais. O Microsoft Kinect que é
um equipamento de reconhecimento e rastreamento do corpo humano é um deles.

O objetivo do projeto e desenvolver um sistema que auxilie profissionais na area
de fisioterapia no monitoramento e analise dos pacientes que realizaram exercicios pré-
formulados pelo profissional responsavel.

A funcdo do sistema é a de armazenar a execugdo de um exercicio fisioterapico,
considerando a posicdo, velocidade e aceleragdo das articulagdes. Uma vez gravado, o
exercicio realizado pelo paciente é analisado em relagdo ao exercicio executado pelo
profissional. Dessa analise sdo gerados relatérios, estes auxiliam o profissional a medir o
desempenho do paciente na execucdo exercicio.

Além disso, o sistema conta com um assistente virtual que guiara o paciente na
execugdo do exercicio.
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Aplicac¢ao de Dispositivos de Interacao para Simulacao de
Movimentos em Ambientes Virtuais

Orientador: Jauvane C. de Oliveira

Bolsista: Carina da Cruz Teixeira

Resumo:

0 objetivo deste trabalho é desenvolver um sistema que simule a caminhada de
um avatar em um ambiente virtual, seguindo os movimentos do usudrio sobre o
dispositivo de interagao Wii Balance Board.
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Uso de estimativas de precipitacao por radar a bordo de satélite na
regido Serrana do Rio de Janeiro.

Aluna: Celso de Paiva Nogueira

Orientador: Pedro Leite da Silva Dias

Introducao

Apés estudos do IPCC (Painel Intergovernamental de Mudangas Climaticas) surgiram
claras evidéncias do aumento significativo da intensidade e frequéncia de fendmenos
climaticos extremos em todo o globo terrestre trazendo enormes prejuizos
econdmicos e perdas humanas. No caso da precipitagdo, essas evidéncias sao ténues
devido a variabilidade climatica natural associada a ciclos interanuais e
decadais/multidecadais fazendo-se necessario explorar com maior profundidade as
fontes de informagdes que permitem a estimativa da precipitacdo, principalmente em
regides onde a variabilidade espacial é muito grande como, por exemplo, a regiao
serrana do Rio de Janeiro que foi particularmente afetada por chuvas intensas no dia
12 de Janeiro de 2011. A tragédia foi considerada como o maior desastre climatico da
historia do pais.

Teoria

Antes de se analisar a funcionalidade dos dados se viu a necessidade de entender de
maneira mais especifica os principios basicos do funcionamento do estimador.
Podendo assim estudar como serio feitas as estatisticas desses dados.

Tendo tais conhecimentos iniciou-se o estudo de ferramentas para criacdo de dados
utilizando programas especificos: o GRADS e o MATLAB.

O GrADS é uma ferramenta computacional interativa para a analise e exibicao de
dados de ciéncia da Terra que é usado no globo todo e livremente disponivel na
internet. O software executa um modelo de dados de 4-Dimensoes, onde as dimensoes

sdo geralmente latitude, longitude, nivel e tempo.

O Matlab (MATRIX LABORATORY) é um software destinado a fazer calculos com
matrizes. Os comandos do MATLAB sdao muito préximos da forma como escrevemos
expressoes algébricas, tornando mais simples o seu uso.
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Apds serem organizados os dados e lidos, as informacgdes relevantes ao estudo foram
extraidas através do GRADS, podendo-se fazer as estatisticas dos mesmos através da
leitura dos arquivos pelo MATLAB. Sendo assim elaborado um passo a passo para a
correta manipulacao dos dados.

Resultados Esperados

Pretende-se obter estimativas da probabilidade de ocorréncia de precipitagio em
diferentes percentis. Em particular, deverao ser definidos os limiares associados aos
extremos de precipitacao (15, 10 e 5% superiores) e avaliada a variabilidade espacial
desses limiares na amostra de cerca de 10 anos de dados. Devido a topografia tao
variavel da regido serrana espera-se que a variabilidade dos limiares associados aos
percentis seja muito significativo.

Os resultados desse trabalho serdo comparados com outros projetos de estimativas de
precipitacao.

Conclusao

Espera-se através da andlise das informacgdes obtidas, poder realizar um estudo que
possa ajudar a prever e evitar desastres como o corrido na regiao serrana do Rio de
Janeiro, tendo como base a ocorréncia dos extremos de precipitacdo e as suas
variabilidades espaciais.

IMAGENS
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Analise Computacional de Fatores e sua Relacdo com Evasao Escolar

Bolsista: Dejamile Rocha da Silva

Orientador: Dr. José Karam Filho
Co-orientador: Dr. Fabiano Saldanha Gomes de Oliveira

Relatorio

O presente relatério tem como objetivo o desenvolvimento de metodologias
quantitativas que permitam compreender de uma maneira inovadora a
fenomenologia social que atua nos processos educacionais, utilizando Métodos
Numéricos e Principios Variacionais. Implementando métodos inteligentes com a
calibragem dos parametros dos modelos e rotinas matematicas, atribuindo dados
reais, geracao e analise dos resultados.

7

O Principio Variacional é utilizado com o calculo de variagdes as quais
desenvolvem métodos para encontrar fun¢des que minimizem ou maximizem os
valores de quantidades que dependam de tais fungoes.

Simulacao Estocastica

A simulagdo estocastica é um mecanismo de andlise para avaliar modelos nao-
deterministicos. Estes modelos, também chamados de modelos estocasticos,
permitem a representacdo de variaveis de incerteza e seus valores. Devido a estas
variaveis de incerteza, toda vez que um modelo ndo-deterministico é avaliado, mesmo
com os mesmos parametros fornecidos, seu comportamento pode mudar.
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Métodos de simulacao estocastica sdo procedimentos que envolvem a geragdo de
numeros aleatérios (pseudo-aleatérios) com o objetivo de explorar o espago de
incerteza ou campo de possibilidades de um dado fendmeno fisico ou qualquer outro
tipo de varidvel de estudo cujo comportamento possa ser quantificado
matematicamente. Os métodos de simulacdo fazem parte da ciéncia de processos
estocasticos e utilizam o método de Monte-Carlo nos seus algoritmos.

A simulagcdo de Monte Carlo, por exemplo, € um mecanismo que permite a
determinacdo da funcdo de distribuicdo de probabilidade de resultados de um
modelo, baseada na distribuicdo de parametros do modelo. Isto envolve avaliar o
mesmo modelo centenas ou milhares de vezes, gerando a cada vez um ndmero
aleatério para cada parametro descrito como uma distribui¢do. Cada avaliagdo calcula
um valor diferente para cada resultado do modelo. Apds diversas execugoes, estes
resultados podem ser organizados em histogramas de frequéncia, que sao
representacoes graficas do nimero de vezes que cada valor foi resultante em uma
simulacdo. Normalizado, de forma que a area sob a curva se reduza a 1, o histograma
pode ser visto como a fun¢do de distribuicdo de probabilidade dos resultados do
modelo.

Uma forma de descrever uma variavel de incerteza é definir seu valor como uma
funcdo de distribuicdo de probabilidade, ao invés de um valor numérico
deterministico. A incerteza expressa no parametro do modelo é propagada através
das equacgoes do modelo, afetando os resultados. Como os parametros do modelo, os
resultados também sdo descritos por fungdes de distribuicdo de probabilidade, ao
invés de um numero fixo.

O projeto em questdo foi desenvolvido utilizando o MatLab em conjunto com as
Fungdes de Densidade de Probabilidade( Probability Density Function-PDF). O uso de
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funcdes densidade de probabilidade esta diretamente ligado a natureza dos dados a
que ela se relaciona. Algumas tém boa capacidade de estimag¢do para pequeno nimero
de dados, outras requerem grande série de observacdes. Devido ao numero de
parametros de sua equagdo, algumas podem assumir diferentes formas, enquadrando-
se em um ndimero maior de situagdes, ou seja, sdo mais flexiveis. Desde que respeitado
o aspecto da representatividade dos dados, as estimativas dos seus parametros, para
uma determinada regido, podem ser estabelecidas como de uso geral, sem prejuizo da
precisdao na estimacdo da probabilidade. Foi criado um algoritmo que engloba cinco
fungdes de densidade de probabilidade citadas abaixo:

*  Normpdf

* Binopdf

* Exppdf

* Lognpdf

*  Geopdf
REFERENCIAS:
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DESENVOLVIMENTO DE ROTINAS DE ANALISE INTELIGENTE DE
DADOS
MULTIVARIADOS PARA MINERACAO DE DADOS

Aluno: Elias Junior Cescon
Orientador: Dr. Paulo Cesar Marques Vieira

Co-orientador: Dr. Fabiano Gomes

RESUMO

Este projeto prevé o desenvolvimento de rotinas da Andlise de Dados
Multivariados (ADM), para extracdo de interdependéncia entre as varidveis que
compdem a matriz de dados de um problema multivariado de dimensao grande. Os
dados usados neste estudo possuem a ordem de grandeza de dezenas de variaveis
independentes, ou matriz de grandes dimensoes.

