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Segmentação por Entropia
Segmentação por Entropia Relativa
SegmentaSegmentaçção por Entropiaão por Entropia
SegmentaSegmentaçção por Entropia Relativaão por Entropia Relativa

Desenvolvimento de SoftwareDesenvolvimento de SoftwareDesenvolvimento de Software



VisãoVisão

“Vision is the process of discovering from images 
what is present in the world, and where it is”.

“Vision is the process of discovering from images 
what is present in the world, and where it is”.

David Marr - MIT
“Vision”
as information processing
New York: Freeman (1982)

Se somos capazes de identificar o que está ao 
nosso redor isto significa que de alguma forma 

nosso cérebro foi capaz de representar esta 
informação visual.

Se somos capazes de identificar o que está ao 
nosso redor isto significa que de alguma forma 

nosso cérebro foi capaz de representar esta 
informação visual.



FormaFormaçção da Imagemão da Imagem

ClassificaClassificaçção e ão e 
ReconhecimentoReconhecimento

DigitalizaDigitalizaçção da Imagemão da Imagem

PPóóss--ProcessamentoProcessamento

ExtraExtraçção de Atributosão de Atributos

PrPréé--processamentoprocessamentoPixelsPixels

RegiõesRegiões

DadosDados

QualitativoQualitativo

QuantitativoQuantitativo

ProcessamentoProcessamento de Imagensde Imagens

SegmentaSegmentaççãoão

Ponto Crítico do
Processo 

ProcuraProcura--se se distinguirdistinguir os os ““objetosobjetos””
uns dos outros e do uns dos outros e do ““fundofundo””..

NãoNão existeexiste um um modelomodelo formal. formal. 
ÉÉ um processo um processo empempíírico, semânticorico, semântico
e e adaptativoadaptativo. . 

As etapas posteriores dependem daAs etapas posteriores dependem da
eficiência eficiência da da identificaidentificaççãoão dasdas
regiões na imagem.regiões na imagem.

A A segmentasegmentaççãoão éé complexacomplexa porque tentaporque tenta
traduzirtraduzir para o computador um para o computador um processoprocesso
cognitivocognitivo extremamente sofisticadoextremamente sofisticado
realizado atravrealizado atravéés da s da visãovisão humanahumana.        .        



FormaFormaçção da Imagemão da Imagem

DigitalizaDigitalizaçção da Imagemão da Imagem

PrPréé--processamentoprocessamento

PPóóss--ProcessamentoProcessamento

ExtraExtraçção de Atributosão de Atributos

ClassificaClassificaçção e ão e 
ReconhecimentoReconhecimento

PixelsPixels

RegiõesRegiões

DadosDados

QualitativoQualitativo

QuantitativoQuantitativo

SegmentaSegmentaççãoão

RealizaRealiza, de modo, de modo automautomááticotico, a, a
““identificaidentificaççãoão”” dos objetosdos objetos segmentados.segmentados.

FunFunççãoão discriminantediscriminante –– Parâmetros Parâmetros ou ou 
atributos atributos dos objetos.dos objetos.

MMéétodostodos EstatEstatíísticossticos, T, Téécnicas decnicas de
DistânciasDistâncias e Descrie Descriçções deões de Formas.Formas.

ProcessamentoProcessamento de Imagensde Imagens



•• ImagensImagens complexascomplexas podem ter podem ter conteconteúúdo não extensivodo não extensivo de informade informaçção.ão.

•• RegiõesRegiões de pixels dos de pixels dos ““objetosobjetos”” na imagem possuem na imagem possuem correlacorrelaçções de longo alcance.ões de longo alcance.

•• EntropiaEntropia ShannonShannon –– Imagem com Imagem com correlacorrelaçções ões dede curto alcance curto alcance entre pixels.entre pixels.

•• EntropiaEntropia TsallisTsallis –– Imagem comImagem com correlacorrelaçções ões dede longo alcance longo alcance entre pixels.entre pixels.

ConceitosConceitos de Entropia de Entropia em Imagensem Imagens

ImagensImagens

Sistemas Sistemas NãoNão Extensivos ?Extensivos ?

