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Apresentação 
 
 
O LNCC realiza este ano a XVII Edição da Jornada de Iniciação Científica e Tecnológica, que é um 

fórum de divulgação das pesquisas desenvolvidas  no contexto dos Programas Institucionais de 

Bolsas de Iniciação Científica (PIBIC) e de Bolsas de Iniciação Tecnológica (PIBITI) fomentados 

pelo Conselho Nacional de Desenvolvimento Científico e Tecnológico (CNPq). No período de 

agosto de 2019 a julho de 2020, o PIBIC e PIBITI congregaram alunos de várias instituições de 

ensino e de diversas áreas do conhecimento. Este volume apresenta os resumos dos trabalhos 

desenvolvidos pelos bolsistas no período.  Durante a Jornada, os trabalhos são apresentados 

pelos bolsistas oralmente e avaliados por um comitê científico externo.  

 

Nesta XVII Edição da Jornada, o Comitê Externo de Avaliação do PIBIC/PIBITI tem a seguinte 

composição: 

Prof. Franklin Marquezino - UFRJ 

Prof. Carlos Cristiano Hasenclever Borges - UFJF 

 

 

Destacamos o papel relevante do PIBIC/PIBITI do LNCC no desenvolvimento das pesquisas no 

LNCC e, principalmente, na formação complementar dos bolsistas, promovendo o 

aprimoramento do conhecimento, espírito criativo, reflexão crítica e ética. Estas características 

têm contribuído para suas inserções no mercado de trabalho e em programas de pós-graduação, 

como o PPG em Modelagem Computacional do LNCC. Este é o resultado do esforço e dedicação 

de todos os participantes. 

 
 
 
 
 
  



Agradecimentos 
 

 

Agradecemos ao CNPq pelas bolsas concedidas, à Direção do LNCC pelo apoio e à Comissão 

Interna do PIBIC e PIBITI no LNCC. 

Agradecemos a disponibilidade e contribuição dos membros do Comitê Externo de Avaliação.  

O sucesso desta Jornada, e do Programa como um todo, é o resultado da dedicação e do esforço 
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1 Objetivo

Este projeto tem como objetivo estudar e desenvolver novos métodos para animação de fluidos, com
controle obtido via campos tensoriais. Desta forma, o objetivo primário e geral do trabalho é desenvolver
um modelo de projeção anisotrópica robusto que viabilize o uso de campos tensoriais como forma efetiva de
controlar o fluido. Neste contexto, destaca-se nesta etapa, que o principal foco do trabalho foi desenvolver
um método de meta-heurística para grades regulares, visando obter campos tensoriais que reduzem erros
residuais na operação de projeção.

2 Introdução

Métodos para controlar simulações de fluido têm sido foco de pesquisas há mais de uma década, tendo
computação gráfica como uma das inúmeras aplicações. Métodos para animação de fluidos são compu-
tacionalmente custosos dada a natureza inerentemente complexa da mecânica de fluidos, tornando ainda
mais difícil a criação de métodos robustos para controle da simulação sem perder a plausibilidade física
[12].

Nesse projeto, temos o interesse em desenvolver meios naturais de controlar fluidos, tanto em relação
ao caminho, quanto ao estado final. Para isso, foram utilizados campos tensoriais como parte inerente
do meio. Foi empregada uma abordagem baseada em malha, na qual define-se um campo tensorial
que permite desviar o fluido, alterando os vetores de velocidades de forma a atender os objetivos da
animação. Essa abordagem vem sendo desenvolvida pelos orientadores dessa bolsa nos últimos dois anos
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[9, 13], tendo como proposta central a utilização de tensores simétricos semidefinidos positivos de segunda
ordem para controle de fluidos. O método é uma adaptação de [10], em que o campo tensorial é inserido
na formulação matemática de forma que ele altera localmente o momento linear do fluido. Cada uma
das etapas básicas da simulação (advecção, difusão e projeção) foi alterada para levar em consideração a
influência do tensor, refletindo as equações adaptadas.

Tendo o trabalho de [13] como ponto de partida, durante o período deste relatório, foi desenvol-
vido uma adaptação da meta-heurística denominada Simulated Annealing para obter campos tensoriais
definidos positivos aplicando tendo em vista a decomposição de Helmholtz anisotrópica em 2D. Além
disso, também foi desenvolvido uma versão, ainda em teste, deste mesmo método para um software de
simulação de fluídos em 3D.

2.1 Fundamentos

2.1.1 Projeção Anisotrópica de Helmholtz

Dado um campo de velocidades arbitrário u(r) obtido através da solução da equação de conservação
de momento, a operação de projeção é o processo de encontrar um campo vetorial w(r) = P(u(r)),
que satisfaça a condição de incompressibilidade ∇ · w = 0. Muitos modelos de simulação forçam a
incompressibilidade usando a decomposição clássica de Helmholtz-Hodge [2].

O campo anisotrópico, consequentemente, necessita de um método de projeção próprio. Como discu-
tido em [9], a decomposição isotrópica de Helmholtz-Hodge pode violar as restrições locais, representadas
pelo tensor. A projeção deve ter como resultado um campo vetorial que não só é livre de divergente,
mas também atende as restrições de troca impostas pelo campo tensorial. Considere o S-divergente e o
T-divergente aplicado a um campo vetorial arbitrário f(r):

∇T · f(r) = ∇T · ∇Tφ(r) +∇T · ∇S × a(r), (1)

∇S · f(r) = ∇S · ∇Tφ(r) +∇S · ∇S × a(r). (2)

O objetivo é encontrar um campo vetorial livre de divergente através destas decomposições. Note que
apenas a Equação 2 pode nos dar um campo vetorial livre de divergente. Se ambos S = I e T = I, a
decomposição é ∇ · f(r) = ∇ ·∇φ(r) +∇ ·∇× a(r) = ∇ ·∇φ(r), e o campo vetorial do termo ∇× a(r) é
livre de divergente em respeito a base canônica. Esta é a decomposição isotrópica de Helmholtz-Hodge.

Nosso interesse é usar campos tensoriais de forma que S 6= I ou T 6= I. Nesse projeto, foi procurado
soluções usando apenas um campo tensorial diferente da identidade. Primeiramente, considere T = I e
S 6= I, reduzindo a Equação 2 para:

∇S · f(r) = ∇S · ∇φ(r) +∇S · ∇S × a(r) = ∇S · ∇φ(r),

que pode gerar um campo vetorial livre de divergente ∇S × a(r). No entanto, esse campo é solenoidal
em respeito ao campo tensorial S(r). De forma alternativa, ao definir T 6= I e S = I, obtém-se

∇ · f(r) = ∇ · ∇Tφ(r) +∇ · ∇ × a(r) = ∇ · ∇Tφ(r).

que pode gerar um campo livre de divergente ∇ × a(r), solenoidal em respeito à base canônica. Desta
forma, a projeção anisotrópica PT(·) de um campo vetorial arbitrário f(r) restringido pelo campo tensorial
T(r) é obtida solucionando a equação T-Poisson

∇ · ∇Tφ(r) = ∇ · f(r), (3)

de modo a obter o campo vetorial projetado como:

PT(f(r)) = f(r)−∇Tφ(r), (4)
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que é livre de divergente em respeito a base canônica e sujeito à anisotropia de T e adequado para
advecção incompressível em coordenadas cartesianas.

2.1.2 Equações Anisotrópicas para Fluidos Incompressíveis

Como em [9], mantém-se a ideia de que o tensor deflete localmente as velocidades, alterando o momento
em um processo que pode ser parametrizado para atingir o controle desejado.

Seja T um campo tensorial estacionário, simétrico e definido positivo, com autovalores {t1, t2, t3} e
autovetores {t1, t2, t3}. Como usual, as quantidades dinâmica envolvidas são a velocidade do fluido u,
densidade ρ, pressão p, e um campo de forca externa g. A principal ideia é modificar as equações de
momento e massa usando a direção do campo tensorial e o termo de forca externa, de modo a aplicar a
projeção anisotrópica ao invés da tradicional usada em [9]. Deste modo, a decomposição anisotrópica de
Helmholtz torna-se parte central da formulação contínua, definida pelas seguintes expressões [13]:

∂u

∂t
= −u · ∇u− 1

ρ
∇Tp+ ν∇ · ∇Tu + Tu− βu + g, (5)

∇ · u = 0, (6)
∂ρ

∂t
= −u · ∇ρ+ θ∇ · ∇Tρ− αρ+ s, (7)

com condições iniciais u(r, 0) = 0 e ρ(r, 0) arbitrárias, para r ∈ Ω ⊂ R3, onde a viscosidade ν e o
parâmetro θ controlam a influencia de termos difusivos para a velocidade e densidade, respectivamente,
que são afetados pelo campo tensorial T. Além disso, s representa a fonte de densidade e o parâmetro
real α pondera a taxa de matéria que desaparece ao longo da simulação. O operador T-gradiente (∇T)
é definido para solucionar a expressão (3).

Esta formulação é usada para demonstrar como a projeção anisotrópica pode beneficiar o controle
do fluido, mas o método desenvolvido pode ser adaptado para outros modelos de simulação.

A equação (3) pode ser resolvida usando condição de contorno do Dirichlet φ(r) = h(r), com h sendo
uma função suave na fronteira ∂Ω. Podemos utilizar também a condição de fronteira de Neumann, porém
esta demanda uma análise mais cuidadosa, porque o efeito do campo tensorial T(r) na solução próximo
da fronteira ∂Ω deve ser considerado.