Para que este procedimento de mineracdo de dados funcione, serdao usados
dados de consumo de energia elétrica, agregados aos métodos numéricos da ADM:
analise de componentes principais, analise de fatores, analise de agrupamento e
analise de variancia.

Ao longo do trabalho foi necessario desenvolver os conhecimentos em
programacao, estatistica, métodos numeéricos e ADM.

Foi utilizado o ambiente de programacao MatLab para desenvolver algoritmos
capazes de tratar eficientemente dados de origem econdmica e extrair dos mesmos
informacgdes tuteis para a tomada de decisao.

Estes algoritmos permitirdo o trabalho com Modelos Multivariados, como
alguns dos mais comuns: Mistura de Gaussianas, Analise de Fatores, Analise de
Agrupamento, Sistemas Dindamicos (lineares ou ndo), Modelos a espago de estado,
Simulacdo de Eventos em Sistemas de Informacdo, Algoritmos Inteligentes

(aprendizado), Estruturas incompletas (fazendo uso do algoritmo EM), Algoritmos de
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pesquisa, Algoritmos da Teoria de Decisao, Modelos Lineares Generalizados, Modelos
Hierarquicos.

A rotina desenvolvida avaliard os dados de entrada quanto a sua variancia e
aplicando o modelo de regressao linear, buscar estimar um valor esperado para esta
amostra. O resultado desejado é uma rotina capaz de informar qual o conjunto de

dados melhor representa a variancia total da amostra.
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SISTEMA INTELIGENTE DE ANALISE DE DADOS

Aluno: Fabio Magest
Orientador: Dr. Paulo Cesar Marques Vieira
Co-orientador: Dr. Fabiano Gomes

1. RELATORIO

Meus estudos sdo baseados nos modelos estatisticos conhecidos como graficos
ou Redes Bayesianas, eles proporcionam o gerenciamento da incerteza em sistemas
de computacdo, unificam a maior parte da literatura de modelos estocasticos
multidimensionais. Estes modelos graficos geram solu¢cdes para os problemas de
diagnostico, previsao e controle, em alguns tipos de redes. Os modelos graficos do tipo
orientados sdo as conhecidas Redes Bayesianas ou Redes de Decisao, eles sao usados
em aplicacdes de economia, modelagem de sistemas sociais e de computagdo, ja os
modelos ndo orientados sdo usados em aplica¢des de inteligéncia artificial e estatistica

computacional.

A auséncia de dados em sistemas e informacao é tratada através de estimativas
de maxima verossimilhanca de parametros e do calculo dos intervalos de confianga
destas estimativas. O algoritmo EM proposto por Dempster, Laird e Rubin, é um
método que calcula a partir das observacdes de algumas variaveis existentes no
sistema as estimativas dos valores que faltam no mesmo. Ele substitui estes os valores
ausentes pelas estimativas, ou seja, ele pode ser usado, em grandes massas de dados
contendo valores ndo observados, para a recuperacdo da informacdo ausente. A
utilizacdo do algoritmo EM com as Redes Bayesianas amplia a gama de problemas

onde esta ferramenta pode ser aplicada.

Descricao de algumas das caracteristicas e aplicacdes dos modelos graficos:
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1. Construcdo de Motores de Inferéncia probabilisticos para Sistemas de Banco

de Dados.
2. Anadlise Top-down e Botton-up da causalidade.
3. Modelagem matematica da causalidade.

4. Independéncia condicional permitindo a transformacao de grafos orientados

em nao orientados através da insercao de nds auxiliares
5. Modelos temporais.
6. Modelos Multivariados.

Alguns modelos comumente usados em redes sdo casos particulares de modelos

graficos. Por exemplo:

e Mistura de Gaussianas;

e Andlise de Fatores;

* Andlise de Agrupamento;

» Sistemas Dinamicos (lineares ou nao);

* Modelos a espaco de estado;

* Simulag¢do de Eventos em Sistemas de Informacao;
» Algoritmos Inteligentes (aprendizado);

* Estruturas incompletas (fazendo uso do algoritmo EM);
* Algoritmos de pesquisa;

* Algoritmos da Teoria de Decisao;

e Modelos Lineares Generalizados;

* Modelos Hierarquicos.
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2. APLICACAO

A aplicacdo se da ao criar um pequeno algoritmo no sistema MatLab que
permite usar os métodos descritos acima usando como parametros de entrada um
banco de dados que contem as informagdes de uma companhia de energia elétrica.
Neste banco temos as informagdes de consumo no intervalo de tempo de dois anos de
24.000 clientes. Sera realizada uma analise nas informagdes do intervalo de um ano de
consumo dos clientes. De posse dessas informagodes serd criada uma estimativa de
dados usando tais informag¢des como base de treinamento. Apds a criacdo dessa
estimativa ela sera confrontada com os dados reais existentes no banco de dados

relacionadas ao segundo ano de consumo dos clientes.
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Modelagem de Incertezas em Problemas de Conducao de Calor

Gabriel C. Amorim
Universidade Catdlica de Petropolis

Orientadores: Regina C. Almeida, Renato S. Silva
Laboratério Nacional de Computacdo Cientifica

Resumo

As simulagdes numéricas de problemas de engenharia vém acompanhadas de
incertezas e erros. Estas caracteristicas sdo muitas vezes agravadas pela precariedade
ou auséncia das informagdes necessarias para caracterizar a fenomenologia.

O tratamento de incertezas envolve trés etapas essenciais:
e obtencdo e tratamento das informacgdes relevantes;

e formulacio do modelo matematico que
representa o fendmeno que se deseja modelar
levando em consideracio as informagdes
disponiveis;

e tratamento numeérico do modelo matematico.

As incertezas envolvidas em simulagées numéricas sdo principalmente de dois tipos:
aleatoria e epistémica. A incerteza aleatdria ocorre devido a variagdes naturais como,
por exemplo, a variacdo da condutividade térmica dos materiais devido a variacao da
composicao quimica dos mesmos. Ja a incerteza epistémica ocorre devido a falta
parcial ou total de conhecimento sobre o comportamento de determinado parametro
ou condigao inicial.

Na fase inicial da simula¢ao é comum a indisponibilidade de dados como propriedades
do meio, condi¢des de contorno e iniciais. Nestes casos, quando ndo sdo conhecidas
informacdes suficientes ou quando nenhuma informacao esta disponivel, a analise nao
probabilistica de incertezas se torna necessaria.

Neste projeto de iniciacao cientifica, a partir de um problema modelo simples de
transferéncia de calor, propde-se estudar tipicas fontes de incerteza e seus impactos
na simulacdo computacional do problema modelo. Sdo analisadas as incertezas
associadas ao armazenamento de energia solar. O armazenamento de energia solar é
de fundamental importancia para que usinas solares possam fornecer energia durante
periodos com a auséncia do sol. Existem varias tecnologias em fase de testes. Neste
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trabalho serdo analisadas as incertezas da tecnologia que utiliza um sélido como
reservatorio de calor. O sélido é o concreto, utilizado por razdes economicas, cujas
propriedades fisicas como calor especifico e condutividade térmica variam com a
composi¢cao usada na sua elaboragao. Assim, este trabalho visa a modelagem numérica
do processo de condugdo de calor e o seu armazenamento via o método de diferencas
finitas, em uma secdao de um bloco feito de concreto, onde as incertezas nos
parametros calor especifico e condutividade térmica serdao consideradas.
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Modelagem Numérica de Mecanica dos Fluidos

Bolsista: Jeozadaque Marcos da Silva

Orientador: Jiang Zhu

Introducao

O programa devera possibilitar ao estudante: elaborar e analisar modelos
matematicos em mecanica dos fluidos e aprender métodos numéricos para resolveé-
los.

Metodologia

A metodologia sera baseada em estudo dirigido, resolu¢do de exercicios, seminarios e
reunides regulares com o orientador e participagdo como aluno ouvinte nos cursos de
extensdo do LNCC.

Os seguintes temas serdo estudados: Calculo Avancado, Algebra Linear Avancada,
Métodos Numéricos, Linguagens de Programacao.

Cronograma

192 semestre: serao aprendidas técnicas basicas de modelagem, Calculo Avancado e
Algebra Linear Avancada.

