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Apresentacao

O LNCC realiza este ano a XX Edicdo da Jornada de Iniciacdo Cientifica e Tecnolégica, que é um
forum de divulgacdo das pesquisas desenvolvidas no contexto dos Programas Institucionais de
Bolsas de Inicia¢do Cientifica (PIBIC) e de Bolsas de Iniciacao Tecnolégica (PIBITI) fomentados
pelo Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico (CNPq). No periodo de
setembro de 2022 a agosto de 2023, o PIBIC e PIBITI congregaram alunos de varias instituicoes
de ensino e de diversas areas do conhecimento. Este volume apresenta os resumos dos trabalhos
desenvolvidos pelos bolsistas no periodo. Durante a Jornada, os trabalhos sdo apresentados

pelos bolsistas oralmente e avaliados por um comité cientifico externo.

Nesta XX Edicdo da Jornada, o Comité Externo de Avaliacdo do PIBIC/PIBITI tem a seguinte
composicao:

Prof. Marcio Antonio de Andrade Bortoloti - UESB

Prof.2. Priscila Vanessa Zabala Capriles Goliatt - UFJF

Destacamos o papel relevante do PIBIC/PIBITI do LNCC no desenvolvimento das pesquisas no
LNCC e, principalmente, na formacdo complementar dos bolsistas, promovendo o
aprimoramento do conhecimento, espirito criativo, reflexao critica e ética. Estas caracteristicas
tém contribuido para suas inser¢des no mercado de trabalho e em programas de pds-graduacao,
como o PPG em Modelagem Computacional do LNCC. Este é o resultado do esfor¢o e dedicacao

de todos os participantes.
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Resumo

A geracdo de um mapeamento espacial sobre o uso e a cobertura do solo é fundamental para
fornecer subsidios necessarios para tomada de decisdes no que diz respeito ao correto manejo
dos recursos naturais envolvidos. Cientes destas questdes, os pesquisadores do Instituto Chico
Mendes de Conservacdo da Biodiversidade (ICMBio) e do Laboratério Nacional de Computagado
Cientifica (LNCC), vém desenvolvendo acgGes integradas para obter um levantamento atualizado
das acdes humanas referentes a utilizacdo do solo e da distribuicdo espacial da vegetacdo da Area
de Protecdo Ambiental da regido da cidade de Petrdpolis, a qual compreende uma area de aproxi-
madamente 68.000,00 hectares, no bioma da Mata Atlantica. Neste sentido, este projeto envolve
atividades de pesquisa em processamento de imagens georreferenciadas extraidas da plataforma
Google Earth para segmentacdo da cobertura e uso do solo da regido de interesse. As atividades
foram concentradas no estudo sobre os temas envolvidos, bem como estudo de bibliotecas para a
geracao de cédigos para o projeto.

1 Introducgao

Este projeto esta inserido no contexto do Acordo de Cooperagdo nimero 6/2022, o qual tem por
objetivo a cooperagdo técnica entre Instituto Chico Mendes de Conservagdo da Biodiversidade
(ICMBio) e o Laboratorio Nacional de Computagao Cientifica (LNCC), objetivando a cooperagao
mUtua para que, através de acdes integradas na obtencdo, processamento, tratamento, classi-
ficacdo, modelagem, sistematizacdo e disponibilizagcdo das informacgdes de cobertura e uso do solo,
sejam aprimorados os instrumentos de gestdo da APA Petrbpolis e do territério no qual esta
inserida.

Especificamente, a atualizagdo e aprimoramento dos mapas de cobertura e uso do solo da
Area de Protecao Ambiental da regido da cidade de Petropolis (APA Petropolis) é uma demanda
importante para o ICMBio porque foi identificado no Mapa de Zoneamento, estabelecido pelo
Plano de Manejo da unidade, iniUmeras inconsisténcias na caracterizacdo da cobertura e uso do
solo, tendo sido geradas classificagGes equivocadas, o que permite a utilizacdo de areas importantes
a preservacdo e protege areas sem atributos naturais. Estas inconsisténcias tém gerado davidas
guanto a aplicacdo do Plano de Manejo da APA Petrépolis, tendo sido recomendada pelo ICMBio
a sua revisao.

No contexto acima, a primeira fase do projeto é a aquisicdio de imagens aéreas da regido de
interesse para seu posterior processamento. Essa etapa foi resolvida com imagens RGB (Red-Green-Blue)
extraidas da plataforma Google Earth, por meio da ferramenta ArcGis Pro. Um aluno de mestrado da
Universidade Tecnoldgica Federal do Parana (UTFPR) vem trabalhando com essas imagens.

As imagens exportadas tém resolugdo 2048 x 2048. Um subconjunto delas foi selecionado
manualmente para ser anotado com o objetivo de gerar o padrdo-ouro para treinamento de redes
neurais que serdao utilizadas para a segmentacdo automatica de toda a regido da APA Petropolis,
de acordo com as classes de interesse. As imagens selecionadas sdo importadas na ferramenta
Computer Vision Annotation Tool (CVAT), a qual é uma ferramenta interativa de anotagdo de
video e imagem para visdao computacional. As imagens foram ent3o anotadas manualmente por
meio da criacdo de poligonos ou da utilizacdo da ferramenta pincel disponivel no CVAT. Até o
momento foram testadas redes neurais do tipo MPSegnet desenvolvidas pela equipe do projeto

[1].



O presente plano de trabalho dara sequéncia as atividades ja desenvolvidas. A experiéncia
adquirida mostrou a necessidade de novas pesquisas nos seguintes temas:

1. Anotagdo semi-automatica das imagens,

2. Desbalanceamento de classes,

3. Aumento de dados,

4. Testar novas arquiteturas de redes neurais.

Com relagdo ao item (1) trata-se de uma etapa tediosa e demorada, que precisa ser realizada
de forma semi-automatica para agilizar e melhorar padrdo-ouro gerado. Por outro lado, é uma
etapa fundamental para que possamos ‘ensinar’ as redes neurais, via processo de treinamento, a
reconhecer automaticamente os padrdes de interesse. Foram selecionadas oito classes de cobertura
e uso do solo pela equipe do ICMBio. Em cada imagem RGB com 2048 x 2048 é necessario
que um especialista identifique as regides contendo cada uma das classes marcando as mesmas
com cores distintas. Assim, é fundamental a pesquisa de técnicas de processamento de imagens e
aprendizagem de maquina para diminuir o esfor¢o manual desta etapa. Neste tema, encontramos
na literatura abordagens baseadas em adaptagdao de dominio [2], utilizagao de dados sintéticos [3],
anotagdes fracas ou esparsas [4, 5].

Outro ponto é o desbalanceamento de classes. Por exemplo, em geral, as imagens possuem
muito mais regides com floresta do que com solo exposto. Do ponto de vista do treinamento, isso
implica que as redes neurais podem ter dificuldade para distinguir esse Gltimo padrdo dos demais.
Esse tipo de problema pode ser tratado com técnicas apropriadas de aumento de dados, como
visto nos trabalho [6]. Outra possibilidade seria ponderar convenientemente os termos da fungao
de perda, como realizado em [7], ou mesmo tentar diferentes fungdes de perda ou arquiteturas de
redes que podem ser menos sensiveis ao desbalanceamento [8, 9].

Neste projeto vamos pesquisar e testar solugdes para os temas (1)-(3), tendo em vista melhorar
a acuracia das arquiteturas de rede a serem testadas no item 4. Esse é o objetivo geral deste pro-
jeto, como descrito na secdo 2. Para atingir esse objetivo seguimos a metodologia apresentada na
secdo 3. As secOes 4 e 5 apresentam os resultados e conclusdes do trabalho desenvolvido pelo bolsista.

2 Objetivos

Considerado o exposto acima, o objetivo geral desta proposta é pesquisar estratégias mais
eficientes para: (a) geragdo do padrdo-ouro; (b) treinamento de redes neurais para segmentagdo
de imagens RGB da regido da APA Petropolis. Para o item (a), serdo tratadas questdes
envolvendo anotacdo semi-automatica das imagens e para resolver o item (b) serdo pesquisadas
técnicas para balanceamento de classes via aumento de dados.

Assim, com relagdo aos objetivos especificos, temos:

1. Desenvolver metodologia de anotacdo semi-automatica das imagens usando CVAT, super-
pixel [10] e support vector machine (SVM) [11],

2. Implementar metodologia para aumento de dados direcionada para as classes com menor
nimero de amostras,

3. Testar a eficiéncia dos itens acima no treinamento da rede neurais para segmentagdo semantica
de imagens aéreas RGB da regido de interesse.



3 Metodologia

Para atingir os objetivos descritos na secdo 2, a primeira etapa do trabalho foi um estudo
orientado sobre aprendizado de maquina, redes neurais e processamento de imagens. Isso foi
feito usando a monografia [12]. Também foi realizado um curso online para o treinamento pratico e
aprofundado em relagdo as bibliotecas Numpy, Pandas, Matplotlib, Pytorch, Scikit-Learn e
TensorFlow [13].

Os temas de redes neurais e SVM s3do descritos na monografia [12] que traz também
referéncias classicas e atuais para aprofundamento do estudo. Os estudos em processamento
de imagens foram realizados usando a referéncia [14]. Em paralelo, o bolsista recebeu apoio
das equipes envolvidas para aprender a implementacdo de redes neurais e SVM usando
bibliotecas como TensorFlow, Pytorch e Scikit-learn.

O bolsista participou de reunides remotas com a equipe da UTFPR para entender o procedimento para
geracdo do padrao-ouro, o qual passa por duas etapas: extracdo das imagens aéreas e a
anotacdo manual. Na primeira etapa, as imagens aéreas sdo extraidas do Google Earth por meio
da ferramenta ArcGis Pro. Para isso, uma regido do mapa é selecionada e a imagem é exportada
em varias partes com tamanhos iguais de 2048 x 2048 pixels em formato RGB (Red-Green-Blue).

Dentre as imagens exportadas, algumas delas s3ao selecionadas manualmente para serem
anotadas na proxima etapa usando o CVAT. Uma amostra do padrdo ouro pode ser visualizada
na Figura 1. Especificamente, a imagem original é mostrada na Figura 1.(a), e os poligonos
anotados manualmente contendo as diferentes classes de ocupagdo do solo, juntamente com
regides de sombra, sdo visualizados na Figura 1.(b). Finalmente, o padrdo ouro gerado pode ser
analisado na 1.(c). Cada cor utilizada corresponde a uma classe de acordo com a legenda da
Figura 1. Pode-se notar que na Figura 1 temos uma grande area de agricultura e floresta. As
demais classes constituem regides menores na imagem o que gera o problema do desbalanceamento
comentado anteriormente.

Outro aspecto muito importante serd entender o pré-processamento realizado durante o
treinamento das redes neurais no problema de interesse. Neste caso, cada imagem com
resolugdao 2048 x 2048 é subdividida aleatoriamente em quadrados de tamanho 256 x 256. Esses
guadrados sdo agrupados numa lista, denominada mini-batch cujo nimero de elementos é pré-
definido pelo programador. O algoritmo de treinamento recebe como entrada um mini-batch a
cada iteragdo, para montar a fungdo objetivo (funcdo de perda) que serd processada por um
método de otimizacdo baseado no gradiente, computado em relacao aos parametros internos da
rede neural, denominados genericamente de pesos da rede.

(a) (b) (c)

Figura 1: (a) Imagem original extraida da plataforma Google Earth. (b) Poligonos indicando as diferentes classes
observadas. (c) Resultado da segmentagdo manual realizada onde temos agricultura (em amarelo), floresta em
verde, sombra em preto, solo exposto em marrom, area construida em vermelho e piscina em azul.
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4 Resultados e Discussao

Como o trabalho realizado até o momento focou em estudo e aprofundamentos, o principal resultado
obtido foi o conhecimento basico em processamento de imagens e sobre as bibliotecas relacionadas a
aprendizado de maquina, com particular atencdo ao Pytorch. Com esse objetivo atingido, sera possivel
implementar cédigo e seguir avancando nos estudos sobre as bibliorecas relevantes para o
desenvolvimento deste projeto.

5 Conclusao

Considerando os objetivos deste projeto, foi concluida a primeira etapa de estudos da fundamentacao
tedrica necessaria. Os proximos passos seguirdo o cronograma apresentado no projeto da bolsa, iniciando
com a programacao de redes neurais voltadas para a segmentacao semantica. O bolsista tem realizado
testes computacionais em seu computador pessoal (Intel Core i7-9750H, 16GB memdria RAM, placa grafica
NVIDIA GeForce GTX 1650). Tem notado queda de desempenho em fung¢do do custo computacional das
tarefas envolvidas. Isso demandard utilizagcdo de recursos de alto-desempenho, o que fara parte das tarefas
seguintes.
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abstragdo, a fim de integrar eficientemente experimentos de bioinformatica as varias tecnologias
computacionais de sistemas de geréncia, workflows cientificos, aplicagdes de GPU, aprendizagem de maquina
e profundo e arquiteturas de computacdo de alto desempenho (CAD), do supercomputador Santos Dumont
(SDumont, https://sdumont.Incc.br/). O desafio em questdo € processar, gerenciar e analisar grandes volumes
de dados usando aplicagdes de bioinformatica apoiadas por tecnologias e ambientes de CAD.

Workflows cientificos de bioinformatica sdo complexos e mais ainda se manipulam dados cientificos
voluminosos, heterogéneos ou multi-distribuidos [1] pelo que precisam de ambientes e tecnologias de CAD
para execucao, geréncia, acesso ¢ armazenamento de dados cientificos e proveniéncia [2]. Os dados cientificos
resultantes de um determinado experimento cientifico [3] - do seu ciclo de vida, metadados de desempenho do
workflow, atividades e programas - s3o diretrizes do bom desempenho de um workflow. Workflows
cientificos de bioinformatica podem ser bem suportados por tecnologias e algoritmos de mineragdo de dados e
aprendizado de maquinas [4-6] no apoio a analise dos dados resultantes, mas ¢ uma gestdo multitarefa e
multidisciplinar ainda considerada um desafio em aberto na ciéncia de dados.

Muitas vezes para desenhar e usar um workflow € necessario compreender o problema biologico a ser
desvendado, pois é a natureza desses dados que guiara a modelagem conceitual de um workflow e sua


https://sdumont.lncc.br/

adaptacdo na arquitetura computacional mais adequada. Um problema a ser atacado estd relacionado ao
tratamento, formatagdo e conversdo de dados, motivado pela corrente diversificacdo de versdes de programas
usados pela comunidade cientifica nas atividades de um workflow. Dentre as bibliotecas mais usadas que
oferecem alternativas tanto para a conversao e manipulacdo de formatos dos dados como para a geréncia de
aplicacgdes de bioinformatica estao BioPython (https://biopython.org/), BioConductor
(https://www.bioconductor.org/), BioPerl (https:/bioperl.org/) e mais recentemente o BioDocker. Essas
bibliotecas oferecem suporte a ambientes de CAD e foram ja acopladas no ambiente SDumont.

Os workflows cientificos estdo evoluindo simultaneamente para oferecer suporte a execucdo
transparente e escalonavel de uma variedade de analises. No entanto, integrar sistemas de workflows em
ambientes de CAD pode ser desafiador, especialmente & medida que as analises se tornam mais interativas e
dinamicas, exigindo orquestracdo e gerenciamento sofisticados de aplicativos e dados, e personalizacdo para
ambientes de execucgdo especificos. Parsl (Parallel Scripting Library, https:/parsl-project.org/) é uma
biblioteca Python para programar e executar fluxos de trabalho orientados a dados em paralelo, resolvendo
esses problemas. Os desenvolvedores precisam anotar um script Python com diretivas Parsl envolvendo
fungdes Python ou chamadas para aplicativos externos. Parsl gerencia a execucdo do script em clusters,
nuvens, grades e outros recursos; orquestra a movimentacdo de dados necessaria; e gerencia a execucdo de
fungdes Python e aplicativos externos em paralelo. A biblioteca Parsl pode ser facilmente integrada a
ambientes baseados em Python, permitindo gerenciamento e dimensionamento simples de fluxos de trabalho.

Nesse trabalho pretende-se explorar a geréncia desses dados de uma forma organizada e eficiente em
ambientes de CAD a fim de encontrar a melhor forma de armazenar e pesquisar dados cientificos gerados em
projetos de pesquisa na area de bioinformatica. Respondendo a problematica de saude relacionada a familia
Flaviviridae incluidos o dengue, febre amarela, e Zika, e considerando a problematica de infecciones
reemergentes no Brasil, pretendemos realizar um estudo evolutivo do dengue, atendendo questdes sobre sobre
sua emergéncia e distribui¢do e mecanismos evolutivos e de recombinagao.

A obtencdo de dados anotados e de qualidade serd realizado usando o pipeline chamado “Fast Loci
Annotation of Viruses” (FLAVi; http:/flavi-web.com/) que analizara genomas representativos dos Flavivirus
disponiveis no GenBank. Dado o processo ser computacionalmente intensivo, FLAVi sera acoplado no
SDumont e a tecnologias de CAD como workflows, sistemas e linguagens e geréncia e técnicas de
aprendizado de maquina. Desta forma, o objetivo ¢ propor uma série de solucdes para a geréncia de
simula¢des computacionais e dados cientificos de bioinformatica requeridos pelo FLAVi. Se espera dar maior
enfoque no tratamento e adequagdo de formatos de dados, que serdo requeridos a posteriori por diferentes
workflows de filogenia e redes filogendmicas, cada um requerendo um tipo de dados especifico. Se viabilizara
a adaptacdo do FLAVi no SDumont e se levantara uma proposta de integragdo com bibliotecas e containers tal
que permita a interacdo entre a arquitetura do workflow com o SDumont. Se estudara a viabilidade da
integra¢do do workflow com o Parsl.

Na parte da implementacdo, o projeto terda como referéncia, os trabalhos previamente realizados e
publicados pelo nosso grupo de pesquisa e colaboradores [7]-[9]. Feita a implementagdo da solug@o proposta,
0 passo seguinte serd testar seu desempenho e avaliar suas funcionalidades frente aos beneficios propostos.
Este projeto possui seis (6) etapas principais:

» Etapa 1: Revisar bibliografia sobre bioinformatica, workflows cientificos, Parsl, FLAVi e bibliotecas no
SDumont;

» Etapa 2: Explorar tecnologias que explorem paralelismo e distribuicdo de tarefas em workflows de redes
filogendmicas;

» Etapa 3: Implementar o esquema de execugdo e geréncia de tarefas e dados para workflows de redes
filogenomicas;

» Etapa 4: Explorar o ambiente de CAD do SDumont;
» Etapa 5: Analises de desempenho ¢ escalabilidade das ferramentas propostas;
» Etapa 6: Elaboragéo de relatorio final com descri¢éo dos resultados.


https://biopython.org/
https://www.bioconductor.org/
https://bioperl.org/
https://parsl-project.org/
http://flavi-web.com/
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2) Objetivos

Este projeto tem por objetivo o estudo, desenvolvimento e utilizacdo da técnica de
engenharia de software e ciéncia de dados para identificar padroes de bugs de
software relacionados a performance. Os resultados serdo Uteis para acelerar a
execucao de experimentos cientificos e simulacdes em varios tipos de projetos de
desenvolvimento, inclusive os relacionados a natureza militar e de bioinformética.

3) Introducéo

A aceleracdo da execucao de experimentos cientificos e simulacbes desempenha
um papel fundamental no avanco da pesquisa em diversas areas, incluindo a
natureza militar e a bioinformatica. No entanto, essas atividades computacionais
muitas vezes enfrentam desafios relacionados a performance, resultando em
processamentos lentos e ineficientes. A busca por solucbes eficazes e
economicamente viaveis para melhorar a velocidade de execucdo desses
experimentos tem se mostrado uma tarefa complexa.
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Neste contexto, este projeto de pesquisa tem como objetivo principal o estudo,
desenvolvimento e utilizacdo de técnicas de engenharia de software e ciéncia de
dados para identificar padroes de bugs de software que afetam o desempenho. A
identificacdo desses padrdes permitird uma abordagem mais eficiente na resolucao
dos gargalos de performance, possibilitando a escolha adequada dos recursos e
estratégias necessarios para otimizar o processamento e a simulacdo de
experimentos.

Nesse contexto, a técnica de engenharia de software e ciéncia de dados combina
principios da engenharia de software com analise de dados e aprendizado de
maquina. Essa abordagem multidisciplinar busca resolver problemas complexos de
desenvolvimento e otimizagao de software, garantindo qualidade e eficiéncia. Ela
utiliza ferramentas da engenharia de software para escalabilidade e técnicas de
ciéncia de dados para extrair insights de grandes volumes de dados. Essa
combinacdo é fundamental para identificar padrées, detectar bugs e melhorar a
performance dos sistemas de computacao.

A pesquisa proposta aborda a utilizacdo da técnica de Mineracéo de Repositérios de
Software (MSR) e Aprendizado de Maquina (IA) como meio de identificar os padrdes
de bugs relacionados a performance. Ao compreender a causa raiz dos problemas
de performance, sera possivel direcionar os esforcos de forma mais precisa e evitar
solucdes genéricas e onerosas, que podem nao trazer os resultados desejados.

Além disso, este projeto também busca a formacé&o de recursos humanos nas areas
de Mineracdo de Repositorios de Software, Aprendizado de Maquina e analise de
gargalos de performance em simulagdes, softwares para ciéncia de dados e
experimentos cientificos. Pretende-se desenvolver uma metodologia e automacéo de
scripts para a descoberta dos gargalos de performance, visando reduzir o tempo de
processamento/simulacéo em pelo menos 10 vezes.

Espera-se que os resultados obtidos nessa pesquisa contribuam para a otimizacéo
da execucdo de experimentos cientificos e simulacdes, possibilitando avancos
significativos em diversas areas do conhecimento. Os resultados também seréo
documentados em um relatorio cientifico no formato de artigo académico, com
potencial para submissdo em periédicos indexados, considerando a qualidade do
trabalho e os resultados alcangados.
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4) Material e Métodos ou Metodologia

Simulac¢des, softwares para ciéncia de dados e experimentos cientificos in silico tem
um processamento computacional muito lento, dadas as complexidades do mundo
real, cuja verossimilhanca € buscada ao maximo em tais sistemas. Para resolver
estes problemas, os cientistas e centros de pesquisa langam mao de recursos como
supercomputadores, processamento via placas graficas de alta performance (GPU),
paralelismo de software, aumento de escala com computacdo em nuvem e
otimizagdes computacionais nos programas. Porém, nem sempre tais solu¢cdes sao
eficientes ou justificam seu emprego, ja que podem ser caras tanto do ponto de vista
da compra dos recursos propriamente dito, quanto do ponto de vista da quantidade
de horas necessarias para ajustar os experimentos e simulacdes a tais ambientes.

Diante deste dilema, uma das estratégias para empregar 0s recursos de forma
eficiente e responsavel € o estudo da causa raiz do gargalo de performance, o que
pode ser feito através da implementacdo de probes e profiing ou através da
identificacdo de padrbes de bugs relacionados a performance. A pesquisa
relacionada a este projeto tem por finalidade a utilizacao da técnica de Mineracéo de
Repositorios de Software (MSR) e Aprendizado de Maquina (IA) para identificar
padroes de bugs relacionados a performance. Uma vez identificado o padrdo, o
cientista pode atacar de forma mais eficiente os gargalos relacionados ao seu
contexto, empregando o recurso mais apropriado para solucionar o problema da
performance em vez de uma solugao “forca bruta” e que nem sempre trara o
resultado desejado ou tera um custo muito alto para um beneficio baixo.

5) Resultados e Discussao

Nesse més de trabalho os resultados foram:

1. Formacado de recursos humanos em mineracdo de repositérios de software
(MSR), Aprendizado de Maquina (IA) e analise de gargalos de performance em
simulacdes, softwares para ciéncia de dados e experimentos cientificos.

2. Levantamento de projetos e fungdes para que as técnicas desenvolvidas, como
0o método de serializacdo e interpretador, pudessem ser aplicados com o
objetivo de reduzir o tempo de processamento/simulacao;

3. Definicdo de metodologia e automacéo de scripts para descoberta de gargalos
de performance

4. Escrita de relatorio de atividades
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Os resultados apurados a partir da andlise inicial mostraram relevante a
automatizacdo do procedimento para garantir que 0S experimentos sejam
executados exatamente da mesma maneira e sob as mesmas condi¢cées para que a
comparacao seja precisa e justa. Para isso, esta sendo desenvolvido um notebook
Colab que comparara todas as versdes do projeto com todos os métodos de
serializac&o implementados (pickle, picklejson, simplejson e hdf5)

6) Conclusodes

O projeto de pesquisa se mostra cada vez mais relevante no cenario atual e o
progresso nesse més de trabalho mostra que é possivel fazer as analises esperadas
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1. Resumo

O presente trabalho consiste no estudo e andlise do comportamento estrutural de dutos flexiveis
no transporte de petréleo offshore. Esses dutos sdo conhecidos também como risers e consis-
tem em estruturas responsaveis pelo deslocamento do petréleo desde o leito maritimo até uma
plataforma flutuante na superficie do oceano.