2.1.3 Simulated Annealing

Simulated Annealing (ou Recozimento simulado), é um método probabilístico proposto por [7] e [4] com
o propósito de encontrar o mínimo global de uma função custo que possa ter vários mínimos locais. Esse
método simula o funcionamento de um processo físico onde um material é levado a uma alta temperatura
e lentamente é resfriado até que eventualmente se solidifique, isso acontece quando ele se encontra em
uma configuração de baixa energia [1]. Para que o Simulated Annealing seja utilizado, alguns elementos
básicos devem ser verificados:

1. Um conjunto finito de estados E;

2. Uma função custo C ∈ < e definida em E;

3. ∀e ∈ E, ∃ um conjunto de estados E - {e} chamado de conjunto de estados vizinhos a e;

4. Uma função decrescente de temperatura T;

5. Um estado inicial i ∈ E.
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Com os elementos acima satisfeitos, o algoritmo de Simulated Annealing consiste de uma cadeia
de Markov discreta e não-homogênea [1]. A evolução do algoritmo acontece da seguinte forma: a partir
de um estado inicial i, escolha de forma aleatória um vizinho v de i. Uma vez que tenha escolhido um
vizinho, é verificado o valor da função custo deste vizinho e este valor é comparado com o valor da função
custo do estado original, se este valor custo for menor então este vizinho é selecionado como nosso estado
atual e a busca se reinicia a partir dele. Caso o valor da função custo seja maior, a seguinte função ditará
a probabilidade de aceitação do estado:

P = exp(
−∆C

T
), (8)

onde ∆C representa a diferença de “energia” entre o estado vizinho e o estado atual. Essencialmente, isso
é a distribuição de Boltzmann contribuindo para a função de particionamento da mecânica estatística do
sistema [6].

3 Metodologia

O principal fato explorado nessa etapa do trabalho é a existência e unicidade da decomposição anisotrópica
de Helmholtz [5]. Atualmente, temos desenvolvido um método para projeção em grades regulares. Desta
forma, será possível avaliar se a utilização da projeção anisotrópica pode ser um veículo para reduzir erros
residuais em uma projeção isotrópica equivalente. A ideia é inicialmente evidenciar a hipótese através do
uso de meta-heurísticas.

Como primeiro objetivo, para melhor entendimento do assunto a ser trabalhado no projeto, foi
feito uma revisão de conteúdos, principalmente em relação a base matemática necessária para o bom
entendimento da dinâmica dos fluidos e funcionamento das equações de Navier-Stokes, mostradas na seção
2.1.2. Portanto, assuntos como cálculo vetorial, e isso inclui a decomposição de Helmholtz mostrada na
seção 2.1.1, métodos numéricos e as equações incompressíveis de Euler presentes em [3] foram estudados.
Tal livro foi escolhido pela abordagem destes temas com maior foco em simulação de fluidos.

Após essa etapa, o estudo da implementação desses conceitos foi o próximo passo, e artigos como [10]
e [11] serviram como base para as primeiras implementações e um melhor entendimento da transposição
da teoria para a prática, assim como os problemas enfrentados ao fazer essa transposição. A introdução
de tensores e o papel deles na dinâmica dos fluidos ocorreu logo após essa etapa, e com isso o artigo [8]
foi essencial para melhor visualização da atuação dos campos tensoriais no controle do fluído.

Por fim, foi feito um estudo sobre meta-heurísticas e, mais especificamente, sobre o Simulated An-
nealing mencionado na seção 2.1.3. Os artigos [1] e [6] serviram como base para este estudo e para a
primeira implementação feita no software MatLab.

4 Resultados e Discussão

Por simplicidade, os primeiros códigos foram desenvolvidos para um ambiente 2D, visando obter resulta-
dos iniciais do impacto do Simulated Annealing para o problema do projeto. Essa meta-heurística possui
várias versões e modificações presentes na literatura e portanto, para esse primeiro momento, o algoritmo
implementado foi o padrão, também chamado de Boltzmann Annealing (BA), onde a função de aceitação
probabílistica de vizinhos é dada pela equação 8, e a função de temperatura é dada por uma generalização
feita por Kirkpatrick a partir do algoritmo de Metropolis Monte Carlo dada por:

Temp(t) =
1

log (t)
, (9)
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onde, t é uma medida de tempo artificial para o resfriamento da temperatura. A partir dessa implemen-
tação inicial foi possível observar alguns pontos que devem ser levados em consideração:

• O algoritmo possui muitos parâmetros a serem configurados e com isso gera uma dificuldade na
adaptação do mesmo para um problema específico. Essa característica do algoritmo já foi abordada
por [6] e no futuro do projeto pode ser ponto de partida para uma nova versão.

• O algoritmo acrescenta um custo computacional considerável para a execução da simulação. Uma
análise mais criteriosa da complexidade e ganho na diminuição do divergente do campo vetorial
deve ser feita.

• A ordem de grandeza do valor obtido na equação 9 deve ser a mesma da variação da energia para
o correto funcionamento da equação 8.

Após esta primeira implementação em um ambiente 2D, e observando os resultados promissores,
uma segunda implementação foi iniciada para um ambiente de simulação de fluidos em 3D. Essa segunda
implementação continua em desenvolvimento dado a necessidade de uma análise criteriosa do correto
funcionamento do algoritmo de simulação. A ideia é que, a partir da otimização de campos tensoriais
2D, possamos definir estratégias mais elaboradas para o caso 3D que tem uma complexidade de tempo
esperada bem maior. Em uma avaliação preliminar, foi possível reduzir o erro do divergente nulo na
operação de projeção de campos vetoriais controlados. Sendo assim, uma das tarefas a serem realizadas na
sequência é uma avaliação mais elaborada de campos tensoriais gerados pelo método Simulated Annealing.

5 Conclusão e Trabalhos Futuros

Os resultados obtidos no ambiente 2D se mostraram promissores, e ressaltam a importância deste trabalho
para a redução de erro do divergente ao se utilizar campos tensoriais como meio de controle de simulações
de fluidos.

Para o futuro do projeto é necessário verificar a corretude do método implementado visto os proble-
mas de adaptação do Simulated Annealing. Após essa verificação, será possível comparar os três tipos de
projeção implementados: projeção clássica, projeção com campo tensorial e projeção com campo tenso-
rial e Simulated Annealing. E assim verificar o desempenho dos métodos implementados na redução de
erro de divergente no processo de projeção de campos vetoriais arbitrários. Essas atividades deverão ser
feitas em conjunto com decisões tomadas em reuniões com os orientadores. É importante salientar que
relatórios técnicos deverão ser gerados no decorrer do projeto para documentação e preparação futura de
artigos. Por fim, é esperado que com os resultados obtidos seja possível a elaboração e submissão de um
artigo qualificado no fim de 2020 ou no início de 2021.
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OBJETIVOS 

A presente proposta visa analisar o desempenho de aplicações CPU e GPU de bioinformática em 
ambientes de Computação de Alto Desempenho (CAD), mais especificamente usando como 
infraestrutura computacional o supercomputador Santos Dumont (SDumont, https://sdumont.lncc.br/). 

O projeto apresenta três principais frentes: 
• Migrar e acoplar os programas de bioinformática Beast e Beast2 para a arquitetura do 

SDumont.  
• Explorar esses programas quando acoplados à biblioteca de alto desempenho BEAGLE 3 nos 

ambientes CPU e GPU do SDumont.  
• Realizar análises de desempenho e escalabilidade, visando otimizar o uso do ambiente 

computacional. 

INTRODUÇÃO 

A Computação de Alto Desempenho (CAD) é um termo ligado ao uso de supercomputadores ou 
clusters que executam atividades com uma grande demanda de processamento e.g. cálculos numéricos 
complexos. Como forma de colaborar nesse processo tem sido aplicado o uso de GPU (Unidade de 
Processamento Gráfico), para tornar a execução mais dinâmica [2].  

O presente projeto envolve a colaboração em conjunto do Centro Nacional de Processamento 
de Alto Desempenho (CENAPAD, http://www.cenapad-rj.lncc.br/) e o Laboratório de Bioinformática 
(LABINFO, https://www.labinfo.lncc.br/) do Laboratório Nacional de Computação Científica 
(LNCC, https://www.lncc.br/). LABINFO faz o uso de várias aplicações que são utilizadas pela 
comunidade científica e são consideradas tempo e computacionalmente intensivas. Prévias análises de 
desempenho de aplicações de bioinformática como o RAxML em ambientes de CPU [1] foram 
realizadas com sucesso dentro do LNCC, obtendo resultados interessantes sobre o acoplamento e 



otimização do tempo computacional desse tipo de programas em ambientes CAD. A nossa motivação 
foi explorar os ambientes GPU com programas de bioinformática como o Beast, Beast2 e Mr. Bayes 
de maneira a otimizar o uso desses programas em ambientes de supercomputador, dando apoio a 
pesquisadores de bioinformática para obter os resultados de maneira eficiente e em tempo viável 
[3-5].  

Existe um interesse crescente pela comunidade de bioinformática em desenvolver aplicações 
GPU e explorar esses ambientes de forma eficiente. GPU diminui significativamente o tempo de 
execução de aplicações com operações na criação de elementos geométricos, aplicação de cores, 
inserção de efeitos. O SDumont permitirá a alocação dessas tarefas e será realizado o estudo do 
comportamento em termos de eficiência e desempenho desses programas de bioinformática usando 
ferramentas de perfilamento as quais estão instaladas no SDumont.  

METODOLOGIA 

Beast é um pacote multi-plataforma de análise Bayesiana para sequências biológicas que usa o 
algoritmo Markov chain Monte Carlo (MCMC) para calcular o espaço da árvore e pondera à sua 
probabilidade posterior [4]. Beast é considerado tempo e computacionalmente intensivo, pois realiza o 
cálculo exaustivo das probabilidades nas árvores. Pacotes de bioinformática como Beast e o MrBayes 
podem ser acoplados a ambiente de CAD por meio do uso da biblioteca BEAGLE [3], estratégia que 
foi usada neste projeto de pesquisa. 