Sistemas Extensivos ?Sistemas Extensivos ?

Imagem complexaImagem complexaRuRuíído branco 2Ddo branco 2D

Massie Research
Laboratories, Inc.

Entropia em imagensEntropia em imagens

A entropia de uma imagem I(A entropia de uma imagem I(x,yx,y) ) pode, pode, 
por exemplo,por exemplo, ser calculadaser calculada atravatravéés do s do 
HistogramaHistograma h(k) h(k) dos ndos nííveisveis de cinza:de cinza:

kk = n= nííveis de cinzaveis de cinza
nnii = n= núúmero de pixels do nmero de pixels do níível vel ii
nn = n= núúmero total de pixels da imagemmero total de pixels da imagem

),,1( ki …=

n
nh i

i =
ii ph ≡



MMéétodostodos de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

DetecDetecçção de Bordas (Operador Entropia)ão de Bordas (Operador Entropia)

BinarizaBinarizaççãoão

SegmentaSegmentaççãoão
EntrEntróópicapica

O que existe:O que existe:

MMéétodos de Segmentatodos de Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

BinarizaBinarizaçção de Imagens ão de Imagens porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

BinarizaBinarizaçção de Imagens ão de Imagens porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

SimilaridadeSimilaridade

DescontinuidadeDescontinuidade

TTéécnica Soma Mcnica Soma Mááxima de Entropiasxima de Entropias
(P. N. (P. N. KapurKapur –– CVGIP CVGIP ’’85)85)

TTéécnica Entropia Relativa cnica Entropia Relativa KullbackKullback--LeiblerLeibler
(N. (N. PalPal –– P. Recogn.P. Recogn.’’96)96)



MMéétodostodos de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

Imagem = Sistema composto Imagem = Sistema composto porpor duas classes:duas classes:
A A -- ObjetoObjeto

B B -- FundoFundo

TTéécnica de Segmentacnica de Segmentaççãoão

BinarizaBinarizaçção de Imagens ão de Imagens porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

Histograma de Luminância Histograma de Luminância –– Jogos de probabilidades Jogos de probabilidades ppAA e e ppBB

FunFunçção Critão Critéério rio –– Soma de entropias (Propriedade Soma de entropias (Propriedade PseudoaditivaPseudoaditiva))



Entropia associada aosEntropia associada aos
pixels pretospixels pretos

Entropia associada aosEntropia associada aos
pixels brancospixels brancos

•• Probabilidades do objetoProbabilidades do objeto

•• Probabilidades do fundoProbabilidades do fundo

•• Probabilidades CumulativasProbabilidades Cumulativas

BAii ppph +→≡

),( yxIImagemImagem

1
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Pseudo aditividadePseudo aditividade

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

DescriDescriçção teão teóóricarica

ee

O valor de O valor de tt que maximiza a funque maximiza a funçção ão SSqq(t) (t) éé o no níível de vel de thresholdthreshold óótimo.timo.



MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

q = 0.85q = 0.85

t = 133t = 133

• Valor do parâmetro deValor do parâmetro de
Não Não ExtensividadeExtensividade

• Ponto de corte definidoPonto de corte definido

Exemplo de AplicaExemplo de Aplicaçção do Mão do Méétodotodo



•• MMéétodos Estattodos Estatíísticos sticos –– histogramahistograma da imagem.da imagem.

•• DificuldadeDificuldade de de avaliaavaliaççãoão da eficiência em da eficiência em imagens reaisimagens reais. . 

•• Metodologia Metodologia -- evoluevoluççãoão de de histogramas simuladoshistogramas simulados..

•• AvaliaAvaliaçção da ão da funfunçção critão critéériorio e do e do ponto de corteponto de corte..

•• Quatro casosQuatro casos abordados.  abordados.  

•• AplicaAplicaçção em ão em imagem reaisimagem reais..