Desde o fim da década de 70, a utilizagdo dos risers tem aumentado cada vez mais em escala
global. No entanto, essa tecnologia ainda carece de estudos comportamentais mais aprofunda-
dos e precisos, justamente pela dificuldade de simular com exatidao o desempenho e os modos
de falha de todas as camadas do riser e suas respostas a intempéries e outros estimulos do meio
em que estd inserido.

Desse modo, tendo em vista os desafios de validacao dos modelos de dutos flexiveis, esse
trabalho visa o estudo do modo de falha de fadiga nas armaduras de tracdo de aco e a posterior
modelagem de uma seccdo transversal para validagao.

2. Apresentaciao

Os risers sdo dutos suspensos utilizados para o transporte de petréleo desde estruturas subaqué-
ticas até estruturas na superficie do oceano. Estdo sujeitos, principalmente, a carregamentos
dinamicos, tais como tragdo, tor¢ao, flexao, etc.

A configuragdo da disposi¢ao dos dutos dependerd sempre de seu uso e de fatores como profun-
didade de operacao, movimentagdo da estrutura flutuante, condi¢des do ambiente e problemas
de interferéncia. Algumas das configuracdes sao chamadas de Steep-S(1), Lazy-S(2), Steep-
wave(3), Lazy-wave(4) e Free-hanging(8).

Figura 1. Steep-S

[ Figura 2. Lazy-S [1]

As segoes criticas dos risers estdo localizadas nas zonas de acoplamento nas estruturas flutuantes
e no touchdown point, onde ha grandes variacdes de tracao (e grandes curvaturas), além da crista
e da corcova de sua trajetdria, onde hd grandes curvaturas (e baixas tragdes) [1]. S@o justamente
essas variagdes de tracdo que sdo responsdveis pela fadiga do componente.

As configuragdes "Lazy'"sdo, muitas vezes, preferiveis em comparacdo as configuracdes
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"Steep"pelo fato de aliviarem as tracdes no touchdown point (secao critica inferior), ao in-
troduzirem uma curva suave na extremidade do riser.

Dutos flexiveis sdo preferencialmente utilizados em relacao a dutos rigidos, pois permitem uma
conexao permanente entre o solo oceanico e estruturas flutuantes, sujeitas a movimentos transla-

cionais e rotacionais causados por variacdes da maré, entre outros. Além disso, seu transporte e
instalacdo sdo facilitados devido ao fato de serem fabricados e armazenados em rolos e bobinas,

de facil manuseio.
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Figura 6. Esquema das seccoes transversais de um riser. [1]

Esses dutos flexiveis possuem uma estrutura complexa, de varias camadas, que visam garantir
confiabilidade ao sistema de transporte e protecdo contra carregamentos externos oriundos de
intempéries. As camadas consistem em:

 Carcaca interna, responsavel pelo revestimento interno protegendo o duto de entrar em

colapso;



* Revestimento de pressao polimérico, que mantém o fluido dentro de seu calibre;

* Armaduras de pressdo, que proveem resisténcia a compressao radial do riser;

* Armaduras de tragdo, oferecem resisténcia a tragdo. Sao duas camadas constituidas por
arames de aco dispostos helicoidalmente em sentidos opostos, que oferecem rigidez ao
duto;

* Revestimento polimérico externo, que impede a interacao da 4gua do mar com as arma-
duras internas de aco.

As armaduras de tragdo sdo intercaladas por camadas anti-desgaste que permitem que os arames
da estrutura fiquem livres para o deslizamento relativo entre si e assim, fazem com que os
estresses axiais provenientes de flexdes possam ser liberados.

Neste trabalho serd feita uma andlise mais aprofundada nas armaduras de tracdo e nas suas
falhas por fadiga. Para tanto, sua vida ttil serd calculada considerando os carregamentos ciclicos
mais relevantes que agem sobre o riser.

3. Descric¢ao de atividades

O presente trabalho consistiré no estudo do comportamento estrutural de dutos flexiveis com
armaduras helicoidais e suas respostas quando expostas a carregamentos ciclicos de tragao.

Baseando-se, respectivamente, nas obras de Svein S@vik e Nils Sgdahl, as quais nos referiremos
como Metodologia 1 e Metodologia 2 a partir de agora, faz-se uma distin¢@o dos carregamentos
presentes em duas categorias [3]:

* Carregamentos axissimétricos constituidos por tensdes, tor¢des e pressdes internas e
externas;
» Carregamentos por flexdes.

Neste trabalho, um foco maior serd dado a categoria de carregamentos por flexoes.

3.1. Modelos para Carregamento de Flexao

Os mecanismos relevantes que podem levar ao desgaste, fadiga e colapso de componentes es-
truturais sdo diversos e podem ser atribuidos a varios fendmenos. Alguns dos mecanismos mais
significativos incluem [2]:

* Deslizamento de camadas: Em sistemas estruturais compostos por vdrias camadas,
o deslizamento entre as camadas pode ocorrer devido a forcas de cisalhamento. Esse
deslizamento pode levar a danos e desgaste progressivo nos materiais, comprometendo
a integridade estrutural.

* Mudanca de angulo de assentamento devido a rearranjo da estrutura: Durante a
operacdo ou sob certas condi¢des de carregamento, a estrutura pode sofrer rearranjos
ou ajustes que resultam em mudancgas no angulo de assentamento. Essas mudancas
podem afetar a distribuicao principalmente de tensoes e a capacidade de suportar cargas,
levando a problemas de fadiga e colapso.
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Figura 7. Modelos de resposta para analises transversais. [3]

* Contato lateral das armaduras de tracao: Com o aumento da deformacdo e da cur-
vatura K, as armaduras de tracdo podem chegar a uma situacdo de contato lateral. Esse
contato lateral pode gerar tensdes adicionais e acelerar os processos de fadiga e colapso.

* Mudanca de curvatura e angulo de torcao: Variacdes na curvatura e no angulo de
tor¢do ao longo da estrutura podem ocorrer devido a cargas ciclicas ou mudancas nas
condig¢des de operacdo. Essas variacdes podem levar a concentragao de tensoes em areas
especificas, resultando em fadiga e potencial colapso da estrutura.

* Momento resistente no inicio da deformacao devido a atrito interno: Em alguns
casos, a presenca de atrito interno entre as camadas da estrutura pode levar a uma rigidez
a flex@o da tubulacdo. Esse momento resistente pode causar tensdes elevadas e iniciar
processos de fadiga prematura.

Portanto deverio ser estudados com base em [2] os seguinte fatores:

* Mecanismo de Deslizamento de Camadas
* Tensodes induzidas por flexao

* Tensdes induzidas por atrito

* Rigidez a flexdo da tubulacdo

Esses mecanismos destacam a importancia de considerar uma andlise detalhada e abrangente
das condi¢des de carregamento e dos fendmenos envolvidos para garantir a integridade estru-
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tural e a vida util adequada dos componentes. A compreensdo desses mecanismos € essencial
para o projeto e a operacdo segura de estruturas sujeitas a esses fendmenos.

3.1.1. Mecanismo de Deslizamento entre Camadas

No contexto de um riser flexivel, o deslizamento entre camadas refere-se a0 movimento rela-
tivo que pode ocorrer entre as diferentes camadas que compdem a estrutura do riser durante o
processo estatico ou dinamico de deformagao por flexdo. Um riser flexivel é geralmente consti-
tuido por vérias camadas, como revestimentos poliméricos, armaduras de tracdo e camadas de
protecao.

Se o comportamento for dinAmico e houver um diferencial de pressdo na tubulacdo, a variagdao
de tensdo pode resultar em fadiga nas armaduras de tragdo, e o atrito interno em desgaste das
superficies de contato. O rearranjo cilindrico € a principal causa desse desgate mecanico.

Sob a acdo do carregamento, as armaduras sdo tensionadas e se comportam elasticamente, ten-
dendo a se rearranjarem na forma de linhas geodésicas sobre a superficie do tubo ou camada
inferior [2].

A defini¢do dessa geodésica pode ser feita segundo as teorias da geometria diferencial ou da
andlise funcional. Porém devido a resultarem em integrais de dificil solucdo, [2] propde um
procedimento simplificado, o qual serd estudado.
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ck

Figura 8. Hélice sobre a superficie de um toro (trecho de armadura hélica em uma
tubulacao flexivel com curvatura circular). [2]
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1. Objetivos

Objetivo principal: Estudo e desenvolvimento de modelagem computacional para
andlise de dados de tratamento em sadde coletiva utilizando dados do DATASUS
através de metodologia associada a um instrumento de extracdo e disseminagdo
automdtica dos dados do SUS referentes a custos com cancer. Propde-se analisar
diversos aspectos desses gastos em certo periodo de anos, utilizando os dados
disponibilizados pelo DATASUS, estudando sistemas de gerenciamento de banco de
dados, de modo a criar uma metodologia que propicie, posteriormente, alimentar um
sistema informacional amigédvel. Para materializar este trabalho, serdo utilizados dados
com 0s gastos em tratamento, pelo sistema publico, de um tipo de cancer no Brasil.
Objetivos especificos: Adquirir e desenvolver conhecimentos de fundamentos de
modelagem cientifica; fundamentos de estatistica descritiva; sistema de banco de dados
(MySQL e PostgreSQL); praticas de programagao.

2. Introducao

O cancer €é uma das principais causas de mortes no mundo, atingindo 11 milhdes
de individuos em 2020 [1], quase quatro vezes mais do que a pandemia de COVID-19
[2]. Os custos de tratamento sao criticos, causando problemas econdmicos e financeiros
e pressionando o orcamento publico em quase todos os paises. H4 previsdes de que os
gastos globais diretos com o tratamento oncoldgico devem quadriplicar entre 2011 e
2022, [3]. Além disso, as na¢des enfrentam perda de produtividade devido a mortes
prematuras e afastamento do trabalho, aumentando a carga da doenca para uma
estimativa de US$ 1,16 trilhdes, [2]. O cancer também representa uma parcela
importante dos gastos em saide no Brasil com custos diretos e indiretos com
tratamento, mortes prematuras, faltas no trabalho e aposentadoria por invalidez, [3]. A
estimativa do Instituto Nacional do Cancer (INCA) para a incidéncia de cancer no
Brasil em 2022 foi de 625 mil novos casos, [4].

Apesar de todo o peso econdmico e social do cancer, ainda sao raros os estudos
e pesquisas sobre o custo e a dindmica de tratamento. A auséncia de informacdes mais
atualizadas impede um planejamento mais detalhado e eficiente do processo de gestdo.
O objetivo deste trabalho € gerar uma metodologia associada a um instrumento de
extracdo e disseminacdo automdtico dos dados do SUS referentes ao custo mensal de
radioterapia, quimioterapia e cirurgia por tipo de cancer.

Este trabalho propde analisar diversos aspectos desses gastos em certo periodo
de anos, utilizando os dados disponibilizados pelo DATASUS [5], estudando sistemas
de gerenciamento de banco de dados, [6], de modo a criar uma metodologia que
propicie, posteriormente, alimentar um sistema informacional amigédvel. Para



materializar este trabalho, serdo utilizados dados com o0s gastos em tratamento, pelo
sistema publico, de um tipo de cancer no Brasil.

3. Metodologia

Para isso, a metodologia, neste projeto, segue a da modelagem computacional:
observagdo/identificagdo; modelo fenomenoldgico; modelo matemdtico, metodologia de
solucdo; obtencdo de resultados; andlise do modelo com retroalimentacio; e seguiu as atividades
descritas a seguir.

3.1. Fase 1:

Foi disponibilizada uma médquina no LNCC, com o sistema operacional Linux
(Ubuntu) para a criagao do banco com dados extraidos do Datasus.

Primeiramente, foi necessdria uma pesquisa dos principais SGBDs (Sistema de
Gerenciamento de Banco de Dados), para decidir qual se encaixaria melhor no projeto.

Foi concluido que o MySQL seria a melhor op¢do, tendo em vista ser gratuito e
de cddigo aberto; sua ampla compatibilidade com uma variedade de sistemas
operacionais, incluindo Windows, Linux e macOS; também pelo seu desempenho, ja
que é projetado para lidar com altas cargas de trabalho e é capaz de lidar com grandes
quantidades de dados e transagdes com baixa laténcia; sua escalabilidade, tanto
horizontal como verticalmente, o que significa que € possivel adicionar mais recursos
ou méquinas para lidar com cargas de trabalho crescentes; por oferecer varias op¢oes de
seguranca, incluindo autentica¢ao de usudrio, criptografia de dados e controle de acesso
a dados; e também por ter uma ampla comunidade de usudrios e desenvolvedores, o que
significa que hd muitos recursos e ferramentas disponiveis, incluindo documentagao,
foruns de suporte e plug-ins.

Como os dados que serdo transferidos para o banco de dados estdo atualmente
em arquivos .csv, foi necessario um estudo de como fazer a conversio de formatos, e ou
transferéncia dos dados para uma tabela no banco. E como trata-se de um grande
volume de dados e intimeros arquivos, isso foi feito através de scripts para automatizar
o processo de criacdo de banco de dados e tabelas, e também para as transferéncias dos
dados.

Para estudar a elaboracdo de scripts no linux, a fonte foi um curso basico de
bash (Curso basico de programac¢do em Bash - 01 - Conceitos bésicos - YouTube). Para
o estudo de linguagem SQL via terminal, a fonte de pesquisa foi a documentacdo do
MySQL (MySQL :: MySQL Documentation) e SQL Tutorial (w3schools.com)[7].

Foram feitos testes de transferéncias dos dados dos arquivos ‘.csv’ para tabelas
no MySQL, e também foram testados alguns relacionamentos de tabelas, pois existem
inimeros campos da tabela principal que possuem tabelas associativa e, tanto os dados
das tabelas associativas, como os dados de cada Estado, estio em arquivos ‘.csv’
distintos.

3.2. Fase 2:

Comecou-se um estudo dos principios bdsicos de modelagem, através da leitura
de [8] e a introducdo de [9], e foi dada continuidade as atividades anteriores de
modelagem de banco de dados no que tange com a criagdo de novos campos: ipca, tipo
de doencga e estado.

Além da formatacao das colunas VAL_SH,VAL_SP,VAL_TOT e VAL_UTL,
com isso o banco foi remodelado.

Esté-se trabalhando continuamente na documentacio de todos os scripts a fim de
registrar e explicar as funcdes de cada modulo para futuros grupos que venham a



utilizar este material. O padrdo de documentagcdo dos scripts estd sendo seguindo
conceitos de [10], contendo: um cabecalho, campos localizacao (path) do interpretador,
objetivo/descri¢do, versdo, autor, data, licenca e uso, etc.

4. Resultados

A primeira parte do banco de dados foi desenvolvida, com sucesso no teste de
transferéncia de arquivo, com a consequente transferéncia dos dados para a tabela
criada. O arquivo .csv transferido foi referente ao Estado do Amazonas, com 47 campos
e aproximadamente 26 mil registros. Criamos a tabela 'CodSexo', com os campos
'codigo’ (Primary Key) e 'nome', e foram feitas referéncias na coluna 'Sexo' da tabela
principal, tornando esse campo Foreign Key e assim criando o relacionamento entre as
tabelas. Com o sucesso destes testes, o ambiente tecnoldgico para a criagdo do banco de
dados esta bem avangado.

Com isso, foram consolidados conhecimentos de linguagem SQL através de
linha de comando em ambientes linux, também em linha de comandos; conversoes de
arquivos .csv, Excel; e programagao em scripts.

5. Conclusoes:

Comecou-se um estudo dos principios bésicos de modelagem, foram consolidados
conhecimentos de linguagem SQL através de linha de comando em ambientes linux,
também em linha de comandos; conversdes de arquivos .csv, Excel; e programagdo em
scripts. A primeira parte do banco de dados foi desenvolvida, com sucesso no teste de
transferéncia de arquivo, com a consequente transferéncia dos dados para a tabela
criada. Continuamente estdo sendo desenvolvidos as documentacdes dos scripts
elaborados.

6. Atividades Futuras:

- Continuar as atividades de sistema de banco de dados MysQL ;
- Realizar estudos de Métodos Numéricos e praticas de programacao.
- Realizar estudos de Fundamentos de Estatistica Descritiva;
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RELATORIO DE ATIVIDADES

1) Dados Gerais

Titulo do projeto: Assimilagao de dados no modelo WRF para uso operacional
em previsdo de tempo e simulagao

Bolsista: Gabriel Costa Chaves

Orientadores: Roberto Pinto Souto (LNCC); Juliana Aparecida Anochi (INPE),
Helaine Cristina Moraes Furtado (UFOPA)

Tipo de bolsa: PIBIC/CNPq

Periodo do Relatério: Maio a Junho

2) Objetivos
Objetivos abordados durante o periodo da pesquisa:

e Implementar o WRF no Santos Dumont e no sistema computacional hibrido do
Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais (INPE):
o WREF ja instalado no SDumont.

e Ativar o modulo de assimilagdao de dados variacional do WRF (método 3D Var):

o Em andamento para a preparagdo das rodadas do WRF para o dominio da
regido de interesse.

3) Introducao

Muitos problemas em geociéncias requerem a estimagdo ao longo do tempo do estado do
sistema a partir de uma sequéncia de medidas ruidosas. Esses sistemas podem ser descritos
por meio de modelos matematicos, isto €, por um conjunto de equagdes diferenciais. No
entanto, descrever fendmenos fisicos por meio da modelagem matematica, ¢ uma atividade
passivel de erro, uma vez que qualquer modelo ¢ sempre uma aproximacao imperfeita da
realidade. Uma alternativa, para melhorar a descri¢cdo desses modelos ¢ adicionar observacdes
ao sistema. Essas observagdes consistem de dados medidos obtidos a partir de experimentos.
A combinagdo dessas fontes de informagao pode ser realizada de modo eficaz fazendo uso das
ferramentas de assimilacao de dados.

A descricdo da maioria dos fendmenos fisicos por meio de equagdes diferenciais envolve
erros de modelagem. Para sistemas operacionais de previsdao, uma estratégia para mitigar os
erros de modelagem ¢ adicionar alguma informagdo real do sistema fisico ao modelo
matematico. Esta informacdo adicional consiste de observacdes (valores medidos) do
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fenomeno que se deseja modelar. No entanto, os dados observados devem ser inseridos
apropriadamente, para evitar uma degradacdo no desempenho da previsdo — “choque dos
dados”. Técnicas de assimilagdo de dados sdo ferramentas que combinam de modo eficaz
observagoes com dados de modelos fisico-matematicos para a determinagdo da melhor
condicdo inicial (analise), que ¢ usado para executar o modelo de previsdo. Esse processo ¢
fundamental na pratica operacional da previsao numérica do tempo (PNT).

O presente projeto tem por meta implantar um novo sistema de assimilagdo de dados baseado
em redes neurais artificiais e arvores de decisdo (algoritmos de aprendizagem de méaquina) no
modelo WRF (Weather Research and Forecasting) em meso-escala para a regido Amazonica
para a previsdo numérica do tempo e a simulacdo de eventos ambientais na regido Oeste do
Para. Este projeto propde a ativagdo do método de assimilagao de dados existente no sistema
WREF e a implementacao do método de assimilacao de dados por aprendizagem de maquina.

Nesta primeira etapa do projeto, foram testados scripts de execucdo de uma instalagdo do
WRF v4.2 no supercomputador Santos Dumont. E mostrado neste relatorio,

4) Metodologia

Para cumprimento das atividades nos dois primeiros meses da pesquisa, fez-se necessario ter
o entendimento da estruturacdo do ambiente no supercomputador Santos Dumont, para a
execu¢ao do modelo WRF.

e Modelo WRF v4.2 ja previamente compilado no supercomputador Santos Dumont

e Aquisicdo de dados de condicdo inicial (GFS) para o modelo WRF

e Preparacdo das rodadas de 48h de integracdo do WRF, para todos os dias de
determinado ano.

Na continuacao da pesquisa, serdo realizadas tarefas a fim de obter redes neurais que irdo
emular a assimilacao de dados, para reduzir o custo computacional da previsao, sem prejuizo
da qualidade da analise. A seguir, as etapas da metodologia no prosseguimento da pesquisa:

e Aquisicdo de dados provenientes de estacdes meteorologicas do Banco de Dados
Meteorologicos (BDMET) do Instituto Nacional de Meteorologia (INMET);

e Sclecionar as variaveis: precipitagdo, temperatura maxima e minima, evaporagao,
umidade relativa e temperatura média no periodo em que o modelo for executado;

e (oletar dados ambientais obtidos por equipamentos em solo, sondagens por baldes,
instrumentos de satélite (7otal Ozone Mapping Spectrometer (TOMS), Ozone
Monitoring Instrument (OMI), Microwave Limb Sounder (MLS)), dados de reandlise
do European Centre for Medium-Range Weather Forecast (ECMWF — ERA - Interim
daily) entre outros serdo utilizados a fim de validar as simulacdes realizadas pelo
modelo WRF;

e Analisar e interpretar dados meteorologicos;

e Produzir rotinas computacionais para selecao automatica das séries temporais a serem
visualizadas.

e Implementar uma rede neural artificial como uma técnica de assimilagdo de dados
aplicada ao modelo WRF.
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5) Resultados e Discussao

No decorrer dos meses de maio e junho, o bolsista participou das reunides semanais com
todos os integrantes do projeto para exposicdo do que foi realizado e definicdo de
direcionamentos futuros. As atividades desenvolvidas neste periodo estdo descritas a seguir.

Acesso ao supercomputador Santos Dumont

Para o desenvolvimento das atividades praticas, que consistem na execu¢ao do modelo de
WRE, foi possivel apos a autorizacdo do acesso ao supercomputador Santos Dumont. Neste
sentido, o bolsista teve acesso as instrugcdes de como acessar a maquina remotamente via
VPN, acesso ao supercomputador por meio de uma ferramenta de acesso shell remoto
chamada ssh.

Aquisicao de dados de condiclo inicial e de contorno para o modelo WRF

Foi baixado um recorte de dados GFS na sua pasta reservada, por meio do seguinte comando:

curl -0
https://request.rda.ucar.edu/dsrqst/CHAVES642582/TarFiles/gfs.0p25.2023042800-25
.2023042818.f072.grib2.tar

E, para descompactar o arquivo descarregado, o bolsista usou o seguinte comando:

tar -xf gfs.0p25.2023042800-25.2023042818.F072.grib2.tar

Execucio de rodadas do modelo WRF

A tarefa seguinte foi executar o modelo de previsdo WRF usando um recorte de dados de
teste, o que foi realizado exitosamente. Isso consistia em, primeiramente, executar rotinas de
configura¢do do modelo e, entdo, executar as rodadas;

Para a execugdo dessa tarefa, foi acessado o diretorio reservado para trabalho com dados GFS,
cujo caminho absoluto é: /scratch/g-assimila/gabriel.chaves. Para acessa-lo,
usa-se o seguinte comando:

cd $SCRATCH

A esse diretorio, reservado ao usuario, foi colado um diretério contendo as rotinas de
configuracdo e criagdo de rodadas. Estando na pasta reservada supracitada, o comando usado
para copiar o diretorio (que implica no uso do caminho do mesmo) foi este:

cp -r /scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/exemplo_wrf_rj .

Feito isso, foi executada a rotina de configuragao e criagdo das rodadas, usando este comando:

./tudo_gassimila.sh 2018
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tudo gassimila.sh
#!/bin/bash

ano=${1}

./criardiretorios.sh ${ano}
./criarrodadas.sh ${ano}
./criarnamelist.sh ${ano}
./criarlinkgrib.sh ${ano}

Ao executar esse comando, as rodadas foram criadas na pasta 2018, agrupadas por meses, ¢
por dias. Tais agrupamentos foram feitos por diretdrios; diretorios para meses e diretorios para
dias, estes dentro daqueles que lhes sdo respectivos.

