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MODELAGEM E SIMULAGAO DE PROBLEMAS DE CRESCIMENTO TUMORAL
Anna Claudia Mello de Resende’ Regina Célia Cerqueira de Ameida?

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

O cancer é hoje considerado um sério problema de saude plblica mundial e apesar do bem sucedido
combate a doenga, ainda pemanecem em aberto questdes relativas ao bom desempenho de suas
modalidades de tratamento.

A metodologia empregada na execugdo deste trabalho consistiu em estudar, numa primeira etapa, a
modelagem fisico-matematica associada a modelos de crescimento tumoral espacialmente homogéneos e
administragdo de agentes quimioterdpicos descritos por equagdes diferenciais ordinarias e métodos
matematico-numéricos associados a resolugdo desta classe de equagdes. Numa segunda etapa foram
considerados modelos espacialmente heterogéneos descritos por equagdes diferenciais parciais onde foi
estudado e implementado 0 método dos elementos finitos.

A modelagem fisico-matematica dos modelos de crescimento tumoral utilizados segue a abordagem do
continuo - visdo macroscdpica da problematica em questdo - e é baseada na investigag@o quantitativa do
modelo matematico de quimioterapia anti-neoplasica sob dinémica angiogénica, onde foi definida uma escala
espago-temporal para a resolugdo do problema. As solugbes numéricas visavam buscar solugdes
consistentes e estaveis e foram obtidas com base no método dos elementos finitos para a discretizagao do
dominio espacial e no método das diferencas finitas para a discretizagdo do dominio temporal.

Bibliografia

1. RODRIGUES, D. S. Modelagem matematica em céancer: dindmica angiogénica e quimioterapia anti-
neoplasica. Dissertagdo (Mestrado em Biometria) — Instituto de Biociéncias, Universidade Estadual Paulista
(UNESP), Botucatu, 2011.

2. HINOW, P. et al. A Spatial Model of Tumor-Host Interaction: Application of Chemotherapy, Mathematical
Biosciences and Engineering, 2009.

3. BILLY, F. et al. A pharmacologically-based multiscale mathematical model of angiogenesis and its use in
investigating the efficacy of a new cancer treatment strategy, Elsevier, 2009.

4. REDDY, J. N. An Introduction to the Finite Element Method, McGraw-Hill, 2006.
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Andlise estrutural de proteinas da capsula de Klebsiella pneumoniae
AD Rossi', ATR Vasconcelos', CE Thompson'
'L aboratorio de Bicinformatica, Laborat6rio Nacional de Computagéo Cientifica, Rio de Janeiro

O impacto de bactérias patogénicas no sistema publico de saude € 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 especiamente prejudicial a pacientes imunodebilitados. A K. pneumoniae
possui uma matriz polissacaridica que confere aderéncia as células do hospedeiro, prevenindo a dessecagao.
A composi¢éo da cépsula parece ser importante para o fator de viruléncia, pemitindo a classificagéo e
identificagdo de novos sorotipos. Dessa maneira, os estudos da evolugao das proteinas estruturais de capsula
fornecem infomagdes fundamentais sobre os fenétipos multirresistentes as drogas.

Inicialmente, uma analise 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 comparagéo
de cada sequéncia com bancos de dados biologicos. 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 Informag&o Bioldgica (NCBI). Os alinhamentos das sequéncias de aminoécidos
foram obtidos com o programa ClustalW utiizando a matriz BLOSUM para pontuagdo e ajustados
manualmente com GeneDoc para otimizagéo 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 comparagdo 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 andlises estruturais e estereoquimicas, avaliando o ambiente encontrado nas estruturas
obtidas por cristalografia que serviram de molde, respectivamente. O ciclo de realinhamento, modelagem e
validagao da estrutura foi repetido até ndo ser possivel perceber melhora nos resultados. O RMSD (“Root-
Mean-Square Deviation”) entre 0 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 exce¢do da KP03136. Todas as
proteinas da capsula da K. pneumoniae foram analisadas completamente. Certas proteinas de capsula,
quando inibidas em outras cepas, causam a perda de viruléncia, sugerindo que possivelmente isto possa
ocorrer na cepa estudada. Adicionalmente, anélises filogenéticas estéo sendo conduzdas a fim de auxiliar no
entendimento da evolugdo 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.

Instituicdes de fomento: CNPq, FAPERJ.
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Movimentagao em Ambientes Virtuais Utilizando Dispositivo de Interagao e Visualizagao 3D

Carina da Cruz Teixeira’, Jauvane C. De Oliveira?

Resumo

Trabalhar em ambientes de fisco, sem o conhecimento prévio do local, pode acarretar em acidentes
aos trabalhadores. Com isso a realizag&o de treinamentos para que o usuario se familiarize com o ambiente
e aprenda a se prevenir torna-se necessario, porém € inviavel expor o funcionario aos riscos de um ambiente
real. Como altemativa, os treinamentos em mundos virtuais vém se tornando uma ferramenta muito utilizada,
que pemite que o usuario navegue pelo ambiente e conhega seus possiveis riscos.

O presente trabalho descreve a implementagdo de um simulador virtual de treinamento em
plataformas de petroleo representada em um modelo 3D, que pemite que 0 usuario possa navegar e explorar
0 ambiente. A navegagéo é realizada através da simulagdo de passos sobre a balanga com sensores de
pressdo da Nintendo, a Wii Balance Board. Este dispositivo possui a caracteristica de identificar a
movimentagdo que o usuario realiza quando se posiciona sobre ela, através dos dados que seus sensores
fornecem. Desta forma, utilizar os proprios pés para navegar, além de ser uma forma mais natural, pemite
que o usuario mantenha suas méos livres para a execugdo de outras tarefas como a manipulagao de objetos
presentes no ambiente.

Para a visualizagéo 3D ¢ utilizado um ambiente CAVE, estrutura composta por quatro paredes onde
as imagens sdo exibidas em trés dimensdes, permitindo a total imersdo do usuario no ambiente. O sistema
também possui dois modos de visualizagdo: em primeira pessoa onde o usuario visualiza somente a
platafoma, e em terceira pessoa onde o usuario visualiza a cena e um avatar que reproduz seus movimentos.

Bibliografia

1-D.Brutzman and L. Daly., X3D 3D Graphics for Web Authors. Morgan Kaufmann Publishers, 2007.

2 -M. Cohen and I. H. Manssour., OpenGL - Uma abordagem prética e objetiva. Novatec, 2008.

' Laboratério Nacional de Computagéo Cientifica — LNCCMCT] (carina@Incc.br)
2| aboratorio Nacional de Computagéo Cientifica — LNCCMCTI (jauvane@Incc.br)
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Modelagem Computacional em Fendémenos de Transporte:

Transferéncia de Calor via Método de Diferencgas Finitas

Aluna: Daiana Soares Barreiro
(UCP- Universidade Catdlica de Petrépalis)

Orientador: José Karam Filho
(LNCC- Laboratério Nacional de Computagéao Cientifica)

Resumo

Este trabalho tem por objetivo a compreensdo e a manipulagdo de métodos numéricos em fenémenos de
transporte, particulamente em Transferéncia de Calor, dentro da sistematica de modelagem computacional.
Apos estudo dos principios de conservagdo de massa, momento e energia, neste trabalho apresentam-se
estudos de diferencas finitas em transferéncia de calor. Foram realizadas implementagdes computacionais
para 0s casos uni e bi-dimensionais e exemplos foram realizados para condug&o linear e nao linear uni e bi-
dimensional, estacionarios e transientes.

1. Introdugéo

Problemas de fendmenos de transporte (dos quais fazem parte a mecanica dos fluidos e a
transferéncia de calor) sdo governados por equagdes de balanco/conservagédo e por relagdes constitutivas,
que caracterizam processos temodinamicamente admissiveis. Abrangem uma larga gama de problemas
praticos com aplicagbes em diversas areas da engenharia e ciéncias; dentre elas: escoamentos
compressiveis e incompressiveis, newtonianos e nao newtonianos, transferéncia de calor e disperséo de
espécies. Nos ultimos anos vem ocorrendo um crescente interesse na simulagdo numérica de problemas de
circulacao e transporte, motivado tanto pelo desenvolvimento tecnoldgico, que proporcionou a popularizagéo
e o0 barateamento dos computadores, quanto pela necessidade de redugéo de custos de projetos industriais e
crescente preocupagado com fenémenos ambientais.

Como o custo dos experimentos fisicos € muito alto e, muitas vezes, de dificil realizagéo, a tendéncia
atual é executa4os ap6s uma série de experimentos numeéricos, de custo sensivelmente inferior. Comumente
os problemas de interesse pratico, das engenharias e de ciéncias em geral, ttm sua modelagem via
Equacdes Diferenciais Parciais, frequentemente nZo lineares elou com geometrias complexas. Estas
equagdes sdo em geral extremamente complexas, com propriedades muitas vezes surpreendentes, e néo
intuitivas, para as quais ndo se conseguem solugdes analiticas; assim como também nédo se conseguem
solugbes analiticas para condigdes de contomo e geometrias complexas. Com a disponibilidade recente de
recursos computacionais de grande capacidade (hardware e software) tem sido possivel tratar, de forma mais
precisa, sistemas ndo lineares e complexos. Teorias e técnicas matematicas foram desenwolvidas que, juntas
com a tecnologia da informagao, pemitem analisar e prever o comportamento do sistema sob estudo através
de simulagdes computacionais. Com esses recursos, sejam tedricos, sejam de equipamentos, sistemas
complexos sdo possiveis de serem abordados, e exemplos proliferam nas ciéncias fisicas, engenharas, na
biologia, na economia, nas ciéncias sociais, ciéncias da terra, etc. Esta metodologia, conhecida como

4
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modelagem computacional, impacta as ciéncias, e muitos a consideram estar ao mesmo nivel das
tradicionais: observagéo, experimentagdo e teoria. Na verdade ela vai além das ciéncias, sendo diretamente
aplicavel na resolugdo de problemas tecnoldgicos e em processos industriais e organizacionais. Modelar e
simular um sistema ou um processo real consiste em caracteriza-lo por um conjunto de entidades abstratas,
definindo suas inter-relagdes e um mapeamento unico, que associe as entidades abstratas as observaveis do
mundo real. Neste sentido, a modelagem é um processo de produgdo de conhecimento, e a simulagéo uma
técnica de solugao que pemite previsdo, comparagao dos resultados e a consequente validagdo dos limites
do modelo. Este trabalho tem por objetivo a compreensdo e a manipulagdo de métodos numéricos em
engenharia, particularmente em T ransferéncia de Calor, dentro da sistematica de modelagem computacional.