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

Metodologia de AplicaMetodologia de Aplicaçção dos Mão dos Méétodos de Binarizatodos de Binarizaççãoão

SegmentaSegmentaçção ão ÓÓtimatima



MMéétodostodos de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

GrGrááficos de Superfficos de Superfíície para ilustrar o cie para ilustrar o 
comportamento dos mcomportamento dos méétodos nos casostodos nos casos

EvoluEvoluçção do Histogramaão do Histograma

Quatro Casos SimuladosQuatro Casos Simulados

Caso 1Caso 1
PosiPosiçção do Picoão do Pico

Caso 2Caso 2
Largura do PicoLargura do Pico

Caso 3Caso 3
Altura do PicoAltura do Pico

Caso 4Caso 4
Picos prPicos próóximosximos

(Objeto imerso em Ru(Objeto imerso em Ruíído)do)



CASO 1CASO 1

q = 1.35q = 1.35

q = 1.90q = 1.90

q = 2.45q = 2.45

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

PosiPosiçção do Picoão do Pico

Resultados das SimulaResultados das Simulaççõesões

HistogramasHistogramas EntropiasEntropias

q = 0.80q = 0.80

q = 0.25q = 0.25



CASO 2CASO 2

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

Largura do PicoLargura do Pico

Resultados das SimulaResultados das Simulaççõesões

q = 1.35q = 1.35

q = 1.90q = 1.90

q = 2.45q = 2.45

q = 0.80q = 0.80

q = 0.25q = 0.25

HistogramasHistogramas EntropiasEntropias



CASO 3CASO 3

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

Altura do PicoAltura do Pico

Resultados das SimulaResultados das Simulaççõesões

q = 1.35q = 1.35

q = 1.90q = 1.90

q = 2.45q = 2.45

q = 0.80q = 0.80

q = 0.25q = 0.25

HistogramasHistogramas EntropiasEntropias



CASO 4CASO 4

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

Picos prPicos próóximos (Objeto imerso em Ruximos (Objeto imerso em Ruíído)do)

Resultados das SimulaResultados das Simulaççõesões

q = 1.35q = 1.35

q = 1.90q = 1.90

q = 2.45q = 2.45

q = 0.80q = 0.80

q = 0.25q = 0.25

HistogramasHistogramas EntropiasEntropias



Resultados em ImagensResultados em Imagens

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

AplicaAplicaçção em Imagens Reais  ão em Imagens Reais  -- 4 casos simulados4 casos simulados

ComparaComparaçção com Mão com Méétodostodos
ClCláássicos Não ssicos Não EntrEntróópicospicos

•• MetodoMetodo IterativeIterative SelectionSelection

•• MetodoMetodo TwoTwo PeaksPeaks

BinarizaBinarizaçção pela forma do Histogramaão pela forma do Histograma

BinarizaBinarizaçção ão porpor mméédias de regiões de luminânciadias de regiões de luminância



MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

CASO 1CASO 1 -- Imagem de uma amostra de Imagem de uma amostra de FerrofluidoFerrofluido observada observada porpor iluminailuminaçção transmitida. ão transmitida. ((PetitPetit atat alal -- JMMMJMMM))

Imagem OriginalImagem Original FunFunçção ão SSqq (Entropia)(Entropia)HistogramaHistograma

Entropia  (q = 2.00)Entropia  (q = 2.00) TwoTwo PeaksPeaks IterativeIterative SelectionSelection

(t = 147)(t = 147) (t = 108)(t = 108) (t = 149)(t = 149)

Resultados em ImagensResultados em Imagens



MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

CASO 2CASO 2 -- Imagem da região metropolitana do Rio de Janeiro. Imagem da região metropolitana do Rio de Janeiro. ((LandsatLandsat 7 7 -- EmbrapaEmbrapa))

Resultados em ImagensResultados em Imagens

Imagem OriginalImagem Original FunFunçção ão SSqq (Entropia)(Entropia)HistogramaHistograma

Entropia  (q = 0.10)Entropia  (q = 0.10) TwoTwo PeaksPeaks IterativeIterative SelectionSelection

(t = 146)(t = 146) (t = 115)(t = 115) (t = 126)(t = 126)



MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

CASO 2+3CASO 2+3 -- Imagem de uma flor com IluminaImagem de uma flor com Iluminaçção irregular. ão irregular. ((GonzalezGonzalez//WoodsWoods))

Resultados em ImagensResultados em Imagens

Imagem OriginalImagem Original FunFunçção ão SSqq (Entropia)(Entropia)HistogramaHistograma