Foi, entdo, executado o WRF, na rodada do dia primeiro de junho. Para isso, primeiramente
foi acessado o diretorio dessa rodada:

cd /scratch/g-assimila/gabriel.chaves/exemplo_wrf_rj/2018/JUN/01/rodada

Entao, foi executada a rotina para iniciar o processamento dos dados, loteando-a para um
escalonador de processos chamado Slurm:

sbatch ./submitjob.sh

submitjob.sh

#!/bin/bash

#SBATCH --nodes=1 #Numero de Nos

#SBATCH --ntasks=1 #Numero total de tarefas MPI
#SBATCH -p cpu_dev #Fila (partition) a ser utilizada
#SBATCH -J WRF #Nome job

module load cmake/3.17.3

module load python/3.8.2

module load openmpi/gnu/4.1.2_gcc-9.3 ucx_1.12+cuda-11.12

. /scratch/g-assimila/sdbase/spack/v0.17.1/share/spack/setup-env.sh

export SPACK_USER_CONFIG_PATH=/scratch/g-assimila/sdbase/spack/.config/ve.17.1

spack load --only dependencies wrf@4.2%gcc@9.3.0
export LD_LIBRARY_PATH=/scratch/g-assimila/sdbase/usr/1ib64:$LD_LIBRARY_PATH

export WPS_DIR=$SLURM_SUBMIT_DIR/WPS
export WRF_DIR=$SLURM_SUBMIT_DIR/WRF/run

cd $WPS_DIR

./geogrid.exe
./ungrib.exe
./metgrid.exe
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#rm GRIBFILE* &% rm FILE*

cd $WRF_DIR

mv $WPS_DIR/met_em* .

export OMPI_MCA_mpi_cuda_support=0
srun -n 1 ./real.exe

srun -n $SLURM_NTASKS ./wrf.exe
#rm met_em*

#gzip rsl.*

Foram gerados resultados na pasta ‘2018/JUN/01/rodada/WRF/run/’

2018/JUN/01/
L— rodada
—— slurm-10893601.out
—— slurm-10893607.out
—— slurm-10893660.out
—— submitjob.sh
—— verificatempojob.sh
—— WPS
F—— geogrid.exe ->
/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WPS/geogrid/src/geogrid.exe
— metgrid.exe ->
/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WPS/metgrid/src/metgrid.exe
ungrib.exe ->
/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WPS/ungrib/src/ungrib.exe

L— run

—— namelist.input

—— ndown.exe ->

/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WRF/run/ndown.exe
real.exe ->

/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WRF/run/real.exe

F——-tc.exe ->

/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WRF/run/tc.exe

—— wrfbdy_do1

—— wrf.exe ->

/scratch/g-assimila/sdbase/wrf-model/v4.2/WRF/run/wrf.exe

—— wrfinput_dol

—— wrfout_do1_2018-06-01_00:00:00

—— wrfout_dol_2018-06-02_00:00:00

—— wrfout_dol_2018-06-03_00:00:00

Resultados obtidos e esperados

e Foi realizada com éxito uma rodada de teste do WRF no supercomputador Santos
Dumont.

e [Estes primeiros passos foram importantes para a familiarizagdo com o ambiente
computacional, com o modo de submissdo de jobs, e também com o modelo WRF.
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e (s passos seguintes na pesquisa consistem em executar rodadas paralelas do WRF em
umas das regides de interesse do projeto, na regido norte do pais, abrangendo o estado
do Para.

Espera-se ainda, no decorrer do andamento do trabalho, chegar-se aos seguintes resultados
finais:

e Novo método de assimilagdo de dados para o modelo WRF, baseado em aprendizado
de maquina, para a regido amazoOnica;

e Os algoritmos de aprendizado de maquina propostos devem garantir a qualidade da
analise e apresentar grande ganho no desempenho computacional;

e Uso da metodologia de assimilacdo por aprendizado de maquina em previsao
operacional para a regido de interesse.

6) Conclusoes

Neste periodo o bolsista pdde ter contato com o ambiente virtual do supercomputador Santos
Dumont e realizar a execu¢do do processamento de algumas rodadas com o modelo WRF em
alguns recortes de dados presentes na maquina. O cumprimento desta etapa foi importante
como aprendizado para a preparacdo das rodadas do modelo aos dominios de interesse neste
projeto, tais como, a regido norte do pais, mais especificamente o estado do Para.
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INTRODUCAO

O Portal de Bioinformatica, Bioinfo-Portal (https://bioinfo.Incc.br/), € um ambiente
computacional que gerenciaa execucao de aplicacdes e dados cientificos de bioinformética em larga
escala, e serve de apoio as pesquisas dacomunidade cientifica de informatica através de uma interface
Web amigavel e interativa. E gerenciado pelo Laboratorio Nacional de Computac&o Cientifica, LNCC

(https://Incc.br) e usa recursos e tecnologias de computacéo de alto desempenho, do Supercomputador
Santos Dumont, SDumont (https://sdumont.Incc.br).

Este projeto faz parte da colaboracdo entre 0 CENAPAD e o LABINFO, ambos pertencentes

ao LNCC, onde sdo realizadas diversas pesquisas no apoio as analises computacionais envolvendo
bioinformatica, biologia computacional e CAD.

A aplicacdo BEAST 1.10 passou por diversas anélises junto ao ambiente computacional do
SDumont. A disponibilidade de dados de sequéncia filogendmica motivou os experimentos, buscando
melhorias adicionais paraa eficiénciacomputacional. Os dados foram executados no sistema de muitos
nucleos, do supercomputador, esse sistema oferece um poder de computacdo muito maior. Nas se¢oes
aseguir, apresentaremos os parametros utilizados, dados e condi¢esdo ambiente para osexperimentos.
Analisamos o desempenho do BEAST 1.10 no SDumont, com a finalidade de garantir o uso eficiente
dos recursos computacionais.

OBJETIVOS

e O projeto visa desenvolver estudos de desempenho das aplicages do Portal de Bioinformética
(Bioinfo-Portal), de forma a obter a melhor alocagéo de recursos computacionais, segundo 0s
parametros de entrada dos usuérios e gerar scripts de submisséo de jobs otimizados para o
Portal.



e Analisar o desempenho das aplicacdes de filogendmica e evolug¢éo molecular computacional
em GPU no ambiente de computacdo de alto desempenho (CAD), mais especificamente nos
recursos computacionais do SDumont.

e Estabelecer umaanélise comparativado BEAST 1.10 acoplado a BEAGLE 3, nos ambientes
CPU, GPU e ambiente hibrido executando em paralelo CPU/GPU.

e Realizar analises de desempenho e escalabilidade, visando otimizar o uso do ambiente
computacional.

METODOLOGIA

O projeto esta realizando a integracdo de ferramentas de bioinformatica em clusters de
supercomputadores nos sistemas de CPU e GPU.

O BEAST 1.10 é um programa de analise filogendmica baseada em inferéncia Bayesiana,
multiplataforma de sequéncias moleculares utilizando os métodos de Markov Chain Monte Carlo
(MCMC). Em estatistica, 0s métodos MCMC compreendemuma classe dealgoritmos paraamostragem
de uma distribuicdo de probabilidade.

A BEAGLE 3 ¢ uma bibliotecade alto desempenho, que faz uso de processadores altamente
paralelos, como aqueles em placas graficas (GPU). Melhorando o uso de software filogenéticos em
clusters. A biblioteca esté4 acoplada ao programa BEAST 1.10 para tornar mais eficiente a paralelizacdo
em escala fina de célculos de probabilidade filogenética. Oferecer suporte a computacgdo simultanea de
matrizes de probabilidades, paraaumentar o desempenho das analises de modelos de nucleotideos com
maior flexibilidade de particionamento de dados.

OBEAST 1.10acopladoa BEAGLE 3 fazempartedo Bioinfo-Portal, do SDumont. O software
foi executado em diferentes cenarios, nas filas CPU, GPU e ambiente hibrido executando em paralelo
CPU/GPU, levando em consideracdo as caracteristicas e natureza dos dados e parametrizacao das
aplicagdes. A combinacdodo BEAST 1.10 com a BEAGLE 3 [Ayres et al. 2019] permite paralelizar
varias parti¢des de dados em um Unico dispositivo de alto desempenho (GPU) para usar a capacidade
total desses dispositivos, reduzindo as sobrecargas computacionais.

Nos experimentos fizemos usode quatro conjuntosde dados filogendmicos, dovirus da Dengue
(DENV), dados dodiretorio benchmarkdo BEAST 1.10(Benchle Bench2) e do virusda febre amarela
(YFV), ambos os dados em formato (XML). Para os calculos foi usado como variabilidade o pardmetro
chainLength fixado em “100000” ¢ “20000000”, o incremento dos valores fornece consisténcia as
analises bayesianas, mostrando-se proporcional ao tempo computacional. O parametro chainLength no
BEAST 1.10, especificao nimero de etapas que a cadeia MCMC fara antes de terminar. Esse nimero
depende do tamanho do conjunto de dados, da complexidade do modelo e da preciséo da resposta
necessaria.

As execucodes foram realizadas usando 1 n6é computacional (24 threads), compostos por duas
CPUs Ivy Bridge Intel Xeon E5 2695v2 (12cores @2.4GHz) e 64 GB de memdria RAM. Altemando o0s
(24 threads) com 1CPU, 1 GPU, 1 CPU/1GPU, conforme a (Figura 2) e (Figura 3). Cada dado passou
por cinco repeti¢des junto ao ambiente do SDumont, obtendo a média total das execucdes dos jobs no
Santos Dumont.

RESULTADOS

Nesta se¢do apresentaremos a avaliagdo computacional do BEAST 1.10 e BEAGLE 3. Na
(Figura 1) apresentamos a interface web do Bioinfo-Portal selecionando a aplicagdo BEAST 1.10. O
uso do portal é pratico e interativo junto as aplicagdes de Bioinformatica e workflows cientificos.



RNBio Align-m beftools beast1.10 cpu beast1.10 gpu beasti. 10 cpu+gpu BEAST2 bowtie2
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N&o sou um robd

Run beast 1.10 cpu

Figura 1. Aplicacdo BEAST no Bioinfo-Portal.

O conjunto de dados DENV [Ayres etal. 2019] é composto por 997 genomas abrangendo a
diversidade global da dengue e 6.869 padrdes de locais tinicosem 10 subconjuntos baseados em genes.
Os dados do Benchmark 1 (Benchl) é composto por 1.441 tdxons de um alinhamento humano com 987
padrdes de sitio Unicos. Os dados do Benchmark 2 (Bench2) é composto por 62 tdxons de um
alinhamento de mamiferos com 5.565 padrfes unicos de sitios.

A (Tabela 1) apresenta as principais caracteristicas dos conjuntos de dados e parametros
apresentados nos arquivos (XML) utilizado pelo BEAST 1.10. As duas ultimas colunas referem-se a
considerag@es (também sugeridas pela equipe do BEAST) de uso de recursos computacionais com base
no tipo de conjuntos de dados e estudo evolutivo.

. Taxa Alinhamento |Alinhamento|Dados e sugestGes Estudo evolutivo
Conjunto de dados | I . ] .
nimero* |sites particdo recursos consideracdes de tipo
Taxas de evolugdo e
DENV Grandes dados; muitos filogenético
G 997 10,188 10 taxa (centenas); relacionamentos para
-enoma GPU carimbo de data/hora
sequéncias
Bench1l Dados pequenos; muitos | Benchmark Fnara tempo
G 1441 98 1 taxa (centenas); medido
- Genoma multi-threads filogenias
Benchmark para tempo
Bench2 6 10,869 1 Grandes dados; alguns med?do P
- Genoma taxa (dezenas); GPU ) i
filogenias
YEV Dados médios; alguns Filogenética
71 654 1 taxa (dezenas); relacionamentos de
- Gene . s .
multi-threads sequéncias particionadas

Tabela 1. Recursos de dados genémicos e configuracéo de arquivo XML

Realizamos os experimentos com o software BEAST 1.10, utilizando nas analises 4 modelos
de dados, sendo do virus da Dengue (DENV), Benchl, Bench2 e virus da febre amarela (YFV), todos
em (XML), conforme a (Figura 2), apresenta essas execugdes. Fixamos o pardmetro chainLength em



“100000”, selecionamos paratodos os testes 1 n6 computacional (24 threads), alternando com 1CPU,
1GPU e 1CPU/1GPU. Os melhores desempenhos do Tempo Total de Execucdo (TTE) foi obtido usando
0 ambiente hibrido executando em paralelo 1CPU/1 GPU. Com excegdo do arquivo DENV, pois nessa

execucao o melhor desempenho foi obtido com o uso de CPU, isso mostra que o tamanho dos dados e
o chainLength podem interferir no resultado da execugéo.
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Figura 2. Analise (TTE) no BEAST 1.10 do DENV, Benchl, Bench2, YFV. chainLength= “100000”

Na (Figura 3), 0 experimento com o software BEAST 1.10, foi utilizado nas andlises 4 modelos
de dados, sendo do virus da Dengue (DENV), Benchl, Bench2 e virus da febre amarela (YFV), todos
em (XML). Fixamos o parametro chainLength em “20000000”, selecionamos em ambos 0s testes 1 nd
computacional (24 threads), alternando com 1CPU, 1GPU e 1CPU/1GPU. Os melhores desempenhos
do Tempo Total de Execucdo (TTE) foi obtido usando o ambiente hibrido executando em paralelo
1CPU/1 GPU. No arquivo Bench2, o menor (TTE) foi do ambiente de GPU e no arquivo DENV, o
menor (TTE) foi obtido com o uso de CPU.
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DISCUSSAO

Os experimentos sugerem que as caracteristicas como tamanho dos dados e configuracao de
pardmetros no BEAST, como o chainLength, influenciam no tempo computacional. As execugdes
usando o parametro chainLength = “100000” é exploratorio e requer menos gasto computacional.
Quando utilizamos um valor maior de chainLength =“20000000” tende a gerar uma maior consisténcia
nos resultados, os calculos de probabilidade requeridos tornam-se mais exaustivos levando a um gasto
computacional maior.

Nos resultados, o incremento do chainLength influéncia no melhor tempo computacional
obtido, as execugdes com alternéncia do parametro do chainLength apresentaram como melhor
desempenho o uso dos recursos do ambiente hibrido executando em paralelo 1CPU/1GPU. Exceto para
os dados do DENV com chainLength=*“100000", nessa execucdo o melhor desempenho foi obtido
com o uso de CPU e os experimentos com chainLength =20000000”, do DENV o menor (TTE) € do
ambiente de CPU e do Bench2 o menor (TTE) foi com o ambiente de GPU.

CONCLUSOES

O presente estudo viabilizaa exploracéo e anélise dedesempenho doBEAST 1.10ea BEAGLE
3 em ambientes de CAD com a especificagdo do ambiente computacional que leve a um desempenho
mais eficiente. Dessa maneira, permite que usuarios possam usufruir dessas informacdes e realizar
execucdes garantindo um uso racional do ambiente do SDumont.

Andlises de desempenho do BEAST 1.10 com a BEAGLE 3 em mdltiplas configurag@es de
CPU e GPU no SDumont sugerem o uso da configuragdo hibrida 1CPU/1GPU como a mais eficiente.
Sobre a variabilidade no nimero de chainLength fixados em “100000” e “20000000” como esperado o
melhor tempo computacional foi obtido com o ambiente hibrido executando em paralelo CPU/GPU.
Exceto o arquivo DENV com chainLength = “100000”, e com chainLength “20000000” os dados
DENV e Bench2. Esses resultados indicam que fornecer mais threads para execugéo pode néo trazer o
beneficio esperado, principalmente em relacdo ao tamanho dos arquivos de dados e chainLength
estiverem envolvidos.

Este relatorio apresentaestudos de desempenho de aplicaces cientificas BEAST 1.10 com a
BEAGLE 3, em diversos ambientes computacionais do Santos Dumont: executado em paralelo em 1
né com CPU, em 1 né com arquitetura GPU, em um ambiente hibrido executando em paralelo na CPU
ena GPU. Osestudos mostram que, paraas configuragdes dos testesrealizados para a aplicagdo BEAST

1.10 com BEAGLE 3, a execucdo de maior eficiéncia pelo portal é realizada ao utilizar 1 n6
computacional (24 threads) com CPU/GPU.

Como trabalhos futuros iremos implementar testes com a aplicacdo BEAST, para um numero
maior de nés computacionais, alternancia de chainLength e maiores arquivos de dados. Estabelecendo
assim o desenvolvimento de estudos de desempenhodas Aplicacdes de Bioinformaticae dos Workflows
Cientificos do Bioinfo-Portal para que os mesmos possam vir a ser executados de forma eficiente,
versatil, escalavel e inteligente pelo portal.
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2) Objetivos
Objetivos abordados durante o periodo da pesquisa:

Familiariza¢ao com as linguagens de programacao selecionadas.
Desenvolvimento de habilidades na manipulacdo dos comandos Linux.
Compreensdo dos conceitos e praticas da linguagem C.

Preparagdo para o progresso do projeto.

Capacidade de realizar experimentos mais complexos no futuro.

Estudos iniciais com aplicagdo diditica miniWeather que se adere a
proposta da pesquisa.

A S e

3) Introduciao

Modelos de previsdo numérica de tempo (PNT), devido a grande quantidade de
calculos que sdo realizados durante a sua execugdo, sdo aplicagdes que
demandam o uso de computagdo de alto desempenho. Esta em
desenvolvimento um novo modelo comunitario unificado do sistema terrestre —
o MONAN (Model for Ocean-LaNd-Atmosphere predictioN), Modelo para
Previsdo dos Oceanos, Superficies Terrestres e Atmosfera (na sigla em
portugués), para produzir previsdes com énfase na regido tropical e foco sobre a
América do Sul, em diferentes escalas espaciais e de tempo, buscando incluir as
necessidades dos setores produtivo e social, que substituird os atuais modelos
atmosféricos atualmente em operacdo. O MONAN ¢ um programa institucional

www.meti.gov.br | www.nce.br
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do MCTI, coordenado pelo Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais (INPE) e,
nesta fase inicial do projeto, o LNCC estd participando no desenvolvimento
computacional, auxiliando na avaliagao de desempenho dos cddigos candidatos
ao nucleo da dinamica do modelo. Para auxilio a esta finalidade, ¢ necessario
um bom conhecimento de linguagem de programacao a fim de bem entender
como foi realizada a implementacdo dos modelos numéricos. No que diz
respeito a desempenho computacional dos modelos, também ¢ de grande
importancia o entendimento da estratégia de paralelizagdo empregada nos seus
codigos fonte. Portanto, este relatorio contém os estudos de linguagem C, uma
das linguagens mais utilizadas (além de Fortran) em mddulos que formam um
modelo numérico de previsdo. Ha também estudo preliminar de desempenho
paralelo de uma aplicacio (miniWeather) que implementa de maneira
simplificada a dindmica da atmosfera.

4) Material e Métodos

Etapas Iniciais de Estudos

Durante o periodo de maio e junho, foram implementadas atividades didéticas
que trouxessem os conhecimentos necessarios para a execu¢ao da pesquisa,
abordando a importincia das linguagens de baixo nivel mais utilizadas no
projeto como Fortran e C, além dos conhecimentos necessarios para execugao e
desenvolvimento das atividades futuras, como a utilizacdo do terminal para
compilacio e execugao por linha de comando.

As primeiras atividades foram direcionadas ao desenvolvimento de programas
na linguagem C [1], aplicando e exercitando conceitos fundamentais
relacionados a estruturas de dados e lacos de repeticdo. Inicialmente, foram
trabalhados cddigos simples e conforme o progresso foi sendo alcangado, novas
operacoes foram adicionadas. Também exploramos o uso de funcdes, o conceito
de alocacdo dinamica e estatica e o conceito de Programacdao Modular, com isso
foi introduzido o aprendizado da compilacdo de maneira automatica com shell
script, aprofundando os comandos do SO linux. Esses conhecimentos iniciais
adquiridos permitiu o entendimento da instalagdo e execucdao do minilWeather
[2], repositério para estudos da pesquisa, para se analisar desempenhos
computacionais, fazendo entender mais claramente esses processos.

www.meti.gov.br | www.nce.br




GOVERNO FEDERAL

Laboratério .
Nacional de MINISTERIO DA
Computacao CIENCIA, TECNOLOGIA
E INOVACAO A [ |

UNIAO E RECONSTRUGAO

Programacao em C: Edicao, Compilacao, Execucao

Durante as atividades iniciais do projeto, uma das areas abordadas foi a
programacdo em C, com foco na edi¢do, compilacdo e execucdo dos programas
desenvolvidos. Para esse propdsito, utilizamos o ambiente Windows Subsystem
for Linux (WSL) com o sistema operacional Ubuntu.

Através do WSL e do Ubuntu, realizamos estudos sobre a utilizacdo da linha de
comando para compilacdo e execucdo de programas em C entendendo as
principais etapas da compilacdo, que sdo o pré-processamento, a compilacao
propriamente dita e a ligacdo.

Para o desenvolvimento das atividades trabalhamos com comandos Git € o
GitHub para o controle de versao

e https: ithub.com/TempoHPC/codeaudit_ic (trabalhamos no
repositério codeaudit_ic pertencente a organizagao TempoHPC)

Estudo de caso inicial: aplicacio miniWeather

O codigo minilWeather tem como finalidade reproduzir a dindmica basica
observada na atmosfera. As equagdes neste codigo formam a espinha dorsal de
praticamente todos os cddigos de dindmica de fluidos, que sdao a base dos
modelos numéricos de previsdo de tempo e clima.

e https://github.com/mrnorman/minilWeather (repositério original)

e https://github.com/TempoHPC/miniWeather (fork gerado a partir

repositorio original, para desenvolvimento da pesquisa na
bolsa)

O fork do repositério miniWeather € um repositério académico criado para
fins didaticos da pesquisa. Na secdo S)Resultados e Discussao deste relatério €
mostrado o resultado da instalacdo e execuc¢do, com 1, 2 e 4 processadores da
aplicacdo, em um ambiente Linux WSL - Ubuntu 20.04 LTS.

www.meti.gov.br | www.nce.br
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5) Resultados e Discussiao

Nas préximas etapas do projeto, serdo aplicados os conhecimentos adquiridos
nessa fase inicial. O resultado dessa etapa é a compreensdo da importancia dos
conceitos iniciais da computacdo abordados no projeto para o desenvolvimento
da pesquisa. Além disso, € possivel entender o objetivo cientifico de focar na
compreensdao dos processos, analisando cada passo e parte executados, em vez
de se concentrar apenas no resultado final. Também € importante destacar a
compreensao dos conceitos de linguagem, comandos e ambiente de trabalho.
Nestes dois primeiros meses de pesquisa, as Ultimas etapas foram a instalacio e
execucdo do miniWeather e foram obtidos os seguintes resultados de
desempenho computacional com a versdao MPI [3] do cédigo:

%% QUTPUT **x*
CPU Time: 22.5184 sec
d_mass: 2.4894l6e-14

d_te: 3.60077Ue-08

Com um processo MPI

**% QUTPUT #**

CPU Time: 13.4938 sec
d_mass: -3.965442e-15
d_te: 3.600768e-08

Com dois processos MPI

**%* QUTPUT **=*

CPU Time: 10.5504 sec
d_mass: -1.762418e-14
d_te: 3.600763e-08

Com quatro processos MPI

Percebe-se uma consistente redu¢do no tempo de processamento com o0
acréscimo de processos MPI. Esses resultados contribuem de forma significativa
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para o alcance dos objetivos propostos, fornecendo uma base para o avanco da
pesquisa e o desenvolvimento de habilidades na area da computacdo e do
projeto.

6) Conclusoes

As principais conclusdes obtidas no decurso do trabalho realizado destacam

1. A importancia dos conceitos iniciais da computacgao;

2. A andlise detalhada dos processos;

3. A compreensdo dos conceitos de linguagem, comandos e ambiente de
trabalho;

4. O uso adequado das ferramentas disponiveis;

5. Observagao de ganho de desempenho com paralelizacdo da aplicagao
minilWeather;

6. As proximas etapas na pesquisa consistem em obteng¢do de perfil de
execucao da aplicagdo, bem como explorar outros niveis de paralelizagao,
como o uso de multiplas threads com OpenMP [4];

Essas conclusdes fornecem uma base para o prosseguimento do projeto,
permitindo avangar com confianga e eficiéncia nas etapas subsequentes.
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2. Objetivos

O trabalho teve como objetivo desenvolver um método de andlise de discurso em midias
sociais (MS) ao longo do tempo durante eventos extremos, através da andlise de coesdo
textual. Dentro deste tema, um dos objetivos foi entender as métricas (FADIGAS e PEREIRA
2013) usadas para a andlise de coesdo textual. Considerando a coleta e anélise realizada de
textos de MS acerca da COVID-19, também foi objetivo deste trabalho correlacionar as
variacdes temporais da coesdo com acontecimentos reais que foram comentados nas MS.