Neste projeto de pesquisa foram estudados fundamentos de modelagem [1], mecénica dos fluidos
[2], transferéncia de calor [3-4] uma introdug&o ao célculo tensorial e principios de conservagdo em mecanica
[5] e diferencas finitas [6].

2. Principios de Conservagéo

Problemas de mecanica dos fluidos e transferéncia de calor sdo governados por principios de
balango/conservagao de massa, momentum e energia, subsidiadas por relagdes constitutivas e de estado. As
equacdes resultantes para esses principios podem deduzdas tanto a partir de sistemas de referéncia
euleriano como lagrangeano. Considerando, incompressibilidade, materiais newtonianos e lei de Fourier
valida, as equagdes podem ser escritas, respectivamente, na forma diferencial como:

divu=0 (incompress.) @

p%u—ydivVu+p(uDV)u+Vp =f (2)
o0 .

pca—t—kdlvV0+pC(uDV)6? = 3)

para qualquer dominio de definigdo, e completadas com condi¢des iniciais e de contomo adequadas. Nas
equagdes acima u é o vetor velocidade, p é a presséo hidrostatica, i € a viscosidade, p é a massa especifica,
6 é a temperatura e ® é uma dissipagdo ou uma geragéo.

Para a resolugdo desses problemas podem se utilizados os seguintes métodos numéricos como:
Diferencgas Finitas, Volumes Finitos, Elementos Finitos e Elementos de Contorno.

Neste trabalho, foi estudado e implementado o método de Diferengas Finitas para problemas de
condug&o de calor, considerando convecgéo exterior e radiagéo.

3. Método de diferencas finitas para problemas de transferéncia de calor por condugdo e processos
combinados

Neste trabalho, foi implementado o método de diferengas finitas (DF) para resolver problemas de
transferéncia de calor por condugéo, com as combinagdes citadas anteriomente e se desprezou o termo de
convecgao forgada. Esses problemas séo regidos pela seguinte equagéo que advém da equagéo (3):
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06 :
pC, E—kdlvvezd) (4)

fluxo (Neumann) ou mista (Robin ou Newton).

O método DF é um método numérico de resolugdo de equagdes diferenciais baseado na
aproximacao de derivadas por diferengas finitas.

O esquema a seguir mostra as derivadas sendo aproximadas por diferencas finitas em cada ponto.

ij+1e
(AXf2
Ay

M| (| e

P14

atgj ~ ‘9i+1/2,j _ei—llz,j
i

v (5)

0%0 1
[yj = 0.;—26,,+6,,, (6)
i

(%J ~ 0i,j+1/2A_(9i,j—1/2 (7)

N )i y

azej 1

— | == 0.,-20,+6, ., (8
2 2 i,j+1 i,j i,j-1

( y i Ay

4. Implementag@o Computacional

O método DF foi aqui implementado para os casos uni e bidimensionais, lineares e néo lineares,
estacionarios e transientes. A resolugdo do sistema de equagdes foi feita pelo método de Gauss e um
esquema do tipo Picard foi usado nos problemas ndo lineares. Foi combinado o método de diferengas
centradas no espago com o método de Euler no tempo. Estes programas computacionais foram
desenvolvidos utilizando o MAT LAB.

5. Exemplos e Resultados Numéricos

5.1 Condugéo estacionaria com convecgéo e radiagao (néo linear1-D)
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Este exemplo trata de uma aleta de comprimento finito (L=0,1m)como na Fig 1, que troca calor por
convecgao e radiagao com 0 ambiente que esta a uma temperatura 8.m=293 K. he= 40 W/mK é o coeficiente
de convecgao superficial, k = 240 WmK é o coeficiente de condugdo do material da aleta, A: =1,6x10° m2é a
area transversal, P=0,016 m é o perimetro € =0,4 é a emissividade e 0 =5,67x10® W/m2K* é a constante de
Stefan-Boltzmann . Aequagéo que rege o problema e as condi¢bes de contomo estdo dadas abaixo.

Fig. 1. Aleta unidimensional

2
o0 h°P(e—eamb)—%(e“—e‘;mn:o, 0<x<L (9)

kA

0(0) =6, =473K, (L) =6, =293K

AFig. 2 mostra os resultados obtidos com o método DF

420 . E . —

(a) N=7 (b) N=20 (c)N=25

Fig. 2. Aleta: campo de temperaturas para as iteragdes N=7, 20 e 25
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A tolerancia para convergéncia foi 10°.

5.2 Condugéo em placa plana (ransiente, linear 2-D)

Trata-se de uma placa quadrada com diferentes condi¢es de contomo como definido abaixo, junto
com sua equagéo de governo. Neste exemplo a difusividade, o =k /(oc) foi considerada unitaria e a
condic&o inicial como nula nos pontos do dominio.

%9 _ adivwe =0, (10)

ot
6(0,y) =0 0(2,y)=y(2-y), 0<y<2
6(x,0)=0 0(x,2) =X, O<xxl

0(x,2)=2-x, 1<x<2

As figurtas abaixo mostram os resultados para alguns instantes de tempo até o regime estacionéario
para dois casos, com passo de tempo=0,01. A Fig. 3 ilustra o campo de temperatura para o caso de condigéo
inicial unitaria no dominio, e a condigéo estacionaria foi obtida para um tempo adimensional de 1,8. A Fig. 4
mostra a evolugdo do campo de temperatura para o caso de condig&o inicial nula, com o estado estacionario

obtido com tempo adimensional de 1,6

s - -b { “!}“‘%\» ,/I"
Vo o N
(7717177 NN, | OOSESSESZAS

i ‘ TN

(8) t=0,1 (b) t=0,9 (c) t=1,80

Fig. 3. Placa quadrada (condi¢ao inicial unitaria): campo de temperaturas para 3 instantes de tempo
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(8) 0,1 (b) t=0,80 (c) =160

Fig. 4. Placa quadrada (condi¢ao inicial nula): campo de temperaturas para 3 instantes de tempo

6. Conclusoes:

Neste trabalho, além de estudos de mecanica dos fluidos, transferéncia de calor e os principios de
conservagdo em mecanica, foi implementado o método de diferencas finitas para problemas de transferéncia
de calor por condugéo e processos combinados, estacionarios e transientes, lineares e nao lineares, uni e bi-
dimensionais Os programas computacionais foram desenvolvidos em MATLAB, foram usadas diferengas
finitas centrais e solugdes via eliminagdo de Gauss e algoritmo de Picard para tratar as nao linearidades. No
problema estacionario uni-dimensional aqui apresentado (aleta com condugdo, convecgdo e radiagéo
externa), pode-se perceber a convergéncia para um problema néo linear dependente da malha. No problema
transiente bi-dimensional da placa plana, além da dependéncia da malha pode-se verificar a diferenca do

7. Sugestdes para trabalhos futuros
Exploragéo de diferentes tipos de condi¢des de contomo, como condigdes de contorno variaveis no tempo.

Consideragao do termo de convecgao forgada, no dominio, que exigird um tratamento diferenciado e métodos
do tipo upwind para convecgao dominante.

Implementag@o do método para as equagbes de momentum, com interesse na ndo linearidade do temo
hipemolico e, mesmo, de viscosidade variavel com a velocidade (fluidos ndo newtonianos).

Estudo de outros métodos como volumes finitos que tém sua base no método de diferengas.
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Sistema Inteligente de Gestédo da Educagao

Aluno: Dejamile Rocha da Silva

Orientador: Dr. José Karam Filho

Co-orientador: Dr. Fabiano Saldanha Gomes de Oliveira

Introdugéo

A evasdo escolar € um grande desafio para as escolas e para o sistema educacional. O nimero de
criangas e adolescentes fora das salas de aula ainda é grande no Brasil, especialmente no ensino médio.

S@o muitos os motivos que levam a evasdo escolar, condigbes socioecondmicas, culturais e
geograficas. E dois fatores muito importantes também: a queda da progressiva qualidade do ensino nas
ultimas décadas, cujo sintoma mais atual € o desinteresse que os alunos demonstram pela escola, € a
necessidade de ajudar na subsisténcia de familias de baixa renda que pressiona criangas e adolescentes a
abandonarem a escola em busca de frabalho. E como passam a buscar trabalho e renda, muitos
adolescentes se afastam da escola.

O presente relatdrio tem como objetivo o desenvolvimento de metodologias quantitativas que
pemitam compreender de uma maneira inovadora a fenomenologia social que atua nos processos
educacionais através da estatistica.

O campo da estatistica lida com a coleta, a apresentagéo, a analise e 0 uso dos dados para tomar
decisdes, resolver problemas e planejar processos. Técnicas estatisticas sdo uma ajuda poderosa no
planejamento de sistemas, melhorando os projetos existentes e planejando, desenvolvendo e melhorando os
processos.

Analise de Dados

E o processo pelo qual se d4 ordem, estrutura e significado aos dados. A partir dos topicos
estabelecidos processam-se os dados, procurando tendéncias, diferencas e variagdes na informagao obtida.

Propésito da andlise de dados:

e Descrever e resumir dados
¢ |dentificar relagbes e diferencas entre variaveis
e Comparar variaveis

11
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o Fazer previsbes

Estatistica Descritiva

E a etapa inicial da andlise utilizada para visualizar e resumir os dados. E um ramo da estatistica que
aplica varias técnicas para descrever e sumarizar um conjunto de dados.

Técnicas:

As técnicas usadas costumam classificar-se como:

Gréficos descritivos: Sao usados varios tipos de graficos para sumarizar os dados. Por exemplo: Histogramas.
Descrigdo Tabular: Na qual se usam tabelas para sumarizar os dados. Por exemplo: tabelas de Freqiéncias.

Descricdo Paramétrica: Na qual estimamos os valores de certos parametros, 0s quais assumimos que
completam a descrigéo do conjunto dos dados. Por exemplo: Média.

Etapas da estatistica:

e Coletar dados

e Organizar

e Descrever

e Interpretar

¢ Analisar os resultados

O que fazer com as observagfes que coletamos? Primeiro organizamos. Depois calculamos medidas de
posicdo (média, variancia, desvio, mediana, moda, efc), e visualizamos os dados.