 A seguir detalhamos as atividades que foram realizadas, como relatadas no projeto de 
pesquisa original e incluímos uma nova atividade (7) relacionada à publicação dos resultados em 
workshop nacional. 

1. Acoplar os programas de filogenia baseados em inferência Bayesiana Beast, Beast2 e MrBayes 
no ambiente do SDumont. 

2. Desenhar um experimento em larga escala que consuma grande volume de dados genômicos, 
visando a distribuição e paralelismo de tarefas. 

3. Melhorar o desempenho, escalabilidade e usabilidade dos programas com a biblioteca de CAD 
para filogenética estatística, BEAGLE 3.  

4. Realizar análises de desempenho e escalabilidade em larga escala nos ambientes CPU e GPU do 
SDumont.  

5. Mais especificamente, realizar uma análise comparativa do Beast acoplado ao BEAGLE 3, nas 
suas versões CPU, GPU e CPU/GPU.  

6. Modelar um workflow científico de filogenia envolvendo esses programas, visando uma melhor 
gerência das execuções no SDumont. 

RESULTADOS  

A proposta inicial foi desenvolver pesquisas para entender cada parte do projeto, alguns artigos foram 
utilizados como referência:  

• Avaliação do RAxML no Supercomputador Santos Dumont [1], que realiza análises 
comparativa sobre o impacto produzido pela variabilidade nas configurações de ambiente, 
programas e características dos dados genômicos. Esse estudo foi realizado em CPU; 

• Artigo de Simulação em algoritmos MCMC [2]: Estudo Comparativo e Simulações, MCMC: 
Compreendem uma classe de algoritmos para amostragem a partir de uma distribuição de 
probabilidade. Muito utilizado em estatística bayesiana, física computacional, biologia 
computacional e linguística computacional, usado pelos programas de inferência Bayesiana 
Beast e MrBayes; 



• Artigo BEAGLE 3: Improved Performance, Scaling, and Usability for a High-Performance 
Computing Library for Statistical Phylogenetics [3], a Beagle é uma biblioteca de alto 
desempenho, pode fazer uso de processadores altamente paralelos, como aqueles em placas 
gráficas (GPUs), a mesma trabalha em conjunto com o Beast, Beast2 e MrBayes, fazendo a 
alternância entre os cálculos de verossimilhança em CPU e GPU. 

Os principais programas que fazem parte do projeto: Beast, Beast2 e MrBayes e as ferramentas 
de perfilagem do SDumont, foram exploradas, buscando o entendimento de cada uma, suas variações 
com CPU e GPU, para assim entender sobre o comportamento em ambientes de CAD e encontrar 
aqueles cenários que ofereçam melhor resultado. Dessa maneira, esses estudos de desempenho desses 
programas em GPU no SDumont, podem levar a um uso eficiente e racional do ambiente 
computacional e a um melhor entendimento de todas as especificações técnicas dos programas e 
parâmetros. 

O uso da biblioteca de alto desempenho BEAGLE permite executar os cálculos centrais do 
algoritmo Bayesiano da maioria dos pacotes de filogenética. A biblioteca é aplicada junto aos 
programas para análise Bayesiana como o Beast. No presente projeto o Beast e o BEAGLE foram 
acoplados e testes de desempenho e arquiteturas CPU e GPU foram realizadas no SDumont. Os 
resultados foram publicados na forma de artigo completo no Workshop Nacional e-Science  (BreSci 
2020) e será realizada uma apresentação oral dos resultados: 

• Ocaña, K.A.C.S.; Coelho, M.; Freire, G.; Osthoff, C. High-Performance Computing of 
BEAST/BEAGLE in Bayesian Phylogenetics using SDumont Hybrid Resources. In: Brazilian 
e-Science Workshop (BreSci 2020), 2020, Cuiabá, Mato Grosso. Anais do XIV Brazilian e-
Science Workshop, 2020. 

 CONCLUSÕES 

Programas de inferência Bayesiana são computacionalmente intensivos, especialmente se grandes 
volumes de dados são executados. A exploração de ambientes de computação de alto desempenho é 
uma tarefa importante em experimentos em larga escala. Estudos de desempenho foram realizados no 
programa de inferência Bayesiana Beast quando acoplada à biblioteca BEAGLE 3 em arquiteturas 
CPE e GPU no ambiente do SDumont. 

Um dos desafios deste projeto foi acoplar a biblioteca BEAGLE 3 aos programas e explorar os 
parâmetros que ofereçam melhor ganho computacional no ambiente SDumont. Foram utilizados 
diversos parâmetros do Beast e BEAGLE relacionados a exploração de ambientes de CAD. A 
continuação da pesquisa está relacionada a exploração de ambientes multiGPU e realizar uma 
execução em larga escala das implementações finais: em uma única GPU e multiGPU. 
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Relatório de Atividades

1. Dados gerais

Tı́tulo do projeto: Projeto e Implementação de Workflows Cientı́ficos Reprodutı́veis de
Alto Desempenho
Bolsista: Lucas da Cruz Silva
Orientador: Luiz Manoel Rocha Gadelha Júnior
Tipo de bolsa: Iniciação Cientı́fica
Perı́odo do relatório: 01/12/2019 - 31/07/2020

2. Objetivos

A ciência de modo geral, no decorrer dos anos, tem se apoiado muito aos métodos de
computação, a fim de obter soluções para experimentos de extrema complexidade. Esses
experimentos, em geral, são de longa duração, utilizam de grandes volumes de dados e se
compõem em etapas ou atividades dependentes entre si. Portanto, através da motivação
de facilitar o gerenciamento (definição, execução e monitoração) de atividades extensivas,
complexas e computacionalmente custosas, este trabalho tem por objetivo, modelar um
workflow cientı́fico com processamento de alto desempenho (PAD), tomando como caso
de estudo o experimento de bioinformática de sequenciamento RNA (RNA-Seq).

3. Introdução

Em diversas áreas da ciência existem experimentos que podem ser computacionalmente
intensivos, como é o caso do experimento de bioinformática RNA-Seq. Esse experimento
trata da análise de expressão de genes e sequenciamento genômico [Love et al. 2014].
É um tı́pico experimento em que todas as suas etapas se encadeiam entre si. Podendo,
inclusive, ser classificado como um experimento Big Data, pois cada etapa possui uma
atividade, que produz e consome um grande volume de dados. Além disso, podem levar
dias para que o cientista obtenha os resultados finais do experimento. Sob essa condição,
a ciência tem se apoiado muito em procedimentos e uso de infraestruturas computacionais
no decorrer dos anos [Cordeiro et al. 2013].

É através dessa conexão, das mais diversas áreas da ciência com a área da
computação, que surge o termo conhecido como e-Science, que propõe um apoio com-
putacional a pesquisadores de diversas vertentes de pesquisa, de modo que produções
cientı́ficas possam ser realizadas em larga escala [Braghetto and Cordeiro 2014]. Utili-
zando, comumente, os métodos mais sofisticados de computação, tal como Computação
de Alto Desempenho (CAD) [Mattoso et al. 2008].

O workflow cientı́fico que é, basicamente, uma forma de representar compu-
tacionalmente experimentos cientı́ficos, é, também, uma das importantes ferramen-
tas da e-Science. São utilizados por pesquisadores para obtenção de resultados me-
lhores e mais eficientes, por meio da automatização dos processos experimentais
[Braghetto and Cordeiro 2014].

Além disso, concedem benefı́cios acerca da extração dos dados gerados pelo expe-
rimento (dados de proveniência) e a garantia de que todas as atividades sejam executadas
e finalizadas adequadamente. Para isso, é necessário utilizar um sistema que forneça



a infraestrutura para definir, executar e monitorar o workflow, chamado de Sistema de
Gerência de Workflows Cientı́ficos (SGWfC) [Mattos et al. 2008]. O SGWfC permitirá
que toda a modelagem abstrata feita pelo projetista seja traduzida a nı́vel de máquina.

4. Metodologia

Esta seção se divide em quatro tópicos: A modelagem do workflow cientı́fico e o SGWfC
utilizado; As configurações do supercomputador utilizado para executar o workflow; e,
por fim, as informações sobre configuração e disposição dos dados utilizados.

4.1. Modelagem do Workflow Cientı́fico RNA-Seq

Para se chegar a versão final de um workflow cientı́fico, inicialmente, é requerido que as
atividades ou etapas do experimento sejam mapeadas. Ou seja, fazer uma abstração de
todos os procedimentos que o cientista realizaria sem a utilização de um ambiente compu-
tacional, a fim de fazer a modelagem do workflow. A modelagem requer o conhecimento
de quantas atividades são realizadas, qual a ordem dessas atividades e as dependências
entre elas.

O workflow RNA-Seq, possui três atividades que são executadas por dependência,
na seguinte seqência: Bowtie, é um software complexo e computacionalmente intensivo,
utilizado para alinhar o sequenciamento [Langmead and Salzberg 2012]. Permite, inclu-
sive, execução multithread; A atividade HTSeq, que é utilizada para analisar de forma
estatı́stica os dados sequenciados [Anders et al. 2014]; e, por fim, a atividade DESeq2
que nada mais é do que um script R que compara todos os dados estatı́sticos gerados pela
atividade anteriormente citada [Love et al. 2014].