3. Introducio

Coletivamente, os usudrios das MS geram, rapidamente, um grande volume de dados sobre
eventos que acontecem no mundo. Em grandes eventos (como a pandemia da COVID-19), o
volume de interagdes sobre o assunto € muito grande e, devido a longa duracdo do evento, o
conteddo pode variar, por exemplo com o surgimento de subtemas relacionados a um mesmo
grande evento. A andlise do volume de dados requer solucdes computacionais que viabilizem
a identificacdo e a observacao de aspectos do discurso.

As atividades desenvolvidas se voltaram a andlise da coesdo textual do discurso em
MS. Para fazer a anélise do discurso, foi construido um método para investigacdo de coesdo
textual ao longo do tempo de publicacdes relacionadas a um grande evento de longa duracao
(e com diferentes ocorréncias/subeventos). Foi realizada uma anélise do método proposto (o
VERSATILE) com bases de dados sintéticas, criadas de forma que possuissem caracteristicas
desejadas. Em seguida, realizou-se a andlise de duas bases de tuites sobre a COVID-19. A
principal contribuicdo deste trabalho é o método VERSATILE para anélise de coesdo de
bases textuais de documentos que representam discursos em MS.

Um artigo foi publicado no BraSNAM 2023, onde é feito o detalhamento do
VERSATILE e se descreve sua aplicagdo em diferentes bases textuais (algumas bases
sintéticas e uma base de tuites).

4. Metodologia
4.1. Processamento dos dados coletados das duas bases do Twitter

Para o desenvolvimento da pesquisa, foi preciso processar os dados coletados do
Twitter. Utilizou-se duas bases textuais: uma com tuites dos principais perfis relacionados a
resposta a pandemia no Brasil (NEVES et. al, 2020), no periodo de 13/03 a 31/05 de 2020; e
outra como parte da base extraida por (de MELO e FIGUEIREDO, 2020), contendo tuites em
portugués com algumas palavras relacionadas a COVID-19. Desta segunda base, foram
analisados cerca de 700.000 tuites, no periodo de 01/01/2020 a 31/05/2020.

4.2. Desenvolvimento do VERSATILE



Para analisar as bases de dados, foi criado o método VERSATILE, o principal objetivo
do trabalho realizado. O método € descrito com um diagrama de atividades na figura abaixo:

‘ Definicao da Janela Deslizante
— —
Definicao de | Pre processamento
— —
. Documento Textual

| Organizagao dos | | | Definigaoda || : Definido do
| =—% Documentos I-=—-—-b‘ unidade de  |=—®| tamanhoda |
| como Cliques | | Tempo | Janela de Tempo | |

.' Analise da Vanacao das Heaes ao Desllza! a Janela | Anallse da Coesao Textual em uma Janela

T 1 | Organizagao

Anallsando a Variacdo | Avanando aCoesdonal | [ Analise das | Formagao das
. | entreJanelajei-l1 [ |  i-€simaJanela “ﬁ_:'Redes de Cliques| (= |Redes de Cliques }q.‘f—Cronologma da Base

Figura 1. Diagrama de atividades com as etapas do método VERSATILE

Para abordar a questdo da variac@o no tempo, foi elaborada uma estratégia de janelas
(intervalos de tempo) de andlise que deslizam em unidades de tempo. Os documentos
utilizados para a andlise precisam estar associados a estampas de tempo do momento da sua
publicagao.

Na etapa de definicao do documento, um documento de texto (d) serd utilizado como
unidade a ser analisada. Todo d pertence a uma base textual (B) composta por N publicagcdes
coletadas de uma midia social. O documento pode ser todo o texto da publicacdo, uma frase
ou um paragrafo de uma publicacio.

No pré-processamento textual foi feita: a conversdo de letras para minudsculas, a
remog¢do da pontuagdo, a tokenizagdo, a remocdo de stopwords (palavras como artigos ou
conectivos textuais), e a extragdo de radicais com técnicas como lemmatization ou stemming
(KHYANI et al., 2021). Cada palavra serd um token (n-gram igual 1). Os tokens foram
agrupados e identificados como pertencendo a um documento.

A organizacio dos documentos como cliques sucede o pré-processamento, e € feita
a partir da criacdo de cliques (grafos completos, inicialmente isolados), conforme proposto
por (FADIGAS e PEREIRA, 2013). Os cliques representam os documentos pré-processados,
sendo os tokens os nds do grafo, e as arestas definidas pela coexisténcia dos tokens em um
documento.

Para a definicio da janela deslizante, sio estabelecidos os intervalos a serem
analisados (janelas) como divisdes no tempo de duracdo do evento estudado. O termo
“deslizante” faz referéncia ao intervalo (s) entre o comeco de uma janela e o comeco da
proxima, de modo que as janelas "deslizam" uma certa quantidade de tempo. Define-se a
unidade de tempo (7) para organizar e analisar os dados em uma granularidade (meses, dias,
horas, minutos, etc.) que possibilite a melhor investigagdo sobre o evento estudado. Uma
Jjanela de tempo (T) corresponde a um periodo de duracio p miltiplo de ¢. Se ¢ corresponde a
1 dia, pode-se definir janelas de 5¢, entdo p=5t. Assim, temos T, = {t;, t,, 3, t,, ts} que
correspondera aos documentos publicados nesse intervalo. Com o deslize, se definirmos s=1t,
a janela T, serd dada por T, = {t,, t5, t,, ts, ts }.

Na organizacao cronolégica, os dados sdo ordenados de acordo com a estampa de
tempo das mensagens. Essa etapa trata da preparacdo para que a andlise seja realizada nas
janelas de acordo com a unidade de tempo definida.



A analise da coesao textual em uma janela se baseou em (FADIGAS e PEREIRA,
2013). Ela se inicia apds o processo da formacao da rede de cliques. A conexdo dos cliques
acontecerd de acordo com as palavras (tokens) iguais entre eles. As conexdes ocorrem por
justaposi¢do (dois ou mais cliques possuem um né em comum) ou sobreposicdo (mais de um
n6 de dois ou mais cliques sdo iguais). Uma rede com poucas ocorréncias desses processos
seria pouco coesa, uma vez que isso indicaria menor ocorréncia de formas de reiteracdo dos
termos entre os documentos. As métricas utilizadas para anélise da coesao foram: variacao de
densidade - v(A); variacio do grau médio - v((k)); coeficiente de clusterizacio - C;
fragmentacdo - F; e fragmentagdo de cliques - F;,.s (FADIGAS e PEREIRA, 2013).

A andlise da variacdo das redes ao deslizar a janela possibilita que se perceba a
diferenca entre os indices de coesdo ao longo do tempo. Numa base textual relacionada a um
longo periodo, haverd a oportunidade de observar a variacdo das métricas de coesdao no
tempo. Cada métrica possibilitard, em algum grau, a inferéncia de aspectos do discurso.

4.3. Aplicacao do VERSATILE

O VERSATILE foi aplicado em bases sintéticas (com diferentes niveis de coesdo
preestabelecidos) que simulavam tuites publicados ao longo do tempo; e em duas bases
extraidas do Twitter, conforme detalhado na se¢do 4.1. Para todas as bases, o documento
usado foi o texto integral do tuite.

As bases sintéticas utilizadas foram as seguintes: uma “pouco conexa”, uma “conexa’”
e uma “muito conexa”. Cada mensagem nas bases recebeu uma estampa de tempo com data e
hora da publicacio (como acontece com os tuites). Para a construcdo dessas bases, foi
definido que as palavras nas mensagens se repetiriam em uma porcentagem x do total de
palavras usadas. Para a base “pouco conexa”, o valor de x foi definido empiricamente para
estar entre 0% e 12%; para a base “conexa”, x variou de 15% a 33%; e para a base “muito
conexa”, este valor variou entre 70% e 95%. Estas diferencas na constru¢do das bases
influenciam diretamente as redes de cliques geradas ao se aplicar o VERSATILE.

Foram analisados os indices de coesdo das janelas de tempo correspondendo a uma
transicdo gradual entre: i) uma base pouco conexa (B1) e uma base conexa (B2); e ii) duas
bases conexas diferentes (B2 e B3). A unidade de tempo (t) foi de um dia (z=1), a janela p=10
dias, e o deslize s=1 dia. O propésito foi simular cenédrios de mudanga na coesdo do discurso
em MS, variando de discursos mais ou menos coesos sobre diferentes assuntos ao longo do
tempo. O VERSATILE também foi aplicado para cada uma das bases sintéticas, usando uma
janela de 10 dias que correspondia a integralidade da base (sem deslizar).

Com a aplicagdo do VERSATILE nas bases de dados sintéticas, buscou-se entender
melhor as métricas de coesao para diferentes bases textuais (um dos objetivos deste trabalho),
bem como para cendrios de transicdo entre diferentes niveis de coesdo, motivados
possivelmente (no caso real) por diferentes subeventos acerca do evento analisado vindo a
tona nas MS. Tal andlise dos indices de coesdo agrega valor aos resultados para as bases com
textos reais, do Twitter.

5. Resultados e discussao

5.1. Analise das bases sintéticas

A Figura 2 (a) apresenta o resultado das andlises da transi¢do da base pouco conexa para a
base conexa, onde observou-se aumento gradual de indices de coesdo como v(A) e v({k)). O



indice da fragmentag¢do ndo apresentou mudancas significativas, o que também foi observado
para a transic¢do entre duas bases conexas.

A Figura 2 (b) apresenta os resultados das analises quando duas bases conexas sao
colocadas adjacentes uma a outra. Mesmo sendo as duas bases conexas, as bases t€ém
“assuntos” diferentes (por serem formadas de bancos de palavras diferentes). Assim, a
conectividade na transi¢do ndo € tdo grande quanto em cada base individualmente. Com isso,
v(A) e v((k)) diminuem nas janelas intermedidrias, € F,., € C aumentam. Mas os indices se
aproximam novamente dos valores iniciais na ultima janela, na qual predomina o texto da
segunda base conexa.
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Figura 2. Variagdo de janelas em bases: a)Transi¢ao da base pouco conexa para a conexa; b) Transi¢do entre
duas bases conexas diferentes; c) Base do Twitter.

5.2. Analise das bases do Twitter

Para anélise dos tuites da COVID-19, definiu-se =1 dia, p=6 dias e s=1 dia. Importante notar
que, enquanto as janelas das bases sintéticas eram de 10 dias e tinham invariavelmente 200
tuites (todos com 20 palavras), nas janelas da base do Twitter, os valores podem variar.

Nas bases de dados de (NEVES et. al, 2020) (Figura 3 (c)), pode-se observar um v(A)
majoritariamente entre 0,5 e 1,6, sendo o indice mais baixo préximo daquele observado em
bases sintéticas ‘“conexas”. Isto aponta para um nivel de coesdo médio de acordo com a
andlise das bases sintéticas.

O v((k)) de 18/03 a 13/04 esteve, em geral, maior do que o valor observado para as
bases sintéticas “conexas”, mas sem chegar aos valores da base “muito conexa”, sendo um
indicio de uma quantidade considerdvel reiteracdes entre os tuites, colaborando para sua
coesdo. Foram poucas as janelas nas quais os valores estiveram abaixo daqueles encontrados
para bases sintéticas conexas. Em 17/03 aconteceu a primeira morte por COVID-19 no Brasil.
Nessa data, passou a ser crime desrespeitar as medidas de isolamento [Sanarmed 2020].

O valor de C das janelas ficou majoritariamente abaixo daquele em bases sintéticas
conexas, mas com algumas ocorréncias proximas de 1 (valor mdximo) e mantendo-se estivel
ao longo do periodo estudado. Os valores mais baixos de C provavelmente se relacionam a
uma maior coesdo, visto que indicam um “distanciamento” da rede de cliques para o estado
inicial de cliques isolados, no qual C sempre € igual a 1.

Diferente do caso para as bases sintéticas, F' diminuiu consideravelmente nas ultimas
3 janelas, se aproximando do indice predominante nas bases sintéticas “muito conexas”.
Fjiques fO1 nula exceto por uma janela, o que significa que o estado final da rede de cliques, em



quase todos os casos, apresentou um nimero de componentes igual a 1, o que é um indicador
positivo de coesdo conforme a andlise das bases sintéticas.

Ressalta-se a variagdo brusca das métricas em 5 janelas de tempo contiguas a partir de
13/04. Este periodo esta relacionado a subeventos muito importantes (causando uma variagao
e diversidade de assuntos), como a demissdo do ministro da saide (16/04), o Brasil fica de
fora da ACT Accelerator (05/05), chegou-se a 10.000 mortos (09/05), a contratacdo e queda
do 2° Ministro da Sadde (15/05). Porém, nao foi possivel investigar tal suposi¢io, porque a
coleta teve problemas nas janelas comecando em 14/04 até aquelas comegando em 7/05.

Para a base de (de MELO e FIGUEIREDO, 2020), destaca-se o indice v((k)) (Figura
4). Os picos observados esta métrica foram em datas proximas a alguns eventos importantes
relacionados a COVID-19 (SANARMED, 2020): em 21/01 € confirmada a primeira
transmissao do novo coronavirus entre humanos; em 26/02, é confirmado o primeiro caso de
COVID-19 no Brasil; em 11/03, a OMS declarou oficialmente o inicio da pandemia De
COVID-19; em 17/03, é confirmada a primeira morte no Brasil por conta do virus; em 03/05,
0 Brasil passa de 100.000 mortes por COVID.

Variagdo do grau médio

01/01- 16/01- 01/02- 16/02- 03/03- 18/03- 03/04- 18/04- 03/05- 18/05-
0s/01 2101 08/02 21102 08103 2303 0804 23104 08/05 Bjos

Janela de tempo

Figura 4. Variacao do grau médio na base do Twitter analisada.

O valor de C, nos periodos onde v(A) e de v((k)) foram muito altas, ficou
majoritariamente abaixo de 0,8, um pouco menor do que o valor deste indice para as bases
sintéticas muito conexas, sinalizando uma alta coesdo textual. J4 a fragmentacdo esteve
invariavelmente préxima de 1, embora um pouco menor nas janelas de tempo antes do dia
16/01. Fjqes foi majoritariamente nula ou muito proxima de zero, o que € um indicador
positivo de coesdo conforme a andlise das bases sintéticas.

6. Demais Atividades Durante o Periodo de Iniciacao Cientifica

e Apresentacdo do trabalho na Semana de Integracdo Académica da Universidade
Federal do Rio de Janeiro (UFRJ);

e Frequentar o LabCores (Laboratorio de Computacdo Social e Analise de Redes
Sociais) da UFR]J, participar de reunides e interagir com outros alunos de graduacdo e
pOs-graduacgio;

e Participa¢do no grupo de Sensoriamento e Monitoramento do LabCores, colaborando
com outros trabalhos e apresentando as atividades para os colegas;

e Apresentar o trabalho para a turma de Anélise de Redes Sociais;

e (Colaborar na manutencao em c6digos de scraping de dados Web;



e Estudar a drea de processamento de linguagem natural.
7. Consideracoes Finais

Neste trabalho foi apresentado e aplicado o método VERSATILE para avaliacdo da coesao
textual lexical entre mensagens publicadas por diferentes usudrios de uma midia social que
estdo relacionadas a um assunto em comum. Foram realizados testes com bases sintéticas e
com duas bases da COVID-19 de tuites escritos em portugués brasileiro. Foi possivel
perceber o nivel de coesdo das bases, o que demonstrou a diferenca entre os termos usados
nas publicagdes na época. A partir dos resultados, percebeu-se o potencial do método para
andlise automatica da coesao de contetdo textual publicado nas MS. Em especial para a base
de (de MELO e FIGUEIREDO), foi possivel correlacionar diversos subeventos relacionados
a COVID-19 com as mudancas observadas nos indices de coesao.

Como trabalho futuro, vislumbra-se o aperfeicoamento do método, levando em conta
a presenga de sindbnimos ou a funcdo sintagmdtica dos termos em oragdes ao analisar um
texto. Também € possivel explorar outras caracteristicas do grafo formado para identificar o
conteido do discurso. Um exemplo seria encontrar clusters nos grafos, indicando padrdes e
estruturas neles presentes.
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1. Objetivo

O objetivo deste projeto € estudar e desenvolver atuadores e efetuadores roboticos apli-
cados no desenvolvimento de um rob6 do tipo veiculo aéreo nao tripulado (VANT) para
coleta de amostras de folhagem no topo das arvores, conhecido como dossel. Sendo as-
sim, para dar inicio a este processo fez-se necessario estudar cuidadosamente os temas
relacionados a introdugdo a robodtica e assuntos mais especificos que dizem respeito as
tarefas do robd. Logo apds foi iniciada a etapa de esquematizagao e modelagem do me-
canismo. Dito isso, este relatério tratard de explicar e detalhar os a esquematizacdo e
modelagem ao longo de 12 meses, € como serd a constru¢do do mecanismo a partir de
agora.

2. Introducao

No Brasil, a coleta de amostras de drvores em regides de mata sdo geralmente feitas ma-
nualmente. Isto acaba ocasionando risco grave para o operador que realizard a coleta e
também consequéncias para a fauna e flora local por conta da extracdo desse material ser
feita de forma predatéria. A fim de minimizar esses riscos e consequéncias, um disposi-
tivo para realizar essa coleta de forma remota foi projetado.

A principal ideia do projeto é que estas aeronaves do tipo VANT substituam o uso
de trabalho manual para coleta de amostras no topo das arvores, evitando assim riscos
acidentais para o ser humano, visto que a prospeccao atual de amostras desse tipo € feita
manualmente. x Por tratar-se entdo de um robd, se fez necessario os estudos sobre temas
relevantes na robdtica, cujo progresso foi detalhado no relatério de atividades anterior, a
partir disso entdo, foi iniciada a etapa de esquematizacdo e modelagem do mecanismo.

3. Metodologia

Utilizando todo o arcabouco tedérico estudado na primeira fase do projeto,seguiu-se para a
etapa de desenvolvimento que inicialmente foi criar um esboco do mecanismo em papel:
quais seriam suas funcionalidades, qual seria seu formato e quais componentes utilizaria.

Com isso, as especifica¢des definidas para a amostra foram:
* Peso: até 1.8kg;

e Comprimento: minimo de 25cm;
e Diametro: até 10cm;



Ap6s isso, foi iniciada a modelagem do mecanismo esbocado na ferramenta 3D,
que no caso, utilizou-se o software Inventor 2023 da AutoDesk com licenca académica
gratuita.

Primeiramente foram criadas todas as partes do mecanismo separadamente, nao
focando em aparéncia da peca nem em desempenho dela, somente para parametrizacao
do mecanismo completo.

Sendo assim, as primeiras pecas passaram por um refinamento, para sé entao se-
rem montadas no conjunto, que seria o préprio mecanismo. Neste conjunto, a ferramenta
Inventor permite a criacdo de animagdes e simulagdes de movimentos das pecas, o que foi
de extrema importancia para o entendimento do funcionamento das pecas, e como cada
alteracdo em uma peca especifica, refletia-se na montagem geral.

4. Resultados

4.1. Esquematizacao do sistema
4.1.1. Garra

As garras ficardo dispostas em sua base, que mede 25cm centimetros de comprimento. O
mecanismo terd 2 tipos de garras (Figura 3):

1. Garra de sustentacdo: Garra na qual ficard apoiado o galho a ser retirado do topo
da 4rvore, possui 2 hastes de sustentacao de peso (Figura 1a);

2. Garra de serra: Esta garra terd comprimento menor e ndo participard da
sustentacdo do galho, nela serd acoplada a serra e seu motor (Figura 1b).

4

(a) Garra de sustentacao (b) Garra com serra acoplada

Figura 1: Tipos de garras do mecanismo

As garras de sustentacao ndo pressionardao o galho para manté-lo preso ao meca-
nismo. Dada a caracteristica de fechamento em tesoura do projeto, a amostra ficaria presa
ao dispositivo pela forca peso dela e suas ramificacdes que enganchariam na garra.

4.1.2. Suporte

A base com as garras ficaria ligada a um suporte de cabos que conteria o microcontrolador,
a camera IMX219-83 com ajuste de angulacdo, a trava de seguranca e a célula de baterias



destes componentes (Figura 2). Esta ligacao seria feita por 4 cabos, com pontos de apoio
formando um retangulo. Isso foi feito para manter a estabilidade do suporte de garras para
que nao haja rotacdo do mecanismo no ar sem que o usudrio queira.

Figura 2: Suporte do mecanismo

Esses cabos também fornecem maior liberdade de movimentagao do suporte de
garras quando em contato com a amostra, pois pode compensar o desnivel da amostra no
momento da coleta utilizando a folga do cabo para tal feito.

4.1.3. Mecanismo de seguranca

O mecanismo de seguranca foi projetado para soltar as garras do drone caso fique preso
em alguma parte da arvore (Figura 3b). Para isso, foram utilizadas duas travas elétricas
SARY de 12V de 50mm com deteccao de abertura (Figura 3a) para segmentar a parte de
cima do suporte onde estdo o microcontrolador, sua célula de bateria e a camera, e a parte
de baixo onde estdo as garras e suas células de bateria.

A trava seria entdo liberada caso o condutor do drone perceba que a aeronave nao
alca voo para além da arvore, separando o suporte de garras do mecanismo. A Figura 3b
mostra o mecanismo de seguranca

4.1.4. Microcontroladores

Para processamento de imagens e controle dos dispositivos mecanicos e eletronicos, foi
decidido que o microcontrolador a ser utilizado seria um Raspberry PI 4 modelo B (Figura
4a).

Este modelo de microcontrolador existe com quantidade de memodria RAM
varidvel, portanto, o escolhido para este projeto foi o de 4GB. No projeto, para protegé-lo
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(b) Modelagem do mecanismo de
(a) Trava elétrica SARY 12v 50mm seguranga

Figura 3: Trava elétrica e seu uso no projeto

de fendmenos climéticos, o microcontrolador ficaria dentro de uma caixa protetora ou
’case”logo acima do mecanismo de seguranca e em lado oposto a camera (Figura ).

e o

(b) RaspBerry protegido pelo
(a) RaspBerry Pi 4 model B case

Figura 4: Microcontrolador e sua implementacao no projeto

4.1.5. Energia

Foi decidido que o mecanismo teria seus componentes energéticos acoplados em sua es-
trutura, e nao seria utilizada bateria do drone para nenhuma acdo que nao fosse o mo-
vimento dele. Entdo, segundo os célculos de tensdo e corrente total do mecanismo, as
células seriam divididas em 2 unidades (Figura 5):

* Célula superior (Figura 5a): Tensdo de 7,4V com 3A, designada para os disposi-
tivos antes da trava elétrica, que seriam a camera, o microcontrolador e a propria
trava;

* Célula inferior (Figura 5b): Tensao de 22,2V com 3A, designada para os motores
das garras e para o motor da serra.

Em cada célula de energia, sdo utilizadas baterias Li-ion 18650 de 3.7V, na supe-
rior, seriam usadas 2 baterias, € na inferior 6. Devido a volatilidade dessas baterias, as
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(a) Célula de bateria superior (b) Célula de bateria inferior

Figura 5: Células de bateria do dispositivo

duas células de energia estariam dentro de uma caixa protetora, para que se reduza o risco
de eventos climéticos ou fisicos afetarem o funcionamento ou integridade das baterias.

E importante explicar que, o mecanismo foi projetado para que nio seja necessario
aplicar energia nos motores de garra, assim que eles j4 estiverem com o galho preso, pois
o torque dos motores sem energia supera o torque aplicado pela amostra. Entdo, para que
o motor da serra seja ligado, todos os outros motores das garras de sustentacdo estariam
desligados e apenas a garra da serra e o proprio motor da serra estariam atuando, tendo
entdo tensdo nominal suficiente para acionamento dessas pecas.

Também deve-se deixar explicito que para utilizar-se das células de energia, foi
necessario acrescentar um médulo Mini Conversor De Tensao (também conhecido como
step-down) para reduzir a voltagem que serd utilizada para os motores, mesmo que 0s
motores possam aguentar uma tensdo mais elevada, a fim de preservar integridade desses
componentes. Também foram incluidas relés no projeto para ativacdo de modo digital dos
motores por meio do microcontrolador.

Com isso, para efeitos de entendimento do leitor, a figura 6 mostra o diagrama
esquematico dos motores de sustentacdo da garra, e como seriam ativados. Na figura é
exemplificado o uso para a ativacdo dos motores em uma dire¢do de rotacdo, sendo a
direcdo oposta também possivel ser controlada por de relés de inversao.

+5v_/_

Inverte diregdo Microcontrolador

Regulador Step-Down |

F’ Relés de inversao

Relé de ativagao

Motores da garra de sustentagéo

Fﬁ'- [*- F*

£

.||—

+5V

Liga/Desliga Microcontrolador

Fonte de baterias

Figura 6: Diagrama esquematico de energia das garras de sustentacao



O diagrama é bem similar para o uso da garra da serra e o motor da serra, mudando
apenas o sinal de controle do microcontrolador, a tensdo apds o regulador e os proprios
motores utilizados.