Descrigdo dos dados=Estatistica desciitiva
Variavel
Qualquer caracteristica associada a uma populagéo. As variaveis séo classificadas em:

e Qualitativa (Nominal e Ordinal)
e Quantitativa (Continua e Discreta)

Variaveis Quantitativas
Medidas de posicdo: Moda, Média, Mediana, Percentis e Quartis.

Medidas de Dispersao: Amplitude, Intervalo-Interquartil, Variancia, Desvio Padréo, Coeficiente de Variagao.

12
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Organizagéo e representacdo dos dados

Uma das formas de organizar e resumir a informagéo contida em dados observados € por meio de
tabela de freqliéncias e graficos. Podemos construir tabela de freqliéncia de variaveis qualitativas que as
quantificam por categoria de classificagdo, e sua representagé@o grafica é mediante ao grafico de barras,

grafico setorial ou em forma de pizza.
Para facilitar a eficiéncia dos processos citados é preciso:
ENT ENDER o contexto
APLICAR as ferramentas adequadas
ANALISAR resultados obtidos

PREVER com o modelo construido como resultado da andlise.

13
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Desenvolvimento de um Portal para o Programa de Predigao de Estruturas de Proteinas GAPF
Frederico J. R. Carlos, Gregorio K. Rocha, Fabio L. Custodio, Laurent E. Dardenne
Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Bioldgicos — LNCC

A predicéo de estruturas de proteinas representa uma érea de pesquisa de grande destaque nos
dias atuais por seu potencial para aplicagdes em areas estratégicas de grande impacto na biotecnologia
como, por exemplo, na criagdo de novas proteinas (engenharia de proteinas), no desenho racional de
farmacos, no refinamento de modelos tedricos, na obtengdo de estruturas a partir de dados experimentais
incompletos e na obtengao e otimizagao de novas informagdes dos bancos de dados genémicos. Vem sendo
desenvolvido no Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Bioldgicos (GMMSB/LNCC) um programa para
a predicdo ab inito de estrutura de proteinas chamado GAPF (Genetic Algorithm for Protein Folding)
(Custddio, 2008). O GAPF é um software de alta complexidade e, até este trabalho, ndo disponibilizava uma
interface grafica de facil utilizagdo para o usuaro final, o que acaba limitando sua utilizagéo por parte da
comunidade cientifica. Aém disso, a predi¢do da estrutura de uma proteina exige processamento de alto
desempenho e muitos possiveis usuarios ndo tem acesso a estrutura computacional necessaria. Desta
maneira, torna-se importante o desenvolvimento de uma ferramenta que facilite 0 acesso e a utilizagdo do
programa GAPF, bem como disponibilize os recursos computacionais necessarios para sua execugdo. Neste
trabalho, utilizando ferramentas de web design e linguagens de programagao para web, tais como PHP e java
script, foi desenvolvido um portal para mediar a interacdo do usuario final com o GAPF, simplificando o
método de utilizagdo do programa e a obten¢ao dos dados gerados. Através deste portal, também é pemitido
ao usuario rodar suas andlises em nucleos computacionais de alto desempenho. Neste momento, o portal
desenvolvido encontra-se em fase de teste, estando disponivel para utilizagdo dentro das dependéncias do

LNCC, sendo disponibilizado em breve para toda a comunidade cientifica.
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Modelagem de incertezas em problemas de condugao de calor

Gabriel C. Amorim Regina C. Aimeida
Renato S. Silva

Resumo

A energia solar trmica vem ganhando espag no mercado, pois é uma enemia limpa e, de-
pendendo da regido, de facil acesso. Normalmente é utlizada para aquecer agua para uso
domestico. A diferenga entre a energia residencial e a geragao de eletricidade é a dificuldade de
manter o fornecimento constante de energia durante perodos com a auséncia do sol. Para
contornar essas dificuldades & necessario armazenar energia para estes periodos. A solugao ado-
tada é a bateria de energia solar, onde o calor é armazenado e € utilizado para a geragao de
energia elétrica quando necessario.

O concreto & utilizado como bateria solar, por razies econdmicas, porém suas propriedades
fisicas, como calor especifico e condutividade térmica, variam de acordo com a composigao usada na
sua elaboragao, o0 que gera incertezas na elaboragao do projeto de uma bateria solar.

As incertezas envolvidas em projetos sdo principalmente de dois tipos: aleatéria e epistémica. A
incerteza aleatoria ocorre devido a \ariagbes naturais como, por exemplo, a \ariagao da con-
dutividade térmica dos materiais devido a \ariagao da composigdao quimica dos mesmos. Ja a
incerteza episttmica ocorre devido a falta parcial ou total de conhecimento sobre o comporta-
mento de determinado parametro.

Este trabalho visa a modelagem numérica do processo de armazenamento de energia solar, via
0 método de diferencas finitas, em uma se¢ao de um bloco feito de concreto, onde as incertezas nos
pardmentros calor especfico e conditividade térmica serdo consideradas.

15
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Variabilidade da Precipitagao na Regido Serrana do Rio de Janeiro Estimada pelo Canal Infravermelho
em Satélites Geoestacionarios

GB Vieira, P L S Dias, F Gomes

A regido serrana do Rio de Janeiro foi particulamente afetada por chuvas intensas no dia 12 de
janeiro de 2011. As cidades mais afetadas foram Teresopolis, Nova Friburgo, Petrdpolis, Sumidouro e S&o
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. As tragédias foram consideradas como o
maior desastre climaticos da histéria do pais, superando os 463 mortos do temporal que atingiu
Caraguatatuba em 1997. Portanto faz-se necessario explorar com maior profundidade as fontes de
infomagdo que pemitem a estimativa da precipitagdo, principalmente em regides onde a variabilidade
espacial € muito grande como, por exemplo, a regido serrana do Rio de Janeiro.

No presente estudo houve a necessidade de explorar a variabilidade temporal e espacial da precipitagao da
regido serrana do Rio de janeiro com base nas estimativas baseadas no satélite geoestacionario (GOES),
denominada “auto-estimador’.

Ao todo, esta sendo avaliada a variabilidade espacial desses limiares em uma amostra de cerca de 10 anos
de dados, afim de obter estimativas da probabilidade de ocorréncia de precipitagédo em diferentes percentis.
Numa regido com topografia tdo varidvel como na regido serrana do Rio de janeiro espera-se que a
variabilidade dos limiares associado ao percentil seja muito significativa.

Tais resultados estdo sendo comparados com outras estimativas de precipitagéo (satélite TRMM, com radar
ativo a bordo).

Instituicbes de fomento: CNPq, FAPERJ.
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Introducgédo a Computagdo Quantica e Geracao de Numeros Aleatorios

Aluno: Igor de Souza Costa
Instituto Superior de Tecnologia em Ciéncias da Computagao de Petropolis
Orientadores: Renato Portugal e Pedro Carlos da Silva Lara

Laboratorio Nacional de Computagéo Cientifica / MCT

Vigéncia: 15/04/2013 — 31/07/2013

Introducéo

A Computagdo Quéntica é uma area de pesquisa nova, que esta em ascenséo, e que utiliza elementos
de vérias outras areas do conhecimento, como Matematica, Fisica e Ciéncia da Computagéo. Um computador
quantico € um dispositivo de computacao que faz uso direto dos fendmenos da Mecanica Quantica, tais como
sobreposi¢ao (ou superposi¢éo) de estados e emaranhamento, para realizar operagdes sobre dados.

Obijetivo

Objetivando utilizar principios da incerteza quéntica, este trabalho de iniciagao cientifica busca estudar
aspectos relacionados a geragdo de nimeros aleatorios através de processos quanticos. Inicialmente os
objetivos seréo o dominio dos conceitos basicos de algebra linear, o entendimento e interpretagéo dos
postulados e principios na natureza quantica e o estudo e analise estatistica da geragdo de nimeros
aleatorios quanticos, também faremos o uso da placa quantica, IDQ Quantis, presente no parque
computacional do LNCC para a realizagdo de testes. Numeros aleatorios sdo atuamente utilizados em
geragdo de chaves criptograficas, dindmica de particulas e em diversas aplicagdes estocasticas.

Trabalho ja realizado
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Inicialmente foram realizados os estudos dos principios bésicos de algebra linear, tais como, espagos
vetoriais, operagdes vetoriais basicas, subespagos vetoriais, parte essencial para o entendimento dos
postulados e principios na natureza quéntica, para dar prosseguimento ao cronograma de metas previsto para
avigéncia da bolsa.
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Técnicas de Sketching parainicializagao de Simulacéo de Fluidos via Lattice Boltzmann

José Guilherme Mayworm, Sicilia F. Judice e Gilson A. Giraldi
Laboratorio Nacional de Computagéo Cientifica (LNCCMCT)
Petropolis, RJ, Brasil
{imayworm, sicilia, gilson}@Incc.br

Resumo. Este trabalho propbe uma metodologia intuitiva para inicializagdo de simulagédo de fluidos para
aplicagbes em computagéo grafica. Técnicas baseadas em sketching sdo utilizadas no processo de
inicializagdo do método LBM (Lattice Boltzmann Method), o qual é baseado na ideia fundamental de se
construir modelos cinéticos simplificados, 0s quais incomoram a fisica essencial do processo microscopico de
maneira que as propriedades macroscdpicas de interesse satisfagam as equagbes macroscopicas. O uso de
técnicas baseada em sketching é proposto com o intuito de permitir ao usuario desenhar liviemente o estado
inicial desejado para a simulagéo de fluido.

1. Introdugéo

Nas Ultimas décadas, técnicas baseadas em modelos fisicos para animagéo de elementos naturais,
como fluidos (gas ou liquido), ttm chamado a atencdo dos pesquisadores em computagédo grafica. A
motivagéo reside no potencial existente nas aplicagdes dessas técnicas bem como na complexidade e beleza
dos fendmenos naturais envolvidos. Em particular, técnicas no campo da Dinémica de Fluidos Computacional
(DFC) tém sido implementadas para animagé&o de fluidos em aplicagdes que envolvem interagdes 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 animag&o de fluidos em computagéo gréfica utilizam abordagens baseadas
em malhas 2D/3D, motivadas pelos métodos eulerianos de Elementos Finitos (EF) e Diferengas Finitas (DF)
em conjunto com as equagdes de Navier-Stokes para fluidos [5]. Ao final do pipeline de animag&o, técnicas de
rendering precisam ser aplicadas para garantir o nivel de realismo desejado nas imagens geradas.