2 semestre: aprender técnicas de Métodos Numéricos. Estudar as linguagens de

computagdo como o Fortran, C** ou Matlab
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Sistema para Analise e Simulacio de
Fluidos via Lattice Boltzmann

José Guilherme Mayworm, Sicilia F. Judice e
Gilson A. Giraldi

Laboratoério Nacional de Computacéo Cientifica (LNCC/MCT)
Petrépolis, RJ, Brasil
{imayworm, sicilia, gilson}@Incc.br

Resumo. Neste trabalho é apresentado um sistema que integra técnicas de simulagdo de
fluidos via Lattice Boltzmann com técnicas de visualizagdo cientifica. O método Lattice
Boltzmann baseia-se na idéia fundamental de construir modelos cinéticos simplificados
que incorporam aspectos relevantes da fisica de processos microscépicos de forma que as
propriedades macroscopicas satisfacam as equagdes de fluidos. Os campos gerados na
simulagdo necessitam da aplicacdo de técnicas de visualizacdo para andlise. Neste trabalho
é apresentada uma breve descricdo do software desenvolvido bem como dois exemplos
de simulacdo de fluidos utilizando o método proposto.

1. Introdugao

Nas ultimas décadas, técnicas baseadas em modelos fisicos para animagdo de
elementos naturais, como fluidos (gas ou liquido), tém chamado a atencdo dos
pesquisadores em computacao grafica. A motivacdo reside no potencial existente nas
aplicagOes dessas técnicas bem como na complexidade e beleza dos fen6menos naturais
envolvidos. Em particular, técnicas no campo da Dinamica de Fluidos Computacional (DFC)
tém sido implementadas para animagdo de fluidos em aplicagbes que envolvem
interagGes fluido-fluido e fluido-superficie [1], simuladores de cirurgia virtuais [2], efeitos
visuais para a industria cinematografica [3] e jogos digitais [4].

Os métodos tradicionais de animacdo de fluidos em computagdo grafica utilizam
abordagens baseadas em malhas 2D/3D, motivadas pelos métodos eulerianos de
Elementos Finitos (EF) e Diferencas Finitas (DF) em conjunto com as equagdes de Navier-
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Stokes para fluidos [5]. Ao final do pipeline de animagao, técnicas de rendering precisam
ser aplicadas para garantir o nivel de realismo desejado nas imagens geradas.

Alternativamente, métodos baseados em malha, tais como Lattice Gas Cellular
Automata (LGCA) e Lattice Boltzmann Method (LBM), podem ser usados. A idéia basica
por tras destes métodos consiste em obter a dindamica macroscdpica de um fluido através
do comportamento microscopico de diversas particulas. O LGCA simplifica a dinamica
através de regras simples e locais para a interagdo das particulas. Em contrapartida, o LBM
constréi um modelo cinético, uma simplificagdo da equag¢do de Boltzmann, a qual
incorpora a fisica microscopica essencial de modo que as quantidades macroscopicas
estimadas obedecem as equacgdes de interesse [6].

O modelo LBM foi desenvolvido como uma técnica numeérica alternativa e
promissora para simulagdo de fluidos. Este método propGe substituir os dados booleanos
utilizados nos modelos LGCAs por nimeros reais entre 0 e 1, representando probabilidade
de presenca de particulas em determinada direcdo de movimento. O método LBM pode
ser usado para simular modelos 2D ou 3D.

O presente trabalho apresenta um software, o qual incorpora um simulador de LBM
3D com capacidade de visualizagdo dos campos gerados, através de técnicas simples como
mapas de cor e setas orientadas, disponiveis na biblioteca OpenGL, além da
implementacdo de interfaces graficas usando a biblioteca GLUI, que permitem a
configuracdo e controle das simulagdes.

O texto a seguir é organizado da seguinte forma. A se¢do 2 descreve o método
Lattice Boltzmann e explica brevemente o modelo D3Q19. A se¢do 3 apresenta o software
desenvolvido. Na secdo 4 sdo apresentados os resultados e finalmente na se¢do 5 a
conclusdo.

2. O Método Lattice Boltzmann

Nos dultimos anos, o método Lattice Boltzmann tem chamado a atencdo da
comunidade cientifica devido a sua facilidade de implementacio e eficiéncia
computacional. Especificamente na area de dinamica de fluidos, o LBM tem sido utilizado
pela facilidade de implementagdo de condi¢Ges de fronteira e pela estabilidade numérica
[7]. Este originou-se do Lattice Gas Cellular Automata (LGCA) o qual, apesar de suas
vantagens, apresenta certas limitagdes pela sua natureza discreta. O LBM foi introduzido
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por [8], onde os autores mostram a vantagem de se extender a dinamica booleana dos
autématos celulares para se trabalhar diretamente com valores numéricos reais
representando probabilidades de presenca de particulas.

No LBM, o dominio de interesse é discretizado em uma malha e o fluido é
considerado uma colegdo de particulas. Tais particulas se movem em intervalos discretos
de tempo, com uma velocidade apontando ao longo de uma das dire¢des da malha. Além
disso, particulas colidem uma com as outras e quantidades fisicas de interesse associadas
com os nds da malha sdo atualizadas em cada instante de tempo. O cdlculo em cada né é
dependente das propriedades inerentes ao proprio né bem como aos nds vizinhos no
instante de tempo anterior [7, 6].

A dinamica deste método é governada pela equacgao de Boltzmann:

flx +Axc,t+At) — flxt) = Q;(f),i=1, ..z (1)

4, ~ . . .~ =, , - . ~ ,
onde f; é a funcdo de distribuicdo, ¥ é o n6é da malha, ¢; € uma das dire¢des, Ax é o
espacamento da malha, At é o passo de tempo, £;{f) é o termo de colisdo, e z é o

numero de direcdes da malha.
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Diversificagao funcional da alcool desidrogenase em animais e fungos

JB Maciel*, ATR Vasconcelos?, CE Thompson1
! Laboratério de Bioinformatica, Laboratério Naciom# Computacdo Cientifica, Rio de

Janeiro

A superfamilia das desidrogenases e redutases de cadeia média (MDR) é formada
por proteinas com cerca de 350 residuos de aminoacidos que inclui quinone reductases,
leukotriene B4 dehydrogenases, polyol dehydrogenases, Zn** dependent ADHs (alcool
desidrogenases). Tais proteinas possuem varias atividades enzimdticas diferentes e podem
ser encontradas em todos os reinos. Atualmente, as maiores familias de MDRs s3do as
ADHs e a cinnamyl alcohol dehydrogenases (CAD).

A enzima dlcool desidrogenase (ADH) é produzida a partir de uma familia de genes
de mesmo nome. Esses genes codificam enzimas que metabolizam uma variedade de
substratos, incluindo, etanol, retinol, outros alcodis alifaticos e hidroxiesterdides. O
conjunto das ADHs apresenta uma grande complexidade genética e funcional. Essas
enzimas variam bastante em suas propriedades farmacocinéticas. As varias formas da
enzima ADH s3o divididas em classes distintas, de acordo com as subunidades,
composigdo de suas isoenzimas e suas propriedades fisico-quimicas. Ha evidéncia de que a
alcool desidrogenase desempenha funcgbes distintas em mamiferos, tendo sido
relacionada ao metabolismo da norepinefrina, dopamina, serotonina e &acido biliar.
Adicionalmente, essa enzima pode catalisar a oxidagdo do retinol in vitro e in vivo. Com o
objetivo de futuramente avaliar o impacto da diversificagdo funcional na estrutura
tridimensional deste grupo de proteinas, a técnica de Modelagem Molecular Comparativa
por Homologia foi usada para construgdo de modelos tridimensionais.
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O processo para a obtencdo do modelo proteico 3D através da modelagem
molecular comparativa por homologia envolve algumas etapas, entre elas: busca de
proteinas homdlogas, alinhamento das sequéncias, construcdo e otimizagao dos modelos
e a validacdo dos mesmos. O primeiro passo na modelagem é a identificagao de estruturas
conhecidas que possam atuar como estruturas molde. A selecdo destas estruturas foi
realizada levando em consideragdo alguns aspectos como a identidade de no minimo 25%
e a disponibilidade de estruturas 3D nos bancos de dados. Tais sequéncias foram obtidas
do National Center of Biotechnology Information (NCBI) no formato FASTA. A procura
pelos moldes foi realizada através do software BLASTp do NCBI. Para realizar os
alinhamentos multiplos entre os possiveis moldes e a proteina a ser modelada foi utilizado
o CLUSTALW. As corre¢des manuais foram realizadas com o software GENEDOC. Apds a
identificacdo do melhor molde, foi utilizado o MODELLER para gerar 10 modelos
tridimensionais, que foram visualizados através do programa Swiss Protein Data Bank
Viewer (SPDBV). Para verificar a qualidade estereoquimica dos modelos foi utilizado o
PROCHECK. Ja o VERIFY-3D foi importante na avaliacgdo do ambiente quimico de cada
residuo de aminoacido no modelo.