5. Conclusao

Com o estudo realizado e o modelo projetado, serd possivel a partir desta etapa, realizar
testes com os primeiros prototipos do mecanismo. De acordo com as animagdes pro-
jetadas para o mecanismo, a proposta inicial é cumprida, a partir de agora entdo, sera
realizada uma bateria de testes.

Os primeiros testes serdo feitos sem o uso de drone, utilizando apenas o meca-
nismo, € com movimentacdo manual do protétipo a ser montado. Apds concluida a pri-
meira etapa de testes e ajustes, o drone serd introduzido ao projeto, e nova bateria de testes
e ajustes serd realizado.

Também foi estudado a possibilidade de implementacao de um algoritmo de visao
computacional para auxiliar o operador do drone ao retirar a amostra, porém, ainda ndao
existem bancos de dados nacionais oficiais com imagens de galhos e topo de arvores para
treinar um algoritmo de aprendizado de méquina deste tipo. Portanto, isso serd adqui-
rido ao longo do tempo com pesquisadores da drea, e quando finalizado, serd também
introduzido a assisténcia de manuseabilidade por meio de inteligéncia artificial.
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Relatodrio de atividades

Bolsa PIBIC/LNCC

Projeto: Simulagao 3D do voo inaugural de Santos Dumont no 14 bis
Bolsista: Jonatas Halliday Sant Anna

Orientador: Jauvane C. de Oliveira

e Dados Gerais
Projeto de Iniciagao cientifica desenvolvido por Jonatas Halliday Sant
Anna do Nascimento orientado por Jauvane C. de Oliveira com o titulo
Simulagao 3D do véo inaugural de Santos Dumont no 14 bis através do
PIBIC-LNCC que iniciou em Setembro de 2022 e deve seguir até a graduacéo
do aluno.

e Objetivos
O projeto em questéo tem por objetivo desenvolver uma simulagcao 3D

do primeiro voo de Alberto Santos Dumont com o 14 bis, no campo de
Bagatelle em 23 de Outubro de 1906. Tal simulagao sera usada
posteriormente pelo Museu Casa de Santos Dumont, localizado em
Petropolis/RJ, em comemoracao do sesquicentenario de Santos Dumont e do
Dia do Aviador. A simulagao incluira, além do 14 bis e seu piloto, o local onde
ocorreu o voo, bem como a reagao da platéia la presente.

e Introducgao
Todo o projeto foi feito utilizando o ambiente Unity e Unity Hub para o
desenvolvimento. Este ambiente € conhecido pela comunidade por ser capaz
de criar simulagdes 2D e 3D. Neste ambiente utiliza-se a linguagem C#
adaptada para unity para desenvolver os scripts utilizados no projeto. Usando
um modelo do 14 bis, foi adicionado um terreno com algum grau de
elevagdes, ou seja, nao totalmente plano e vegetacao caracteristica - grama.
O projeto procura ser fidedigno ao voo e portanto obedecendo a escala do
ambiente de simulagao utiliza-se a disténcia percorrida de 60 m e a uma
altura de 2 m do solo. Para obter um maior grau de imersividade foi
introduzida uma segunda camera que simula o(a) observador(a) do local
exato de onde Santos Dumont esteve no 14 bis durante o voo. A simulacao
obedece também os angulos de elevagao e descida do 14 bis original.
e Métodos
A implementacdo dos métodos foi feita através de classes, ou seja,
orientada a objetos. Foi anexado ao objeto 14 bis as duas cameras



existentes. Uma com a visao na parte de tras da aeronave e a segunda
simulando o local onde Santos Dumont esteve durante o voo.

Figura 1: 14 bis antes de iniciar a animacao

O terreno é composto de arvores de quatro tipos diferentes de arvores, sendo
elas: "baum hd pine fbx", "baum Id0", "baum hd med fbx" e "baum |d2". Esses
modelos foram adquiridos da biblioteca Unity. Para a movimentagao do 14 bis
optou-se por utilizar uma funcionalidade presente do ambiente Unity chamada
de NavMesh. Essa funcionalidade usa inteligéncia artificial para escanear o
terreno e detectar outros objetos. Especificamente para o voo foi utilizado um
objeto Caminho que é composto de 3 planos, totalizando os 60 m percorridos.
Foi removida a textura deles (0 Mesh Renderer) e usando um outro objeto
intitulado Objetivo- que simula o ponto final, ou seja onde o 14 bis deve
pousar.

Figura 2: 14 bis com a simulagcdo em execucéao

O script intitulado Colisao.cs tem por finalidade permitir que o 14 bis voe
planando sobre os trés planos sem a renderizagao de forma suave. Ele é



responsavel pela movimentagdo do 14 bis e pela mudanga de angulo do
mesmo, fazendo o eixo z aumentar sua inclinagédo a uma taxa de 0.04 graus,
e a mesma quantidade para a descida. O script Movement.cs é responsavel
pelo aumento da velocidade gradual do 14 bis- assim como ocorreu o voo
original- fazendo esta aumentar durante a maior parte do percurso,mais
precisamente entre os 18 e 50 s de simulagao.

Figura 3: Simulagao da visdo de Santos Dumont durante o voo

e Resultados e Discussao
Uma animacéao contundente e realista esta sendo desenvolvida e
finalizada no projeto em questéo, cabendo refinagdes apenas na
dindmica do voo, da animacao dos curiosos e da paisagem da época
de Paris do inicio do século XX.

e Conclusées

O objetivo principal do projeto foi atingido: a animagao do primeiro voo
de Santos Dumont. Por fim, para obtermos um modelo fidedigno e mais
realista € necessario um refinamento nas animagdes das pessoas presentes
no campo de Bagatelle, na dinamica do voo e uma paisagem que remonte
mais a Paris da época. Tal desenvolvimento trouxe o conhecimento
necessario ao aluno pra o desenvolvimento de outros projetos mais
complexos, o que sera explorado nos proximos periodos da bolsa
PIBIC/LNCC.



Previsao meteorolégica utilizando métodos de inteligéncia
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1. Objetivos

O objetivo desse trabalho € avaliar a qualidade de modelos preditivos baseados em redes
neurais profundas para o problema de previsao meteoroldgica. Com base nisso, avaliare-
mos o desempenho do modelo em estudo, para diferentes regides do espaco. Caso haja
regides onde o desempenho se mostre insatisfatdrio, investigaremos suas limitacdes para
predi¢cOes nessas regides tentando superar os problemas encontrados.

2. Introducao

As mudancas climadticas se referem a transformagdes de longo prazo nos padrdes de tem-
peratura e clima na terra. Como se tem observado, tais mudancas colocam em risco a vida
no planeta, acarreta no desalojamento de de comunidades inteiras, assim como perdas em
safras agricolas, afetando financeiramente a populacdo. Desta forma, acompanhar tais
mudancas e seus impactos no meio-ambiente é uma tarefa muito importante.

Por esses motivos, a previsdo meteoroldgica, principalmente envolvendo even-
tos extremos permite o planejamento de acdes que minimizem os danos a populagio,
as propriedades e aos ambientes publicos.  Tendo em vista que a execugdo
de modelos numéricos de previsdo meteoroldgica atualmente utilizados € extrema-
mente custosa, ¢ depende do processamento custoso referente a aquisicdo de dados
[Leticia Braga Berlandi e Analice Costacurta Brandi 2022], existe interesse em modelar
esse problema via métodos de aprendizado profundo.

Optamos neste trabalho pela utilizagdo de redes neurais profundas do tipo Con-
vLSTM como arquitetura para predi¢ao de chuva, como adotado em [Souto et al. 2018].
De forma a adequar a distribuicao espacial dos dados, alocados de forma irregular na
superficie, construimos um algoritmo de pre-processamento de dados que realiza uma
interpolacdo espacial entre os dados de pluvidometros para alcangar uma grade regular a
ser utilizada como entrada no treinamento da rede neural.

O restante deste relatério encontra-se estruturado da seguinte forma. Na secdo 3
descrevemos a metodologia utilizada na solu¢do deste problema. Na secdo 4 apresen-
tamos os resultados experimentais obtidos € na se¢do 5 terminamos com algumas con-
clusoes.



3. Metodologia

Nesta secdo discutimos a metodologia usada para atacar este problema. Primeiramente
discutiremos sobre o processo de extracdo dos dados. Em seguida, apresentaremos a
etapa de preprocessamento de dados. Na secdo seguinte, discutimos o tratamento dado a
natureza esparsa dos dados, permitindo sua utilizacdo em um modelo espago temporal, e
por fim descrevemos o processo de treinamento e avaliacdo do modelo.

3.1. Extracao e natureza dos dados

Os dados utilizados nesse projeto foram cedidos pelo Centro de Operacdes do Rio
(COR), no contexto da parceria de pesquisa que [Prefeitura do Rio de Janeiro 2022], com
a participacao do Laboratério Nacional de Computacido Cientifica (LNCC) e do Cen-
tro Federal de Educacdo Tecnoldgica Celso Suckow da Fonseca (Cefet/RJ). A parceria
tem por objetivo o aprimoramento da qualidade preditiva das condi¢cdes meteorolégicas
da cidade. A partir dessa parceria, tivemos acesso aos dados referentes aos registros de
precipitacao nas estacdes meteoroldgicas do COR espalhadas pela cidade do Rio de Ja-
neiro.

O periodo escolhido para estudo foi do dia 15 de fevereiro de 2022, uma terca-
feira, data que marcou o acontecimento de evento extremo na cidade de Petrépolis, acar-
retando em inumeras mortes e perdas materiais que assolou a cidade, na regido serrana.
Os dados comecaram a ser extraidos a partir de 13hrs e continuaram até as 23hrs deste
mesmo dia. Foram realizadas medicdes a cada 2 minutos. O evento comegou a ocorrer a
partir do meio deste periodo, com duracio de aproximadamente 3hrs e registrou mais de
250 milimetros de chuva [Nathan Lopes - UOL Noticias 2022].

Os dados foram disponibilizados por meio de um arquivo no formato csv, que
consiste em um tipo de arquivo de texto fundamental para transferéncia de informacdes. O
arquivo apresenta os seguintes atributos: o cédigo de cada estacdo meteoroldgica presente
na area geografica de Petropolis; a Unidade Federativa (UF); o nome de cada estacdo; sua
localizacdo em latitude e longitude; a data e hora de cada medida; e por fim, o valor de
precipitacdo medido e os respectivos instantes de tempo. Sendo assim, ao todo foram
localizadas 21 estagdes meteoroldgicas. Destas, nem todas estavam em funcionamento e
nao mediram em todos os instantes de tempo, ndo seguindo assim seguir um padrdo. Por
estes motivos o preprocessamento de dados foi de extrema importancia, apos o estudo dos
dados.

3.2. Pré-processamento

Nesta secao discutiremos processos aplicados nos dados para podermos uséd-los no pro-
cesso de treinamento do modelo.

O primeiro ponto observado no dataset fornecido, € que as diferentes estacOes
presentes na regido de Petrdpolis ndo realizam todas suas medidas ao mesmo tempo.
Observando a variagdo entre elas e tendo uma frequéncia minima de captura de uma hora,
resolvemos adotar esta frequéncia para os dados. Ao tomar esta decisio, consideramos a
coluna que contém a data e hora da medi¢do, e arrendondamos para a hora mais préxima,
apos isto tomamos a média das medidas pelo par (hora, estagdo), assim padronizando
para as estacOes com frequéncia de captura maior. Apds esta etapa, fazemos um teste de
valores invdlidos, removendo possiveis valores negativos na medida de chuva, pois estas



indicariam defeito no sensor na hora da medida. Por fim, calculamos o niimero de estagcdes
minimas que funcionaram durante o periodo analisado, pois este seria um limitador para
o numero de vizinhos utilizado no processo de interpolacdo discutido a seguir

3.3. A natureza esparsa dos dados e o processo de interpolacao

Apos obter os dados descritos na secdo 3.2, temos as medidas associadas a cada
estacdo.Porém, como pode ser observado na figura 1, as estacdes meteorologicas estao
localizadas em apenas para alguns pontos do espaco. Desta forma, para obtermos uma
grade regular necessdria ao treinamento de modelos convolucionais, utilizamos um al-
goritmo de interpolagdo derivado de [Souto et al. 2018] e baseado no algoritmo KNN
(K-nearest neighbors). O passo a passo do algoritmo € descrito na figura 2. Foi utilizada
uma discretiza¢do produzindo uma grade regular de 500 por 500 metros, definida apds
discussdo com especialistas da area.

Figura 1. Grid utilizado, pontos vermelhos demonstram delimitacao da cidade e
pontos azuis localizacoes das estacoes

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.4. Construcao do modelo preditivo

Para modelagem, nds utilizamos uma arquitetura baseada na arquitetura de redes neu-
rais profunda ConvLSTM. A adocdo desta arquitetura € inspirada no trabalho de
[Souto et al. 2018], e tem como objetivo capturar as relagdes espaciais do fendmeno a
partir da convolucdo enquanto captura a relacdo temporal utilizando a recorréncia das
camadas Long Short Term memory.

Neste tipo de arquitetura, o modelo processa ndo apenas o passado de multiplas
series com o0 modelo recorrente, mas também se utiliza da convolucdo para associar se-
ries localizadas espacialmente proximas para melhor entendimento do fendmeno que es-
tamos modelando. Este tipo de modelo € normalmente utilizado em problemas espaco
temporais. Como exemplo, podem-se citar problemas meteoroldgicos, processamento
de videos, entre outros. Neste trabalho, utilizamos de uma segunda camada que € a
convolugdo tridimensional. Esta tem como funcdo colapsar as informagdes temporais
adquiridas pela ConvLSTM para o ’espaco de medidas’. assim obtendo o tensor fi-
nal na estrutura desejada. No estudo aqui apresentado, utilizamos de um modelo com
duas camadas ConvLSTM, com 32 e 64 filtros, assim como, uma camada Conv3D
[Tran et al. 2015], com nimero de filtros igual ao numero de atributos modelados. Nos
utilizamos de zero padding em todas as camadas para nio ocorrer reducao de dimensio-
nalidade espacial. Uma vez que queremos projetar o futuro de toda esta regidao. A seguir
descrevemos os processos para treinamento do modelo.

3.5. Treinamento e avaliacao do modelo

Nesta secdo discutimos o processo de treinamento do modelo. Ao final da etapa
de interpolacdo, discutida na secdo 3.3, produzimos um arquivo no formato A5
[The HDF Group ]. O tensor assim construido € estruturado nas seguintes dimensdes:
tempo, espago, espago € amostra, ja separado em treino, validagdo e teste. O dado € pas-
sado para um processo gerador que reajusta o tensor utilizando as 10 ultimas medidas
para prever a proxima. Para resolver o problema de otimizacdo dos pesos, utilizamos da
biblioteca keras e otimizamos o modelo por 20 épocas, escolhendo o resultado que mini-
miza a perda de validacdo. Reportaremos os resultados iniciais na se¢do 4. Uma sintese
do processo de treinamento do modelo pode ser vista na Figura 3.
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Figura 3. Processo de treinamento e avaliacao do modelo
Fonte: Elaborada pelo autor.



4. Resultados e discussao

Nesta se¢do apresentamos os resultados iniciais obtidos a partir da avaliagdo do modelo.
Na Figura 4 vemos a previsao inicial do modelo comparado ao valor interpolado a partir
das medidas reais obtidas pelos pluviometros utilizando as trés estagdes mais proximas.
Podemos observar que no intervalo de tempo analisado para o evento extremo, o modelo
ndo conseguiu capturar e realizar a previsdo do momento em que o evento ocorreu. No
restante do tempo distribuido em um local do espaco, o modelo conseguiu seguir razoa-
velmente bem a curva dos valores reais observados. Isso mostra que o uso de apenas um
atributo como base (por exemplo, volume de precipitacdo) para previsdo de eventos ex-
tremos € insuficiente para se atingir uma previsao com boa qualidade, considerando-se a
base de dados com os valores ja interpolados e com uma medida de chuva como atributo.

Uma forma de resolver este problema pode ser incluir outros atributos que ba-
seados em outras fontes de dados, como talvez a velocidade do vento. Eventos dessa
magnitude muitas das vezes devem ser estudados por modelos multimodais, aos quais
conseguiriam ver qual a relacdo de cada fonte no resultado obtido. A partir dos sinais
de diferentes fontes de dados sobre 0 mesmo fendmeno poder-se-ia utilizar as medidas
necessdrias que tenham mais interferéncia sobre o evento extremo. Outra forma de ob-
servar o erro de predicdo se dd quanto a sua variacdo no espaco, como pode-se visualizar
na figura 5. Podemos assim observar as limitagdes do modelo ao observar concentragdes
de erro em certas regides do espaco, que em alguns cortes temporais fica evidente que a
concentracao do erro foi muito maior e cobriu toda a regido, se tratando dos instantes de
tempo que o evento extremo aconteceu.
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Figura 4. Previsao vs Valor Real em uma regidao do espaco
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Figura 5. Distribuicao espacial do erro em muiltiplas janelas temporais
Fontes: Elaborada pelo autor.




5. Conclusao

Neste trabalho, todos os resultados e analises foram incluidas em um documento de traba-
lho de conclusdo de curso. Além disso estudamos a utiliza¢do de redes neurais convolu-
cionais na predicdo de eventos extremos. De maneira a preparar o dado para treinamento,
uma série de atividades de pré-processamento foram executadas, incluindo o desenvolvi-
mento de um algoritmo de interpolacdo espacial para dados esparsos, de forma a gerar
uma estrutura em grade regular necessaria ao treinamento do modelo. De forma a apren-
der as relagdes espaco-temporais das séries temporais capturadas pelos pluvidometros, foi
utilizada uma arquitetura de redes ConvLSTM. Contudo, avaliamos que para obter boas
métricas e resultados € preciso a utilizacdo de um modelo multimodal com a inclusdo de
novos atributos de outras fontes de dados.

A partir disso, € possivel concluir que um atributo nao € suficiente para obtencao
de uma boa predicdo, assim como uma maior quantidade de dados, uma vez que o expe-
rimento foi feito em uma pequena localidade da regido serrana, onde a distribui¢do ge-
ografica € composta por um territorio muito irregular com inimeras montanhas formando
um vale, ndo conseguindo ter a difusdo do evento, ficando concentrado apenas naquela
regido. Isso mostra que inlimeras caracteristicas e fontes de dados vao estar influenciando
para conseguir lidar de forma ideal com os dados e eventos extremos, muito localizado.

Em trabalhos futuros, pode-se realizar a combinagdo de vérias fontes de dados
e maior estudo focalizado na regido onde ocorreu o evento, com o objetivo de extrair o
méximo de informacdes possiveis para estudo do problema, realizando assim, uma anélise
e auxilio na base de novos trabalhos.
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2. Objetivos

O presente trabalho se desenvolve a partir de um projeto multidisciplinar que envolve o Laboratério de Bioinformatica
(LABINFO) e o Centro Nacional de Processamento de Alto Desempenho do Rio de Janeiro (CENAPAD-RJ), no
Laboratorio Nacional de Computagéo Cientifica (LNCC), com o objetivo de acoplar ao Bioinfo-Portal, um portal de
Bioinformatica hospedado no LNCC, workflows cientificos de Alto Desempenho. Dessa forma, através da motivacao de
faciltar o gerenciamento (definicdo, execucdo e monitoracdo) de atividades extensivas, complexas e
computacionalmente custosas, este projeto tem por objetivo geral, modelar, executar e analisar workflows cientificos
gue utilizam técnicas e sistemas de Computacdo de Alto Desempenho (CAD), tomando como caso de estudo
experimentos de bioinformatica.

3. Introducéo

A evolugéo da ciéncia tem levado a humanidade a lidar com tarefas de alta complexidade que podem ser dificeis ou,
até mesmo, impossiveis de serem realizadas manualmente. Além de tarefas complexas, hoje, ha também uma
crescente demanda por solucdes rapidas e precisas para problemas complexos, como a compreensao de doencas e
seus mecanismos ou para o desenvolvimento de novos medicamentos e antidotos [Liu et al. 2016]. No entanto, a
ciéncia também incitou o desenvolvimento de técnicas sofisticadas, que fazem o uso de ambientes computacionais,
para facilitar a criacdo de solugBes para problemas complexos, incluindo a modelagem computacional, que permite aos
cientistas a criagdo de modelos virtuais de sistemas complexos para estudar seu funcionamento sob diferentes
condicdes [Brodland et al. 2015].

A modelagem computacional tem desempenhado um papel crucial no campo cientifico e industrial como, por
exemplo, a fisica, a matematica, geologia, biologia, petréleo e gas, quimica, bioinformatica e muitas outras [Mattoso et
al. 2008]. Isso pois, se apresentam de forma fundamental para lidar com grandes quantidades de dados e realizar
tarefas complexas, oferecendo eficiéncia, precisdo, escalabilidade, reducdo de custos, flexibilidade e, até mesmo,
inovagdo, pois permitem a criacdo de novas tecnologias e solu¢des para problemas complexos, aliando diferentes
areas de estudo. No entanto, ha procedimentos experimentais, provindos de uma simulacdo real ou ndo, que
processam um grande volume de dados e por essa razdo exigem um alto poder computacional. A bioinformatica, por
exemplo, é uma area que se utiliza de algoritmos e técnicas de analise de dados para examinar grandes conjuntos de
dados biol6gicos. Em especifico, a analise de dados de sequenciamento RNA, pode ser usada para obtencdo de
informacgdes valiosas sobre as caracteristicas de uma doenca e identificar possiveis alvos terapéuticos [Ness et al.
2022]. Em casos como esse, € que se faz necessario o uso de estratégias computacionais sofisticadas para gerar
solucdes de alta performance.

E fato que existem varias formas de realizar experimentos cientificos em sistemas de alto desempenho e tudo
depende da necessidade e complexidade do experimento. Ha, por exemplo, procedimentos experimentais em que 0
cientista ndo tem dificuldades em lidar com o fluxo de dados, nem com as etapas experimentais ou com a utilizagcéo de
recursos. Mas, ha outros, em que o custo de administrar todas as etapas experimentais é tdo alto que exige atencao
redobrada do cientista. Para isso existem os workflows cientificos, que sdo formas de descrever, totalmente ou
parcialmente, o fluxo das etapas e a dependéncia de dados de um experimento computacional [Gadelha et al. 2012].

Nesse ambito, workflows cientificos podem ser utilizados para automatizar a execuc¢éo de tarefas repetitivas e
complexas, tornando o processo de analise mais eficiente e reprodutivel. Eles permitem a aplicacdo de métodos
computacionais de forma estruturada e organizada, usando estratégias de CAD, como paralelismo, para otimizar o uso
dos recursos computacionais disponiveis, minimizando o tempo de execug¢do e maximizando a utilizacdo de outros
recursos como processador e memoria. Dessa forma, se faz necessario a utilizacdo de workflows cientificos de alta
performance. Sdo uma solucgéo valiosa para a conducdo de experimentos computacionais em larga escala, tornando
possivel a realizacédo de analises mais sofisticadas, com a obtencao de resultados de forma mais rapida e mais precisa.



O presente trabalho apresenta um workflow da area de bioinformatica e se baseia em um experimento real de
sequenciamento de Acido Ribonucleico (Ribo-Nucleic Acid, também conhecido como RNA). Assim como sua descricao,
os resultados obtidos desse estudo foram publicados e apresentados em anais de eventos, revistas, periddicos e foi
objeto de estudo para o trabalho de concluséo de curso do bolsista em questdo. Este relatério apresenta o ganho de
desempenho e tempo de execucdo com a utilizacdo de técnicas e estratégias de CAD, mostrando uma melhora de
cerca de 76% no tempo de processamento da versao final do workflow desenvolvido, desde o inicio da pesquisa.

Este relatério esta organizado da seguinte forma: a Secéo 1, apresenta informacdes gerais sobre o relatério; a
Secdo 2 traz o resumo e objetivo geral do projeto de pesquisa; ha Se¢do 3 a presente introdu¢éo, bem como um breve
resumo do que sera apresentado; a Secdo 4 traz a metodologia adotada na modelagem do workflow de RNA-Seq
desenvolvido e sua descrigdo; na Secao 5 sdo apresentados os resultados e analises experimentais; e, por fim, a Secao
6 traz as consideracdes finais e os trabalhos futuros.