Alternativamente, 0 método de Lattice Boltzmann (LBM) pode ser usado. A idéia basica por trés deste
método consiste em obter a dindmica macroscépica de um fluido através do comportamento microscépico de
diversas particulas. Com esta filosofia, o LBM constréi um modelo cinético, uma simplificagdo da equagéo de
Boltzmann, a qual incorpora a fisica microscdpica essencial de modo que as quantidades macroscdpicas
estimadas obedecem as equagdes de interesse [6]. O método LBM pode ser usado para simular modelos 2D
ou 3D.

Para prover uma modelagem intuitiva da configuragao inicial do fluido, técnicas de sketching podem ser
aplicadas. O primeiro sistema baseado em sketching, no contexto de modelagem geométrica, foi
SKET CHPAD, langado em 1963 pelo Ivan Sutherland [13]. Metodologias mais recentes abordam o uso de
icones para representar instrugdes especificas [14], bem como interpretagdes de desenhos realizados
diretamente pelo usuario [15]. Os sistemas baseados em skefching intitulados por SKETCH [14] e TEDDY
[16] sdo exemplos inspiradores de como rascunhos ou gestos fomecem uma interface poderosa para uma
modelagem geométrica eficiente.
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O presente trabalho é baseado em trabalhos recentes desenvolvidos no grupo do LNCC, os quais
propdem uma inicializagdo intuitiva para simulagdes computacionais de fluidos. Para realizar esta tarefa, a
técnica LBM é combinada com métodos de modelagem baseada em skefching [18]. Desta forma, o usuario
sera capaz de definir um estado inicial para a simulagéo de fluidos através de desenhos liwes. O trabalho
apresenta um software, o qual incorpora um simulador de LBM com capacidade de visualizagdo dos campos
gerados, através de técnicas simples como mapas de cor e setas orientadas, disponiveis na biblioteca
OpenGL, além da implementagdo de interfaces graficas usando a biblioteca GLUI, que pemitem a
configuracdo e controle das simulagdes.

O texto a seguir € organizado da seguinte forma. A se¢do 2 descreve 0 método Lattice Boltzmann. A
secdo 3 apresenta o software desenvolvido. Na sec¢do 4 sdo apresentados os resultados e finamente na
secdo 5 a conclusao.

2. 0 Método Lattice Boltzmann

Nos ultimos anos, o método Lattice Boltzmann tem chamado a aten¢do da comunidade cientifica devido
a sua facilidade de implementagdo e eficiéncia computacional. Especificamente na area de dindmica de
fluidos, o LBM tem sido utilizado pela facilidade de implementagdo de condicbes 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 por [8], onde os
autores mostram a vantagem de se extender a dindmica 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 umamalha e o fluido é considerado uma colegao de
particulas. Tais particulas se movem em intervalos discretos de tempo, com uma velocidade apontando ao
longo de uma das diregdes da malha. Além disso, particulas colidem uma com as outras e quantidades fisicas
de interesse associadas com os nds da malha séo atualizadas em cada instante de tempo. O célculo em cada
né é dependente das propriedades inerentes ao proprio nd bem como aos nds vizinhos no instante de tempo
anterior [7, 6].

A dinamica deste método é governada pela equagdo de Boltzmann:
i +Axc,t+AL) — f(Xt) = 0,(fi=1..2z (1)
onde f; é a fungéo de distribuig&o, x & 0nd da malha, ¢; é uma das direcdes, &x é 0 espagamento da malha,
At ¢ 0 passo de tempo, £ {f) & o termo de coliséo, e = é 0 nimero de direcdes damalha.

A equacéo (1) se divide em dois passos principais: espalhamento e colisdo. Estes dois passos podem
ser computados separadamente, através das equagdes:

}.-_E:se (_‘X_.:: t+ﬁt} = }‘;1:_'};." — ﬂxa, t::', (2}

fEE+A) =1 - DG e+ 0+ o7, 0. (3)
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No trabalho [9], os autores propuseram linearizar o termo de colisdo em torno de sua solugao local de
equilibrio:

0= —~(FED-£GD) @

onde T é o termo de relaxamento temporal e £,°% é a distribuicao de equilibrio de particulas que é dependente

da densidade macroscopica {(2) e velocidade (). O pardmetro T esta relacionado com fendmenos difusivos
inerentes ao problema, no caso em questdo com a viscosidade do fluido [6].

A equagao geral da fungéo de equilibrio é dada por [7]:

oo ) Gol?_ @

€3 2cs 2c2 |’

=p (5)

onde w; s&o fatores de peso e cZ é a velocidade do som, a qual depende damalha.

Existem diferentes modelos LBM para solugdes numéricas de diversos cenarios envolvendo fluidos.
Cada modelo tem uma discretizagdo de malha especifica. Os modelos LBM sdo usualmente denotados por
DxQy, onde x e ¥ correspondem ao numero da dimensdo e numero de diregdes de velocidades
microscopicas (€;) respectivamente. Neste trabalho, a proposta é implementar um modelo do LBM

tridimensional, conhecido como D3Q19. Este modelo tem 18 possibilidades de velocidades ndo nulas, como
ilustra a Figura 1. Aqui a velocidade ¢; esté relacionada & particula de repouso.

Figura 1. 0 modelo D3Q19.
Os fatores de peso e a velocidade do som para 0 modelo D3Q19 séo dados por:

1 1
E: Wr_qg5 = E

b by

1 1
C E_l m[:. = E_, I‘.’.-l..'ll_E' =

Substituindo a equagéo 6 em 5, nos da a fungéo de equilibrio para o modelo D3Q19:
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ondei = 0, ..., 18. Nosso interesse reside na escala macroscopica, onde as quantidades fisicas de interesse
demonstram um comportamento continuo. Desta forma, a densidade (2] e velocidade (1) macroscopicas
sao dadas por:

18
pED= Y ED,  ®
=0

s 1 - =+ =
86 1) = m;ﬁm e (9)

Os passos principais da simulagéo podem ser resumidos a seguir:

Algoritmo I: Modelo D3Q19
1. Inicializagdo (t = 0):
(a) p(x,0) = 1.0
(b) ulx, 0) = (0,0,0)
(A £Z0) = £(p, 0)

2. Lago Principal (t = 1 até £ = max):
(a) Espalhamento (2)
(b) Atualizacdo macroscépica da densidade (8) e velocidade (9)
{c) Colisdo (3)

Condigdes de fronteira sdo fundamentais para simulagdes de fluidos. A condigao de fronteira padréo do LBM
é a No-Slip [10], ou seja, perto da fronteira o fluido ndo se move. As células de fluido perto da fronteira
recebem valores das fungdes de distribuicdo das diregdes opostas.

O processo de reflexéo € ilustrado na Figura 2. Para a implementagéo, as células de fluido e de
fronteira precisam ser identificadas. Assim, no passo de espalhamento, o algoritno deve verificar o tipo da
célula: caso a célula vizinha seja uma fronteira, a célula atual recebe a fungéo de distribuicdo oposta, no lugar
do espalhamento padrao dado pela equagéo (2).
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N |_Jl>_v_.

cell near no-slip boundary cell near no-slip boundary
before streaming after streaming

Figura 2. Células de fronteira refletem as fungoes de distribui¢gao advindas das células de fluido.
(Fonte: [10])

3. O Sistema Computacional

O software desenvolvido incorpora o LBM D3Q19, segundo os passos do Algoritmo |, com técnicas de
visualizagao cientifica. Este foi desenwolvido na linguagem C/C++, utilizando o paradigma da orientagéo a
objetos. A visualizagdo dos campos gerados foi implementada utilizando a biblioteca grafica OpenGL. A GLUI
foi utilizada para criar a interface grafica e pemitir a comunicagé@o entre OpenGL e a janela da aplicagéo,
como mostrado na Figura 3.

A modelagem baseada em sketching é uma area de pesquisa que estuda técnicas de modelagem
intuitivas. Basicamente, sistemas baseado em skefching devem fornecer um ambiente intuitivo e confortavel
onde o usuario pode desenhar livemente a infomagéo desejada. Desta forma, usando o desenho como dado
de entrada, o sistema deve interpretar esses dados e encontrar uma representacéo aproximada ou decidir por
uma agéao correspondente [12].

O processo de skefching comega com o desenho feito pelo usuario através de algum dispositivo de
entrada, como mouse, por exemplo. Este desenho é entdo amostrado e, a partir dele é sdo computadas
infomagbes como posicao e velocidade. O tipo de infomagéo que pode ser derivado a partir dos dados e
entrada depende do dispositivo de entrada e dos modelos utilizados [17].
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Figura 3. Janela principal do software.

O objetivo deste trabalho é definir uma metodologia de aquisicdo de desenhos realizados pelo
usuario como dados de entrada, representando o fluxo que o fluido devera seguir. Essas informagdes deveréo
ser usadas como configuragéo inicial para o modelo de simulagdo computacional de fluido. Para o presente
trabalho, o usuario ira desenhar trajetérias indicando o caminho que o fluido deve fazer. O dado de entrada
sera amazenado como uma sequéncia de pontos.

As trajetdrias desenhadas pelo usuario serdo interpretadas como linhas de corrente do fluido e seu
campo Vetorial tangente correspondente é computado e mapeado na malha do LBM. Uma maneira simples e
rapida de se computar o campo tangente é relacionar para cada posi¢éo de cada ponto da sequéncia o vetor
que liga esse ponto com o ponto seguinte. Desta forma, projeta-se esses pontos sobre a malha do LBM e em
cada n6 da malha correspondente a uma amostra da sequéncia define-se como sua velocidade inicial o vetor
tangente correspondente. Para os demais nos da malha define-se sua velocidade inicial como sendo nula. O
campo obtido é utilizado como entrada para uma técnica iterativa, denominada GVF [19], a qual é baseada
em uma equagdo de reagdo-difusdo. O campo obtido tem suporte estendido para regides distantes das linhas
de corrente iniciais tragadas pelo usuario. Em seguida, utiliza-se o campo obtido para inicializar o LBM.
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4. Resultados

Nesta se¢édo serdo mostrados alguns experimentos realizados com o modelo bidimensional do LBM. A
proposta € estender essa metodologia para 0 modelo tridimensional descrito na seg¢éo 2. Os experimentos
foram realizados em um dominio 100 x 100. A Figura 4(a) mostra um rascunho realizado pelo usuario sobre o
dominio de simulagéo, e a Figura 4(b) o campo tangente computado sobre os dados amostrados. A regido
circular representa uma regi@o de obstaculo dentro do dominio de simulagdo. A Figura 5 mostra resultados

obtidos nas simulagdes subsequentes.