A sequéncia 1CDO mostrou uma elevada identidade com a adhl1DANRER.
Posteriormente, foi realizado o alinhamento global entre as sequéncias primarias, da
proteina-molde e da proteinas-alvo, que permitiu a identificacdo de regides conservadas.
Os modelos foram comparados entre si e submetidos a validacdo, passo que ainda
encontra-se em andamento. Tais avaliagdes sao necessarias e Uteis, pois definem os
residuos que se encontram nas regioes energeticamente mais favordveis e desfavoraveis,
além de orientar a avaliacdo da qualidade para modelos tedricos e experimentais de

proteinas. Através desses resultados, podemos determinar o melhor modelo. Ao todo, 15
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proteinas foram modeladas com o método de modelagem comparativa por homologia e

parcialmente analisadas. Alguns modelos foram selecionados para exibicado.
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Desenvolvimento de um Atlas do Corpo Humano utilizando WebGL.

Bolsista: Leonardo Cardia da Cruz
Orientador: Jauvane C. de Oliveira

RESUMO:

0 intuito do trabalho é desenvolver um atlas do corpo humano totalmente em
3D sem a necessidade de plugins para visualizacdo no navegador utilizando a API
multi-plataforma WebGL. Desta forma, sera possivel observar cada parte do corpo
humano com descri¢des e detalhes, sem que o usudrio procure por livros de anatomia.
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Otimizagao por Enxame de Particulas (PSO)

Luis Henrique Carvalho do Nascimento, Eduardo Krempser, Helio J. C. Barbosa

{luishcn, krempser, hjcom}@Incc.br

O método de otimizagdo conhecido como Otimizagdo por Enxame de Particulas,

aqui abreviado por PSO, do inglés Particle Swarm Optimization, criado por

Kennedy e Eberhart, cria uma popula¢do de particulas que se movem em torno do
espacgo de busca. Tais particulas se movem com base no conhecimento adiquirido pelo

enxame (a melhor particula do enxame), e por experiéncias proéprias.

O PSO foi inspirado no comportamento de um bando de passaros na busca de alimentos,
onde os passaros correspondem as particulas e os alimentos ao ponto étimo.
Observando o bando notou-se que as particulas sofrem influéncias

pelas experiéncias indiviuais acumuladas

e também pelo resultado acumulado pelo grupo. Ou seja,

a particula armazena o lugar onde ela obteve o seu melhor resultado

e também o melhor lugar encontrado por todo o enxame. Com essas experiéncias

a particula calcula sua nova velocidade e assim conhece sua nova posicao.
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A grande vantagem de usar um método de otimizagdaoo como o PSO é que ele
nado necessita de que o probema a ser otimizado se apresente de forma explicita,
além de nao utilizar o gradiente do problema, o que se torna bastante

util quando ndo se tem sua formulagdo ou até mesmo impossivel de ser

derivado. Fazendo assim, com que o PSO possa ser empregado a varios problemas de
otimizacao.

Porém o uso de parametros influencia no comportamento do algoritimo,
sendo assim, esse trabalho visa a avaliagdo de um conjunto adequado de

parametros para a sua aplicagdo.
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Dockthor: Comparative Analysis of Receptor-Ligand Docking
Performance

Vizani, L. A.1; Guedes, I. A.1; Marinho, D.1, De Magalhdes, C.S.2 and Dardenne, L. E.1

Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Biologicos, LNCC, R], Brazil
1Laboratdrio Nacional de Computagao Cientifica - LNCC/MCTI
2 Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro - UFRR]

The protein-ligand docking methodology is an important tool for structure-based
rational drug design studies. Dockthor is a grid based docking program, developed by
our research group, and was implemented to deal with highly flexible ligands using a
multiple-solution steady state genetic algorithm and a scoring function based on the
MMFF94 force field. In this work, the Dockthor performance was evaluated through a
comparative analysis of redocking experiments with Glide, GOLD and Autodock Vina
docking programs. This study was carried out using a high quality test set of 115
protein-ligand complexes. The overall test set covers a wide range of different protein
families (including relevant drug or agrochemicals targets like Kkinases,
phosphodiesterases, nuclear receptors) and ligands with distinct chemical properties.
The test set consists in 5 complexes from HIV-Protease with a high degree of freedom
plus 35 complexes from a in house test set plus 75 of the 85 selected by Astex
Therapeutics, Ltd

for a study of validation of docking programs. For each complex, the programs that
consists in a deterministic method (Glide and Vina) were executed one time using
their best protocol, and those which consists in stochastic method (Dockthor and
Gold) were executed several times (30 runs) using their best docking protocol. In the
case of Gold, each function (GoldScore, ChemScore and ChemPLP) were executed 30
times. The best ligand energy solution obtained from each program was compared
with the experimental conformation. A RMSD value < 2.5 A from the experimental
structure was considered as a success criterion. Dockthor obtained a success rate of
89,6%, showing a very good performance when compared to the programs Glide
(86,1%), GOLD (ChemScore - 88,7%, GoldScore - 87,8%, ChemPLP - 86,1%) and
Autodock Vina (75,6%). The program Dockthor obtained an excellent performance for
highly flexible ligands (HIV-Protease) in comparison with the others programs. We
conclude with the results obtained that Dockthor has a great potential to be widely
used in real receptor-ligand studies.
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SISTEMA INTELIGENTE DE GESTAO FAZENDARIA
IMPLEMENTACAO DE UM MODULO DE TOMADA DE DECISAO
USANDO REDES BAYESIANAS

Bolsista: Maria Luiza Mondelli
Orientador: Dr. Paulo Cesar Marques Vieira

Co-orientador: Dr. Fabiano Gomes

Introducao

O presente trabalho tem como objetivo o desenvolvimento de metodologias que
associem estruturas de dados, algoritmos de inteligéncia artificial e andlises de dados,
possibilitando a construgio de moédulos capazes de analisar situacdes complexas e tomar
decisdes de forma autdnoma. Como este trabalho envolve o desenvolvimento de algoritmos de
prospec¢do de dados, que consiste no processo de explorar grandes quantidades de dados a
procura de padrdes consistentes, a fim de detectar relacionamentos entre variaveis, o
ambiente de desenvolvimento que serd utilizado é o MatLab. Nele sera criado um protétipo de
toolbox para analise e tomada de decisdo baseado em redes bayesianas, modelos estatisticos
conhecidos como graficos, que proporcionam formalismo para o gerenciamento da incerteza
em sistemas de computacdo, unificando a maior parte da literatura de modelos estocasticos
multidimensionais. Posteriormente as rotinas criadas serdo convertidas em programas

executaveis.

Redes Bayesianas

Os modelos graficos sdo representados por grafos nos quais os nds sdo variaveis

aleatérias e os arcos representam a dependéncia entre estas variaveis. Dessa forma, a
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auséncia de arcos estd ligada ao conceito de independéncia das hipdteses. Os modelos graficos
do tipo orientados sdo as conhecidas Redes Bayesianas ou Redes de Decisdo e combinam a
teoria de grafos com a estatistica Bayesiana e também a distribui¢cdo de probabilidades, a fim
de representar uma situacdo, suas variaveis e estados e a partir disso ser capaz de realizar

inferéncias. A construcdo da estrutura do grafo é guiada pelo conceito de causalidade.

7

Uma rede Bayesiana é aquela em que as regras de inferéncia do modelo se
baseiam na regra de Bayes, que representa a relacdo entre a probabilidade condicional, ou
seja, a probabilidade de um evento dado a ocorréncia de outro evento, e a sua inversa.
Baseado nesta regra, a determinacio da distribuicdo a posteriori da estrutura nos informa
qual a possibilidade de um evento ocorrer ou ndo para cada combinacdo de eventos
anteriormente ocorridos. Seu modelo nio precisa estar comprometido com a estatistica

Bayesiana. A rede consiste em:

* Conjunto de varidveis e conjunto de arcos ligando essas variaveis;

* (Cada varidvel possui um conjunto finito de estados mutuamente
exclusivos;

* Asvariaveis e arcos formam um grafo aciclico direcionado (GAD). Os arcos
nio podem ligar a saida de um n6 a sua propria entrada.

* Paracada variavel A com pais B, ..., Bn, existe um tabela P(A| B1,..., Bn).