4. Metodologia

A modelagem computacional de um workflow cientifico requer o mapeamento bem definido das atividades ou etapas
experimentais, a fim de fazer uma abstracdo de todos os procedimentos que seriam realizados por um cientista, sem a
utilizacdo de um ambiente computacional para automatizar os procedimentos. Em outras palavras, a modelagem requer
0 conhecimento ndo s6 do experimento que se realiza, como também de todo o fluxo, das atividades componentes
utilizadas, das dependéncias existentes entre as atividades e dos dados gerados. Todo o desenvolvimento foi feito na
linguagem de programacéo Python e utilizou o Parsl [Babuji et al. 2019], como principal biblioteca para descrever as
atividades do workflow. Essa biblioteca foi desenvolvida para permitir a paralelizagdo e encadeamento de tarefas, ou
tasks, mantendo a dependéncia dos dados gerados durante a execugao em ambientes de CAD.

4.1. Modelagem do workflow de RNA-Seq

O workflow de RNA-Seq desenvolvido, chamado ParsIRNA-Seq, possui duas versodes: a primeira, denominado neste
trabalho como a-ParsIRNA-Seq [Cruz et al. 2020], € composta de trés atividades componentes (bowtie, htseq e deseq),
que sédo consideradas as principais do workflow; e, a segunda versdo, denominado neste trabalho como B-ParsIRNA-
Seq [Cruz et al. 2021], que se compde de seis atividades componentes, o que inclui as trés atividades da primeira
versdo (bowtie, htseq e deseq) e, adicionalmente, mais trés atividades (sort, split e merge).

A distingdo entre a primeira e a segunda versdo do workflow ndo se restringe a quantidade de atividades
incorporadas, mas também inclui a diferenca de desempenho entre os dois modelos. O experimento empregado é
idéntico em ambos os casos, utilizando os mesmos dados. No entanto, a primeira versdo contém apenas 0S
procedimentos indispensaveis para a realizacdo do experimento de RNA-Seq, enquanto a segunda versao enfatiza a
otimizacdo do desempenho computacional da aplicagéo.

Cada atividade componente se refere a um software, algoritmo ou pacote de bioinformatica, e, portanto,
biologicamente, todas tem um papel a ser desempenhado no experimento: bowtie, executa o software Bowtie2 e mapeia
as leituras curtas do genoma; sort, executa o software SAMTools e faz a ordenacdo das leituras; split, executa o
programa Picard e divide os arquivos de leituras em varias subpartes; htseq, executa o0 HTSeq fazendo a contagem
das leituras mapeadas de cada gene; merge, é um algoritmo usado indexar em um Unico arquivo as contagens das
leituras relativas a uma Unica amostra; e, por fim, deseq, executa o pacote DESeq2 e aplica estatisticas em cima das
contagens para a analise da Expressao Diferencial de Genes (EDG).
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Figura 1. Modelagem conceitual do workflow cientifico de RNA-Seq.
4.2. Parametrizacdo das atividades componentes do workflow de RNA-Seq

O tempo de execugdo de cada atividade componente € um fator importante que pode vir a determinar a eficiéncia do
workflow. Por essa razao, a analise avalia também o desempenho dos softwares, algoritmos e pacotes de bioinformatica



utilizados, de forma individual, antes de realizar a execucdo do workflow. Alguns deles possuem recurso de
parametrizacdo para execucgdo paralela, sdo eles: Bowtie2 e sort (SAMTools), que utilizam threads; e, HTSeq, que
realiza uma execucao paralela em multiplos cores. A fungéo split, do Picard, o algoritmo Merge-HTSeq e o0 DESeq2
executam somente em modo serial.

4.3. Cenérios de execucdo do workflow de RNA-Seq

Apés a avaliacdo do desempenho das atividades componentes, finalmente, é possivel seguir para a etapa de execucao
completa do workflow desenvolvido. As execuc¢des acontecem em dois cenarios: uma single node, com utilizacao de
um noé de processamento e a utilizacdo do ThreadPoolExecutor do Parsl, que possui recursos de paralelizacéo de
tasks; e, a outra multiple nodes, com a utilizagdo de um conjunto de noés e a utilizagdo do HighThroughputExecutor do
Parsl, indicado para ambiente multiné. A utilizacdo de um né computacional é indicada para a etapa inicial de estudos
em ambientes de CAD, uma vez que essa configuracdo oferece um ambiente de execucdo simplificado, com um
conjunto menor de variaveis, 0 que facilita a compreenséo e projecdo do comportamento do workflow em um cenario
distribuido em multiplos nés. Além disso, essa é uma abordagem (til para avaliar e otimizar o desempenho pois
possibilita a realizacao controlada do experimento e a identificacdo de gargalos de desempenho antes de executar o
workflow em escala multiné.

Para auxiliar nas analises de desempenho nos cenarios single node e multiple nodes foi utilizado o VTune Profiler,
da Intel. Com ele é possivel verificar a utilizagdo dos recursos do sistema durante a execuc¢ao, o que inclui uso de
memoria, tempo de execuc¢éo por nimero de CPUs (Central Process Units) e distribuicdo do nimero de CPUs utilizadas
durante a execuc¢éo da aplicagéo.

Por fim, nas execu¢des com mdltiplos nos, foi comparado o melhor formato de execugdo usando o Sistema de
Arquivos Paralelo (Parallel File System, PFS), implementado no Lustre, e 0 armazenamento de disco local que utiliza
tecnologia Solid Sate, para realizacdo das operagdes de 1/0O (Input/Output). A proposta no formato de execucdo do
workflow se refere a: forma de alocacdo dos nds computacionais, alocando um né para executar cada pipeline de
tarefas; a desacoplagem da atividade que detém a barreira de sincronizacdo de dados (deseq); e, a utilizagdo do
armazenamento local, para ndo exigir que sejam feitas transferéncias de dados para o PFS durante todo o tempo de
execucao. Isso ira permitir que 0s recursos computacionais alocados para executar o workflow sejam liberados mais
cedo.
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Figura 2. Nova proposta para processamento do ParsIRNA-Seq.

4.2. Configuracdo de ambiente computacional

O ambiente computacional utilizado para as execucdes e as analises de desempenho é o supercomputador SDumont,
um dos supercomputadores mais poderosos da América Latina. Ele possui uma capacidade de processamento de 5.1
Petaflop/s, com 34.688 CPU multicores distribuidas em 1.132 n6s computacionais que sao interligados por uma rede
de interconexdo Infiniband FDR/HDR. Os nés computacionais onde foram realizadas as execug¢des possuem duas
CPUs lvy Bridge Intel Xeon E5-2695v2 (12c @2.4GHz) e 64GB de meméria RAM e uma GPU Nvidia K40 e SSD de
128 GB. O Lustre é implementado através do ClusterStor 9000 v3.3 da Cray/HPE.

4.3. Dados de entrada

Os dados de entrada pertencem a um experimento real de RNA-Seq e foram extraidos do repositério publico Gene
Expression Omnibus (GEO), séo eles: o genoma de referéncia; o arquivo de caracteristicas genémicas no formato GTF
(Gene Transfer Format); os arquivos de sequenciamento no formato FASTQ e as condi¢ces experimentais da amostra.
Esses dados de RNA-Seq se referem a via metabdlica de sinalizagdo transcricional Wnt, a que tem sido reportada com
um papel regulatério no coracdo. Um total de seis arquivos de sequenciamento, divididos em dois grupos de trés,
controle e condicdo, sequenciadas no Mus Musculus (rato) foram usados como dados de entrada pelo ParsIRNA-Seq.



Ha de se notar que o nimero de arquivos de sequenciamento e a divisdo dos grupos podem variar conforme o
experimento. Entdo, a andlise de desempenho esta ligada somente a esses seis arquivos, onde dois deles possuem o
tamanho de 1.8 GB e os outros 1.9 GB, 2.0 GB, 2.5 GB e 3.0 GB, totalizando 13 GB.

5. Resultados e discusséo

5.1 a-ParsIRNA-seq e B-ParsIRNA-Seq em execucdes single node
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(a) a-ParsIRNA-seq. (b) B-ParsIRNA-Seq.
Figura 3. Eficiéncia na utilizagcéo de CPUs utilizando um n6é computacional.

Como destacado na subsecéo 4.1 é imprescindivel levar em consideragdo que as atividades da nova verséo foram
incluidas somente em funcdo da melhora de desempenho do workflow. E isso pode ser observado pela Figura 3, onde
€ apresentado o histograma da eficiéncia na utilizag@o das CPUs. No cenério de execugéo proposto foi utilizado um né
computacional e com a utilizacdo do Parsl foi possivel realizar uma paralelizacdo de tarefas dentro do né. A grande
diferenca que se da entre os histogramas da Figura 3 € que: na Figura 3(a) h4 somente paralelizacdo multithreading
dos processos do software Bowtie e 0 HTSeq esta utilizando somente um nudcleo de CPU para executar cada amostra.
Entdo, apesar da execucdo paralelizada de tarefas realizadas pelo Parsl ainda existe um nimero consideravel de CPUs
ociosas na maior parte da execuc¢do do workflow; agora, na Figura 3(b) € possivel observar uma maior distribuicao na
utilizagdo no nimero de nucleos de CPUs, aumentando, consideravelmente, o nimero de CPUs utilizadas na maior
parte do tempo de execucdo e levando a um fator ideal de utilizagdo de recursos computacionais. Isso se deve ao fato
de ter mais uma atividade fazendo execucdo multithreading, a atividade Sort, e principalmente pela execucdo
paralelizada em mdltiplos cores do HTSeq.

5.1 a-ParsIRNA-seq e B-ParsIRNA-Seq em execucdes multiple nodes

A principal razao da execuc¢ao desse workflow dentro de um cenério paralelo e distribuido € fazer com que cada amostra
seja processada dentro de um no, dessa forma, teoricamente, seria alcangcado um melhor desempenho. No entanto,
para a primeira verséo do ParsIRNA-Seq (a-ParsIRNA-seq), ndo foram observados ganhos expressivos no TTE. Como
destacado na Figura 4, a linha tracejada indica a execucao da primeira versdo do workflow e 0 que se constata € que
nem mesmo aumentando o nimero de nés o TTE reduz. Isso ocorre, pois, apesar de haver distribuicdo das amostras
entre os nds, ndo ha uma execucdo paralela na atividade htseq e, além disso, hd também uma barreira para
sincronizacdo de dados na altura da atividade DESeq. Esses fatores fardo a amostra de maior tamanho segurar,
praticamente, todo o tempo de execucéo do workflow na atividade htseq.
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Figura 4. Execucao das versdes do workflow desenvolvido em multiplos nés.

No B-ParsIRNA-Seq, ha uma distribuicdo de processamento entre os ndcleos para o HTSeq. O que ndo impossibilita
que a amostra de maior tamanho segure a execucdo do workflow, mas esse tempo é consideravelmente menor, como
pode ser observado na linha continua da Figura 4, que representa a execuc¢éo da segunda versao do workflow. Com a
reducédo de nucleos de CPUs ociosas, por consequéncia, ha uma reducéo no TTE do workflow de 72 para 65 minutos,



quando o nimero de nés é igual a um, como pode ser observado na Figura 4. E imprescindivel observar que a redugéo
do TTE nédo ocorre de forma téo significativa pois o aumento da paralelizagdo, aumenta também a competicdo para
utilizacdo dos recursos computacionais, para um cenario de um né computacional. Com isso, o melhor TTE dentro do
cenario multiné pode ser observado pela segunda verséo do ParsIRNA-Seq (B-ParsIRNA-Seq), na Figura 4, em 6 nos,
onde o TTE marca 24 minutos.

5.2 Andlise comparativa de execucdes entre uso de SSD e Lustre
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Figura 5. Execucdes pela estratégia no uso do PFS e do armazenamento local para operages de I/O.

Nesse cenario é possivel ter como base o tempo do arquivo de maior tamanho, de 3 GB, que levara maior tempo para
ser processado, e, portanto, o tempo dele determina o TTE do workflow. Pela Figura 5, o tempo médio de execuc¢éo da
primeira parte do workflow usando o sistema de arquivos paralelos € de cerca de 17 minutos. Ja usando o
armazenamento local, a execucdo dura em média cerca de 15 minutos. O tempo médio da atividade deseq € de cerca
1,4 minutos. Ou seja, usando o sistema de arquivos, o workflow leva cerca de 19 minutos para finalizar a execugéo e
usando o armazenamento local, leva cerca de 17 minutos. E possivel ainda notar, pelo tempo de execugéo do arquivo
de menor tamanho, de 1.8 GB, que através da estratégia de alocacdes de néds, citada na secdo 4.3, um nd
computacional é liberado cerca de 6 minutos mais cedo em rela¢éo ao arquivo de maior tamanho.
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a-ParsiRNA-seq B-ParsiRNA-seq Sistema de arquivos Armazenamento local
[Cruz et. al. 2020] [Cruz et. al. 2021] paralelos (Lustre) (SSD)

Tempo Total de Execugédo (minutos)

Versoes do ParsIRNA-seq
Figura 6. TTE alcancado das estratégias aplicadas no ParsIRNA-seq.

Pela Figura 6, é possivel comparar os ganhos em tempo de execuc¢éo através da exploracao de utilizagdo dos recursos
computacionais para execucdo do ParsIRNA-seq. O uso do sistema de arquivos paralelos para realizacdo das
operacgbes de I/O obteve ganho de cerca de 73% em relacdo ao a-ParsIRNA-seq e 20% em relagcdo ao B-ParsIRNA-
seq. Ja o uso do armazenamento local para realizagéo das operag6es de I/O obteve ganho de cerca de 76% em relagao
ao a-ParslIRNA-seq e 29% em relacdo ao 3-ParsIRNA-seq.

6. Conclusao

O presente trabalho apresentou o desenvolvimento, otimizacdes e analises de desempenho de um workflow
cientifico otimizado para ambientes computacionais de alta performance, chamado ParsIRNA-seq. Para isso foi
utilizado um caso de estudo de expressdo diferencial de genes em experimentos de sequenciamento RNA, da
bioinformética. As analises exploram o desempenho do workflow com o uso de técnicas de paralelismo como threads,
paralelismo de tasks e paralelismo de dados.



Além disso, também é realizada uma exploracdo do desempenho no uso do sistema de arquivos paralelos
disponivel (Lustre) e no uso de armazenamento local, que conta com SSDs, para realizagdo de escrita e leitura de
dados. Os resultados da modelagem do workflow da primeira versdo desenvolvida, a-ParsIRNA-seq, deixam claro a
necessidade do uso de ambientes de computacao de alto desempenho, pois 0 mesmo fluxo no ambiente do Galaxy
levou cerca de 3 dias para finalizar sua execuc¢éo, enquanto com o uso do supercomputador Santos Dumont o tempo
foi reduzido para cerca de 11 horas em uma execucdo sequencial. JA quando o workflow, a-ParsIRNA-seq, é
configurado para utilizar paralelismo de threads e de tarefas, o TTE passa para, aproximadamente, 72 minutos. O a-
ParsIRNA-seq ndo apresenta ganhos significativos em um cenario de execucgéo distribuida.

Com a aplicacdo da abordagem de divisdo e conquista para utilizacdo do paralelismo de dados na atividade
htseq, os resultados da modelagem do workflow da segunda verséo desenvolvida, 3-ParsIRNA-seq, apresentaram uma
melhora de cerca de 70% no tempo computacional, em relagdo ao a-ParsIRNA-seq para uma execugao serial, mesmo
gue tenham sido adicionadas mais trés atividades. Em um cendrio de execucdao paralela e distribuida o workflow passa
de 65 minutos com apenas 1 né computacional, para 24 minutos com 6 nos.

O B-ParsIRNA-seq passou entdo, a se beneficiar com a estratégia de execugao proposta para otimizagéo, que
se baseia no uso integrado do Lustre e do SSD disponivel nos nés de computacédo. Ele também se beneficia do
desacoplamento da atividade bloqueante (deseq) e na forma de alocagcdo dos recursos computacionais, que agora,
passa alocar um né para processar uma pipeline. Essa estratégia, ndo s6 aumentou o throughtput do workflow, como
também permitiu um uso racional dos recursos computacionais, evitando ociosidade no sistema. A exploracdo desses
fatores, levaram a uma redug&o no TTE do workflow de cerca de 24 para 19 minutos usando o sistema de arquivos
paralelos e 17 minutos usando o armazenamento local, com um total de 6 nés de computagéo. Além da liberacéo de
recursos 6 minutos mais cedo antes do fim do processamento do total workflow.

Como passos futuros podem ser realizadas: Comparac¢des de desempenho em arquiteturas distintas, pois todo
o0 estudo apresentado neste trabalho foi apenas fazendo utilizagdo dos nés Base do SDumont, outras maquinas podem
admitir diferentes desempenhos para o ParsIRNA-seq; Paralelismo para divisdo dos dados na atividade split, pois ela
nao realiza processamento paralelo e, atualmente, apresenta o custo mais elevados quando comparada as demais
atividades do workflow; Inclusédo de métodos para realizacdo de outros experimentos de RNA-seq, isso pode trazer
maior robustez ao workflow e possibilidade de ser uma ferramenta generalizada, para outro tipo de experimento de
RNA-seq; e por fim, melhorias na proveniéncia dos dados gerados pelo workflow, pois foi um ponto menos assistido no
desenvolvimento do presente trabalho.

Por fim, o ParsRNA-Seq se encontra disponivel no GitHub (https://github.com/lucruzz/RNA-seq) e no Docker
Hub (https://hub.docker.com/r/lucruzz/parsirna-seq) para toda a comunidade cientifica e estd sendo integrado ao
Bioinfo-Portal, um portal de bioinformatica hospedado no LNCC e acoplado ao ambiente computacional do SDumont.
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O Projeto de Iniciacdo Cientifica (IC) se desenvolve sob coordenacédo da
orientadora Kary Ocafna e coorientadores Antonio Tadeu Gomes e Marcelo Galheigo
do Laboratério Nacional de Computagao Cientifica, com bolsa de IC financiada pelo
CNPqg. Um objetivo importante da Rede Nacional de Bioinformatica (RNBio) em
conjunto ao LNCC é o desenvolvimento de ferramentas e arquiteturas para a
bioinformatica. Fruto dessas pesquisas em colaboracéao, foi desenvolvido o gateway

Bioinfo-Portal (https://bioinfo.Incc.br/) que visa a execugdo de aplicacbes de

bioinformatica em larga escala, no apoio as pesquisas da comunidade cientifica de
bioinformatica [1]. Bioinfo-Portal esta hospedado e gerenciado pelo LNCC e usa
recursos e tecnologias de computacdo de alto desempenho, como o

supercomputador Santos Dumont (SDumont, https://sdumont.incc.br/) a fim de

diminuir o grande tempo de processamento das execugdes [2]. Bioinfo-Portal
gerencia a execugao automatica de aplicagbes e dados cientificos através de uma
interface Web amigavel e iterativa e das diversas camadas de software do gateway.
Bioinfo-Portal utiliza, via servigos Web RESTful, o middleware CSGrid como
framework de integracdo a arquitetura do SINAPAD. Atualiza¢des e otimizagbes do
Bioinfo-Portal na camada de banco de dados e de geréncia de execugdes irdo
fornecer uma melhor funcionalidade e escalabilidade de processos de execugdes e
armazenamento de dados de proveniéncia, tal que auxiliem na tomada de decisdes

inteligentes no uso de recursos computacionais [3].


https://bioinfo.lncc.br/
https://sdumont.lncc.br/

OBJETIVOS

e Atualizagdo das camadas de banco de dados e de geréncia de execugdes das
aplicagdes de bioinformatica em ambientes de CAD

e Desenvolvimento de servigos especificos para integrar informagdes cientificas e

dados de proveniéncia das diversas camadas da arquitetura do Bioinfo-Portal.

METODOLOGIA

Na primeira etapa, foi utilizado o PostgreSQL v10 como Sistema de Geréncia
de Banco de Dados (SGBD) relacional Open Source e o pgAdmin v5.2 como
plataforma de geréncia. O processo de conex&o e implementagédo do banco de dados
foi realizado via SSH a partir da liberagdo VPN do LNCC.

A segunda etapa envolve a utilizacdo de servicos RESTful para o
desenvolvimento de sistemas de inteligéncia na coleta de dados do gateway,
sistemas de autenticacdo de usuario e mapeamento de dados das aplicacbes
presentes na arquitetura do Bioinfo-Portal. A linguagem de programacgéo utilizada é a
PHP (Hypertext Preprocessor) e o Visual Studio Code como o editor de cédigo-fonte

usado para o desenvolvimento dos sistemas.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Baseado no referencial bibliografico sobre geréncia e modelos de banco de
dados e na arquitetura do Bioinfo-Portal e do SINAPAD, foi implementado o modelo
conceitual de banco de dados do Bioinfo-Portal. Iniciou-se a etapa de mapeamento
dos dados da arquitetura do gateway para a implementacdo do modelo logico. A
Figura 1 apresenta a estrutura do banco de dados atualizada do Bioinfo-Portal que
visa melhorar o armazenamento de dados de proveniéncia.

Estudo de Caso: Mapeamento do modelo conceitual ER

Atualmente, o banco de dados possui 15 entidades, Files e Executions sao as
unicas entidades originais do Bioinfo-Portal (Figura 1). Todas as demais entidades da
nova versao desenvolvida do banco de dados estdo disponibilizadas no servidor de

desenvolvimento no SINAPAD.
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Figura 1. Diagrama Entidade-Relacionamento do Banco de Dados Bioinfo.

As entidades Gateway, Institution e Scheduler (mostrado na Figura 1) foram
desenvolvidas para o melhor armazenamento de dados provenientes da estrutura do
gateway que possuem esses tipos de informagdes.

A partir do acesso aprovado ao VPN do LNCC, foi possivel acessar a maquina
onde o PostgreSQL esta instalado via SSH e implementar o modelo de banco de
dados (mostrado na Figura 1) do Bioinfo-Portal. Apds a implementacéo, foi realizado
o desenvolvimento de sistemas utilizando servigos Web RESTFul, que interage
dinamicamente com o middleware CSGrid do SINAPAD.

O primeiro sistema desenvolvido (Algoritmo 1) é o de autenticagdo, podendo
tanto ser um método LDAP quanto RSA, armazenando dados de proveniéncia de
usuarios como nome e a identificacdo e servindo como base para futuros

desenvolvimentos de outros sistemas.

Surl=("'http://.../rest/op***");

Sdata = array(

'username'=> '***xx1,

'password'=> 'kExxk1,

'service'=> ‘****l,

"uuid' => Suuid );

Sheaders = array (

'Accept: application/json');

Shandle = curl init();

curl setopt (Shandle, CURLOPT URL, Surl);
curl_setopt($handle, CURLOPT HTTPHEADER, Sheaders) ;



curl_setopt($handle, CURLOPT RETURNTRANSFER, true);
curl setopt ($handle, CURLOPT SSL VERIFYHOST, false);
curl setopt (Shandle, CURLOPT SSL VERIFYPEER, false)

(
(

I

curl setopt Shandle, CURLOPT_ POST, true);

curl setopt ($handle, CURLOPT POSTFIELDS, http build query($data));
Sresponse = curl exec($handle);

Sobj = json decode ( $response );

Sb = $Sobj->{'uuid'};

Algoritmo 1: Sistema de autenticacdo LDAP.