(2) (®)

Figura 4. (a) Rascunho realizado pelo usuario, (b) campo tangente usado como configuragao inicial do
LBM.
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Figura 5. Resultados da simulagdo em 4 instantes distintos na evolugao temporal.

5. Concluséo

Neste trabalho apresentamos um simulador de fluidos tridimensional baseado no modelo LBM D3Q19.
O simulador esta integrado a um sistema que foi desenvolvido utilizando as interfaces graficas da GLUI em
conjunto com técnicas de visualizagdo simples implementadas através do OpenGL. Apresentamos também
uma metodologia de aquisicdo de dados através de desenhos livres feitos pelo usuario. Esses dados séo
interpretados como configurag&o inicial para um modelo de simulag&o de fluidos. Apresentamos um resultado

através do modelo 2D do LBM para teste da metodologia. O trabalho se propde a aplicar esta metodologia ao
modelo 3D.
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Andlise estrutural e de diversificagao funcional da alcool desidrogenase em peixes
JB Maciel’, ATR Vasconcelos', CE Thompson'
'Laboratério de Bioinformatica, Laboratério Nacional de Computagéo Cientifica, RJ

A enzima alcool desidrogenase pertence a superfamilia de desidrogenases e redutases de cadeia
média, caracterizadas em animais, plantas, fungos, protozoarios e bactérias. Estdo relacionadas, em
diferentes organismos, a etanol, noradrenalina, dopamina, serotonina, metabolismo de &cidos biliares e outras
vias metabdlicas importantes. No entanto, o processo de diversificagao funcional que ocorreu nestas enzimas
no decurso da evolugdo néo € bem conhecido.

No presente estudo, foi estabelecida a estrutura tridimensional de varias élcool desidrogenases de
peixes que ndo possuem estrutura determinada por cristalografia disponivel em bancos de dados.

Ao todo, 24 proteinas foram modeladas pelo método de modelagem molecular comparativa por
homologia. No geral, todos os modelos finais apresentam excelentes resultados quando avaliamos sua
qualidade estereoquimica e seu ambiente quimico. Tais resultados revelam um alto grau de confiabilidade
dos modelos. Trabalhos futuros envolvendo técnicas, como por exemplo de dindmica molecular, podem ser
Uteis para entender o impacto de mutagdes na fungéo dessa proteina.

Instituicdes de fomento: CNPq, FAPERJ.
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Desenvolvimento de um Atlas Anatémico do Corpo Humano Utilizando WebGL
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Palawras Chave: WebGL, XTK, visualizagao, atlas.

Neste trabalho é apresentado um projeto em desenvolvimento de um atlas do corpo humano voltado
para a web oferecendo facilidades de acesso, infomagdes e uma visualizagdo interativa da anatomia do
como. Aconstrugdo desse atlas foi feito utilizando uma nova tecnologia web chamada WebGL. Os browsers
mais conhecidos e utilizados hoje em dia, adotaram por possuir o WebGL ja embutido fornecendo assim com
que o seu uso seja feito amplamente por todos. O trabalho com WebGL se toma mais facil pois com ele néo
precisa fazer nenhuma instalagéo de pluguins ou atualizagdes.

O projeto se baseia em uma visualizagéo cientifica com informagdes futuramente reais, e para isso
foi utilizado a ferramenta XTK que é uma biblioteca em JavaScript que engloba fungdo do WebGL de alto
nivel tornando o cddigo de baixo nivel oculto e pemite uma agradavel interagdo com imagens médicas
através do WebGL. AXTK esta voltada para visualizagdo cientifica trazendo consigo a varios fomatos de
arquivos cientificos facilitando assim na hora de trabalhar com esses tipos de formatos, pois ndo ha
necessidade de converté-los a um formato mais padronizado.

O usuario poderé visualizar e interagir com o objeto através de menus que aparecera na tela do seu
computador. Outro objetivo interessante é que 0 MACC veem fazendo suas pesquisas e testes voltadas para
medicina, a partir disto mesma, o MACC vem obtendo os seus resultados e a um interesse de disponibilizar
essas informagdes para um usuario comum.
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Estudos de Modelagem Molecular de Inibidores da Enzima MAPKp38a através da Estratégia de
Ensemble Docking
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docking.

Resumo

As proteinas cinases sdo responsaveis pela regulacéo de diversos mecanismos bioldgicos, fosforilando
substratos e diversas proteinas do organismo, desempenhando um importante papel na regulacéo das
fungdes bioldgicas. O descontrole no processo de fosforilagéo dessa familia de proteinas esta associado com
diversas doengas, como cancer, diabetes e atrite reumatoide. Diversos estudos avaliam o uso de proteinas
cinases como alvos moleculares para o tratamento de doengas inflamatérias cronic as. A proteina MAPKp38a
tem sido apontada como um dos potenciais alvos para o desenvolvimento de famacos anti-inflamatérios, uma
vez que sua inibigao esta diretamente relacionada com o bloqueio da sintese dos mediadores inflamatérios
TNF-a e IL-1, reduzindo efetivamente a inflamagéo em testes in vivo'-2.

Atualmente, existem diversas estruturas experimentais da enzma MAPKp38a deteminadas
experimentalmente no banco de dados Protein Data Bank. Entretanto, como caracteristica marcante da
familia de proteinas cinases, observa-se uma grande variagdo conformacional no sitio de ligagao do cofator
ATP (sitio de interesse para o desenvolvimento de inibidores da MAPKp38a). Deste modo, a inclusdo do
tratamento da flexibilidade da proteina é essencial para se obter sucesso em estudos de atracamento
molecular®. Neste trabalho foi utilizada a técnica de ensemble docking, i.e. atracamento molecular realizado
em um conjunto de conformagdes da enzima alvo simulando implicitamente a flexibilidade da molécula
receptora. O conjunto com cinco estruturas representantes da MAPKp38a (PDB IDs 1A9U, 1M7Q, 3DT1,
1YQJ e 1WBS) foi selecionado a partir de estudo prévio® de ensemble docking.

Este trabalho tem como principal objetivo prever o modo de ligagdo de compostos previamente sintetizados
pelo grupo experimental LASSBio/UFRJ, de forma a guiar futuras otimizagdes moleculares visando 0 aumento
de poténcia e seletividade dos compostos estudados. Estudos de ensemble docking de inibidores descritos na
literatura foram realizados para obter um melhor entendimento das interagdes entre proteina e ligante que
possam ser importantes para a atividade inibitoria. Posteriomente, compostos idealizados e outros ja
sintetizados foram submetidos a estudos de ensemble docking para prever seu modo de ligagdo e guiar as
etapas de desenho racional de inibidores da enzima MAPKp38a.
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Aanalise dos resultados do atracamento molecular de inibidores potentes descritos na literatura e dos modos

de ligagdo encontrados para os compostos desenvolvidos pelo grupo LASSBio indica que importantes regi6
do sitio de ligagdo da MAPKp38a podem ser melhor exploradas de forma a aumentar a poténcia e
seletividade dos compostos estudados.  Bibliografia

1. Saklatvala, J. The p38 MAP kinase pathway as a therapeutic targetin inflammatory disease. Curr.
Opin. Pharmacol. 4, 372-377 (2004).

2. Gill, A L. et al. Identification of novel p38alpha MAP kinase inhibitors using fragment-based lead
generation. J. Med. Chem. 48, 414—-426 (2005).

3. Alten, R. E. et al. Efficacy and safety of pamapimod in patients with active rheumatoid arthritis
receiving stable methotrexate therapy. Ann. Rheum. Dis. 69, 364-367 (2010).

4, Flick, J., Tristram, F. & Wenzel, W. Modeling loop backbone flexibility in receptor-ligand docking
simulations. J. Comput. Chem. 33, 2504-2515 (2012).

5. Isabella Alvim Guedes. Estudo Estrutural e de Propriedades de Reconhecimento Receptor-Ligante
dos Alvos IKK1, IKK2 e MAPKp38 Utilizando T écnicas de Modelagem Molecular. (2011).

es

32



ANAIS
VIl Jornada de Iniciac&o Cientifica do LNCC PIBIC2013

DERIVADA TOPOLOGICA NAMECANICA DA FRATURA
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RESUMO

A analise de sensibilidade topoldgica fornece um desenvolvimento assintotico para um funcional de
forma adotado, cujo temo principal € um campo escalar, denominado derivada topoldgica, que mede a
sensibilidade do referido funcional quando uma perturbagdo singular (furo, incluséo, termo-fonte, efc)
infinitesimal é introduzida em um ponto arbitrario do dominio. A derivada topoldgica tem sido aplicada com
sucesso, portanto, no contexto de otimizagédo topoldgica, problemas inversos e processamento de imagens.
Assim, a andlise de sensibilidade topoldgica é reconhecida como uma importante area de pesquisa que vem
se desenwolvendo rapidamente nos Ultimos anos. Atualmente trabalha-se no desenvolvimento teérico e
aplicagdes da analise de sensibilidade topoldgica de primeira e segunda ordem nas trés grandes areas ora
mencionadas. No entanto, cabe mencionar que de acordo com a literatura acerca da derivada topoldgica,
existem poucos trabalhos orientados sobre modelagem mecénica de fendmenos dissipativos. Sendo assim,
mediante o projeto de pesquisa objetiva-se dar continuidade aos estudos da andlise de sensibilidade
topoldgica através do desenvolvimento tedrico e aplicagdes da derivada topoldgica na mecénica da fratura.
Em particular, utiizando o modelo de Giiffith juntamente com a derivada topologica associada, foi proposto
um algoritmo de nucleacéo de fratura fragil em elasticidade linear bidimensional. Através de um simples
calculo, a derivada topoldgica fornece o ponto critico onde a fratura ocorrera, bem como a sua diregdo de
propagacdo. Basta agora introduzir uma relagdo constitutiva para obter a carga critica de nucleagao da
fissura. Como resultado final, objetiva-se propor um método simples capaz de predizer todo o processo de
nucleagéo de fratura frégil, a saber: ponto de nucleagéo, carga critica e diregdo de propagagao.
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Avaliagao e Parametros da Otimizagao por Enxame de Particulas
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Atualmente o uso de meta-heuristicas sendo utilizada por sua simplicidade de implementacéo e por abranger
uma vasta gama de problemas com os mais diversos niveis de complexidade. Neste trabalho estudamos a
técnica de otimizagdo denominada Otimizagdo por Enxame de Particulas, Particle Swarm Optimization,
(PSO). A qual, assim como ocorre em grande parte das meta-heuristicas, a qualidade de aplicag&o dessa
técnica deve definir alguns pardmetros que influénciam diretamente no desempenho do algoritmo, como a
inércia que impede que uma particula mude de diregdo instantaneamente, e a capacidade de aprendizado
coletivo e individual da particula. Esses pardmetros foram avaliados por um conjunto de testes amplamente
utilizado na literatura e com o objetivo de observar como o algoritmo se comporta com cada grupo de
parametro em diferentes situacdes a ele apresentado.