Entropia  (q = 0.50)Entropia  (q = 0.50) TwoTwo PeaksPeaks IterativeIterative SelectionSelection

(t = 127)(t = 127) (t = 94)(t = 94)(t = 85)(t = 85)



MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

CASO 2+3CASO 2+3 -- Imagem de uma flor com IluminaImagem de uma flor com Iluminaçção irregular. ão irregular. ((GonzalezGonzalez//WoodsWoods))

Resultados em ImagensResultados em Imagens

Imagem OriginalImagem Original FunFunçção ão SSqq (Entropia)(Entropia)HistogramaHistograma

Entropia  (q = 3.00)Entropia  (q = 3.00) TwoTwo PeaksPeaks IterativeIterative SelectionSelection

(t = 31)(t = 31) (t = 94)(t = 94)(t = 85)(t = 85)



MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada

-- Imagem de um tumor em uma Imagem de um tumor em uma mamografiamamografia. . (MAMMOGRAPHIC IMAGE ANALYSIS SOCIETY /2000)(MAMMOGRAPHIC IMAGE ANALYSIS SOCIETY /2000)CASO 4CASO 4

Resultados em ImagensResultados em Imagens

Imagem OriginalImagem Original FunFunçção ão SSqq (Entropia)(Entropia)HistogramaHistograma

Entropia  (q = 2)Entropia  (q = 2) TwoTwo PeaksPeaks IterativeIterative SelectionSelection

(t = 147)(t = 147) (t = 65)(t = 65) (t = 119)(t = 119)



ObservaObservaçções sobre ões sobre a ta téécnicacnica

O método apresenta resultados melhoresresultados melhores em comparação ao convencional, 
em alguns casos específicos (Caso 3 e 4).

Resultados muito melhoresmuito melhores para o caso de ””objetosobjetos”” pouco provpouco provááveisveis –
“objeto” está imerso no pico do “fundo” da imagem. 

Ponto de corte tende para gaussiana de maior largura - limitalimitaççãoão da técnica.

O parâmetroparâmetro de não extensividade qq pode ser considerado um ajusteum ajuste
no processo de segmentação.

ExtensãoExtensão do método proposto por Kapur.
-“An automatic method to enhance microcalcifications using Normalized Tsallis entropy”,
Mohanalin et al – Signal Processing (Elsevier) 2010.  
- "Brain tissue segmentation using q-entropy in multiple sclerosis magnetic resonance images"
-Diniz, P.R.B. et al - Brazilian Journal of Medical and Biological Research 43 (1) - 2010 

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia GeneralizadaEntropia Generalizada



Medida de distância estatMedida de distância estatíística:stica:
p -- Histograma de luminânciaHistograma de luminância

pp’’ –– Modelo teModelo teóórico de histogramarico de histograma

TTéécnica de Segmentacnica de Segmentaççãoão

BinarizaBinarizaçção de imagens ão de imagens porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

Entropia Relativa Kullback-Leibler Generalizada (ERG)

Função Critério – Minimização da Versão Simétrica da ERG 

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada



MMéétodo Binarizatodo Binarizaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

( Divergência Direta ( Divergência Direta 
KullBackKullBack--LeiblerLeibler ouou

Divergência Divergência I I ))

Entropia Relativa emEntropia Relativa em
Sistemas de InformaSistemas de Informaççãoão

Medida de distância teMedida de distância teóórica entre dois jogos de probabilidadesrica entre dois jogos de probabilidades

Dado dois conjuntos de eventos com probabilidades Dado dois conjuntos de eventos com probabilidades pp e e pp’’

•• DiferenDiferençça de informaa de informaçção:ão:

•• Taxa mTaxa méédia de informadia de informaçção modificada (Ganho de informaão modificada (Ganho de informaçção ão KullbackKullback--LeiblerLeibler):):

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada •• DiferenDiferençça de informaa de informaçção:ão:

•• Ganho de informaGanho de informaçção ão KullbackKullback--LeiblerLeibler GeneralizadoGeneralizado : : 