O proposito da construgdo de uma Rede Bayesiana é oferecer estimativas de certezas
para eventos ndo observaveis e a primeira coisa a ser feita na construcio desses modelos é a
identificacio dos eventos. E necessario que as propriedades da rede mantenham o dominio
modelado, possibilitando entdo uma estrutura que modela um processo de decisio, através da

escolha dos caminhos no grafo que dependem do resultado dos testes.
Tratamento de Dados e Modelo

Como parte do estudo e inicio da construcio e implementacdo de um modelo de rede

bayesiana, foi obtida uma base de dados com aproximadamente 23 mil registros contendo
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informacgdes da medi¢do de contas de luz realizadas durante 2 anos e 3 meses, com dados
como os codigos do cliente e localidade, nimero do lote, tipo de ligagdo, a data da baixa da
medicdo, o tipo de selecdo e se foi detectado fraude ou ndo. Para que fosse possivel o estudo
desses dados, todos os que estavam em forma de texto foram substituidos por nimeros e no
caso de auséncia de dados, pelo fato de nao ter sido feita medicdo, os espagos vazios foram
substituidos por niimeros negativos. Feito isso, a base de dados foi ordenada pelo c6digo do
cliente e foi dividida em trés arquivos: o primeiro com todos os registros, o segundo com 80%
dos registros, totalizando aproximadamente 18 mil registros, e o terceiro com 20%,

totalizando pouco mais de 4 mil registros.

Fraudulentos

Néo Fraudulentos
250 250

2m

150

100

Figura 1. Detecgdo de fraudes Figura 2. Ndo detecc¢do de fraudes

Com o arquivo que contém todos os registros, foram feitas duas contagens: a primeira
de medi¢cdes onde foram detectadas fraudes e a segunda onde ndo foram detectadas e foram
gerados dois graficos (Figuras 1 e 2). As quedas indicam a auséncia de medi¢coes em
determinado periodo. A partir disso, serd analisado o comportamento das medi¢des dos os

outros arquivos e entdo sera construido e implementado um modelo de Rede Bayesiana.
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Aproximacdo Numérica do Escoamento Bifasico em Meios
Porosos

Bolsista: Michel Borges

Orientador: Marcio Borges

1 INTRODUCAO

As novas descobertas de reservatorios de petréleo na costa brasileira, conhecidos como
"camada pré-sal”, e localizados a grandes profundidades, representam um novo potencial
petrolifero para o pais e novos desafios cientificos e tecnoldgicos visando sua
exploracdo. Neste sentido, dentre os objetivos estratégicos previstos no Plano Diretor do LNCC
(2011-2015) est4 a linha de pesquisa aplicada na 4rea de Petréleo, Agua e Gas, que tem por
objetivo consolidar a atuagdo do LNCC como um centro de referéncia nas areas de modelagem
numérica de processos de prospeccdo de 6leo, gas natural e dguas subterraneas, bem como
transporte de poluentes em solos e armazenamento de em reservatérios de petrdleo e
aquiferos, desenvolvendo pesquisa aplicada e for- macdo qualificada de recursos humanos e
exibindo potencial de interacio com o setor produtivo. E neste contexto que o presente projeto se
enquadra.

2 METODOLOGIA

O escoamento bifasico em um reservatério rigido heterogéneo é modelado por um sistema de
equagdes diferenciais parciais, basicamente composto por um subsistema para a determinagao
do campo de velocidades e uma equacgao hiperbdlica ndo-linear para o transporte das fases que
escoam (equacdo da saturagao) (LeVeque, 1990; Chen et al, 2006). O desenvolvimento de
métodos numéricos localmente conservativos desempenha papel fundamental para a simulagao
acurada da prospecgdo secundaria em reservatorios de petréleo e a injecdo de COp em

aquiferos, visando o seu sequestro geologico. Especificamente, propomos neste projeto a
aplicagdo de uma familia de métodos de diferencas finitas, nao-oscilatérios, de alta ordem,
baseados em esquemas centrais, para a equagdo hiperbdlica ndo-linear que governa a saturagdo
das fases.

Dentro da ampla classe de métodos de diferencas finitas, esquemas centrais tém sido usados
com eficacia na resolucdo de leis de conservacdo nao-lineares (Nessyahu e Tadmor, 1990;
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Kurganov e Tadmor, 2000). Tais esquemas consistem de uma classe alternativa de métodos
simples e eficientes usualmente construidos usando o conceito de malha deslocada, evitando
assim a necessidade da solugao de problemas de Riemann sobre as interfaces das células para o
calculo do fluxo numérico. O precursor de tais métodos é o esquema de Lax-Friedrichs de
primeira ordem, que consiste em aproximar a solugao por fungdes constantes por partes. No
entanto, obteve pouca aceita- ¢do devido a grande dissipa¢iio numérica,BE(Ax2/At). Em 1990,
Nessyahu e Tadmor (Nessyahu e Tadmor, 1990) apresentaram uma generalizagdo de segunda
ordem do mé- todo de Lax-Friedrichs. Esta generalizacdo consiste em utilizar malha deslocada
com o objetivo de evitar a resolucdo, explicita ou aproximada, de problemas de Riemann e
utiliza uma reconstrucao linear por partes da solucdo. O esquema construido desta forma
conserva a simplicidade do esquema de Lax-Friedrichs, porém com menor difusdo numérica,

AEE(Ax4/Af). Entretanto, este esquema quando aplicado a escoamentos multifasicos em
reservatorios de petréleo heterogéneos, uma reducdo drastica do passo de tempo devido as
restricoes do tipo CFL podem levar a uma excessiva difusdo numérica na solu¢do. Para contornar
este problema, Kurganov e Tadmor (2000) propuseram um novo esquema que permite uma

formulagio semidiscreta, continua no tempo, que possui um termo de difusdo da@@(Ax3).

3 OBJETIVOS ESPECIFICOS

O objetivo principal deste projeto é a modelagem computacional do escoamento de dois
fluidos imisciveis em um meio poroso. Mais especificamente, serd estudada a modelagem
matematica dos problemas de escoamento agua-6leo e agua-CO,. No segundo caso,
incorporando as forgas de empuxo. Os métodos numéricos, citados anteriormente, serdo
usados para aproximar as solugdes das equagdes provenientes da modelagem matematica.

4 PLANO DE TRABALHO DO BOLSISTA

Para alcangar os objetivos propostos o bolsista tera de cumprir as seguintes etapas:

» Estudo da modelagem matematica do escoamento bifasico;

» Estudo dos métodos numéricos para aproximacao da solu¢do das equagdes que
descrevem o escoamento bifasico em meios porosos;

 Implementagdo um codigo computacional (1D) com os métodos estudados;
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» Estudo da qualidade das solugdes de cada um dos métodos implementados;
« Elaboragao do relatério de pesquisa.
5 CRONOGRAMA DE
ATIVIDADES

As atividades do bolsista durante o periodo de vigéncia do projeto estdo descritas na
Tabela 1.

Tabela 1: Cronograma de atividades

Atividade Jun [ Jul [ Ago [ Set [ Out | Nov | Dez [ Jan | Fev [ Mar | Abr | Mai
Modelagem do | < |x

Problema

Estudo dos

Métodos X X |X

%\Iun}erlcos

mplementacio

%og(éédigoscd X X X

studos as

1S:;olu(;f)es . X X X

reparo 5)

Relgtério X X X | X |X X X
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Visualizacao Cientifica de Rendering de Fluidos

Bolsista: Pedro Henrique Vieira de Oliveira Azevedo
Orientador: Gilson Antonio Giraldi

Co-orientador: Sicilia Ferreira Judice

Introducao

A Dinamica de Fluidos Computacional (DFC) é uma area de intensa pesquisa
devido a suas aplicagdes tecnolégicas e cientificas. O comportamento de estruturas
mecanicas sujeitas a fortes correntes de ar ou ao movimento das marés, o estudo de
fendmenos atmosféricos tais como ciclones e tornados sdo alguns exemplos da
importancia das pesquisas nesta area.

Tradicionalmente, o comportamento do fluido é modelado por um sistema de
equacgoOes diferenciais parciais sujeitos a certas condi¢des iniciais e de contorno.
Dificilmente este sistema apresenta solucdo analitica, o que obriga os fluidicistas a
langcarem mao dos recursos da andlise numérica para discretizar o problema e obter
uma solucao com um nivel de aproximagao aceitavel.

Uma outra alternativa nesta area é o uso de técnicas baseadas em Automatos
Celulares como o Método de Lattice Boltzmann (LBM). Esse método busca obter a
dindmica macroscépica do fluido através do comportamento coletivo de indmeras
particulas microscoépicas construindo um modelo cinético simplificado (simplificagdao
da equacdo de Boltzmann) o qual incorpora a fisica microscépica de maneira que as
propriedades macroscdpicas obedecam as equagoes desejadas [4].