4.1.1. Parsl - Parallel Script Library

Parsl é uma biblioteca da linguagem de programação Python que, como um SGWfC, é ca-
paz de executar workflows com processamento de alto desempenho [Babuji et al. 2019].
Para isso, é necessário definir e indicar quais são as etapas que devem ser executadas de
forma concorrente. Ao prover o paralelismo, respeita as dependências dos dados entre
elas, mostrando um diferencial em relação a gerência da dependência do fluxo de dados
do workflow [Silva et al. 2014]. O interessante em utilizar essa ferramenta é que pelo uso
da linguagem de alto nı́vel é possı́vel ter uma maior abstração das etapas do workflow.

Além disso, é uma ferramenta que, em termos computacionais, permite fácil troca
de ambiente, ou seja, ela se comporta da mesma forma seja em uma máquina local ou em
um ambiente remoto (cluster, nuvem, supercomputadores, etc.). Isso porque a biblioteca
Parsl foi projetada justamente para abstrair os detalhes de nı́vel mais baixo da arquitetura,
por este motivo, o Parsl utiliza um arquivo de especificação, em que o programador pode
indicar qual provedor e qual modelo de execução deseja usar.

Na primeira etapa da pesquisa está sendo utilizado um modelo de execução cha-
mado, ThreadPoolExecutor. Nesse modelo de execução, que dá suporte à execução mul-
tithreading em recursos locais, o programador pode indicar um número máximo de thre-
ads que o mesmo deseja alocar. Para o Parsl, isso também indica quantas tarefas poderão



ser executadas de forma concorrente. Uma vez que a forma de implementação de um mo-
delo que dê suporte a threads seja, além de trabalhoso, impactante no desempenho com-
putacional [Silva and Yokoyama 2011]. O uso desse modelo proporciona ao programador
ganhos de produtividade e redução na ocorrência de erros, pois não existe preocupação
com gerência de threads.

4.2. Configuração do SDumont

O supercomputador Santos Dumont1 - SDumont - é um dos supercomputadores mais po-
derosos da América Latina e está entre as 500 máquinas mais poderosas do mundo. Pos-
sui uma capacidade de processamento instalada de 5,1 Petaflop/s por segundo com 34.688
CPUs multi-cores, distribuı́das em 1132 nós computacionais que são interligados por uma
rede de interconexão Infiniband FDR/HDR isso proporciona um alto rendimento e uma
baixa latência para a comunicação entre os processos e também no acesso ao sistema de
arquivos, Lustre. O sistema de arquivo paralelo Lustre, é integrado a rede InfiniBand, dis-
pondo de uma capacidade bruta de armazenamento em torno de 1,7 PBytes, juntamente
com um sistema de arquivos secundários, com capacidade bruta de 640 TBytes.

O SDumont contém, também, dispositivos com arquitetura many-core, tanto GPU
- Graphics Processing Unit - quanto a MIC - Many Integrated Cores. Os nós compu-
tacionais GPU possuem 2 x CPU Ivy Bridge Intel Xeon E5-2695v2 (12c @2,4GHz) e
64Gb de memória RAM e GPU Nvidia K40. O nó MESCA2 é diferenciado, com 240
cores - núcleos - e uma arquitetura de memória compartilhada com uma capacidade de
armazenamento de 6 Tb. Por fim, existe também um nó especial para aplicações de Inte-
ligência Artificial dispondo de 8 GPUs NVIDIA Tesla V100-16Gb com NVlink, no total
são 40.960 CUDA-core e 5.120 Tensor-core.

Inicialmente, para fins de melhor análise de desempenho computacional do work-
flow, os testes realizados até o momento são pela utilização de apenas um único nó, para
24 núcleos por tarefa.

4.3. Dados de Entrada

A análise de expressão gênica é sempre feita dividindo os dados em grupos que represen-
tem a condição da amostra, positivos ou negativos. As informações sobre o grupo a que
cada arquivo pertence foram disponibilizadas pelo bioinformata, assim como os arquivos
de entrada. Essas informações são de extrema importância para manter a integridade dos
dados futuramente gerados e, até mesmo, para a validação dos resultados finais, portanto,
estarão presentes em um arquivo no formato CSV, que será utilizado na última atividade,
DESeq2. A tabela 1 indica as informações e disposição desses arquivos.

Para os testes do workflow RNA-Seq foram utilizados seis dados de entrada e a
divisão foi feita em dois grupos de três. Há de se notar que o número de dados de entrada
e a divisão dos grupos podem variar conforme o experimento. Então, inicialmente, a
análise de desempenho está ligada somente a esses seis arquivos, como será observado na
próxima sessão.

1Disponı́vel em https://sdumont.lncc.br/. Último acesso: 25/07/2020.

https://sdumont.lncc.br/


sampleName fileName condition
tissue control 1 SRR5445794.fastq control
tissue control 2 SRR5445795.fastq control
tissue control 3 SRR5445796.fastq control
tissue wntup 1 SRR5445797.fastq wntup
tissue wntup 2 SRR5445798.fastq wntup
tissue wntup 3 SRR5445799.fastq wntup

Tabela 1. Informações sobre sobre os dados de entrada.

5. Resultados e Discussão
Apesar das análises de desempenho e os estudos de escalabilidade ainda estarem sendo
realizados, pode-se dizer, por enquanto, que a execução do workflow RNA-Seq foi bem
sucedida quanto aos dados finais gerados, pois esses foram validados pelo bioinformata.
Com isso, é possı́vel constatar também que o tempo de execução do experimento foi re-
duzido, pois esse workflow, utilizando os mesmos dados de teste, é executado em cerca de
2 a 3 dias no sistema Galaxy2 e com a utilização da ferramenta Parsl no supercomputador
SDumont durou cerca de 11 horas no pior caso, conforme destacado na tabela 2.

Das três atividades presentes no workflow, somente uma delas possui recurso
multithread, que é a atividade Bowtie. Portanto, as análises devem ser feitas sob três
condições: a primeira é feita pela gerência paralelizada a partir das ferramentas do Parsl;
a segunda, é pela paralelização apenas da atividade Bowtie; e, a terceira é a união das duas
anteriores, ou seja, utilizar multithreading tanto pelo Parsl, quanto pela atividade Bowtie.

Conforme colocado na sessão anterior, o modelo de execução que está sendo uti-
lizado na autal etapa de teste é o Thread Pool. Por essa razão, a 1a coluna da tabela 2,
indica o número máximos de threads desse executor e, as demais, o tempo em minutos
dos testes realizados. Algo a se complementar é que esses testes não exploram o recurso
multithread da primeira atividade (Bowtie). No entanto, é possı́vel notar que a ferramenta
Parsl, como esperado, está paralelizando naturalmente o workflow.

Threads Teste 1 (min) Teste 2 (min) Teste 3 (min)
1 644,984 643,228 em execução
2 308,4761 306,9106 307,9105
4 194,9675 195,1739 196,7201
6 138,3363 135,8258 135,846

12 107,0217 106,1943 107,281
18 106,1011 106,3006 107,689
24 106,7224 107,4749 107,1992

Tabela 2. Relação do tempos em minutos, dos testes de execução, conforme o
aumento do número máximo de threads da Thread Pool.

Todos os testes estão sendo realizados na fila nvidia long, utilizando os recursos
CPU. Na tabela 2, apenas três testes se fazem suficientes uma vez que o desvio padrão
entre os casos de testes tem baixa dispersão.

2Disponı́vel em https://galaxyproject.org/. Último acesso: 25/07/2020.

https://galaxyproject.org/


Apesar de ainda não terem sido realizados testes o suficiente, as tabelas 3 e 4
trazem um cenário do que acontece com a utilização do recurso multithread da atividade
Bowtie. Nos dados dessas tabelas, os testes foram feitos mantendo fixa a Thread Pool,
que é administrada pela ferramenta Parsl - no caso, para a tabela 3, o número máximo de
threads é 6 e para a tabela 4, o máximo é 12 - e as threads que variaram são do recurso
multithread do Bowtie.

Threads Teste 1 (min)
2 95,7208
3 83,4526
4 78,0171
6 75,8384

12 75,0004
18 73,5365
24 76,8399

Tabela 3. Thread Pool fixa em 6

Threads Teste 1 (min)
2 73,5745
3 74,5916
4 71,4997
6 71,067

12 72,2836
18 73,1788
24 75,4327

Tabela 4. Thread Pool fixa em 12

Com isso, é possı́vel observar, que a melhor configuração de threads, até o mo-
mento, é a da tabela 4: 6 threads para a atividade Bowtie e 12 para o modelo Thread Pool
do Parsl, com execução completa do workflow em torno de 1 hora e 11 minutos.

Um ponto importante a se destacar, também levantado na sessão anterior, é a
questão da quantidade de dados de entrada. Ainda não foram realizados testes para um
conjunto maior de dados, portanto, não é possı́vel enxergar um padrão de comportamento
do workflow para centenas de arquivos e qual seria, por exemplo, a melhor configuração
de threads a medida que a quantidade de dados aumentam.

Cabe também ressaltar que a ferramenta Parsl ainda não está sendo utilizada em
todo o seu potencial, pois, como levantado na sessão anterior, os testes hoje são feitos com
a utilização de apenas um nó, para fins de análises de desempenho. O ideal seria utilizar
os executores que dão suporte à tarefas que exigem alto rendimento, alocando múltiplos
nós no supercomputador, como por exemplo o HighThroughputExecutor.

6. Conclusão

O estudo de caso do workflow cientı́fico RNA-Seq não foi finalizado ainda, pois apresenta
uma atividade que também utiliza um recurso multithread, o que torna a análise com-
plexa do ponto de vista da CAD. Então, por essa razão, ainda possui testes em execução.
Por outro lado, a análise de bioinformática dos dados de saı́da gerados, foram validados.
Comprovando, a redução no tempo de execução. Portanto, o workflow foi modelado pelo
Parsl, acoplado ao SDumont e apresenta resultados parciais que se mostram consideráveis
frente aos objetivos inicialmente propostos, de facilitar a execução de atividades exten-
sivas, complexas e computacionalmente custosas através da utilização de workflows ci-
entı́ficos com PAD. O código fonte para o workflow RNA-Seq está disponı́vel no GitHub3.