O segundo sistema desenvolvido (Algoritmo 2) se refere ao mapeamento dos
dados de nome, fila, plataforma, versdes, gateway, cluster, escalonador das
aplicagdes contidas na arquitetura do gateway. Dados esses que serao inseridos no
Banco de dados do Bioinfo-Portal nas entidades Applications, Queues, Plataforms,
Versions, Gateways, Clusters e Scheduler respectivamente. A integracdo desse
mapeamento de dados permitira extrair informacbes de execugdes e melhor

armazenamento de informacdes das aplicagcdes do Bioinfo-Portal.

foreach ($objN["elements"]["element™] as $valor) {

Sbanconom=$valor ["name"];

Pg_guery ($conn, "INSERT INTO teste.applications (name) VALUES
('Sbanconom')") ;
foreach ( $valor["versions"]["version"] as $7){

Sbancovers=$j["version"];

Pg_guery ($conn, "INSERT INTO teste.versions (version name) VALUES
('Sbancovers')");

$f=pg query($conn, "SELECT id FROM teste.applications WHERE name =
'Sbanconom'; ") ;

$w=pg_query($conn, "SELECT id FROM teste.versions WHERE version name =
'Sbancovers';");

$de=pg fetch row($f);

$di=pg fetch row($w);

Pg query($conn, "INSERT INTO teste.apps versions (id app, id version)
VALUES (Sde[0], $di[0])"™);

foreach ($j["queues"] as S$Schave) {
preg match all("/(.)-(.)=(.)=(.)=(.)=-(.)$/U", $chave, Sout,
PREGfPATTERNioRDER);

if (Sout[3][0] != 'none' && Sout[3]1[0] !=''){ // Caso o escalonador ou o
cluster apresente 'none', ndo amostra valores.
Sbancoplat=Sout[0][0];
Sbancoinst=Sout[2] [0];
Pg_guery ($conn, "INSERT INTO teste.institution (name) VALUES
('Sbancoinst')");
Sbancosh=%out [3][0];
Pg _query($conn, "INSERT INTO teste.scheduler (name) VALUES ('Sbancosh')");
Sbancoclu=$out[4][0];

$b=pg_query ($conn, "SELECT id FROM teste.scheduler WHERE name =
'Sbancosh';");
$b=pg_fetch row(Sb);
Pg _query($conn, "INSERT INTO teste.clusters (name, scheduler id) VALUES

('Sbancoclu', $b[0])");
Sbancogate=$out[5] [0];



Pg _query($conn, "INSERT INTO teste.gateway (name) VALUES ('S$bancogate')");
Sbancoque=$out [6] [0];
$a=pg query ($conn, "SELECT id FROM teste.clusters WHERE name =
'Sbancoclu';");
$a=pg fetch row($a);
Pg_query ($conn, "INSERT INTO teste.queues (name, cluster id) VALUES
('"Sbancoque', $al0])");
Sc=pg_query (Sconn, "SELECT max(id) FROM teste.queues WHERE name =
'Sbancoque’'; ") ;
$c=pg fetch row($c);
Pg_query ($conn, "INSERT INTO teste.platforms (name, queue id) VALUES
('Sbancoplat', S$c[0])"™);
$q=pg_query ($conn, "SELECT id FROM teste.platforms WHERE name =
'Sbancoplat';");
Sk=pg _query($conn, "SELECT teste.apps versions.id FROM teste.apps versions
LEFT JOIN teste.versions on teste.versions.id = teste.apps versions.id version

LEFT JOIN teste.applications on teste.applications.id =
teste.apps_versions.id app WHERE teste.versions.version name = 'S$bancovers'
and teste.applications.name = 'S$banconom';");

$ge=pg fetch row($q);

$ki=pg fetch row($k);

Pg _query($conn, "INSERT INTO teste.apps versions platforms (apps versions id,
platform id) VALUES ($ki[0],$ge[0])™);

Algoritmo 2: Sistema de mapeamento das aplicagdes contidas na arquitetura do Gateway
Bioinfo-Portal e suas inser¢des no banco de dados Bioinfo.

Atualmente, estdo sendo feitas atualizagdes no codigo fonte do gateway
Bioinfo-Portal para a conexao com o banco de dados atualizado, descrito na figura 1.
Através da conexdo SVN, foi possivel baixar as copias dos cddigos e fazer algumas
alteragcdes onde ocorrem ligagdes com banco de dados antigo do portal.

O algoritmo 3, é uma parte especifica de um dos cddigos, na qual se observa
se o trabalho submetido gerou algum erro ou esta sendo preparado para a execugao
no Bioinfo-Portal. No algoritmo 3, em negrito, os status de submissdo serdo

armazenados no banco de dados atualizado junto com a identificagao do trabalho.

if (Scode == 200) {
$job_id = Sresult->{'jobId'};
file put contents ("$SGLOBALS[BIOINFO HOME]/daemon/running/$bioinfo id",
"$job_id::$database id::Semail" );
unlink ( "SGLOBALS[BIOINFO HOME]/daemon/checking/" . S$bioinfo id );
file put contents ("$SGLOBALS[BIOINFO HOME]/Jjobs/$bioinfo id/job_id",

$job_id);
pg_query($conn, "UPDATE teste.executions SET status = 'RUNNING',
id csgrid = '$job_id' WHERE id web = '$database_id'");
} else if ($code == 400) {
file put contents ( "SGLOBALS[BIOINFO HOME]/daemon/error/$bioinfo id",

"$job id::$database id::Semail" );



unlink ( "$GLOBALS[BIOINFO HOME]/daemon/checking/" . $bioinfo id );
Pg_query (Sconn, "UPDATE teste.executions SET status = 'FAILED' WHERE
id web = '$database_id'");}
else {
file put contents ("$SGLOBALS[BIOINFO HOME]/daemon/pending/$bioinfo id",
"Scode::$database id::$email" );

unlink ( "SGLOBALS[BIOINFO HOME]/daemon/checking/" . S$bioinfo id );}

Algoritmo 3B: Condicao Else, parte do codigo de submissao, diz respeito ao trabalho se

falhou ou obteve éxito no Bioinfo-Portal.

Entdo, dados de usuarios e execugdes depositadas e realizadas no portal,
serao armazenadas em suas devidas tabelas no banco de dados centralizado,
garantindo uma maior eficiéncia ao gateway em relagao a armazenamentos de dados

de usuarios que utilizam o Bioinfo-Portal.

CONCLUSOES

A integracdo de sistemas ao banco de dados centralizado e atualizado
permitira obter melhorias no desempenho relacionadas ao gerenciamento de
arquivos, envio de trabalhos ou interfaces de contabilidade. Esse estudo ira sustentar
0 acesso aos dados para estudos realizados em paralelo no Bioinfo-Portal, analises
de predicao via aprendizado de maquina e etc.

Como passos proximos estdo a alimentacdo do banco de dados com
execucoes do Bioinfo-Portal e o desenvolvimento de sistemas para o mapeamento de

dados de localizag&o do usuario como IP e Pais de origem.
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Dentro de diversas areas da engenharia e ciéncias aplicadas, existe um grande interesse no desenvolvimento
de modelos matematicos e métodos computacionais para a simulagdo de escoamentos em meios porosos. Na
engenharia de Petréleo, a otimiza¢do dos processos de recuperacdo de hidrocarbonetos estd intimamente
relacionada com a simulacdo. Para isto, diversos fatores devem ser adequados e considerados nos modelos
fisico-matematico e numéricos, como por exemplo a troca de massa ¢ momento linear das fases que escoam,
suas relacdes de capilaridade e mobilidade, a estabilidade dos pocos de producao e injecdo, dentre inumeros
outros [Correa 2013]. Este problema é modelado por um sistema de equagdes diferenciais parciais,
basicamente composto por um subsistema eliptico para a determinagdo do campo de velocidades ¢ uma
equacdo hiperbolica ndo linear para o transporte das fases que escoam (equagdo da saturagdo). Pretendemos
construir aplicagdes cientificas considerando as boas praticas da area de engenharia de software para
computacdo de alto desempenho. Adotaremos processos da engenharia de software com um adequado
modelos de ciclo de vida, desde a concepcao, elaboragdo, construgdo, transi¢do e abordagens ageis durante a
construgdo do software. O modelo computacional deste estudo apresenta uma metodologia numérica, proposta
em [Corréa], para a simulagdo do escoamento bifasico (agua e 6leo) em um reservatdrio rigido altamente
heterogéneo. Do ponto de vista numérico, o modelo propde a aplicagdo de um método de elementos finitos
localmente conservativo para a velocidade da mistura e um método de volumes finitos ndo-oscilatorio de alta
ordem, baseado em esquemas centrais, para a equacdo hiperbolica ndo-linear que governa a saturacdo das
fases. Do ponto de vista da engenharia de software este projeto visa desenvolver um ambiente computacional
escalavel em novas linguagens de programacdo para o estudo de novos métodos numéricos desenvolvidos
pelo grupo de 6leo e gas do LNCC no supercomputador Santos Dumont (SDumont, https://sdumont.Incc.br/).

O presente projeto tem como objetivo reestruturar o codigo atual, que foi desenvolvido na linguagem
FORTRAN, para uma estrutura orientada a objetos na linguagem C++, conforme as metodologias
apresentadas em [5], para a seguir desenvolver otimizag¢des de paralelismo no cédigo.


https://sdumont.lncc.br/

Na parte da implementagdo, o projeto terd como referéncia, os trabalhos previamente realizados e
publicados pelo nosso grupo de pesquisa e colaboradores [7]-[9]. Feita a implementacdo da solug@o proposta,
0 passo seguinte sera testar seu desempenho e avaliar suas funcionalidades frente aos beneficios propostos.
Este projeto possui seis (6) etapas principais:

+ FEtapa 1: Revisar bibliografia sobre programacao em FORTRAN, programa¢do em C++, programagao
orientada o objeto

+ Etapa 2: Desenvolver a modelagem do Codigo a ser desenvolvido em C++
» Etapa 3: Desenvolver o codigo originalmente escrito em FORTRAN para C++
» FEtapa 5: Analises de desempenho e escalabilidade do novo codigo em relagao ao codigo original

+ FEtapa 6: Elaboragdo de otimizagdes de paralelismo no cdédigo no ambiente computacional do
Supercomputador Santos Dumont..

» Etapa 7: Elaboragao de relatorio final com descri¢ao dos resultados
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1 Objetivo

Este projeto tem como objetivo principal a aplicagao de técnicas avancadas de Inteligéncia Artificial
(TA) no diagnéstico médico, utilizando imagens de ressonancias magnéticas[1], radiografias e/ou tomo-
grafias computadorizadas. Além disso, busca-se a integracao da IA com a Computagao Distribuida de
Alto Desempenho, a fim de estabelecer uma infraestrutura computacional adequada para auxiliar na
tomada de decisoes médicas de forma agil.

O foco central do projeto é proporcionar uma andlise precisa e eficiente das imagens provenientes
do banco de imagens, tanto de pacientes com comorbidades quanto de pacientes sem comorbidades.
Isso inclui a avaliacao de afecgoes, bem como o cédlculo da area e percentual ocupado pelas mesmas.

2 Introducao

Nos dias atuais, vivemos em uma sociedade onde a presenca da tecnologia é cada vez mais predomi-
nante, especialmente em um contexto pés-pandémico de COVID-19. Além disso, um tema que tem
recebido grande destaque é a Inteligéncia Artificial (IA), impulsionada pelo surgimento de tecnologias
como o ChatGPT e o Google Bard, entre outros.

Nesse contexto, o objetivo deste projeto é desenvolver uma solucao baseada em IA para andlise de
imagens e aplicé-la ao diagndstico de exames médicos, como ressonancias magnéticas, radiografias e/ou
tomografias computadorizadas. O intuito é otimizar o tempo de diagndstico médico, permitindo uma
avaliagao mais 4gil e precisa das imagens, por meio do suporte da inteligéncia artificial e da utilizacao
de uma infraestrutura computacional de alto desempenho.

3 Material e Métodos ou Metodologia

Geralmente, trés modelos de exames sao usados para obter imagens do corpo humano, entre eles temos:

e Ultrassonografia: técnica dependente de operador, utilizada para reproduzir imagens dos érgaos
internos, tecidos, rede vascular e fluxo sanguineo onde o transdutor é colocado sobre a area a ser
examinada, transmitindo ondas sonoras refletidas em imagens

e Ressonancia Magnética: técnica que nao utiliza radiagao e permite retratar imagens de alta de-
finicao dos érgaos do corpo humano através de campo magnético, onde as moléculas de hidrogénio
do nosso corpo ficam alinhadas

e Tomografia Computadorizada: técnica que utiliza radiagao ionizante para registrar imagens in-
ternas do corpo humano através de Raio -X

A abordagem convencional para selegao e identificacao de areas de interesse em imagens médicas
nao invasivas segue um processo que comeca com a detecgao, que consiste na identificagao visual de
discrepancias entre imagens com padrao normal e aquelas com variagoes. Em seguida, hé a etapa de
classificacao, onde a comparacgao ¢é feita com base no conhecimento e na literatura existente, a fim de
identificar e categorizar as discrepancias visuais em relagao aos fatores clinicos relevantes.[2]

Por fim, temos a segmentacao, que envolve a subdivisao das imagens em regioes distintas, podendo ser
realizada com base na descontinuidade da intensidade da imagem ou em similaridades nos padroes de
textura dos diferentes tecidos.

Os métodos mais utilizados atualmente para a segmentagao de imagens, sao executados através de
TA, mais comumente por meio de ferramentas de ”Deep Learning” [3]. Tais ferramentas tém a aptidao
de potencializar a capacidade de extragao de maiores informacoes de imagens médicas. Dessa forma,
a tomada de decisdes demanda menos tempo, ampliando o desenvolvimento de andlises nos exames,
podendo fazer com que a permanéncia do paciente no equipamento seja menor, e, ainda assim, de
maior qualidade e automatizacao complementar ao especialista médico, nos processos de detecgao,
classificagao e segmentacao.

De forma geral, as etapas que adotaremos no projeto sao:

1. Recebimento e armazenamento de blocos de exames especificos conforme o ponto focal de atuagao.
Em nosso projeto, os dados foram pesquisado na plataforma Kaggle, sendo completamente ano-
nimizados antes de serem de fato utilizados no treinamento de algoritmos de IA. Em alguns



casos, os dados sao apenas as imagens dos exames; em outros, as imagens vém acompanhadas
de laudos.

2. Anotagao dos dados com o uso de mao-de-obra humana, de acordo com as areas de interesse do
projeto. Isto pode significar emitir laudos a partir das imagens, quando ainda nao ha laudos; ou
identificar e segmentar manualmente estruturas relevantes nas imagens. O produto desta etapa
é um conjunto de bases de dados curadas e anonimizada de imagens de exames com respectivas
anotagoes.

3. Desenvolvimento de métodos de IA a partir dos dados curados. Quando cabivel, desenvolvimento
e aplicacao de algoritmos especificos para aumento de dados (“data augmentation”)[4] ou para
potencializar a definigdo/qualidade da imagem

4. Avaliagao, validacdo e (quando cabivel) quantificacao de incerteza dos métodos propostos. Esta
etapa envolve tanto testes matemédticos (em que alguma métrica é usada para se auferir a qua-
lidade do método) quanto testes médicos/clinicos (em que especialistas avaliam o resultado do
método). E natural que os resultados desta etapa levem a ajustes dos métodos proposto na etapa
3

5. Publicagoes cientificas e apresentacoes em congressos de Medicina, IA e dreas relacionadas, para
atestar e/ou comprovar a precisdo dos métodos desenvolvidos junto & comunidade cientifica

6. Eventuais produtos advindos dos resultados acima.

4 Resultados e Discussao

Para a obtencdo dos resultados, foram utilizadas quatro redes neurais. A rede U-Net[5] Simples,
executada com um total de 7.771.939 pardmetros; a rede Residual U-Net[6], executada com um total de
11.699.427 parametros; a rede Inseption U-Net[7], executada com um total de 48.819.683 pardmetros.;
a rede Stacked U-Net[8]; executada com um total de 24.953.350 parametros.

Inicialmente havia 210 imagens de tumores malignos em mamas obtidas do portal Kaggle, com
suas respectivas mascaras. Para obter mais imagens para treinamento foi utilizada a técnica de Data
Augmentation em Imagens realizando rotagoes de 90°, 180° e 270° nas imagens de ultrassonografia e
suas respectivas méascaras. Com isso, foram usadas no total 840 imagens de tumores de mama com
suas respectivas méscaras indicando o tumor maligno, sendo 640 para o treinamento das redes e 200
para validagao. Foram feitos testes com 100, 200, 500, 1.000 e 10.000 épocas. Entretanto, percebeu-se
que nao houve ganho significativo acima de 200 épocas nos resultados, pois haviam alguns pontos
de variacoes extremas de treinamento e validagao, que causavam saltos, que sendo visualizados nos
graficos distorciam e aumentavam o valor da precis@o no eixo das ordenadas e consequentemente a
area de plotagem.

5 Conclusoes

Os resultados indicaram que a U-Net Simples obteve o melhor desempenho em termos de tempo de
execucgao, enquanto a Inception U-Net apresentou a melhor precisao, com 99% e Intersecao média sobre
a Unido (IoU) 98%. A escolha da rede mais adequada varia de acordo com as necessidades especificas
do projeto, considerando fatores como tempo de treinamento, precisao e custo-beneficio do uso de
GPUs. A anélise dos resultados sugere que o desempenho das redes estd relacionado ao nimero de
hiperparametros e a estabilidade da precisao ao longo do treinamento. E importante destacar que a
escolha da rede convolucional mais adequada para cada projeto depende de diversos fatores, como o tipo
de imagem a ser analisada, a quantidade de dados disponiveis, o tempo disponivel para treinamento
e a precisao desejada. No entanto, os resultados indicam que a U-Net Simples é uma opcao eficiente
para a segmentacao de imagens médicas de ultrassom. Além disso, a analise comparativa mostrou que
o uso de GPUs pode reduzir significativamente o tempo de treinamento das redes, especialmente em
casos que envolvem grandes quantidades de dados.

Por fim, é importante ressaltar que a segmentacao de imagens médicas com o uso de redes convo-
lucionais e GPUs pode ter um impacto significativo na pratica clinica, permitindo uma avaliagao mais
precisa de doengas e um planejamento mais adequado de tratamentos.
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Plano de Trabalho

O presente trabalho se desenvolve a partir de um projeto multidisciplinar que envolve o LABINFO,
SEPAD e SDumont no LNCC com o objetivo de acoplar ao portal de Bioinformdatica Bioinfo-Portal
(https://bioinfo.Incc.br/) hospedado no LNCC, um workflow cientifico de sequenciamento RNA de Alto
Desempenho. Dessa forma, visamos modelar, executar e analisar workflows cientificos com tecnologias a
ambientes de alto desempenho, tomando como caso de estudo o experimento de bioinformatica de
sequenciamento RNA.

Em diversas areas da ciéncia existem experimentos que podem ser computacionalmente intensivos,
como ¢ o caso dos experimentos de bioinformatica de sequenciamento RNA (RNA-seq). Esses experimentos
de sequenciamento sao realizados com uma técnica para a analise da Expressdo Diferencial de Genes (EDG) e
sequenciamento gendmico, ou seja, permite o estudo do comportamento de um conjunto de transcritos de uma
célula que apresentam uma dada condigdo fisiolégica ou que estdo em fase de desenvolvimento, como o
cancer. A tecnologia de RNA-seq demonstra um grande avango nos estudos da transcriptdmica, no entanto,
existem ainda muitos desafios relacionados a complexidade, produgdo e consumo de grande volume de dados
e no uso de programas que demandam altos custos computacionais. Tipicamente, podem levar muitas horas ou
mesmo dias para que um estudo de caso de RNA-seq seja processado. Sob essa condigdo, diversas areas da
ciéncia tém se apoiado a procedimentos e uso de infraestruturas computacionais no decorrer dos anos.

Workflows cientificos de bioinformatica sdo complexos ¢ mais ainda se manipulam dados cientificos
voluminosos, heterogéneos ou multi-distribuidos [1] pelo que precisam de ambientes e tecnologias de



Computagdo de Alto Desempenho (CAD) para execugdo, geréncia, acesso e armazenamento de dados
cientificos e proveniéncia [2]. Os dados cientificos resultantes de um determinado experimento cientifico [3] -
do seu ciclo de vida, metadados de desempenho do workflow, atividades e programas - sdo diretrizes do bom
desempenho de um workflow. Sistema de Geréncia de Workflows Cientificos (SGWfC) ou mesmo
determinadas linguagens de programacdo sdo capazes de orquestrar a execucao de workflows e até acoplar
workflows computacionalmente intensivos em ambientes de CAD. Nesse ambito existem SGW{C baseados
em sistema web, como o Galaxy, e pacotes estatisticos do R e Bioconductor, como DESeq?2 ¢ EdgeR, que sdo
usados nos estudos de EDG. Para automacéo das tarefas em ambientes distribuidos, existem SGWfC como o
Kepler e Pegasus, além de linguagens de programagdo especifica para ambientes distribuidos e computagdo
cientifica, como o Swift e suas variantes (Swift/T e Swift/K) e Python, com a biblioteca Parsl.

O desenvolvimento deste trabalho ¢ uma continuagdo da proposta de [7-9] para a otimizagdo de
desempenho do workflow desenvolvido, chamado ParsIRNA-Seq. O que levou as execugdes a alcangarem um
ganho em tempo computacional maior do que 65% em relacdo a versdo apresentada em [8]. Da versdo do
ParsIRNA-Seq apresentada em [9], o workflow teve melhoras no Tempo Total de Execucdo (TTE) de,
aproximadamente, 3 dias para 24 minutos dentro de um ambiente distribuido de alto desempenho. A seguinte
fase da pesquisa se baseia em uma analise das operacdes de E/S que além de sugerir um novo formato de
execugdo, visa outra melhora significativa no TTE do workflow.

Portanto, o presente trabalho apresenta um estudo computacional intensivo executado com a nova
proposta de modelagem do workflow, feita sob uma analise comparativa baseada no ganho computacional das
operagoes de E/S das atividades mais custosas do workflow cientifico ParsIRNA-Seq. Com essa nova
proposta, o workflow desenvolvido agora explora os dispositivos de armazenamento disponiveis para
realizagdo de operagdes de escrita e leitura. Os estudos serdo realizados com os recursos computacionais
disponibilizados através dos ndés de base do supercomputador Santos Dumont (SDumont,
https://sdumont.Incc.br/) e se baseiam em dois formatos de execug@o do ParsIRNA-Seq: uma delas utilizando
o Hard Disk Drive (HDD), ou seja, o Lustre; e, a segunda, o Solid State Drive (SSD).

Desta forma, o objetivo deste projeto é propor uma série de solugdes para a geréncia de simulagdes
computacionais de workflows de transcriptdmica para ambientes de alto desempenho. Espera-se conseguir
uma maior escalabilidade usando técnicas de CAD, de paralelizagdo, de distribui¢@o de tarefas e granularidade
considerando o uso de proveniéncia como base para as solu¢des propostas. Ainda dentre outros desafios
considerados neste trabalho estdo os estudos para executar multiplos experimentos com grandes quantidades
de dados de RNA-Seq em paralelo no SDumont. Pensamos também em propor uma biblioteca de Apps de
bioinformatica ja pré-configurada para Parsl (similar aos moédulos nf-core, BioContainers) e enriquecer
metadados associados ao workflow (p.ex. ontologia para descrever tipos de entrada e saida de cada atividade)
na direcao de principios FAIR.

Na parte da implementacao, o projeto tera como referéncia, os trabalhos previamente realizados e
publicados pelo nosso grupo de pesquisa e colaboradores [7-9]. Feita a implementagdo da solugdo proposta, o
passo seguinte sera testar seu desempenho e avaliar suas funcionalidades frente aos beneficios propostos. Este
projeto possui seis (6) etapas principais:

+ [Etapa 1: Revisar bibliografia sobre bioinformatica, analises de transcriptomicas, workflows cientificos,
Parsl, ParsIRNA-Seq e bibliotecas no SDumont;

+ Etapa 2: Explorar tecnologias que explorem paralelismo e distribuicdo de tarefas em workflows
cientificos;

» Etapa 3: Implementar o esquema de execucdo e geréncia de tarefas e dados para workflows de analises
de transcriptomicas;

» Etapa 4: Explorar o ambiente de CAD do SDumont;
+ [Etapa 5: Andlises de desempenho ¢ escalabilidade das ferramentas propostas;
» Etapa 6: Elaboragao de relatorio final com descrigdo dos resultados.
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L Objetivo
O Projeto consiste em estudar o comportamento de tais estruturas
experimentadas a diferentes cargas e condi¢cbes. Muitas estruturas da
engenharia civil tais como pontes sao modeladas através de uma aprovagao
de vigas. Devido a problemas operacionais e consideragdes de seguranga e
desempenho os engenheiros utilizam vigas interconectadas uma com as

outras para construir tais estruturas.

Nosso objetivo é desenvolver métodos numéricos (diferencas e elementos

finitos) :

e Desenvolver uma equacao de diferencas, levando em consideragao

as caracteristicas do sistema em estudo.

e Aplicar o método de diferencas finitas para discretizar a equacgao
desenvolvida, permitindo uma abordagem numérica para a resolucdo

do problema.

e Obter uma solugdo aproximada para o sistema por meio da
implementagdao do método de diferengas finitas, considerando as

condigdes iniciais e de contorno adequadas.
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e Comparar a solugao aproximada obtida com a solugdo exata do

problema, analisando a precisdo e o desempenho do método de

diferencas finitas na modelagem do sistema em estudo.

Introducgao

Muitas estruturas da Engenharia Civil, tais como pontes longas sao
modelados através de uma equacdo de vigas. Devidos a problemas
operacionais e consideracdes de seguranca e performance os engenheiros
utilizam vigas interconectadas umas com outras para construir tais
estruturas. Estas interconexdes produzem os chamados problemas de

transmissao.