[L. [L. BorlandBorland, A. , A. PlastinoPlastino andand C. C. TsallisTsallis –– J. J. MathMath. . PhysPhys. . ‘‘98]98]

Divergência J Divergência J -- GeneralizadaGeneralizada
Versão simVersão siméétrica da trica da DDKLqKLq



MMéétodo Binarizatodo Binarizaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

ImagemImagemImagem

ObjetoObjeto

FundoFundo

Histograma Histograma –– NormalizaNormalizaçção (ão (PPtt ))

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada



ModeloModeloModelo

ObjetoObjeto

FundoFundo

Histograma do Modelo Histograma do Modelo –– DistribuiDistribuiçção ão GaussianaGaussiana

MMéétodo Binarizatodo Binarizaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

PosiPosiççãoão

Desvio PadrãoDesvio Padrão

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada



MMéétodo Binarizatodo Binarizaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

FunFunçção Critão Critéériorio

ttóótimotimo = ponto de encontro= ponto de encontro
das das gaussianasgaussianas

ImagemImagemImagem ModeloModeloModelo

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada



Resultados das SimulaResultados das Simulaççõesões

Caso 1Caso 1
PosiPosiçção do Picoão do Pico

Caso 2Caso 2
Largura do PicoLargura do Pico

Caso 3Caso 3
Altura do PicoAltura do Pico

Caso 4Caso 4
Picos prPicos próóximosximos

(Objeto imerso em Ru(Objeto imerso em Ruíído)do)

SimulaSimulaçções não apresentam variaões não apresentam variaçções do ponto de corte em funões do ponto de corte em funçção do parâmetro ão do parâmetro qq

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada



Resultados em ImagensResultados em Imagens

Imagem com distribuiImagem com distribuiçção ão nãonão gaussianagaussiana

Dependência Dependência em relaem relaçção aoão ao parâmetro parâmetro qq

Distância mDistância míínima alterada nima alterada 

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

A influência do A influência do qq nos Resultados em imagensnos Resultados em imagens

ImagenImagen OriginalOriginal HistogramaHistograma



Resultados em ImagensResultados em Imagens

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

HistogramaHistogramaImagem OriginalImagem Original

Entropia  (q = 1.10)Entropia  (q = 1.10) TwoTwo PeaksPeaks IterativeIterative SelectionSelection

t = 54t = 54 t = 218t = 218 t = 132t = 132

FunFunçção ão DDqq (ERG)(ERG)

A influência do A influência do qq nos Resultados em imagensnos Resultados em imagens



ObservaObservaçções sobre os ões sobre os Resultados e SituaResultados e Situaçção Atual ão Atual 

MMéétodo de segmentatodo de segmentaçção ão robustorobusto para vpara váárias classes de imagens.rias classes de imagens.

MMéétodotodo de Segmentade Segmentaçção ão porpor Entropia Relativa GeneralizadaEntropia Relativa Generalizada

PI0401683PI0401683--1/INPI 1/INPI –– ““Processo de binarizaProcesso de binarizaçção de imagens digitais ão de imagens digitais 
utilizando entropia relutilizando entropia relativa generalizadaativa generalizada”” (2006). (2006). 

““SegmentaSegmentaçção de Imagens por entropia relativa não extensivaão de Imagens por entropia relativa não extensiva”” –– IEEE/AL 2008.IEEE/AL 2008.

““Fast thresholding segmentation for image with high noiseFast thresholding segmentation for image with high noise””, Zhao, H. et al, Zhao, H. et al
IEEE International Conference on Information and AutomationIEEE International Conference on Information and Automation, ICIA , ICIA -- 2008 2008 

““Image thresholding segmentation based on twoImage thresholding segmentation based on two--dimensional minimumdimensional minimum
TsallisTsallis--cross entropycross entropy”” -- Tang, Y. et al Tang, Y. et al –– Acta Physica Acta Physica -- 20092009

+ 65 publicações no tema

IntroduIntroduçção de um ão de um ““ErroErro”” para a segmentapara a segmentaçção.ão.

Processamento de Imagens para extrair parâmetros 
como cavidade torácica e áreas de tecido ósseo e 
de tecido mole com o objetivo final de calibrar 
aparelhos de raio-x.