Como passos futuros, após a finalização dos testes atuais, serão feitas execuções
do workflow em larga escala, explorando mais os recursos do Parsl. Com execuções

3Disponı́vel em https://github.com/lucruzz/rna-seq. Último acesso: 25/07/2020.

https://github.com/lucruzz/rna-seq


em larga escala, também pode ser feito os arquivos de configuração global que foram
removidos na última atualização do SDumont, em 2019. Para que todas as configurações
de filas do SLURM fiquem disponı́veis aos usuários, apenas carregando um módulo pelo
Parsl. Além do uso de perfiladores para fins de otmização, também será estudado a melhor
forma de manipular e armazenar os dados de proveniência.
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Da ciência à e-ciência: paradigmas da descoberta do conhecimento. Revista USP,
(97):71–81.

[Langmead and Salzberg 2012] Langmead, B. and Salzberg, S. L. (2012). Fast gapped-read
alignment with bowtie 2. Nature methods, 9(4):357.

[Love et al. 2014] Love, M. I., Huber, W., and Anders, S. (2014). Moderated estimation of
fold change and dispersion for rna-seq data with deseq2. Genome biology, 15(12):550.

[Mattos et al. 2008] Mattos, A., Silva, F., Ruberg, N., and Cruz, M. (2008). Gerência
de workflows cientı́ficos: uma análise crı́tica no contexto da bioinformática.
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Objetivos 
• Estudo de diferentes modelos e métodos numéricos relacionados aos processos de mudança de fase 

para aplicação da simulação computacional de problemas de cunho real. 

• Exploração e estudo do código OpenFOAM com sua customização para o tratamento de problemas 
de mudança de fase. 

• Estudo e utilização no softwares GMSH, para geração de malhas, e ParaView, para realização de pós 
processamento. 

• Validação do OpenFOAM na resolução de diferentes problemas da mecânica do contínuo: 
escoamentos simples, escoamentos com mudança de fase, problemas de transferência de calor, 
condição de contorno de convecção e análise de tensões em sólidos com geometria axissimétrica.  

Para estas finalidades, foram realizados testes benchmarks com experimentos consolidados na literatura 
e com problemas que possuem soluções analíticas. 

Introdução 

Diversas aplicações da mecânica do contínuo envolvem processos como a solidificação e fusão de materiais, 
convecção natural, tensão e deformação em sólidos e outros fenômenos relacionados. Dada a complexidade 
dos fenômenos envolvidos nestes processos, a modelagem numérica-computacional é uma ferramenta 
poderosa e de baixo custo para compreender e simular de forma satisfatória problemas que possam 
envolver um ou mais destes fenômenos complexos. Um conjunto de modelos matemáticos representando 
alguns destes processos foi estudado, e implementado através do Método dos Volumes Finitos utilizando 
o pacote de código aberto OpenFOAM, voltado para a resolução de problemas de mecânica do contínuo, 
incluindo a dinâmica dos fluidos computacional. Algumas das funcionalidades básicas do OpenFOAM foram 
exploradas, relacionando algumas das vantagens e desvantagens em sua utilização, bem como as principais 
características oferecidas por ele. 

Foram considerados problemas de benchmark da mecânica do contínuo com o intuito de apreender os 
conceitos por trás da modelagem computacional e simulação destes fenômenos, e também para a aplicação 
e validação do OpenFOAM na resolução destes problemas. Além disto, o código e a implementação do 
OpenFOAM foram estudados para melhor compreensão de seu funcionamento e estruturação. Por fim, 
também foi feito um estudo da literatura que contempla a dinâmica dos fluidos computacional, problemas 
de mudança de fase e problemas de mecânica dos sólidos, a fim de compreender bem os conceitos teóricos 
desses temas e avançar na implementação de um módulo para cálculo de tensões térmicas residuais 
relacionadas com a fase sólida em um processo de solidificação. O estudo contemplou uma gama 
relativamente ampla da mecânica do contínuo e da modelagem computacional destes problemas, bem 
como a exploração da documentação e de módulos do OpenFOAM que são pouco abordados. 

Materiais, Métodos e Metodologia 

O desenvolvimento do projeto requereu o estudo das equações de Navier-Stokes acopladas com a equação 
da energia.  A implementação computacional foi baseada no Método dos Volumes Finitos e no método da 
entalpia-porosidade para problemas de mudança de fase. Além disso, a implementação se baseia em 
algoritmos iterativos como o  SIMPLE, PISO e o PIMPLE do OpenFOAM. 



Um dos focos do trabalho foi o estudo sobre o solver do OpenFOAM buoyantPimpleFoam, que resolve 
escoamentos com transferência de calor usando o algoritmo iterativo PIMPLE. Para a resolução dos 
problemas de mudança de fase empregou-se o módulo solidificationMeltingSource. Este módulo tem a 
função de implementar diversos tipos de termos fonte, dentre eles, a implementação do método da 
entalpia-porosidade para problemas de mudança de fase. O acoplamento destes dois permite realizar a 
simulação de problemas de mudança de fase no OpenFOAM. Assim, todas as atividades realizadas tiveram 
como objetivo estudar e validar o funcionamento desta parte do software, que ainda não contempla uma 
boa bibliografia com informações e testes, ou pesquisar formas de ampliar sua funcionalidade, como para 
o cálculo de tensões residuais. Destaca-se aqui a complexidade teórica deste assunto, visto que tratar-se de 
um problema de dinâmica dos fluidos computacional com transferência de calor, mudança de fase e tensões 
térmicas. 

O algoritmo iterativo principal implementado no buoyantPimpleFoam é conhecido como PIMPLE, 
tratando-se essencialmente de uma combinação entre os bem conhecidos algoritmos SIMPLE e PISO. Estes 
algoritmos fazem parte de uma família de métodos iterativos que tomam por base o algoritmo SIMPLE e 
incluem, dentre outros, o SIMPLER e o SIMPLEC.  Mesmo sendo amplamente empregados, em geral esses 
algoritmos apresentam instabilidades e dependem da utilização de fatores de relaxação. No contexto do 
OpenFOAM o algoritmo PISO itera apenas na realização de “correções” na equação da pressão. O PIMPLE 
contempla uma iteração tipo SIMPLE, chamada de outer loop, realizada sob as equações de Navier-Stokes; 
todavia, dentro desta iteração ele também contempla a iteração na equação da pressão, chamada de inner 
loop, tal como o PISO. Assim, o PIMPLE consegue obter uma estabilidade mais robusta. Além disso, permite 
maior liberdade ao usuário (que pode escolher operar com um algoritmo PISO ou SIMPLE comum, por 
exemplo). 

Outro ponto importante da análise foi a implementação da condição de contorno da convecção. Em muitos 
problemas reais de mudança de fase, há a troca de calor por convecção nos contornos da geometria do 
problema, modelada através de uma implementação específica da condição de contorno conhecida como 
condição de Robin ou de terceiro tipo. Assim, estudou-se sua formulação e de como ela pode ser  
implementada no OpenFOAM, seguida de benchmarks para sua validação. Para este estudo, foram 
utilizadas três implementações desta condição de contorno: com a biblioteca 
laplacianFoamRobinKappaConstant, presente no OpenFOAM; a codedMixed; e a Robin, implementada por 
um grupo de pesquisa  da UFRJ. 

Podemos compilar as atividades exercidas durante o período da bolsa na seguinte lista: 

• Problema da cavidade (lid-driven): determinação de um campo de pressão e velocidade a partir da 
resolução de um sistema de equações diferenciais parciais utilizando o algoritmo iterativo SIMPLE, 
através do solver simpleFoam. O problema da cavidade é um problema clássico de benchmark 
utilizados em códigos CFD. 

• Problema da viga em balanço, um caso recorrente de mecânica dos sólidos envolvendo tensão e 
deformação, resolvido com o solver solidDisplacementFoam. 

• Problema do cilindro pressurizado, que possui geometria axissimétrica e solução analítica. 

• Estudo de tensões térmicas com o caso de uma barra em dilatação. 

• Estudo do problema advecção-difusão e o funcionamento do esquema de discretização upwind. 

• Estudo do funcionamento do solver buoyantPimpleFoam acoplado ao módulo 
solidificationMeltingSource para resolução de problemas de mudança de fase. 

• O funcionamento do algoritmo iterativo PIMPLE, uma combinação dos algoritmos SIMPLE e PISO. 



• Realização de benchmarks com experimentos físicos e simulações numéricas dos experimentos de 
fusão do gálio e de derretimento do estanho, casos de mudança de fase consolidados na literatura. 

• Análise da implementação da condição de contorno de convecção no OpenFOAM, incluindo estudo da 
formulação, da implementação e benchmark com o problema da parede plana com convecção, que 
possui solução analítica. 

• Estudos iniciais sobre materiais viscoelásticos (modelos de Voigt-Kelvin e de Maxwell) e suas 
equações constitutivas com vista para uma possível inclusão em um modelo para cálculo de tensões 
térmicas em mudança de fase. 

• Estudo sobre a implementação de um módulo que calcule as tensões térmicas em um problema de 
mudança de fase no OpenFOAM, baseados na literatura. 

Resultados e Discussões 

Os resultados dos problemas da cavidade, da fusão do gálio, da viga em balanço e do problema de advecção-
difusão atestaram com rigor a proficiência do OpenFOAM em resolver estes tipos de problema. Estes dados 
foram compilados em um artigo aceito no XL CILAMCE, contemplando também uma breve descrição do 
funcionamento do OpenFOAM e da teoria aplicada em cada análise. Mais tarde, foi realizado também o 
experimento de solidificação do estanho, com resultados que novamente atestam a capacidade do 
OpenFOAM de realizar problemas de mudança de fase.  