O volume de dados gerado nas simulagées é em geral constituido por campos
escalares (pressao e densidade) e vetoriais (velocidade e vorticidade), podendo ser
estacionarios ou ndo-estacionarios (dependentes explicitamente do tempo ou nao-

dependentes, respectivamente) e a sua andlise depende do desenvolvimento de
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técnicas especificas que possam filtrar o montante de dados realcando apenas as
informacgoes realmente relevantes. Dentre estas técnicas, as técnicas de visualizacao
constituem um recurso de particular importancia na analise dos dados [7].

O objetivo do presente trabalho consiste em pesquisar e implementar técnicas de
visualizacdo de campos escalares e vetoriais oriundos de métodos de simulacdo de
fluidos. Para tal, sera usado como informacao inicial os campos de densidade e
velocidade resultantes da dindmica do Método de Lattice Boltzmann tridimensional,
através do modelo D3Q19.

1. Modelos de lluminagao

Segundo [1], os modelos de iluminagdo podem ser agrupados como mostra a
Figura 1.

Modelos de iluminacgao

Visualmente Convincente Fisicamente Realista

"

lluminacio Local lluminacao Global

# N

Radiosidade Ray Tracing

Figura 1 - Classificacdo dos modelos de iluminagao. (Fonte: [1] p. 72)

As técnicas visualmente convincentes utilizam métodos heuristicos para a
geracdo de imagens aparentemente realistas, ndo sendo necessario se basear nas leis
da fisica. Em contrapartida, as técnicas fisicamente realistas buscam simular a
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interacdo da luz com os objetos da cena através das leis da fisica. Os modelos de
iluminag¢do local utilizam apenas a luz emitida pelas fontes primarias e as
propriedades da superficie iluminada para calcular a intensidade de luz refletida.
Estes sdo os modelos usualmente empregados nas técnicas de visualizagdo cientifica.

No caso dos modelos de iluminag¢ao global sdo consideradas também fontes
de luz secundarias [6], permitindo, portanto a geracdo de cenas com efeitos visuais
foto-realistas. Os modelos de iluminac¢ao global citados na Figura 1 levam em conta
todo o tipo de interagdo luminosa que ocorre em uma cena do mundo real. Proposto
por [5], o algoritmo de Radiosidade tem origem nos métodos fundamentais de
transferéncia de calor. A radiosidade é definida como sendo a energia por unidade de
tempo e drea em cada ponto dos objetos em cena, onde a energia luminosa incidente
em uma superficie é refletida com igual intensidade em todas as direcoes.

O Ray Tracing foi desenvolvido em 1968 como um algoritmo para simulagao
de trajetérias de projéteis balisticos e particulas nucleares [3]. A primeira
implementacdo para computacdo grafica foi desenvolvida por [2], como uma
ferramenta para o calculo de sombras. A referéncia [8] propdés um algoritmo ray
tracing para o calculo de sombras, reflexdes e refracdes. Por sua simplicidade, muitos
softwares de rendering atualmente sdo baseados em ray-tracing.

2. Visualizacao Cientifica

As técnicas para visualizacdo de campos escalares tais como rendering de
volume e isosuperficies, sdo largamente utilizadas na visualizacao cientifica. A técnica
de isosuperficie é um recurso valioso na visualizagio de campos escalares,
particularmente para o caso bidimensional onde o tracado de isosuperficies
(isolinhas), em geral, fornece boa no¢ao do comportamento do campo. Para o caso 3D
tem-se a dificuldade adicional da sobreposicdo visual de superficies, o que pode exigir
rotagdes ou mudancas de ponto de vista para melhor compreensao do resultado. Esta
técnica pode ser enriquecida pela utilizacdo conjunta de recursos para visualizacdo de
campos vetoriais ou mesmo pela utilizacido de recursos para mapear o
comportamento de um campo escalar sobre uma isosuperficie de outro campo escalar.
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As técnicas para a visualizagdo de campos vetoriais tais como setas, linhas de
corrente, superficies de corrente e tragado de particulas, sdo muito convenientes em
situagdes onde o campo ndo apresenta complexidade elevada. A representacdo mais
comum para a visualizacao de campos vetoriais sdo setas, por apresentar uma grande
vantagem de compactar em um Unico simbolo a dire¢do, o sentido e a magnitude do
campo em um ponto. No entanto, sua grande limitacdo estd na representa¢do de
campos vetoriais 3D devido a inevitavel sobreposicdo de setas em regides de maior
complexidade do campo e a ambiguidade das nog¢des de direcdo e magnitude do
campo decorrentes da projecdo plana utilizada para o display na tela do computador.

Uma dificuldade basica com estas técnicas é a grande massa de dados a ser
analisada. A utilizacao direta destas pode levar a muitos calculos para visualizar o
comportamento do fluido em regides de pouco interesse o que exige uma fase de
filtragem da massa de dados para a selecdo das regides de interesse.

Para atender as necessidades de rendering deste projeto utilizaremos os
softwares ParaView (http://www.paraview.org) e Pov-Ray (http://www.povray.org),
ambos seguem a filosofia de cddigo livre com portabilidade para os sistemas
operacionais Windows e Linux. O software Paraview é voltado para visualizacao
cientifica, enquanto o Pov-Ray é um software para rendering foto-realista.
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2.1. Software Paraview

Paraview é uma aplicacao para a visualizacdo e andlise de conjuntos de dados
cientificos, principalmente as que sdo definidas de forma nativa em um espago de
duas ou trés dimensdes. A interface grafica do usuario (GUI) tem uma interface aberta,
flexivel e intuitiva que nos permite total controle, manipulacdo e processamento de
dados de exibi¢do. O processamento de dados e componentes de renderizagdo do
Paraview sdao construidos sobre uma arquitetura paralela modular e escalavel de
memoria distribuida em que muitos processadores operam sincronicamente em
diferentes partes dos dados.

2.2. Software Pov-Ray

O PovRay cria imagens foto-realistas usando técnicas de ray-tracing. O
programa lé um arquivo contendo diversas informag¢des de cena, tais como
iluminacdo, descricdao dos objetos, dentre outros. A técnica que o programa utiliza,
ray-tracing, ndo é um processo de rendeziracdo instantanea porém, sdo geradas
imagens de alta qualidade onde efeitos de sombra, reflexdo, sombra, dentre outros,
sdo os mais proximos da realidade.

3. Referéncias
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Modelagem e Monitoramento de Sistemas Ecologicos

Bolsista: Tainara Mendes de Andrade Soares

Orientador: Mauricio Vieira Kritz

Introducao

Dada a atual conjuntura de desequilibrio e destruicdo do meio ambiente
acelerada pelo homem, cada vez mais é necessario compreender 0s ecossistemas nao
explorados para minimizar o impacto dessas mudancas. Desse modo é preciso manter
esses locais preservados e para isso o monitoramento continuado seria muito util.
Visto a dificuldade de acesso a esses sistemas ecoldgicos e a necessidade de manté-los

intocados, seria interessante fazer isso de forma mais automatica possivel.

Assim, a motivagdo deste trabalho é discutir como o monitoramento
continuado e automatizado pode ser realizado para estes sistemas ecoldgicos e como
a modelagem matematica e computacional pode contribuir nisso. Visamos assim
aprofundar os nossos conhecimentos sobre um ecossistema intocado, buscando
encontrar melhores meios para identificar as mudangas ocorridas nele ao longo do

tempo aprimorando sua gestao.
Objetivo

O intuito deste trabalho é discutir como a modelagem matematica e
computacional pode contribuir para o monitoramento continuado e automatizado de
ecossistemas intocados.
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Método

Para alcangcarmos este objetivo foi abordado conhecimentos sobre o método
cientifico e discutidos com maior atencdao os métodos de observacgdo, os fendbmenos

bioldgicos, o raciocinio cientifico, os modelos, os eventos, os aspectos e os sistemas.

Para entender a relagdo entre a observacdo e modelagem matematica e
computacional comecamos com um exemplo simples, o trabalho de Hodgkin e Huxley
(H-H), que se refere a propagacdo de pulsos elétricos em ax6nios. Os mecanismos
ionicos que viabilizam esta propagacdao e que sdo responsaveis pela geracdo do
potencial de a¢do, foram descobertos ainda na primeira metade do século XX em
decorréncia do trabalho de dois fisiologistas britanicos, Alan Hodgkin (1914 - 1998) e
Andrew Huxley (1917 - 2012).

A partir do conhecimento obtido e do exemplo estudado a mesma sequéncia de
aprendizado serd empregada em um ecossistema simplificado. Onde sera
aprofundado o conhecimento dos aspectos ecolégicos bem como os conceitos e
métodos apreendidos. Em seguida faremos a discussdao de como a modelagem
matematica e computacional pode se integrar ao monitoramento continuado e

automatizado deste.