Além disso, um estudo mais amplo a respeito da técnica foi feito avaliando algoritnos que adaptam
seus pardmetros no decorrer da execugdo, buscando assim uma ferramenta mais eficaz na aplicada em
diferentes classes de problemas. Aigoritmos que adaptam a inércia por exemplo, geraimente pemitem que a
particula pemanega mais live no inicio da execugdo do programa e tornam-se mais restritivas com o
decorrer da busca.

As particulas por sua vez, ndo dependem apenas da inércia para evoluirem. Seu aprendizado se da
por dois parémetros conhecidos como aceleragdo cognitiva e aceleragéo social, que dizem o quanto uma
particula é influenciada para seguir o aprendizado do enxame e o quanto ela deve buscar por si propria o
ponto 6timo. (Sendo assim, se uma execugdo mais social, ou seja, que dé mais importancia para o
aprendizado do enxame, pode levar ao fracasso de todo o grupo caso ele se perca.) Com isso, fica claro que
a definicdo desses parametros compromete o resultado final da técnica.

Além desses tipos de adaptagao, existem algoritnos que atualizam a velocidade das particulas de
maneiras diferentes de acordo com o que as particulas aprenderam, bem como a inclusdo de novos
pardmetros necessarios ao controle da adaptagéo.

Portanto, este trabalho visa avaliar diversas propostas em torno da definicao dos parametros do PSO em um
conjunto de problemas de otimizagao sem restrigdes, visando identificar as propostas mais adequadas para

diferentes classes de problemas.
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ESTUDO DA INTERAGAO ENTRE PEIXES NO RESERVATORIO DA USINA HIDRELETRICA DE SANTA
CLARA

Marcelo Alves Moreira
Jaqueline Maria da Silva

Mauricio Kritz

Instituto de Ciéncia, Engenharia e Tecnologia - UFJVM

Palawras chaves: peixes, agua, interacéo.

A Bacia Hidrografica do Rio Mucuri apresenta uma &rea de drenagem de 15.100 km2 E
caracterizada por um regime hidroldgico de clima semi-Umido com duas estagdes, seca e chuvosa bem
definidas. O periodo de seca chega a durar de quatro a cinco meses por ano [3]. A Usina Hidrelétrica de
Santa Clara (U.H.S.C.) foi construida em 1999 na Bacia Hidrografica do Rio Mucuri no municipio de Nanuque-
MG. Apos a finalizag&o da construgédo do lago da U.H.S.C, verificou-se uma alteragé@o do regime hidrolégico
do rio Mucuri [3].

A alteragdo verificada pode ser prejudicial a toda biodiversidade dos peixes existentes nesta bacia
hidrografica, visto que afeta a reprodugdo dos peixes. O barramento efetuado pela construgéo do lago da
U.H.S.C torna-se um obstaculo para as espécies de peixes que necessitam subir o rio a procura de aguas
mais camas para a sua reprodugdo. Para atenuar os impactos, a U.H.S.C. implantou um mecanismo de
transposigéo de peixes, que entrou em funcionamento em novembro de 2003.

Pesquisadores da UFLA elaboraram um estudo sobre a transposicdo de peixes e ocorreram durante
quatro meses seis ciclos dirios de transposicédo de peixes (atracéo, captura, contagem e liberagéo), através
dos resultados obtidos, realizamos um estudo sobre a interagéo entre as espécies de peixes presente na a
UH.S.C.

Este estudo visa uma melhor compreensdo da dindmica de interagé@o das espécies estudadas, visto
que a Bacia Hidrografica do Rio Mucuri possui uma das maiores densidades de espécies de peixes por
espelho d'agua (nimero de peixes/area) ja pesquisado.

Para compreendermos melhor a dinémica da interagao entre as espécies estudadas analisamos o
modelo de equagbes diferenciais de predacdo de Lotka-Volterra. O modelo de Lotka-Volterra é criticado por
ser um sistema conservativo, mas marcou fortemente os estudos em populagdes em Ecologia Tedrica, uma
vez que tenta abordar comunidades e ndo apenas uma populagdo ou uma espécie. Apesar disso, quando
tratamos de peixes presa-predadores a utilizagdo do modelo ndo contempla os efeitos da variagdo da agua na
dindmica de interagao entre os peixes. Apresentamos um estudo que visa analisar tais efeitos [1, 2].
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O aumento do wolume de &gua dificulta a captura da presa pelo predador. Quando ocorre a
diminuigdo do volume de agua, favorece a captura de presas pelo predador. Assim, é possivel propor uma
alteragdo no modelo Lotka-Volterra visando a incluséo da variagdo do nivel de agua no sistema de equagdes
diferenciais.

O tradicional modelo Lotka-Volterra foi implementado em cédigo computacional usando a linguagem
de programacéo C e foram inseridas as densidades populacionais das espécies Curimata, e Piau-branco que
foram consideradas como presas e o Lambari, considerado como predador. Através dos resultados obse rva-
se que ocorre equilibrio na coexisténcia entre o Lambari e a Curimata, visto que este modelo no considera a
influéncia da agua na interagéo entre as espécies. No modelo proposto, a insergéo foi efetuada nos mesmos
moldes do modelo Lotka-Volterra, com a ressalva que foi acrescida a influéncia da variagdo da &gua na
interagdo entre as espécies de peixes. Os resultados obtidos através da simulagdo do modelo considerando a
influéncia da agua corroboram a perspectiva de que a variagdo da &gua exerce grande influéncia na
quantidade de individuos no lago da U.H.S.C., onde verifica-se que o Lambari é um forte predador do Piau-
branco.

Os resultados confimam a premissa de que a agua exerce forte influéncia na interagao entre os
peixes. E possivel constatar que a variagao do nivel de agua esta diretamente associada com a diminuic&o
das espécies de peixes presentes no lago da U.H.S.C.. E observado que as populagdes de peixes presas e
predadores tendem a apresentar picos nas quantidades de individuos das populagdes, o que ocorre de forma
periddica. A diminuig&o/aumento do volume de agua produz um forte impacto na dinémica do sistema, pois
modifica o equilibrio ecolégico das populagdes de peixes presas e predadores. Essa perturbacdo provocada
pela variagdo do nivel de agua é observada através de uma diminuicdo nas amplitudes dos picos nas
quantidades de individuos das populagdes.

Referéncias ,
[1] Silva J.M., Modelos para a Dinédmica de Vegetagcdo em Areas Alagaveis Amazdnica. Tese de Doutorado,
LNCC. Petropalis - RJ, 2011.

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

[3] Pompeu P.S.; Martinez C.B., Variagbes 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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Sala: 1A35

Ramal: 6183

Andlise de grandes volumes de dados
Infrodugao

As atividades se concentraram na instalagao e experimento de estratégias para 0 amazenamento e
processamento de dodos da astronomia.

Nesta primeira fase, exploramos os coeficientes de banco de dados Qserv e Postgresql com base de
dados do catélogo da astronomia , e iniciamos alguns testes com o sistema hadoop para processamento de
processos de analise de grandes volumes de dados em paralelo.

Nosso primeiro resultado esta sendo revisado e avalia o impacto da distribuicéo do catélogo e a
adocéo da estrutura de indice Q3C.

Descrigdo das Atividades
o Instalagéo do banco de dados Qserv de uso da colaboragdo com o grupo de astronomia do projeto
LSST
o Instalagao e experimento com o framework hadoop
. Avaliagdo do projeto de particionamento da tabela catalogo do banco de dados da astronomia
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Rendering Realista via Software Paraview

Pedro Henrique Vieira de Oliveira Azevedo, Gastdo Floréncio Miranda Junior, Gilson Antonio Giraldi
{pedrovoa,gastao,gilson}@Incc.br

Introducéo

O problema mais basico da computagéo grafica é transformar dados em imagens. O processo
utilizado para a producéo de imagens se chama rendering, 0 que envolve tanto conceitos fisicos como de
percepcdo visual.

Um elemento fundamental nas técnicas de rendering é o modelo de iluminag&o. Segundo [1], os
modelos de iluminagao podem ser agrupados como mostra a Figura 1.

Modelos de iluminagao

Visualmente Convincente Fisicamente Realista

Z

lluminacgéo Local lluminagéo Global

"

Radiosidade Ray Tracing

Figura 6 - Classificagdo dos modelos de iluminagéo. (Fonte: [1]p. 72)

As técnicas visualmente convincentes utilizam métodos heuristicos para a geragédo de imagens
aparentemente realistas, ndo sendo necessario se basear nas leis da fisica. Em contrapartida, as técnicas
fisicamente realistas buscam simular a interagéo da luzcom os objetos da cena através das leis da fisica. Os
modelos de iluminagdo local utlizam 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 visualizagao cientifica.
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No caso dos modelos de iluminag&o global sdo consideradas também fontes de luz secundarias [6],
pemitindo, portanto a geragao de cenas com efeitos visuais foto-realistas. Os modelos de iluminagao 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], 0 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 area em cada ponto dos
objetos em cena, onde a energia luminosa incidente em uma superficie é refletida com igual intensidade em
todas as diregdes.

O Ray Tracing foi desenvolvido em 1968 como um algoritmo para simulagdo de trajetérias de
projéteis balisticos e particulas nucleares [3]. A primeira implementagdo para computagdo grafica foi
desenvolvida por [2], como uma ferramenta para o célculo de sombras. A referéncia [7] propds um algoritmo
ray tracing para o calculo de sombras, reflexdes e refragdes. Por sua simplicidade, muitos softwares de
rendering atuamente séo baseados em ray-tracing.