Os experimentos realizados sobre o problema do cilindro pressurizado demonstraram aptidão do 
OpenFOAM em resolver problemas axissimétricos. Ademais, pôde-se compreender melhor o 
funcionamento do solver solidDisplacementFoam, pouco documentado, através deles. Ainda na parte de 
mecânica dos sólidos, o problema da barra em dilatação é um primeiro passo no entendimento de 
problemas mais complexos que envolvam tensões térmicas. Por fim, o estudo de materiais viscoelásticos e 
a modelagem do surgimento de tensões durante a mudança de fase seguem em andamento, avançando-se 
no entendimento desses materiais. Ainda há o que se trabalhar antes de finalizar um módulo que 
contemple o cálculo de tensões em mudança de fase, como foi proposto. 

Além do CILAMCE, foram realizadas apresentações no Seminário de Modelagem Computacional do GET 
Computacional da UFJF; na Jornada de Iniciação Científica do LNCC; e no Seminário de Iniciação Científica, 
da UFJF. 

Conclusões 

Foi realizado um estudo com vistas ao entendimento da teoria e dos procedimentos a se realizar na 
simulação de problemas de mudança de fase. Além disto, obteve-se domínio na ferramenta OpenFOAM, 
que foi validada nos experimentos realizados.  Com isto, avança-se à próxima etapa de obter a mesma 
compreensão na modelagem e cálculo de tensões térmicas residuais que surgem durante o processo, com 
o intuito de implementar este modelo no OpenFOAM e validá-lo. 

No geral, foi realizado um trabalho extenso sobre problemas de escoamento com mudança de fase; sobre 
mecânica dos sólidos e análise de tensões; e sobre o OpenFOAM. Isto rendeu um entendimento sobre estes 
assuntos, traduzindo-se não só na aceitação de um artigo no CILAMCE, mas também em apresentações no 
seminário do GET Computacional da UFJF, na Jornada de Iniciação Científica do LNCC e no Seminário de 
Iniciação Científica da UFJF.  Pretende-se preparar uma compilação deste conhecimento em publicação que 
possa contribuir no avanço do desenvolvimento de modelos computacionais para a solução problemas de 
mudança de fase e na validação e entendimento do OpenFOAM, que ainda é, infelizmente, mal 



documentado. Softwares livres e gratuitos com grande reputação, como o OpenFOAM, mostram-se 
interessantes estrategicamente como alternativa a compra de soluções proprietárias e hardwares caros. 
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1. IDENTIFICAÇÃO

1 Identificação
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• Período do relatório: julho de 2019 a julho de 2020

2 Objetivos

O objetivo principal deste projeto é a inversão de dados sísmicos utilizando uma abor-
dagem estocástica (Sen e Biswas, 2017). Entretanto, na presente fase, o objetivo foi
o estudo de métodos numéricos para aproximação da equação da onda. Este relatório
apresenta experimentos numéricos, tridimensionais, realizados com o código compu-
tacional desenvolvido para aproximar solução da equação da onda em meios elásticos
heterogêneos.

3 Introdução

A geofísica desempenha papel crucial na descoberta de novos reservatórios de pe-
tróleo e, ainda hoje, o principal uso de dados sísmicos é identificar a geometria dos
refletores. Isso é possível devido ao fato de que as ondas sísmicas refletem nas interfaces
entre materiais de diferentes propriedades acústicas (Frazer et al., 2008). Entretanto,
recentemente, estudos sísmicos tem sido usados para a caracterização das rochas e mo-
nitoramento dos reservatórios (sísmica 4D), pela transformação de dados de reflexão
em propriedades de rochas. Portanto, a inversão de dados sísmicos é uma ferramenta
essencial na determinação das propriedades elásticas do subsolo.
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4. METODOLOGIA

4 Metodologia

Seja I um intervalo de tempo e Ω ∈ R3 um domínio limitado contendo um material
elástico heterogêneo pelo qual o som é propagado através de pequenas vibrações elásti-
cas. O modelo matemático para descrever as deformações neste meio elástico é baseado
na segunda lei de Newton e na lei constitutiva que relaciona a pressão p com o campo
de deslocamentos ~u (Lei de Hooke). Assumindo que as forças de corpo, as tensões de
cisalhamento e o gradiente da massa específica (ρ) podem ser negligenciados, temos
que:

∂2

∂t2
p (~x, t) = c2 (~x)∇2p (~x, t) + ϕ (~x, t) , (1)

onde, c (~x) =
√
K (~x)/ρ (~x) é a velocidade de propagação, K é o módulo elástico e ϕ o

termo de fonte. Em conjunto com a Eq. (1) condições iniciais e de contorno devem ser
fornecidas.

Foi implementado e testado um código computacional, escrito em FORTRAN 90,
para aproximar a solução da Eq. (1) utilizando o método de diferenças finitas de segunda
ordem, em um domínio tridimensional.

4.1 Método de Diferenças Finitas

O método de diferenças finitas foi utilizado para aproximar a solução da Eq. (1).
Os domínios, espacial e temporal, foram discretizados por um conjunto de pontos, nos
quais a aproximação foi calculada. Mais especificamente, utilizamos uma malha espacial
regular com espaçamentos ∆x, ∆y e ∆z. Para as derivadas temporal e espacial foram
utilizadas aproximações centradas de segunda ordem. Definindo Pni,j,k como uma apro-
ximação para p(xi, yj, zk, tn), onde os índices i, j, k se referem aos pontos da malha nas
direções x, y, z, respectivamente, enquanto índice n representa o número do passo de
tempo da simulação. Portanto, podemos escrever a seguinte aproximação:

2



5. RESULTADOS E DISCUSSÃO

Figura 1: Velocidades das camadas do domínio Ω.

Pn+1
i,j,k = C

(
∆t

∆x

)2 [
Pni+1,j,k − 2Pni,j,k + Pni−1,j,k

]
+

C

(
∆t

∆y

)2 [
Pni,j+1,k − 2Pni,j,k + Pni,j−1,k

]
+

C

(
∆t

∆z

)2 [
Pni,j,k+1 − 2Pni,j,k + Pni,j,k−1

]
+

2Pni,j,k − Pn−1
i,j,k −∆t2δ(i, iϕ)δ(j, jϕ)δ(k, kϕ)ϕn

(2)

onde C = c2i,j,k =

(
K(xi, yj, zk)

ρ(xi, yj, zk)

)2

. Os pontos iϕ, jϕ, kϕ indicam a posição da fonte

nos nós da malha, portanto, δ(α, αϕ) = 1 caso α = αϕ e δ(α, αϕ) = 0, caso contrário,
onde α = i, j, k.

5 Resultados e Discussão

Consideramos um domínio Ω = [1000m × 1280m × 1000m], discretizado em uma
malha de 251× 321× 251 pontos. O domínio Ω apresenta quatro camadas de materiais
com diferentes velocidades (Figura 1). Uma fonte sísmica, descrita matematicamente
por

ϕ (~x, t) =
[
1− 2π (πfctd)

2] e−π(πfctd)2 , (3)
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5. RESULTADOS E DISCUSSÃO

foi localizada na posição (x, y, z) = (500m, 1280m, 500m). Aqui fc = fr/3
√
π é

a frequência de corte, td = t − 2
√
π/fr e fr a frequência da onda (neste exemplo,

fr = 50Hz). Nas fronteiras do domínio foram consideradas condições de contorno
absorventes.

A Figura 2 mostra a propagação da onda sísmica em vários instantes de tempo.
Podemos observar que a onda, ao atingir a camada com propriedade diferente, parte
dela é refletida e parte é transmitida com velocidade diferente, conforme esperado.

(a) Condição inicial (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura 2: Pressão em tempos destintos.
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6. CONCLUSÕES REFERÊNCIAS

6 Conclusões

O método de diferenças finitas proporcionou uma boa aproximação da solução da
Eq. (1), capturando o comportamento físico esperado para ambos problemas estudados.
Com isso obtivemos um programa que está qualificado para usar dados reais de estudos
relacionados a toda cadeia produtiva do petróleo.
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1 Introdução

A Computação Científica é uma ferramenta de grande importância para pesquisas em
diversas áreas da ciência. Entretanto, algumas áreas da ciência ainda necessitam de maior
poder computacional para execução de simulações cada vez mais precisas. Por outro lado,
com o aumento do poder computacional está o aumento do consumo de energia elétrica.

Desse modo, compreender e caracterizar o desempenho dessas aplicações quando execu-
tadas em diferentes arquiteturas torna-se tarefa essencial para o uso eficiente dos recursos
computacionais. Contudo, esta é uma tarefa complexa, pois entre os maiores desafios estão
o monitoramento e a coleta precisa dos dados sobre as simulações e relacioná-los com os re-
cursos de hardware e energia, além de identificar os aspectos que limitam o desempenho das
aplicações. Portanto, neste trabalho será explorado o uso da metodologia Roofline para HPC,
com o objetivo de obter conhecimentos sobre os requisitos computacionais das aplicações e os
fatores que limitam seu desempenho. Além disso, estes conhecimentos serão a base para a se-
leção de atributos relevantes nas tarefas de Aprendizado de Máquina que serão desenvolvidas
para entender e caracterizar o desempenho e consumo de energia das aplicações.

2 Objetivos

O objetivo geral deste projeto é o estudo do comportamento de aplicações científicas em
relação a arquitetura de hardware, ciente de seus requisitos computacionais, visando melhorias
no equilíbrio entre o desempenho e a economia de energia. Os objetivos específicos são:

∙ Monitorar de forma precisa e eficiente a execução das aplicações.