Segmentação de Tecido Ósseo e Mole 
do Tórax e da Cavidade Torácica.

Reconstrução volumétrica (3D)
Colaboração: UNESP/Fac. Medicina de Botucatu e CBPF

Aplicação em Calibração de Instrumentos e Reconstrução 3D

TECIDO OSSÉOIMAGEM COMPLETA TECIDO MOLE CAVIDADE TORAX

q=0,9q=0,9



Áreas de Atuação e Pessoal

• Processamento Sinais e Imagens
– I. A. Esquef (UENF)
– Maysa Macedo
– Dário Oliveira
– Aris Anastasiadis (Univ. Patras, GR)
– D. B. Mussi

• Séries Temporais
– Elisângela Lopes de Faria 
– J. L. González Alfonso (UFES)

• Processamento Computacional em Paralelo
– Alexandre Maya
– Nilton Alves Jr. (CBPF)

Segmentação por Entropia
Segmentação por Entropia Relativa
Segmentação por Entropia
Segmentação por Entropia Relativa

Desenvolvimento de SoftwareDesenvolvimento de SoftwareDesenvolvimento de Software
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Projeto NExtComp-π
Software para Software para 
SimulaSimulaçção ão 
computacional computacional 
dede sistemas sistemas 
com interacom interaçção de ão de 
longo alcancelongo alcance
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rotores a partir de um valor de t no estado quase-
estacionário TQSS
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rotores planares clrotores planares cláássicosssicos

Objetivo final das simulações é provar que o principio zero da termodinâmica 
também funciona para sistemas em estados quase-estacionários
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Classes de rotores são instanciadas como um Classes de rotores são instanciadas como um ““parallelparallel arrayarray””
ImplementaImplementaçção do Integrador ão do Integrador SimplSimplééticotico de Yoshida em Paralelode Yoshida em Paralelo

G Group
θ
v mx,y

F

∫ Symplectic
4-order  

Estratégia de Paralelização do NExtComp-π

• Integração em 2 etapas:  1) cálculo dos ângulos θ e redução em mx,y; 
2) cálculo das forçças e momentos 

1º Stage

r[0]

r[1]

r[N/G]

,[ ]. [ ].N
x y xyr i m r i m= ∑

r[0]

r[1]

r[N/G]

reduction sum 2º Stage time step

ProgramaProgramaçção por  ão por  
ttéécnicas de orientacnicas de orientaççãoão
a objetos em a objetos em 
linguagem Charm++.linguagem Charm++.

• Solve the physical problem faster than its sequential version
• Deal with a larger physical system



Suitable Features of Charm++
•• CHARM++ Prog. Language:CHARM++ Prog. Language:

•• CC++ objects that communicate with each other efficiently++ objects that communicate with each other efficiently

•• Is target to tightly coupled and highIs target to tightly coupled and high--performance parallel machinesperformance parallel machines

•• Allow the scalability up to thousands of processorsAllow the scalability up to thousands of processors
• NAMD project for Biomolecular Simulations

•• UseUse of object array (chare arrays) distributed over all processorsof object array (chare arrays) distributed over all processors
• Global identifier

•• When an object is waiting for some incoming data other ready objWhen an object is waiting for some incoming data other ready objects are ects are 
free to execute. free to execute. 

•• Communication by remotely invoking methods on other objects by Communication by remotely invoking methods on other objects by 
messagesmessages

•• Performance Prediction on Large MachinesPerformance Prediction on Large Machines
• Develop a parallel application for a non-existent machine

• Performance tuning without continuous access to a large machine

NExtComp Parallelization Strategy

“Scalable Molecular Dynamics with NAMD” - Phillips et al. J.of Computational Chemistry- 2005



≈ 84 horas (*)

≈ 14 horas (*)

Cluster Linux
NCSA 

Paralelo (500 
proc.)

≈ 0,6 anos

≈ 32 dias

Cluster 
CESUP/UFRGS

(20 proc.)