Viga serialmente inteligada

O primeiro problema consiste em modelar as diferentes formas de

interconexao entre as vigas. Consideraremos num primer momento o

Laboratorio
Naciconal de
Computacdo

Cientifica

modelo estaciondrio, tanto para os modelos de vigas de Timoshenko como o

modelo de Euler Bernoulli. Posteriormente consideraremos os
correspondentes problemas de evolugao primeiro no caso conservativo. U

segundo problema consiste em introduzir algum tipo de mecanismo
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externos que possibilite a estabilizagcdo da estrutura . Estes mecanismos
podem ser através de controles colocados entre as Inter conexdes da viga,
ou também devido as leis constitutivas de cada componente, por exemplo
uma componente pode ser viscosa, outra pode ser termo elastica, outra
pode ser um material com memoria . Mostraremos que a variagdo de
temperatura numa viga produz efeitos mecanicos (dilatacdo e contracao)

gue sdo capazes de estabilizar uniformemente a estrutura.

Material e Métodos ou Metodologia

A metodologia adotada neste estudo visa estimar o erro decorrente da
discrepancia entre a solucdo numérica e a solucdo exata de um problema
modelado numericamente. A discretizacao de problemas é uma pratica
amplamente empregada para simplificar a representacdo matematica e
permitir a aplicagdo de métodos numéricos. No entanto, ao discretizar um
problema, é possivel introduzir erros que resultam em solucdes
aproximadas. Nesse contexto, é crucial investigar e estimar o erro associado
a solucdo discreta, a fim de avaliar a precisdao e confiabilidade do método
utilizado. A compreensdao da magnitude e da natureza desse erro fornecerd
insights valiosos sobre a fidelidade das solugdes discretas em relacao a
solugdo exata. Além disso, possibilitara a identificacdo de estratégias para
mitigar e reduzir o erro, aprimorando a precisao das solugdes numéricas

obtidas.

Resultado e Discussao

O objetivo deste estudo ¢ realizar a aplicagdo de um método numérico para
resolver uma equagdo de quarta ordem e, assim, obter uma compreensao mais profunda

do comportamento desse sistema. Espera-se como resultado a obtenc¢ao do erro entre a
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solucdo numérica e a solugdo exata, com o intuito de avaliar a precisdo do método
utilizado. Especificamente, pretende-se analisar a ordem do erro em relagdo ao
pardmetro de discretizagdo, denominado "h". Além disso, busca-se verificar se a

discretizacdo adotada pode ser considerada eficiente, considerando que a aprovagao

exata ¢ valida para coeficientes constantes.

Essa analise mais aprofundada do comportamento da tolerancia de quarta ordem e do
erro numérico associado permitird uma melhor compreensdo das caracteristicas do

método utilizado, sua precisdo e eficiéncia para resolver problemas dessa natureza.

V. Conclusoes

Entre as conclusdes do problema que estamos estudando podemos citar:

1) As diferencas centrais usadas nas aproximagdes produzem um erro
estimado pelo quadrado das aproximacdes.

2) O método das diferencas finitas é eficiente para encontrar solucdes
aproximadas de segunda ordem.

3) As matrizes dos coeficientes no caso unidimensional sdo matrizes de
5 diagonais.

4) Estudo da Equacdo de quarta ordem.
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Técnicas de Ciéncia de Dados Aplicadas a Pesquisas de
Dados em Larga Escala

Bolsista: Thiago Dutra da Silva
Orientador: Fabio Porto
Bolsa de Iniciagao Cientifica, no periodo de 01/02/2023 a 31/08/2023
1. Objetivos

O objetivo deste trabalho é prover dados meteorolégicos para aprendizado de
maquinas por Inteligéncia artificial (IA) com objetivo de previsées meteoroldgicas de
altos riscos. Usando diversos scripts para particularidades de cada fonte de dados
para criar um modelo de aprendizado que consiga captar condi¢des meteorologicas
extremas com minimos erros.

2. Introducgao

A evolucdo do Big Data e da Internet das Coisas (loT) tem trazido desafios e
oportunidades tanto para a industria quanto para a ciéncia. Com o aumento
exponencial no volume de dados gerados, torna-se crucial gerencia-los,
processa-los e analisa-los em tempo real. Nesse contexto, sistemas especializados
desempenham um papel fundamental em diversas areas. No entanto, € importante
destacar que o desenvolvimento de sistemas eficientes capazes de lidar com dados
semiestruturados, dindmicos e de grande escala apresenta inumeros desafios.

Para superar essas dificuldades, o uso de algoritmos de aprendizado de maquina e
técnicas de inteligéncia artificial. Atualmente, as solugbes existentes enfrentam
dificuldades em atender plenamente a esses requisitos complexos para dados
meteoroldgicos visto na vasta quantidade de dados e sua variedade, indo desde
dados pluviométricos a bdias maritimas que atualmente ajudam na previsao
meteoroldgica. A natureza dos dados, muitas vezes desorganizados e em constante
mudancga acabam por dificultar a criagdo de uma base para o aprendizado, visto que
o clima da terra esta em constante mudanca. Além disso, a necessidade de
processamento em tempo real para analise e tomada de decisbées impde desafios
adicionais.

Com esses problemas em mente, optamos por desenvolver uma base de dados
antigos que satisfaga a demanda pela IA de forma em que suas predigdes sejam o
mais precisas e rapidas possiveis, tendo foco em diminuir danos de condi¢des
naturais extremas.

3. Metodologia

Com o objetivo em vista e utilizando o python, uma linguagem de programagao com
uma alta maleabilidade, faremos uma extracdo dos dados especifica para as
diversas fontes disponiveis para o projeto e armazenamos esses dados no data
lake, um repositério centralizado que permite armazenar todos os seus dados
estruturados e nao estruturados em qualquer escala facilitando assim o tratamento e
acesso a esses dados.



Neste relatorio, destacamos os dados pluviométricos e meteoroldgicos
disponibilizados pelo Sistema Alerta Rio da Prefeitura do Rio de Janeiro. Utilizando
a biblioteca Selenium em Python, realizamos a extragcao desses dados diretamente
do site do Alerta Rio e os armazenamos em um data lake. Isso permite um
processamento posterior e possibilita o treinamento de modelos de Inteligéncia
Artificial (I1A).

Através do Sistema Alerta Rio, temos acesso a informacdes valiosas sobre as
condigdes climaticas e os niveis de chuva na regido do Rio de Janeiro. A biblioteca
Selenium nos permite automatizar o processo de coleta de dados, acessando
diretamente o site do Alerta Rio. Dessa forma, podemos obter os dados atualizados
de forma eficiente e confiavel. Em seguida, esses dados sdo armazenados em um
data lake, facilitando o gerenciamento e a integragdo com outras fontes de dados.

Essa abordagem de coleta e armazenamento dos dados pluviométricos e
meteorolégicos proporciona uma base soélida para a analise posterior. Ao treinar
modelos de |A com esses dados, podemos desenvolver algoritmos capazes de fazer
previsdes e analises mais precisas.

Em resumo, a utilizagdo da biblioteca Selenium para extrair os dados do Sistema
Alerta Rio e o armazenamento em um data lake proporcionam uma maneira
eficiente e confiavel de coletar e processar informagdes pluviométricas e
meteoroldégicas. Esses dados tém o potencial de contribuir para uma melhor
compreensao do clima na regidao do Rio de Janeiro e oferecer insights valiosos para
diversas aplicacoes futuras.

4. Resultados e discussao

Com os dados pluviométricos e meteorologicos extraidos pelo Sistema Alerta Rio e
armazenados no data lake, o proximo passo seria o tratamento e a utilizagado dessas
informagdes. No entanto, € importante ressaltar que, atualmente, os resultados
obtidos sao limitados devido a algumas dificuldades enfrentadas ao longo do
processo.

Um dos desafios enfrentados diz respeito ao versionamento de software. A medida
gue novas versoes do sistema sao lancadas, pode haver mudancgas na estrutura e
na forma como os dados sao disponibilizados. Isso pode exigir ajustes no cédigo de
extragdo e processamento dos dados, tornando necessario acompanhar de perto
essas atualizagdes e garantir a compatibilidade. No momento, o trabalho esta em
andamento para superar essas dificuldades e melhorar a utilizagdo dos dados.

5. Conclusao

Com os objetivos e limitagdes do projeto, conclui-se que precisaria de mais tempo
para os objetivos serem alcangados e com as dificuldades e variedades das fontes
de dados, uma parametrizagao seja montada.

Referéncias
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1. Dados Gerais
Projeto: Estudo e implementagdo de Sistema de Banco de Dados para
Andlise em Saude Coletiva
Bolsista: Alan de Souza Mello
Orientador. José Karam Filho

Coorientador: Paulo Cabral Filho

2. Objetivo

Este projeto tem como objetivo ajudar na implementacdo da tese de
doutorado do coorientador (em fase de defesa) no que tange a disseminagéao de
informagdes em saude com base nos sistemas oficiais do SUS, sobre internagcdes
por cancer no Brasil desde 2011.
Para isso a necessidade de estudar sistemas de gerenciamento de banco de dados
relacionais, tais como MYSQL e Postgree, as técnicas disponiveis para conversao
de formatos, geracado de banco de dados, analise dos sistemas, desenvolvimento e
implantagdo de um Sistema Piloto de Monitoramento dos dados extraidos do
DataSus.

3. Introducgao
Tem sido observada a necessidade de uma plataforma computacional flexivel
orientada a Web que permita a exportacdo de dados armazenados no DataSus para
outros sistemas de analises, tais como Excel, Tableau ou Power Bl (ferramentas de
Business Intelligence) ou para um Sistema piloto a ser desenvolvido, onde sera
possivel criar um Painel de Indicadores sobre diversas informagdes baseadas nos
dados do SUS, de modo a deixa-los disponiveis via internet para a comunidade

académica e equipes de gestao dos governos Municipais, Estaduais e Federal.



4. Material e Métodos ou Metodologia

Inicialmente foi disponibilizada uma maquina virtual no LNCC, denominada
Pantanal, com o sistema operacional Linux (Ubuntu) para criagdo do Sistema, com
os dados extraidos do DATASUS.

Primeiramente, foi realizada uma pesquisa dos principais SGBDs (Sistema de
Gerenciamento de Banco de Dados), para se decidir qual seria o melhor para o
projeto.

Foi concluido que o MYSQL seria a melhor opg¢ao, tendo em vista ser
Gratuito e de cédigo aberto; sua ampla compatibilidade com uma variedade de
sistemas operacionais, incluindo Windows, Linux e macOS; também pelo seu
desempenho, ja que é projetado para lidar com altas cargas de trabalho e é capaz
de lidar com grandes quantidades de dados e transagées com baixa laténcia; sua
escalabilidade, tanto horizontal, como verticalmente, o que significa que é possivel
adicionar mais recursos ou maquinas para lidar com cargas de trabalho crescentes;
por oferecer varias opgbes de seguranga, incluindo autenticagdo de usuario,
criptografia de dados e controle de acesso a dados; e também por ter uma ampla
comunidade de usuarios e desenvolvedores, o que significa que ha muitos recursos
e ferramentas disponiveis, incluindo documentacéo, féruns de suporte e plug-ins.

Como os dados que serao transferidos para o banco de dados estao
atualmente em arquivos .csv, foi necessario um estudo de como fazer essa
conversao de formatos e transferéncia dos dados para uma tabela no banco. E por
se tratar de um grande volume de dados e inumeros arquivos, isso foi feito através
de scripts para automatizar o processo de criacido de banco de dados e tabelas, e
também para as transferéncias dos dados.

Realizou-se testes de transferéncias dos dados dos arquivos ‘.csv’ para
tabelas no MYSQL, e também foi testado alguns relacionamento de tabelas, pois
existem inumeros campos da tabela principal que estao vinculados a outras tabelas
associativas.

Cabe ressaltar que tanto os dados das tabelas associativas, como os dados
de cada Estado, estdo em arquivos ‘.csv’ distintos, sera necessario repetir o

processo algumas vezes, razao pela qual a demanda por criagao de Scripts.



Foi adicionada uma nova coluna chamada 'doencga’ para permitir a inclusao
de dados de outras doencas além do cancer.Essa adicdo permite a inclusdo de
dados de outras doencas além do cancer no sistema, proporcionando maior
flexibilidade e expansibilidade aos dados coletados. A coluna 'doenga’ esta sendo
utilizada atualmente para armazenar os dados relacionados ao cancer, conforme
previamente estabelecido. Essa nova estrutura permitira a inclusdo de outras
doencas no futuro, se necessario, sem comprometer a funcionalidade do banco de
dados.

Foi realizada a documentagcdo detalhada dos 61 arquivos de scripts
desenvolvidos para o projeto. Cada arquivo foi devidamente comentado,
descrevendo sua funcao e a forma correta de executa-lo. Além dos comentarios nos
scripts individuais, foi criado um ‘ReadMe’ abrangente que fornece instrug¢des claras
sobre a ordem de execucido dos scripts e como lidar com possiveis erros que
possam ocorrer durante o processo.

Foi realizado um estudo da linguagem SQL no contexto do MySQL para tratar
a formatacao de valores monetarios. Observou-se que o MySQL utiliza o padrao de
valores americanos, com o uso do ponto (.) ao invés da virgula (,) para separar
casas decimais em valores monetarios. Com base nessa observagédo, foi
identificada a necessidade de ajustar a formatacdo dos valores monetarios para o
padrdao brasileiro (utilizando a virgula como separador decimal). Para isso,
utilizou-se a fungdo FORMAT no SQL. Apesar do MySQL nao oferecer o padrao
'pt_ BR' para formatagdo, optou-se por utilizar o padrdo 'pt PT' (Portugal), pois
obteve o0 mesmo resultado esperado no tratamento dos valores monetarios.

Identificou-se a necessidade de ter os valores do banco de dados atualizados
com base no IPCA (indice Nacional de Precos ao Consumidor Amplo) para realizar
analises futuras considerando a variacéo inflacionaria. Para isso, foi criada a tabela
IPCA’ com as colunas 'ano’, 'mes' e 'indice’. Em seguida, foi preparado um arquivo
CSV contendo os indices do IPCA a partir de janeiro de 2012 até abril de 2023. Os
dados do arquivo CSV foram transferidos para a tabela IPCA utilizando o comando
SQL "LOAD DATA INFILE”. Essa operacao permitiu que os indices de inflagao
ficassem disponiveis no banco de dados para serem utilizados nas analises
posteriores. Para visualizar os valores atualizados com base no IPCA, foi

desenvolvido um comando SQL e esse comando realiza a jungdo entre as tabelas



ATENDIMENTO e IPCA com base no ano e més correspondentes, e calcula o novo
valor ajustado pelo IPCA.

E importante destacar que essa estrutura de dados permite a criacdo de
Views no contexto necessario para analises futuras. Views sao objetos virtuais que
podem ser criados a partir de uma ou mais tabelas existentes, oferecendo uma
representagcdo personalizada dos dados. Elas podem ser utilizadas para simplificar
consultas complexas e fornecer resultados pré-processados ou agregados para

analises especificas.

5. Resultados e Discussao

Apos a conclusao das etapas de pesquisa, estudo e implementacao, tenho o
prazer de informar que o banco de dados foi criado com sucesso. Foram
transferidos aproximadamente 5 milhdes de dados do DataSUS referentes a
internacdes por cancer no Brasil, no periodo de 2012 a 2021.

A criagao do banco de dados envolveu a execucgao de scripts desenvolvidos
especificamente para esse propodsito. Esses scripts automatizaram o processo de
criacao das tabelas, transferéncia dos dados dos arquivos CSV para as tabelas
correspondentes e estabelecimento dos relacionamentos necessarios.

Ao longo desse processo, foram realizados testes para garantir a integridade
e consisténcia dos dados. Foram verificadas as chaves primarias, as restricdes de
integridade referencial e a correta correspondéncia dos dados transferidos. Todos os
testes foram bem-sucedidos, o que confirma a eficacia do sistema de banco de
dados implementado.

Com o banco de dados totalmente criado e ‘populado’ com os dados de
internagdes por cancer, torna-se possivel realizar analises e extrair informacgdes
relevantes para a area de saude coletiva. A disponibilidade desses dados em um
formato estruturado e acessivel possibilita a realizagdo de estudos epidemioldgicos,

identificacdo de tendéncias, analise de fatores de risco, entre outros.

Agora, com base nesse banco de dados, acredito que poderemos avangar
para a etapa de analise exploratdria dos dados. Assim sendo, sera possivel realizar
consultas SQL para extrair informacdes especificas, criar visualizagdes graficas e

desenvolver indicadores relevantes para a area de saude.



Além disso, o desenvolvimento de um Painel de Indicadores se torna viavel a
partir dos dados disponiveis no banco de dados. Esse painel podera ser acessado
via web, permitindo que a comunidade académica, equipes de gestdo dos governos
municipais, estaduais e federal tenham acesso facil e rapido as informagdes sobre

internagdes por cancer no Brasil.

E importante ressaltar que o banco de dados implementado ndo se limita
apenas aos dados de internagdes por cancer. Com a inclusédo da nova coluna
'doenca’, ha a possibilidade de expansao para incluir dados de outras doencas,
conforme mencionado anteriormente. Essa flexibilidade do sistema permite a
realizacdo de analises comparativas entre diferentes doencas e a geragcdo de

informacgdes abrangentes sobre a saude coletiva.

6. Conclusées
O projeto de estudo e implementagdo do Sistema de Banco de Dados para
Andlise em Saude Coletiva obteve sucesso em sua etapa de criagdo do banco de
dados. Foram transferidos aproximadamente 5 milhdes de registros de internagdes
por cancer no Brasil, no periodo de 2012 a 2021, para o banco de dados

desenvolvido.

A utilizacdo do MySQL como Sistema de Gerenciamento de Banco de Dados
mostrou-se adequada, oferecendo recursos, desempenho e seguranga necessarios
para o projeto. Através da automacado por meio de scripts, foi possivel agilizar o
processo de criagao das tabelas e transferéncia dos dados, garantindo a integridade

e consisténcia dos mesmos.

Com o banco de dados criado, abre-se um vasto leque de possibilidades para
analises e estudos no campo da saude coletiva. Através de consultas SQL, é
possivel extrair informacbdes relevantes, identificar padroes e tendéncias,

desenvolver indicadores e criar um Painel de Indicadores acessivel via web.

Agradeco ao meu orientador, José Karam Filho, e ao meu coorientador, Paulo
Cabral Filho, pela orientacdo e suporte ao longo do projeto. Também agradeco a

equipe do Laboratorio Nacional de Computacdo Cientifica (LNCC) pela



disponibilizagdo da maquina virtual e dos recursos necessarios para o

desenvolvimento do sistema.

Espero que o sistema de banco de dados implementado possa contribuir
para a disseminacdo de informagdes em saude, auxiliando no avango da area de
saude coletiva e no aprimoramento das politicas publicas relacionadas ao cancer e

outras doengas.
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Titulo do projeto: Uso do padrio de paralelismo de linguagem em esquema de radiagio
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2) Objetivos

Objetivos abordados durante o periodo da pesquisa:
e Assimilar os conceitos de programacao paralela, e dos seus diferentes paradigmas.

3) Introducao

A execugao paralela de aplicagdes cientificas pode ser obtida por meio do uso de bibliotecas
especificas para esta finalidade, tais como pthread [1]e OpenMP [2], para aplicacdo em
maquina de memoria compartilhada contendo CPU com multiplos nicleos computacionais
(multicore), ou como a biblioteca MPI [3] em equipamentos de memoria distribuida, por
exemplo. Outra possivel abordagem ¢ a adocdo de execucdo massivamente paralela em
dispositivos aceleradores com GPU (manycore), em conjunto com a execucdo paralela
multicore, configurando-se como um processamento heterogéneo, no qual combina-se a
utilizacao de distintas arquiteturas para obten¢do de melhor desempenho.

Um outra op¢ao para alcancar a paralelizagdo de codigo, ¢ através da utilizagao de instrugdes
paralelas implementadas no proprio padrao da linguagem, como por exemplo em Fortran
ocorre com DO CONCURRENT, definido inicialmente na especificagdo Fortran 2008 da
linguagem [4], estipulando que as iteragdes de um lago ndo possuem dependéncia entre si. O
compilador Fortran da NVIDIA (nvfortran), disponivel no NVIDIA HPC Software
Development Kit (SDK) [5], prové suporte ao uso de DO CONCURRENT, permitindo o
direcionamento da execug¢do paralela das iteragdes de um lago em CPU multicore ou em GPU

[6].
4) Metodologia

Foi gerado notebook jupyter, hospedado no Google Colab, para testar o DO CONCURRENT
em uma aplicacao (método Jacobi):

www.mcti.gov.br | www.Ince.br




GOVERNO FEDERAL

Laboratério .
Nacional de MINISTERIO DA
g?::r::iccs: CIENCIA, TECNOLOGIA
E INOVACAO A [ ]

UNIAO E RECONSTRUGAO

https://colab.research.google.com/github/TempoHPC/FortranSP/blob/main/noteb
k/english/DoConcurrent Examples.ipyn

5) Resultados e Discussao

A utilizacgdo do DO CONCURRENT baseou-se numa aplicagdo relacionada a distribuicao
bidimensional de calor a partir da borda de uma placa quadrada, com a resolucao sendo dada
pelo método iterativo de Jacobi. Com a criagdo de uma matriz bidimensional, os valores de
temperatura sdo armazenados em cada ponto e atualizados a cada processo de iteragao.

Realizada a instalagdo do NVIDIA HPC Software Development Kit em sequéncia da
compilacdo pelo nvfortran, 2 casos de teste foram enfatizados: em GPU e em CPU
multicore:

- GPU

[ ] %%bash
su fortransp
source /fusr/share/modules/init/bash
module use Jopt/nvidia/hpc_sdk/moduleftiles
module load nvhpc/22.11

cd
cd examples/stdpar/jacobi
nvfortran -stdpar -Minfo=accel -fast jacobi.f98 -o jacobi gpu

Junto a compilagao utilizaram-se os seguintes parametros:

- stdpar: aciona o paralelismo padrdo direcionado a GPU.
- Minfo: flag que explicita o processo de paralelizagdo do DO CONCURRENT.
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o %%bash

su fortransp

source Jfusr/share/modules/init/bash

module uwse fopt/nvidia/hpc_sdk/modulefiles
module load nvhpc/22.11

cd

cd examples/stdpar/jacobi
1s

./jacobi_gpu

jacobi.foe

jacobi_gpu

sm.mod
16823 microseconds on parallel with do concurrent
86812 microseconds on sequential

Test PASSED

A aplicacdo processada paralelamente em uma GPU NVIDIA Tesla T4 demonstrou uma
maior eficiéncia em tempo de execucdo em comparagdo a sua execucao serial.

- CPU

[ 1 %kbash
su fortransp
source fusr/share/modules/init/bash
module use fopt/nvidia/hpc_sdk/modulefiles
module load nvhpc/22.11

cd
cd examples/stdpar/jacobi
nvfortran -stdpar=multicore -Minfo=accel jacobi.f98 -o jacobi_multicore

Junto a compilagdo utilizaram-se os seguintes paradmetros:

- stdpar=multicore: aciona o paralelismo padrdo multicore direcionado a CPU.
- Minfo: flag que explicita o processo de paralelizagdo do DO CONCURRENT.
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© bash

su fortransp

source Jusr/share/modules/init/bash

module use Jopt/nvidia/hpc_sdk/modulefiles
module load nvhpc/22.11

cd

cd examples/stdpar/jacobi
1s

./jacobi_multicore

jacobi.foe
jacobi_gpu
jacobi_multicore
sm.mod
4534883 microseconds on parallel with do concurrent
4492391 microseconds on seguential
Test PASSED

A aplicagdo processada demonstrou resultados parecidos tanto para com a execugdo paralela
multicore em CPU quanto para a execucao serial. Isso se deve aos recursos alocados pelo
jupyter notebook.

- Comparacao Geral

Junto a analise dos tempos de execucao de processamento paralelo em GPU e em CPU
multicore pode-se perceber um ganho geral de eficiéncia ao executar determinada aplicacdo
em GPU, sobretudo quando processado paralelamente.

6) Conclusoes

A andlise dos dados obtidos junto as informacgdes obtidas através de material didatico
esclarece o processo de funcionamento de uma aplicacdo executada paralelamente em
diversas vertentes. Averigua-se a eficiéncia do processo quanto comparado ao processo serial
(dadas as devidas condigdes) e confirma o suporte efetivo ao processamento paralelo através
de uma linguagem padrao de programacao (Fortran), em comparagdo a outras bibliotecas
especificas. Enfatiza-se também através dessa analise o trabalho interdisciplinar como um
grande integrador a compreensao dos assuntos abordados pela pesquisa em procedéncia com a
resolucao de suas respectivas problematicas.
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