∙ Compreender as aplicações científicas quanto aos requisitos de hardware mais importan-
tes para resolução dos problemas modelados utilizando diferentes métodos matemáticos.

∙ Compreender as arquiteturas computacionais quanto a capacidade computacional e a
eficiência energética.

∙ Identificar os fatores que limitam o desempenho das aplicações, utilizando medidas de
Intensidade Aritmética (IA) e compreender como estes fatores se relacionam com o
consumo de energia.

∙ Modelar e predizer o desempenho e o consumo de energia das aplicações em arquiteturas
heterogêneas.
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3 Metodologia

Com base nos objetivos apresentados na Seção 2 foram propostas as seguintes metas para
a realização do projeto:

∙ Meta 1: Levantamento bibliográfico sobre o estado da arte.
Revisão bibliográfica sobre os conceitos de HPC, computação científica, computação pa-
ralela, classes Motifs, sistemas operacionais distribuídos e aplicações científicas [Ferro 2015].
Abordagens de monitoramento de desempenho e energia voltadas para a computação
científica, ambiente de análise e visualização de dados, incluindo metodologias de co-
leta de dados empregadas em ferramentas de monitoramento, dentre elas: amostragem,
cronometragem, rastreamento e contagem. Análise de resultados empregados em ferra-
mentas de monitoramento: abordagem online e abordagem offline [Silva et al. 2017].

∙ Meta 2: Definição das aplicações científicas e benchmarks representativos a serem uti-
lizados para o estudo.
Foi realizado o estudo do conjunto de benchmarks do NAS 1, os quais representam
as aplicações de HPC, além de sua instalação, compilação, conjunto de aplicações e
tamanhos de experimentos. O NAS tem aplicações que representam as classes Motifs
utilizadas como referencial neste trabalho. As aplicações BT (Block Tri-diagonal) e LU
(Lower-Upper Gauss-Seidel), representam aplicações de Álgebra Linear Densa (DLA);
CG (Conjugate Gradient) para Álgebra Linear Esparsa (SLA); MG (Multi-Grid) e
SP (Penta-diagonal scalar) representam aplicações de Grades Estruturadas (SG); UA
(Unstructured Adaptive mesh) e DC (Data Cube), Grades Não-Estruturadas (UG).

∙ Meta 3: Monitoramento da execução das aplicações, coleta de contadores de hardware,
desempenho e consumo de energia e identificação dos parâmetros mais relevantes.
Monitorar a execução de aplicações em diferentes arquiteturas pode não ser uma tarefa
trivial, pois os contadores de hardware podem variar entre os modelos de processadores e
as diferentes arquiteturas. Ainda, as ferramentas disponíveis para o monitoramento não
coletam todos os parâmetros relacionados ao desempenho ou ao consumo de energia.
Desta forma, foi feita uma análise técnica de um conjunto de ferramentas de monito-
ramento de desempenho e energia, verificando suas vantagens, limitações e como essas
ferramentas apresentam os dados para análise, avaliando a facilidade de instalação,
overhead, utilização e interpretação destes resultados. Dentre as ferramentas estudadas
e utilizadas durante o projeto, temos: perf 2, por ser uma ferramenta de análise de
desempenho que permite a coleta de informações dos registradores de hardware. A fer-
ramenta SMCis [Silva et al. 2018], desenvolvida pelo grupo ComCiDis do LNCC, que
coleta os parâmetros relacionados ao consumo de hardware e as informações de potência
e temperatura utilizando o IPMITool 3. A ferramenta Likwid [Eitzinger et al. 2011],
utilizando a métrica perfctr, que consiste em obter os dados diretamente dos contado-
res de hardware. Os principais parâmetros que foram utilizados para obter informações
relevantes para o desenvolvimento da pesquisa utilizando a ferramenta Likwid foram:
FLOPS_DP (informações de desempenho de ponto flutuante), ENERGY (informa-
ções de consumo de energia), MEM (informações de uso de memória RAM, largura de
banda), L2 e L3 (informações de uso de memória cache, respectivamente), DATA (ofe-
rece as informações necessárias para mensurar o consumo de memória cache em nível
L1). Dentre outras ferramentas como Intel VTUNE, nvprof e Intel Advisor.

1https://www.nas.nasa.gov/publications/npb.html
2https://perf.wiki.kernel.org/index.php/Main_Page
3https://linux.die.net/man/1/ipmitool
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∙ Metas 4 e 5: Compreensão das aplicações científicas e arquiteturas quanto à exigên-
cia dos recursos computacionais e eficiência energética. Identificação dos fatores que
limitam o desempenho das aplicações utilizando medidas de IA.
Para a realização das metas 4 e 5 foi utilizado uma metodologia chamada Roofline,
que relaciona desempenho de ponto flutuante a intensidade aritmética para extração
de conhecimentos sobre os requisitos computacionais mais relevantes sobre as aplica-
ções, a partir da análise do desempenho prático atingido pela aplicação ao teto de
desempenho e mapeando e categorizando o hardware em relação ao consumo da apli-
cação. Esta metodologia foi utilizada também para obtenção de conhecimentos sobre
a relação desses requisitos com o desempenho, de forma a caracterizar as arquitetu-
ras quanto a capacidade computacional. Parâmetros de energia foram obtidos com a
ferramenta Likwid. Estudo da metodologia Roofline, entendimento do modelo, sua me-
todologia de coleta de dados, a compreensão e a interpretação de seus resultados com
base em [Williams et al. 2009, Ilic et al. 2014, Yang et al. 2018, Lo et al. 2014]. Além
disso, foi realizado o estudo da ferramenta Intel Advisor4, a qual atualmente é uma das
principais ferramentas que atuam por meio da metodologia Roofline, além de analisar o
desempenho da aplicação em relação ao hardware, dá ênfase para análise de eficiência
de vetorização, multithreading e principalmente no auxílio em categorizar uma aplicação
em relação ao seu requisito computacional.

4 Resultados e Discussão

O Roofline se mostra uma metodologia útil para os objetivos propostos, oferecendo um
modelo visual que relaciona o desempenho do processador ao tráfego de memória, apontando
os gargalos da aplicação e possíveis formas de otimização. O seu diferencial é unir todas
essas informações em um único ambiente, diferindo dos benchmarks tradicionais, os quais
analisam separadamente o desempenho da aplicação e a capacidade computacional do hard-
ware. Reunir todas essas informações oferecem insights pertinentes sobre o funcionamento
do hardware e do software. Esse modelo vincula a intensidade aritmética (operações por byte
de tráfego), a largura de banda e o desempenho de ponto flutuante (operações por segundo)
juntos em um gráfico dimensional, onde o eixo x representa a Intensidade Aritmética (IA),
o eixo y representa o desempenho de ponto flutuante e a largura de banda representa o teto
de memória. Dentro do gráfico, há o pico teórico de desempenho de ponto flutuante e o
pico de largura de banda, que podem ser obtidos através de especificações do hardware ou
benchmarks. De acordo com a necessidade do usuário são inseridas técnicas de otimizações
para a aplicação tais como, reconhecimento dos níveis de cache, vetorização, paralelismo a
nível de thread e instrução, entre outras. Para avaliar o desempenho da aplicação é necessário
obter os parâmetros práticos, e relacioná-los aos parâmetros teóricos. Na Figura 1 é possível
observar os parâmetros, descrição, fórmulas e métodos de coleta teóricos e práticos. Esse
levantamento de parâmetros e fórmulas não foram triviais de serem obtidos, já que apresen-
tam muitas divergências na literatura. Assim, esse resumo da metodologia e como utilizá-la
corretamente é resultado de todo processo de pesquisa bibliográfica e experimental.

Por meio deste estudo foi possível desenvolver uma ferramenta baseada na metodologia
Roofline (Figura 4), implementado a nível de memória DRAM e fundamentado em avalia-
ção geral da aplicação em relação ao ambiente. Utilizamos a ferramenta GNUPLOT para
gerar o gráfico Roofline, capaz de plotar os gráficos de funções matemáticas em duas ou três
dimensões. Para fazer os tetos, foram utilizadas informações do próprio hardware, baseado
nas fórmulas descritas na Figura 1. Além disso, foram adicionadas informações de pico de

4https://software.intel.com/en-us/advisor
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Figura 1: Parâmetros, descrição, fórmulas e métodos de coleta teóricos e práticos do Roofline

desempenho utilizando diferentes quantidades de núcleos. Para obter informações sobre o
desempenho da aplicação foram utilizadas ferramentas distintas, resumidas em 1.

Com a implementação do modelo Roofline utilizando o GNUPLOT, seria necessário ge-
rar um modelo matemático novo e um monitoramento manual a cada execução diferente da
aplicação a ser avaliada, tornando-se uma tarefa inviável. Para contornar esse problema foi
desenvolvido um programa escrito em Bash. O programa consiste em monitorar e reunir as
informações da aplicação, relacioná-las às informações previamente descritas sobre o hard-
ware, gerar o modelo matemático necessário para a geração do gráfico Roofline baseado nas
informações da aplicação e do hardware, e traduzi-las para a sintaxe do GNUPLOT.

Figura 2: Implementando um Modelo Roofline

Implementar técnicas de otimização em um modelo baseado na metodologia Roofline é
bastante complexo, por isso foi realizado um estudo sobre a ferramenta Intel Advisor. O
Advisor oferece técnicas para análise de eficiência de vetorização, multithreading e principal-
mente o auxílio em categorizar uma aplicação em relação ao seu requisito computacional.
Além disso, o Advisor oferece uma visão de ambiente em vários níveis de memória cache,
sendo um aprimoramento do conceito original, que é baseado apenas em memória DRAM.