Software ParaView

ParaView é uma aplicagdo para a visualizagéo e analise de conjuntos de dados cientificos. Este
sistema tem implementado algumas das técnicas descritas acima, sendo portanto muito Util para o estudo e
analise dos parametros envolvidos (http://www.paraview.org).

Ainterface grafica do usuario (GUI) tem uma interface aberta, flexivel e intuitiva que nos pemite total
controle, manipulacdo e processamento de dados de exibicdo. O processamento de dados e componentes de
renderizacio do ParaView sdo construidos sobre uma arquitetura paralela modular e escalavel de meméria
distribuida em que muitos processadores operam sincronicamente em diferentes partes dos dados.

Visualizagao Cientifica Via ParaView

Com o objetivo de exercitar a utilizagao de algumas das técnicas de interesse, foi utilizado o software
ParaView com uma aplicagéo de interesse voltada para a criagdo de um banco de imagens de face utilizando
como base as imagens de um scanner 3D disponibilizado pela empresa Cyberware
(http://Iwww.cyberware com).
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Para acriacio e edicio deste banco de imagens, foram criados scripts em Python [4] para a captura
das imagens em diferentes dngulos como podemos observar nas imagens da Figura 2.

Figura 7 - Exemplos de imagens geradas utilizando o Paraview e scripts em Python.

Consideracodes Finais

Neste trabalho foi montado um banco de imagens sintéticas a partir de um modelo 3D de uma cabega. Aideia
deste trabalho foi explorar a experiéncia do bolsista no sistema Paraview e paralelamente melhorar seu
conhecimento na area de rendering com o intuito de evoluir na dire¢cdo de técnicas avancadas de rendering
de fluidos.
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Avaliagdo de Desempenho dos Algoritmos para Manipulagéo de Grafos em Ambientes Paralelos
Hibridos CPU/GPU

Rafael Nardes Moreira' Carla Osthoff Ferreira de Bastos? Frederico Luis Cabral3
Palavras Chave: Computagéo paralela, Algoritmos de Grafos, Computagdo em GPU, GPUGPU, CUDA.

As GPU’s (Graphics Processing Units), inicialmente dispositivos de hardware com fungao restrita ao
processamento de aplicagdes graficas como, por exemplo, jogos e simuladores, representam atualmente um
importante recurso para a computagao paralela. A popularidade da computagéo em GPU’s cresce mais rapido
que nunca. Cerca de 600 Universidades em todo o mundo ensinam computagdo paralelacom GPU'’s. Aguns
dois mais poderosos supercomputadores do planeta dependem de GPU’s para o avango da ciéncia, incluindo
0 mais rapido deles (2013), o TITAN, situado no laboratorio nacional de Oak Ridge, Tennessee, EUA, que
conta com 18.688 placas graficas Nvidia Tesla K20X.

A utilizagdo de GPU's para fins de computagdo de proposito geral € conhecida como GPGPU
(General Purpose GPU). Dotadas de centenas ou milhares de nucleos de processamento (ou cores), as
GPU’s atuais seguem o padrdo many-core (muitos nucleos), o que ja lhes confere uma caracteristica que
claramente as distingue das CPU's multi-core (mUltiplos nucleos).

Existem muitas variagdes quanto a arquitetura dos sistemas de hardware destinados a computagéo
paralela. Clusters de alto desempenho (ja usados ha muitos anos em computagdo cientifica), grades
heterogéneas de computacédo paralela ou mesmo a simples presengca de mais de uma CPU fisica em uma
Unica maquina configuram diferentes ambientes adequados ao paralelismo. Entretanto, o foco central deste
projeto € um estudo de desempenho utilizando GPGPU com a tecnologia Nvidia CUDA aplicada a algoritmos
paralelos para manipulagéo de grafos.

Um grafo G = (V; E) € um conjunto Vde vértices e um conjunto E de arestas entre eles. As operagdes
fundamentais sobre grafos séo a base para diversas aplicagdes em Ciéncia da Computagéo, e muitas delas
apresentam alto custo computacional, tanto de tempo de execugdo, como de espago de amazenamento, 0
que motiva busca por solugdes paralelas eficientes.

O desenvolvimento deste trabalho é baseado na resolugdo computacional de diversos problemas
classicos envolvendo manipulagdo de grafos com a abordagem paralela GPGPU e na analise de
desempenho das solugdes apresentadas. O objetivo principal € evidenciar as potencialidades da computagéo
paralela com GPU’'s para esse tipo de aplicagdo através de analises comparativas entre os algoritmos
paralelos aqui propostos e o0s algoritmos seriais j& amplamente abordados na literatura.

O grande desafio para a implementag&o de tais algoritmos em GPU é a forma de amazenamento da
estrutura em meméria, de forma a obter 0 ganho de desempenho desejado.

Dentre as formas de se representar grafos em meméria, tem-se: (1) matrizes de adjacéncia; (2) listas
de adjacéncia; (3) listas de adjacéncia compactas. A tecnologia CUDA oferece, ainda, a biblioteca
CUSPARSE, para armazenamento de matrizes esparsas, que pode ser Util para a representacéo das matrizes
de adjacéncia com economia de espago em memoéria. A avaliagdo acerca da adequagdo dessas estratégias
de representagdo a cada ambiente computacional € parte importante do trabalho.
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Os problemas envolvendo grafos tratados no trabalho séo: arvores geradoras de amplitude minima;
caminhos mais curtos de unica origem; caminhos mais curtos de todos os pares; fluxo maximo; busca em
largura; ST-conectivity; além do célculo de centralidade de redes complexas com estratégias locais baseadas
em volumes de nds.

Com respeito ao estado atual do projeto, além da pesquisa bibliografica inicial acerca da tecnologia
CUDA, foram implementadas: (1) uma solugdo em GPU para a busca em largura (Breadth First Search); (2)
uma solugdo em GPU para o calculo de centralidades de redes complexas via volume de nés.

Embora ainda n&o tenham sido feitas andlises criteriosas de desempenho, ja foi possivel observar que,
ao menos para o caso (1), a versdo paralelaem GPU conseguiu desempenho largamente superior & verséo
serial do mesmo algoritmo.

Para o caso (2), a implementagdo concluida ainda enfrenta problemas com o alto custo espacial das
estruturas de representagdo devido a estratégia de paralelismo adotada. Mesmo com a utilizagdo da
representacao dos grafos por listas de adjacéncia compactas, as quais séo adequadas a implementagdes em
GPU's como sugerido por (HARISH, P; VINEET, V.; NARAYANAN, P. 2009), o uso de memoria do device
(GPU) é bastante alto nesse algoritmo em especifico, 0 que torna a solug&o inviavel para grafos densos.

Além do prosseguimento das implementagdes em GPU dos demais algoritmos classicos de
manipulagdo de grafos citados anteriomente, o proximos passos do projeto envolvem a busca por
alternativas para as estruturas de dados utilizadas no problema do célculo de centralidades em redes
complexas e, possivelmente, alteragdes na estratégia de paralelismo adotada, de forma a obter uma
utilizagdo de meméria mais comedida e que pemita a aplicagdo desta solugdo em grafos/redes mais
genéricas.
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IMPLEMENTAGAO DE MODULO DE CONTROLE DE DISPOSITIVO KINECT DE INTERAGAO DO
USUARIO

Raquel Ellem Marcelino de Oliveira'  Jauvane Cavalcante de Oliveira®

Palavras Chave: Kinect, Fisioterapia, Autorreabilitaco.

A ocorréncia de lesbes sofridas em algumas das articulagbes do corpo ndo € incomum, seja por
acidente, esforgo repetitivo ou falta de condicionamento fisico. Entretanto, o processo de reabilitagdo muitas
vezes € lento e cansativo, tornando invidvel a finalizagdo do tratamento para alguns pacientes que perdem o
interesse ou tem dificuldade de locomogao.

O presente estudo tem como objetivo simplificar parte destes tratamentos, possibilitando ao paciente a
autorreabilitagéo, utilizando o dispositivo Kinect [1]. Isto pemite ao paciente realizar exercicios de reabilitagdo
em casa, dependendo do tipo do tratamento, tornando este processo mais agradavel e acessivel.

O Kinect foi o sensor adotado devido ao seu grau de precisdo. Aiém disso, ele possibilita o
desenvolvimento de aplicagdes que reagem aos movimentos do compo, através de APIs de rastreamento 3D
da postura do usuario. Seu funcionamento se da através do mapeamento do corpo por uma de suas cameras.
A representagdo do usuério é feita através de vinte pontos de articulagbes pré-definidas (Figura 1). O
processo de calibragdo € feito pelo proprio aparelho, que possui algoritnos de aprendizagem, reconhecendo
diversos tipos e esteredtipos [2]. Com isso, é possivel elaborar as posturas exigidas nos exercicios no
sistema, bem como verificar se a atividade esta sendo executada corretamente (Figura 2).
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Skeletal View:

Figura 1 — Avatar rudimentar do Kinect, com representagéo de articulagdes pré-definidas para o corpo.

oL
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Figura 2 — Modelo representando o uso do sistema pelo usuario.
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Modelagem e monitoramento de sistemas ecolégicos
Aluna: Tainara Mendes de Andrade Soares
Orientador: Mauricio Vieira Kritz
Objetivo

Discutir como a modelagem matematica e computacional pode contribuir para 0 monitoramento

continuado e automatizado de ecossistemas intocados.
Resumo

Sistemas ecologicos sédo ambientes dindmicos e complexos que possuem diferentes niveis em sua
organizagdo, 0s quais envolvem varias escalas no tempo e espago. A caracterizagao desses sistemas requer
uma enome variedade de medidas diretas, tais como energia, tamanho e quantidade de populagdes, nimero
de individuos, entrada de nutrientes, etc. Entretanto, para o seu entendimento, ou mesmo para sua
observagéo, é necessario observar outros aspectos, alguns dos quais ndo séo quantificaveis.