Resultados alcancados

Para entendermos o modelo H-H, o raciocinio cientifico por tras dele e a
metodologia de observacao utilizada, foram aprofundados os conhecimentos sobre a

célula neuronal, os axonios, a membrana neuronal, os canais i0nicos, os potenciais de
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acdo e repouso, a geracao do pulso elétrico e os elementos responsaveis por eles, nos

quais foram descobertos em decorréncia do trabalho de Hodgkin e Huxley.

Buscando entender a relagdo entre a observagdo e a construcdo do modelo
fenomenoldgico, foram analisados o processo de observacdo, experimentacido e
elaboracdo do modelo matematico realizado por H-H, bem como a metodologia

empregada por eles.

Por meio das seis perguntas do método cientifico conseguimos identificar a
estrutura do modelo de H-H sobre o fendmeno da propagacdo de pulsos elétricos em
axonios. Vimos que a partir de um experimento simples, a insercdo de dois eletrodos
no axoénio gigante da lula, H-H fizeram um grampo de voltagem com a finalidade de
medir a voltagem da corrente da membrana do axonio. Em seguida fizeram uma série
de testes para medir o potencial de acao e repouso e comegaram a modelar equagdes

para explicar o padrdo encontrado.

Assim, estao sendo discutidos como foram feitas as observagoes e como se da a
propagacdo de pulsos elétricos através do axonio, os fatores que o influenciam, como
isso se reflete no modelo construido e dos demais conceitos apreendidos. A partir
disso, a mesma sequéncia de aprendizado serd empregada para entender como a

modelagem pode auxiliar na observagdo de ecossistemas.
Resultado esperado

Esperamos como resultado neste trabalho que o aprendizado da aluna
contemple ndo apenas o modelo de H-H e o ecossistema estudado, mas também as
técnicas de modelagem matematica e computacional, bem como o entendimento

tedrico e pratico do método cientifico. Esperamos também gerar material que possa
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servir como fonte de pesquisa para os interessados na area e também contribuir com

a divulgacdo do assunto em meio a sociedade.
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Evoluc¢ao Diferencial Aplicada a problemas de otimizacao

Bolsista: Vinicius Kreischer de Almeida
Orientador: Helio José Corréa Barbosa
Co-orientador: Eduardo Krempser

Resumo do trabalho a ser apresentado

Problemas de otimiza¢do, os quais podem ser definidos pela maximizacao das
caracteristicas de um sistema simultaneamente a minimizacao das caracteristicas nao
desejadas, sdao freqlientemente encontrados nas mais diversas areas, como na
engenharia e na ciéncia. Neste contexto, diversos algoritmos foram propostos e
aperfeicoados ao longo dos anos visando a resolucao de tais problemas de forma
satisfatoria. Dentre os algoritmos propostos encontra-se a classe dos Algoritmos
Evolucionistas, os quais se baseiam em conceitos bioldgicos, especialmente conceitos
evolucionistas.

A Evolugdo Diferencial, método pertencente a classe dos Algoritmos Evolucionistas,
apresenta-se como uma poderosa ferramenta de otimizacdo, além de possuir como
caracteristicas a simplicidade de implementacdo, facilidade de uso e confiabilidade.
Tal método benecia-se também do fato de ndo ser necessario o conhecimento explicito
da funcdo a ser otimizada, nem mesmo da necessidade do calculo de gradientes. Os
resultados obtidos recentemente em problemas reais e de interesse pratico tém
impulsionado cada vez mais pesquisas relacionadas a este método. Apesar dos
resultados, alguns fatores ainda dificultam sua utilizacdo de maneira mais ampla.
Entre estes fatores esta a correta configuragdo dos parametros necessarios ao seu
funcionamento e que apresentam grande influéncia sobre o resultado final.

O presente trabalho tem como objetivo apresentar os resultados obtidos em testes
nos quais se utiliza um conjunto bem definido de problemas de otimiza¢do de fung¢des
de parametros reais, empregando-se as estratégias mais presentes na literatura
referente a Evolucao Diferencial. Assim, busca-se demonstrar a influéncia de cada uma
das estratégias sobre o comportamento de cada um dos problemas.
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Otimizacao Estrutural Utilizando MatLab

Bolsista: Vitor Luis G. da S. David
Orientador: A.A. Novotny
Co-orientador: Marcel Duarte da Silva Xavier

Resumo
0 Método dos Elementos Finitos é uma técnica utilizada para a obtencao de solugoes
aproximadas de equagdes diferenciais e é um procedimento numérico para analise de
estruturas e meios continuos.
Atualmente, motivados pela forte concorréncia industrial os fabricantes de maquinas
e equipamentos tem buscado solu¢des cada vez mais otimizadas, com o intuito de
reduzir custos aumentando seguranca, conforto e desempenho.

Este desafio tem sido confiado as equipes de engenharia que tem se tornado cada vez
mais multidisciplinares, sendo formadas nao s6 por engenheiros das diversas
modalidades, mas também por economistas, fisicos, matematicos etc.

Dentre muitas ferramentas disponiveis para o calculo e andlise de estruturas
mecanicas e meios continuos em geral, o Método dos Elementos Finitos tem se
destacado como sendo uma ferramenta de uso geral, eficaz e de alto desempenho.

A utilizacdo do Método dos Elementos Finitos é aplicado principalmente ao calculo
estrutural. Todavia, sendo o Método dos Elementos Finitos uma ferramenta geral
utilizada para a solucdo de Equagdes Diferencias, é natural que outras disciplinas
também sejam abordadas, caracterizando assim a multidisciplinaridade dos
problemas de mecanica.

De uma forma global o Método dos Elementos Finitos foi criado com o objetivo de se
resolver os problemas de mecanica que ndo admitem solugdes fechadas (de forma
analitica). Ele é baseado em aproximacgdes do tipo polinomial nodal em subdominios,
o que implica em processos de discretizacdo dos dominios, que podem ter geometrias
irregulares arbitrarias. Na figura abaixo pode ser visto de forma esquematica alguns
elementos basicos de um modelo de elementos finitos, e sua nomenclatura.
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——Erro na Geometria
/
/

Elemento Quadrilateral

Elemento Triangular

\ Dominy

Pode-se ver no esquema apresentado que o dominio foi discretizado em Elementos
Finitos, de forma triangular ou quadrilateral. Neste caso para cada ponto n, chamado
de nds, estdo associadas as incognitas do problema. Trata-se assim de uma
discretizacao classica de um meio continuo.
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Modelagem Computacional Aplicada a Questdes Socio-Educacionais

Bolsista: Weslei Peter de Oliveira
Orientador: Dr. José Karam Filho
Co-orientador: Dr. Fabiano Saldanha Gomes de Oliveira

Este projeto de pesquisa tem por finalidade o estudo e o desenvolvimento de
ferramentas computacionais para analise tatica e estratégica em educacao, a fim de

predizer consequéncias sociais.

Dentre as preocupagdes suscitadas com a mudanca de patamar de
desenvolvimento alcangado no pais, estdo questdes sociais que, acredita-se, possam
estar relacionadas a questao da educagdo. Duas delas sdo a criminalidade e a pobreza.
Assim pretende-se desenvolver um estudo da relacdo entre educagdo-pobreza-
criminalidade, tendo como foco principal a educagdo para afetar de forma positiva os

indices de pobreza e criminalidade.

7

O principal objetivo desse projeto é aplicar técnicas de modelagem e
construcdo de graficos estatisticos, tendo como motivagdo questdes socio-
educacionais, podendo entao generalizar as técnicas e as metodologias a problemas

analogos.

Para entdo ter um benévolo conhecimento em técnicas de modelagem em
inferéncia estatistica, iniciou-se o estudo em ferramenta para criagdo de graficos
estatisticos utilizando a ferramenta OCTAVE, que utiliza uma linguagem
computacional, desenvolvida para computagdo matematica. Os comandos do OCTAVE
sdo muito préoximos da forma em que escrevemos expressdes algébricas, tornando-o

mais simples para seu uso.
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Como continuidade do trabalho aqui apresentado, o estudo da ferramenta sera
aplicado em dados reais, podendo assim apresentar e estudar melhor os dados, visto

que se trata de situagdes reais como ja citado acima.

Histograma
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0

Figura 1-0 Um histograma do OCTAVE.

Referéncias:

[1] Estatistica 4° edicdo, Murray R. Spiegel, Larry J. Stephens
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Dinamica de peixes predadores

Estudo de caso: Usina de Santa Clara

Marcelo Alves Moreira
Cezar Welter
Jaqueline Maria da Silva

Instituto de Ciéncia, Engenharia e Tecnologia - UFJVM

Palavras chaves: populagdes, modelo Lotka-Volterra, Bacia do Mucuri.