Cluster SSolar 
(CBPF)

Paralelo (6 proc.)
N

≈ 2,5 anos500.000

≈ 140 dias100.000

Tempos de Execução (100.000.000 timesteps)

Programa paralelo otimizado para uma eficiência mínima de CPU ≈ 90%

Estratégia de Paralelização do NExtComp-π

(*) – Tempo estimado, pois o Projeto no NCSA permitia 20 horas 
com 1000 processadores.



NExtComp-π : Resultados Parciais

NExtCompNExtComp--ππ : Resultados Parciais: Resultados Parciais

Estado 
metaestável

Estado 
metaestável

Estado 
de equilíbrio

final

Estado 
de equilíbrio

finalContato

Cluster Linux – CESUP/UFRGS – 20 processadores (100.000 rotores). 

M. P. Albuquerque et al - “NextComp - Molecular Dynamics Application for Long-Range Interacting 
Systems on a Computational Grid Environment”; Workshop on Grid Applications, SBRC/2006
M. P. Albuquerque et al - “NextComp - Molecular Dynamics Application for Long-Range Interacting 
Systems on a Computational Grid Environment”; Workshop on Grid Applications, SBRC/2006



Performance Analysis
Projections Projections Timeline Tool analyzing tracedata from NextCompTimeline Tool analyzing tracedata from NextComp--MDMD--ππ. . 

Parallel tasks have sections of idle timeParallel tasks have sections of idle time
• Frequent periods of communication because of the fourth-order integrator

Figure: Tracedata window of Δt=20ms for NextComp-MD-π running on NCSA Xeon Linux Cluster

P0 87%

P1 73%

P2 53%

P3 53%

P4 50%

P5 45%

P6 46%

P7 49%

P8 51%

P9 48%

N=104



Decreasing the Idle Time

Figure: Tracedata window of Δt=20ms for 5 instances of the NextComp-MD-π running on NCSA Xeon Linux Cluster

N=104

P0 99%

P1 98%

P2 90%

P3 82%

P4 70%

P5 76%

P6 60%

P7 57%

P8 58%

P9 57%

Estimation of physical parametersEstimation of physical parameters needs several realizations of the simulation needs several realizations of the simulation 
• Presence of the independent tasks for each simulation

Charm++ enhance task distribution and reduce the processors idleCharm++ enhance task distribution and reduce the processors idle timetime

Performance Analysis



Caracterização do Impacto em Publicações
• “q-exponential describes the distribution of scientific citations”

T – Temperatura efetivaT – Temperatura efetiva

• Software de coleta das informações:
• Download automático a 

partir do portal ISI Web.
• Processamento de 10 em 10 anos
• Dados de Número de Citações.
• Informações por país 

Bases: 
Science Citation Index Expanded (1945-present)
Social Sciences Citation Index (1956—present) e
Arts and humanities Citation Index (1975—present)

3.399.572 artigos para : 

.ar .at .za .br .cl .es .gr .hu .it .mx .pt .ro .ch

(campo “Address”) 



Caracterização do Impacto em Publicações
• “q-exponential describes the distribution of scientific citations”



Caracterização do Impacto em Publicações

• “q-exponential describes the distribution of scientific citations”



Caracterização do Impacto em Publicações

• “Tsallis q-exponential describes the distribution of scientific citations—a new characterization of the
impact”; Aristoklis D. A. et al Scientometrics (2009)
• “A characterization of the scientific impact of Brazilian institutions”; Aristoklis D. A. et al; Brazilian Journal of 
Physics (2009) 



AplicaAplicaçções Tecnolões Tecnolóógicas da gicas da 
Mecânica EstatMecânica Estatíística stica 

NãoNão--ExtensivaExtensiva

INCT INCT -- Sistemas ComplexosSistemas Complexos
22ªª Reunião anual do Instituto Nacional de Ciência e TecnologiaReunião anual do Instituto Nacional de Ciência e Tecnologia

04/03/2010 – CBPF - Auditório do 5º Andar

MMáárcio P. de Albuquerquercio P. de Albuquerque
Marcelo P. de AlbuquerqueMarcelo P. de Albuquerque

Obrigado !
Grupo de ComputaGrupo de Computaçção do CBPFão do CBPF

{mpa, marcelo@cbpf.br}{mpa, marcelo@cbpf.br}