Todavia, os métodos de observagao existentes hoje em dia sdo ineficientes para 0 monitoramento
continuado de ecossistemas a longo prazo, ndo registrando alteragdes na rede tréfica. A falta de tecnologias
de observagdo capazes de registrar mudangas e inovacdes nas interagdes troficas € o principal entrave para
0 monitoramento de ecossistemas criticos, bem como para seu estudo e gerenciamento sustentavel. Este
trabalho se estrutura em torno dos seguintes topicos:

1) Estudo do processo de organizagéo dos ecossistemas e como as interagdes entre suas espécies
ocorrem e se encadeiam;

2) ldentificagdo dos aspectos e propriedades importantes a serem observados;

3) Discusséo sobre metodologias de observagao e aparelhagens para o monitoramento continuado e

automatizado em sistemas ecoldgicos de dificil acesso;
4) Uso damodelagem matematica e computacional e sua utilidade para a resolugéo deste problema.
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Implementacao de uma abordagem de ompilagéo e implantagéo de aplicagoes cientificas parao
SINAPAD

Bolsista : Victor Madeira Teixeira
Orientador : Antonio Tadeu Azevedo Gomes (LNCCMCTI)

Co-orientador : Artur Ziviani (LNCCMCT )

O trabalho desenwolvido nos dois primeiros meses (junho4ulho de 2013) de atuagdo como bolsista de
iniciagdo cientifica (IC) consistiu na implementacao de uma abordagem que facilite o fluxo de trabalho de
desenvolvedores de aplicacoes cientificas na compilacao e implantacao dessas aplicacoes para o SINAPAD,
um sistema baseado em uma grade de supercomputadores instituido pelo MCT | e gerido pelo LNCC.

O desenwolvimento de sistemas intensivos de software compreende as fases de analise, projeto,
implementacao, testes, execucao e manutencao de sistemas. No ambito de sistemas distribuidos, as fases de
implementacao — que (sinteticamente falando) compreende as atividades de codificacao, compilacao e
implantacao —, execucao € manutencao sao particulamente problematicas devido a dispersao fisica do
ambiente de execucao. Tecnologias de middleware facilitam sobremaneira a execucao de software nesse tipo
de ambiente distribuido, porém no que se refere a fase de implementacao, enquanto a atividade de
codificacao pode ser feita de forma centralizada no equipamento usado pelo desenvolvedor do software, as
atividades de compilacao e implantacao demandam adaptacoes as idiossincrasias de cada sistema
computacional que compreende 0 ambiente de execucao distribuido.

As questdes acima sdo vivenciadas cotidianamente pela equipe do SINAPAD. Essa grade emprega
a tecnologia middleware CSGrid, que facilita a execugéo distribuida das aplicagdes cientificas disponibilizadas
aos usuarios do SINAPAD. Porém, essa tecnologia oferece suporte apenas parcial a atividade de implantagao
e nenhum suporte a atividade de compilagao no ambiente de execucao distribuido que ela gerencia.

Nesse contexto, se enquadra o trabalho realizado nestes primeiros dois meses de atividades como
bolsista de IC e se d& a implementacao de uma abordagem que facilite o fluxo de trabalho dos
desenvolvedores de aplicacoes cientificas na compilagéo e implantacao dessas aplicacoes no middleware
CSGrid. O éxito no desenvolvimento do projeto traria enomes beneficios operacionais ao grupo do SINAPAD.
O desenwolvimento desse sistema visa a principio uma andlise abrangente das solugdes existentes e usadas
no fluxo principal de desenvolvimento de software em geral para geracéo de scripts que automatizem as
atividades de compilagéo e implantacao, como no caso 0 CMake. A nossa primeira aplicagéo candidata € a
ferramenta DANCE, que foi desenvolvida por Wehmuth e Ziviani (2012) onde foi feito um estudo sobre as
necessidades desta aplicagéo e foi desenvolvido em cima da aplicagdo o seu script com todas as suas
dependéncias, tais como, suas bibliotecas necessarias, automatizando a compilagdo desta aplicagéo
cientfica. O uso da ferramenta CMake foi essencial para a conclusdo da primeira parte deste
desenvolvimento.
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CMake é um sistema de automatizagdo de compilagdo de sistemas, voltado principalmente para
aplicagdes em linguagem C e C++, mas ndo restrito a elas. Outras linguagens sdo suportadas, mas
necessitam de configuragdes adicionais. C e C++ funcionam “out of the box". A principal razdo para usar uma
ferramenta independente para este processo é diminuir a dependéncia que um projeto tem de uma IDE.

Durante esse periodo foi realizado o estudo acerca da ferramenta CMake. Ap6s esse estudo, um
script da aplicacéo cientifica DANCE foi criado com todas as suas dependéncias encontradas e resolvidas.
Usando as ferramentas que o programa CMake fornece, o script final foi testado e concluido com éxito, tendo
sido gerado um arquivo executadvel da aplicagdo. Com este executavel podemos observar o programa
executando perfeitamente. Concluiu-se assim uma primeira etapa do projeto. Agora um novo objetivo foi
tragado para os proximos meses, que é o desenvolvimento de uma aplicagdo de configuragéo e implantagéo
automatica de pacotes baseados no CMake. Esta sera uma aplicacdo Web e fara com que o processo de
implantacdo dentro dos clusters do SINAPAD seja consideravelmente facilitado.
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Andlise Comparativa dos Tratamentos de Limites das Variaveis e da Adaptacdo de Pardametros na
Evolugao Diferencial

Bolsista: Vinicius Kreischer de Aimeida

Orientador: Helio J. C. Barbosa

Ewolugéo Diferencial (DE) é uma meta-heuristica estocastica smples e eficiente para otimizagéo global com
variaveis continuas. Pertencente a classe dos Algoritnos Evolucionistas, ela emprega uma populagédo de
solugbes candidatas submetidas aos operadores de selegdo e de movimentos no espago de busca e
beneficia-se do fato de ndo requerer o calculo de gradientes e nem o conhecimento em forma explicita da
fungéo objetivo. Entre suas principais caracteristicas esta o numero relativamente pequeno de parémetros de
controle. Apesar de sua simplicidade, alguns fatores sdo deteminantes para a qualidade da solugdo final
obtida. Dentre eles estédo a configuragéo dos pardmetros de controle e a escolha da variante a ser empregada
na geragdo de novas solugdes. A escolha adequada destes fatores sera responsavel para originar um
processo de convergéncia satisfatorio.

E comum na pratica a existéncia de limites superior e inferior para cada variavel de decisdo. Nestes casos é
necessario 0 emprego de técnicas para que tais limites sejam sempre satisfeitos, o que, apesar de sua
importancia, conta com um numero relativamente pequeno de estudos publicados. Este trabalho apresenta os
resultados obtidos em experimentos compu- tacionais utilizando-se um conjunto de 25 fungbes-teste da
literatura onde sdo analisados diferentes modelos da DE, incluindo aqueles que empregam técnicas
adaptativas, além daqueles onde a configuragéo dos pardmetros de controle deve ser previamente
estabelecida pelo usuario. Ademais, diferentes técnicas de tratamentos dos limites para as varidveis de
deciséo sdo abordadas, bem como a relagéo entre a dimensionalidade do problema e a eficacia do algoritmo,
sendo apresentadas avaliagdes comparativas que consideram a combinagdo desses diversos aspectos da
DE.
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Otimizagao Estrutural de Placas de
Reissner-Mindlin

Aluno: Vitor Luis G. da S. David,
Orientador: A A. Novotny,
Coorientador: Vitor Sales

A teoria de placas de Reissner-Mindlin considera que as fibras inicialmente pempendiculares ao plano médio
da placa pemanecem retas apos deformagéo do elemento estrutural, mas n&o continuam necessariamente a
ser ortogonais aquele mesmo plano, pemitindo considerar o efeito cisalhante na diregdo transversal.
Também é considerada a hipotese de pequenos deslocamentos e rotagbes. Através deste Projeto de
Pesquisa objetiva-se realizar a otimizacdo de componentes estruturais do tipo placas semi-espessas
utilizando o conceito de derivadas topologicas. No presente trabalho, portanto, é apresentado o modelo de
placas de Reisser-Mindlin, o que resulta em um sistema de equagdes diferenciais parciais acoplado. Em
seguida é discutida a discretizagdo do referido modelo via Método dos Elementos Finitos, bem como as
dificuldades resultantes, tal como o efeito de travamento do modelo discreto. Uma vez contornado os
problemas oriundos da discretizagdo do modelo de placas de Reisser-Mindlin, objetiva-se realizar sua
implementagdo computacional utilizando o pdetool do MatLab. Esse resultado, juntamente com a derivada
topoldgica, sera entéo utilizado no desenvolvimento de um algoritmo de otimizagéo topologica de placas de
Reissner-Mindlin.
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Modelagem Computacional Aplicada a Questdes Sécio-Educacionais

Aluno: Weslei Peter de Oliveira
Orientador: Dr. José Karam Filho

Co-orientador: Dr. Fabiano Saldanha Gomes de Oliveira

Resumo

Dentre as preocupagdes suscitadas com a mudanga de patamar de desenvolvimento alcangado no pais estao
questdes sociais que, acredita-se, possam estar relacionadas a questdo da educagao. Assim, este projeto de
pesquisa tem por finalidade o estudo e o desenvolvimento de ferramental computacional para analise em
educagio para predizer consequéncias sociais.

O plano de trabalho se encontra em execugéo. As atividades A3: estudo de elementos de estatistica preditiva,
modelos hierarquicos, MRL e A5: métodos numéricos de solugdo de sistemas algébricos, ainda estdo em
andamento. As atividades restantes foram realizadas. Um sistema para visualizagdo de dados foi
desenvolvido em ambiente WEB. Este sistema ja pemite visualizag6es de dados do tipo: histograma, scatter
plot, box plot e graficos de séries temporais. Calcula medidas de posicdo dos dados como média, mediana,
varidncia, desvio padrdo, moda, méximos, minimos e percentis. Técnicas de andlise de dados como
correlagédo e componente principal ja foram implementadas. Os dados disponibilizados pertencem a duas
unidades de ensino, uma de nivel médio e outra de nivel superior. Estes dados consistem de notas dos
alunos, formagao dos professores e alunos evadidos ao longo do tempo. Os dados foram organizados como
planilhas, que podem ser lidas pelo sistema desenvolvido. O usuario pode selecionar uma ou mais
funcionalidades acima descritas. No momento o trabalho encontra-se na fase de programagéo de modelos de
regressao linear multipla e calculo de causalidade para séries temporais. Em seguida serdo realizadas

analises fenomenoldgicas e relagdes propostas no plano de trabalho.
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