Os estudos de modelos matematicos de competicdo e predacao de populacoes
surgiram por volta do século XX com o matematico Vito Volterra e o biofisico Alfred
Lotka. Em 1925 Volterra desenvolveu um modelo presa-predador tendo como base os
estudos estatisticos do zoologista Umberto d'Ancona, que analisou o aumento da
frequéncia de tubardes (predadores) e a diminuicdo de pequenos peixes (presas)
durante a suspensdo da pesca nos portos do Mar Adriatico. Neste mesmo ano Alfred
Lotka publicou o livro Elements of Physical Biology (1925) onde discutia a mesma ideia
proposta por Volterra justificando o aumento de predadores no Mar Adriatico [1, 2].

A regido do Vale do Mucuri possui um indicador social e econ6mico muito
baixo, cuja popula¢do dependente da agricultura de subsisténcia e da pesca que é uma
das principais fontes de renda, bem como base alimentar. Propomos um estudo
cientifico dos principais fatores que estdo relacionados a dindmica populacional dos
peixes na regido. Tal estudo foi realizado na Usina Hidrelatrica de Santa Clara,
localizada no municipio de Nanuque-MG na regido do Vale do Mucuri [3], fazendo uso
do modelo de equagdes diferenciais de Lotka-Volterra.

O estudo permitiu obter uma perspectiva geral da dindmica bem como das
quantidades de peixes predadores e presas na usina de forma satisfatoria. O estudo
também mostrou que nem sempre o modelo descreve uma realidade biol6gica, pois na
auséncia de peixes predadores a populacdo de peixes presas ndo cresce de forma

84



ANAIS
VIl Jornada de Iniciacdo Cientifica do LNCC PIBIC2012

malthusiana como o modelo prevé. Quando ocorre auséncia de presas, observa-se que
a quantidade de predadores tende a zero, o que tambem ndo descreve realidade
bioldgica, pois o predador pode ter outra base alimentar. Outra falha do modelo é nao
considerar as outras fontes de alimento das presas.

Apesar das deficiéncias descritas acima, o modelo de predacdo representou
satisfatoriamente a dindmica biolégica dos peixes presas e peixes predadores na Usina
Hidrelétrica de Santa Clara, exibindo através de simulagdes computacionais que a
interacdo entre ambos ocorre de forma ciclica e equilibrada. Este equilibrio apresenta
uma perspectiva geral da dinamica de predagao através de oscilagdes nas quantidades
de individuos de cada espécie na bacia ao longo do tempo.

Referéncias
[1] Silva ].M., Modelos para a Dindmica de Vegetagdo em Areas Alagaveis Amazdnica.

Tese de Doutorado, LNCC. Petroépolis - R], 2011.

[2] Boyce W.E.; DiPrima R.C., Equag¢des Diferenciais Elementares e Problemas de
Valores de Contorno, LTC, 2006.

[3] Pompeu P.S.; Martinez C.B., Variacdes temporais na passagem de peixes pelo
elevador da Usina Hidrelétrica de Santa Clara, rio Mucuri, leste brasileiro. Rev. Bras.
Zool. vol.23 no.2 Curitiba Junho 2006.
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Estudo da rotacao de um corpo rigido para aplicagao em modelagem
da dindmica de voo de uma aeronave

Bolsistas: Norberto Rodrigues Santos; Luan Marcio Leme Brito

Orientador: Leandro Baroni

Buscando descrever de forma adequada o comportamento dindmico de uma
aeronave, utiliza-se como base a segunda lei de Newton e os Angulos de Euler. A
segunda lei de Newton tem como principio relacionar a forga aplicada em um ponto
com relacdo a sua massa e aceleracdo adquirida, sendo utilizada como ponto de
referéncia para os estudos de movimentos de translagio. Os Angulos de Euler
relacionam dois sistemas por meio de um conjunto de angulos especificos entre seus
eixos e sdo aplicados na transformacdo entre sistemas de coordenadas de rotacao
(corpo @ inercial). Com o intuito de modelar o comportamento dinamico de atitude a
partir das forcas exercidas em uma aeronave utiliza-se as equagdes de Euler, que sao
obtidas a partir da segunda lei de Newton e descrevem a dinamica de rotagao da
aeronave a partir dos torques aplicados sobre ela.

Considerando que as forgas aplicadas sobre a aeronave fora da linha do centro
de massa geram torques e ocasionam um movimento de rotacdo (G =r x df, onde G é o
torque, r o vetor posicao do ponto de aplicagdo da forca com relacdo a origem e f é a
forga). Com aplicagdo do torque havera uma variacao no momento angular (h) ou seja,
G = h, descrito no sistema inercial:

d .. L.
—({dh) =r % 7dm
at

O momento angular pode ser relacionado ao momento de inércia (I) e a
velocidade angular w, h = Iw. O momento de inércia é a resisténcia a mudanca do
estado de movimento do corpo que esta diretamente relacionado a sua distribuicao de
massa em torno dos seus eixos de rotagdo e é descrita pela seguinte matriz:
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'Fx 'Fx_}' 'sz
I= _Ix_}' I_}' 'F_}'z
_‘Tz:r _‘T}'z 'Fz

onde I, = [(¥? +z%) dm,etc e Loy = [ xy dm,etc.

No caso da aeronave as forgas atuantes geram torques em cada eixo. O
momento angular no sistema do corpo é dado por:

GB= .h.E‘+ l‘.l.'l_Eth

Gr e hz em termos de seus componentes sio Gg=[L M N]7,
hg = [h: "y £h:]". Reescrevendo a equagio de Gz em termos de seus componentes e
considerando I, = I; = 0 obtém-se:

L= L.p— LG +pg) — (I, — I.)qr

M= L= Lu(r2—p?) — (.= L)rp

N = L= Lp—qr) — (L. —1,)pq
onde p, q e r sdo os componentes da velocidade angular w .

Os valores tipicos para os momentos de inércia de um jato executivo Jetstar
Business Jet sdo: Iy = 1577915,306 Nm?, [, = 1805037,969 Nm?, I, = 3234983,445 Nm?
e I,x=67236,067 NmZ2. Esta aeronave possui uma massa de 17327,228 kg.

Essas sdo as etapas iniciais do trabalho, que tem como objetivo obter o
conjunto completo das equagdes da aeronave, realizar simulagdo computacional e
desenvolver um sistema de controle.
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Dinamica de aglomerados populacionais
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Este trabalho visa estudar e modelar a influéncia de doencgas infectocontagiosas
sazonais em populacdes, bem como as condi¢des para a ocorréncia de pandemias.
Espera-se que uma alta densidade populacional seja favoravel a disseminacao de
doencas, o que pode levar a uma redugdo populacional, e até mesmo a extin¢do local.
J& uma baixa concentracdo populacional minimiza as relagdes intraespecificas e
desfavorece a proliferacdo de doencas. Tais relagdes se adequam aos conceitos do
efeito Allee.

O efeito Allee (em homenagem ao ecologista Warder Clyde Allee) [1, 2, 3] é um
fendmeno natural observado em algumas populacdes em que: (1) uma populagao
pouco numerosa ou de baixa densidade pode apresentar um crescimento negativo,
seja por dificuldades na reprodugao, dificuldades para se defenderem de predadores,
ou outros motivos; (2) aglomerados populacionais de elevada densidade também
pode apresentar crescimento negativo, visto que seus individuos estardo sujeitos a
limitacdes alimentares, sujeitos ao ataque de doencas que podem se proliferar
rapidamente devido a alta densidade populacional, ou outros motivos; (3) uma
populacdo que estiver acima de um valor minimo (critico) e abaixo de um valor de
saturacao tera crescimento positivo.

Considerando um ambiente heterogéneo, temos que a distribuicdo de

alimentos, as diferencas de temperatuda e de umidade entre regides diferentes,
podem tornar um local mais atrativo do que outro para uma determinada populagao,
propiciando a ocorréncia de uma distribuicdo populacional ndo homogénea, e
possibilitando a formacdo de aglomerados populacionais inseridos em um espago de
baixa densidade populacional, e vice versa.

O limite entre a extingdo local e extingdo total de uma espécie depende do
alcance e velocidade da propagagao da doenga, do alcance e velocidade das relagdes
entre os individuos de um mesmo grupo social e entre grupos distintos.
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Nesta etapa do trabalho serdo apresentados os processos considerados para
reproduzir, computacionalmente, a formac¢ao de aglomerados populacionais sob uma
matriz N xN. Objetiva-se em posteriormente inserir a competi¢cdo entre individuos
saudaveis e doentes.
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