No gráfico do Advisor, cada loop/função da aplicação representa um círculo (sendo 3 tipos
diferentes de círculos). Isso auxilia na análise do custo computacional de cada um, destacando
então os círculos vermelhos como custosos, amarelo como custo moderado e verde como baixo
custo. Podemos também avaliar o quão otimizada se encontra a aplicação, relacionando a
distância do ponto ao teto de desempenho (quanto mais longe, mais espaço para ganho de
desempenho). Essas duas informações podem ser usadas para tomar a decisão de quais
funções apresentam uma capacidade de otimização maior. O teto acima do ponto representa
o limitador de desempenho daquele ponto em específico, onde cada teto representa seu próprio
limite de hardware, caso não seja feita a otimização representada pelo próximo teto.
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Figura 3: Resultado da aplicação BT - NAS.

(a) BT.

Figura 4: Resultado do algoritmo de Inteligência Artificial - CNN

(a) CNN.

Através desses gráficos é possível avaliar o comportamento de duas aplicações. A Figura
3 é uma aplicação DLA do NAS. Observa-se que é uma aplicação equilibrada entre processa-
mento e memória, pois se encontra no centro do gráfico. Um dos maiores limitadores dessa
aplicação seria a falta ou a implementação irregular de vetorização. Além disso, a memória
L3 está limitando a capacidade da aplicação, e assim, uma arquitetura com uma memória ca-
che L3 grande pode otimizar o desempenho dessa aplicação. Outra alternativa é buscar uma
maior utilização da IA, o que pode chegar o gráfico para a direita, ampliando o teto. Ou seja,
o desempenho atingível da aplicação. Essa é uma aplicação que não apresenta muito espaço
para otimizações, já que seus principais pontos se encontram próximos ao teto. Na Figura
4 o gráfico é do algoritmo de rede neural convolucional (CNN), que se mostra intensivo em
memória com alguns requisitos de processamento. Seu maior limitador é a memória DRAM.
Otimizações de processamento para esse algoritmo se torna irrelevante, pois seria necessário
uma IA maior para chegar aos requisitos de processamento, assim como a sua execução em
uma máquina que ofereça alta capacidade de processamento pode ser um desperdício com-
putacional. Porém, a execução desse algoritmo em uma máquina que ofereça uma memória
alta pode influenciar positivamente na sua execução.

4.1 Publicações

Vinícius Klôh, Matheus Gritz, Vitor Sá, Bruno Schulze, Mariza Ferro. (2020). Charac-
terization of the Scientific Applications Requirements: An Hybrid Approach Using Machine
Learning and Roofline. http://doi.org/10.5281/zenodo.3961639

Neste momento encontra-se em preparação um artigo a ser submetido ao Workshop de
Sistemas Computacionais de Alto Desempenho (WSCAD-WIC 2020).

5



5 Conclusões

Neste trabalho é apresentada a metodologia de estudo para buscar a compreensão dos sis-
temas computacionais e das aplicações científicas, incluindo seus requisitos computacionais,
visando otimizações de desempenho. A metodologia Roofline se provou útil para a proposta
do projeto, pois é um modelo que fornece informações sobre o sistema e o desempenho da
aplicação. Além disso, é uma ferramenta valiosa para auxiliar no desenvolvimento e otimiza-
ção de aplicações em arquiteturas futuras. Os resultados apresentados oferecem informações
relevantes de quão otimizado se encontra os algoritmos executados e o que deve ser feito para
a otimização do mesmo, em um modelo que integra o ambiente e a execução em um mesmo
modelo gráfico.

Em trabalhos futuros, será implementado um modelo Roofline para avaliação de consumo
de energia, proposto por [Ghane et al. 2018]. Além disso, será feito o desenvolvimento e
validação de um modelo preditivo para o desempenho e o consumo de energia utilizando
aprendizado de máquina.
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1 Introdução

A inteligência artificial (IA) é uma das forças mais transformadoras do nosso tempo e que
vem provocando alterações na sociedade e constituindo uma excelente oportunidade para au-
mentar a prosperidade e o crescimento dos países. Na última década foram realizados grandes
progressos em técnicas de IA, e da sua sub-área de Aprendizado de Máquina (AM), devido
à disponibilidade de enormes quantidades de dados digitais e de arquiteturas de computação
de alto desempenho (HPC1). Com a popularização no uso da IA por diversas áreas da ciência
e da indústria, têm ocorrido também um crescimento acentuado na busca e investimento por
hardwares que possam alcançar melhorias significativas de desempenho e economia de energia
para execução dessas aplicações (por exemplo, GPUs, FPGAs e ASICs).

Apesar do uso de arquiteturas do tipo GPGPU para algoritmos de RNA (incluindo Deep
Learning), já estar bastante estabelecido, poucos estudos comprovam se as GPUs, FPGAs
e ASICs são realmente mais eficientes em relação as CPUs para qualquer algoritmo de IA.
Mesmo com a relevância desses algoritmos de AM, pouco se sabe a respeito dos seus requisitos
computacionais em diferentes arquiteturas computacionais. Ou seja, as diferentes tarefas de
AM envolvem diferentes algoritmos, os quais podem ter requisitos computacionais bastante
diversos. Devido a alta demanta de HPC faz-se necessário compreender se os algoritmos
de AM possuem um desempenho satisfatório frente as diferentes técnicas de paralelização
existentes. Assim, motivados pela relevância do tema e dos aspectos desafiadores a serem
explorados na próxima seção são apresentados os objetivos deste projeto de pesquisa.

2 Objetivos

O objetivo geral deste projeto de pesquisa é a identificação dos requisitos de software
e hardware das diferentes aplicações de IA, mais especificamente aplicações de AM. Além
disso, avaliar para quais algoritmos de AM são possíveis aplicar técnicas de paralelização que
melhorem o seu desempenho. Assim, os objetivos específicos são:

a. Estudar as diferentes classes de algoritmos de AM e seus respectivos algoritmos;

b. Monitorar de forma precisa e eficiente a execução dos algoritmos de AM durante as
fases de treinamento. Serão avaliados aspectos de desempenho e consumo de energia;

1HPC - Do termo em inglês High Performance Computing

1



c. Identificar os principais requisitos de hardware das diferentes técnicas de AM (uso de
CPU, E/S, memória e comunicação);

d. Identificar os hotspots de algoritmos de AM e como essas partes do código influenciam
no desempenho e consumo de energia;

e. Identificar as principais técnicas de paralelização de algoritmos existentes para serem
aplicadas nos algoritmos de AM e quais classes são viáveis de serem paralelizados.

3 Metodologia

Para cumprir os objetivos acima descritos foi adotada uma metodologia para o desenvol-
vimento da pesquisa baseada em metas. Durante esses três meses de trabalho foi possível
desenvolver atividades relacionadas às duas primeiras metas.

∙ Meta 1: Levantamento bibliográfico sobre AM e avaliação de desempenho e energia.
Revisão bibliográfica sobre algoritmos de AM, entendendo conceitos de algoritmos su-
pervisionados, não supervisionados, o objetivo de cada um e entendendo suas diferenças
[Gron 2017]. Este estudo foi realizado utilizando como base a linguagem de programa-
ção Python2 em sua versão 3.8, estudando suas estruturas, paradigmas e funções, e suas
bibliotecas como o Sckit-learn [Pedregosa et al. 2011] e Pandas [Wes McKinney 2010]
e visualizando com MatplotLib [Hunter 2007].
Além disso, foi dado início às atividades para o monitoramento de desempenho e energia.
Para isso está sendo utilizada a plataforma Linux para realizar essa medição de forma
mais precisa.

∙ Meta 2: Caracterizar diferentes modelos de algoritmos de AM.
Estão sendo implementados os modelos de AM, iniciando pela regressão linear, por ser
o modelo mais básico. Com o desenvolvimento da Meta 1, foi possível adquirir o co-
nhecimento sobre como fornecer dados “bons” para os algoritmos (pré-processamento
de dados), melhorar seus resultados, ajustar parâmetros, desde a regressão linear, até
modelos mais complexos como árvore regressora, que está sendo o foco atual da pes-
quisa.

4 Resultados e Discussão

Pode-se dizer que Machine Learning ou Aprendizado de Máquina é a arte de programar
um computador, para que ele possa aprender com os dados [Gron 2017]. O primeiro modelo de
AM implementado neste trabalho foi a regressão linear. Porém, com o estudo e implementação
foi possível perceber que se trata de um modelo bastante simples. Pela simplicidade do modelo
linear é difícil obter bons resultados para problemas complexos, pois ele não funciona bem
com muitos atributos e poucos dados, além da necessidade dos dados serem contínuos para
fazer uma previsão dentro do esperado.

Usando uma base de dados artificial sobre a quantidade de copos de suco produzidos
a partir de uma quantidade de limões, foi traçada a reta que melhor se ajusta aos dados
fornecidos. É possível perceber que o modelo não se adapta perfeitamente aos dados, causando
um grande erro (Figura 1).

2www.python.org/
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Figura 1: Dados e a reta do modelo linear que melhor se adaptou aos dados fornecidos.

Após a regressão linear foi estudado o modelo de Árvore de Decisão (AD). Os algoritmos
de AD são um dos modelos mais práticos e mais usados em inferência indutiva (Figura 2). Este
método representa funções como árvores de decisão. Estas árvores são treinadas de acordo
com um conjunto de treino (exemplos previamente classificados - aprendizado supervisionado)
e posteriormente, outros exemplos de teste são classificados de acordo com essa mesma árvore.
Esses algoritmos podem ser divididos entre árvores classificadoras e regressoras.

Figura 2: Ilustração do funcionamento de uma árvore

Os algoritmos de árvore mais conhecidos e utilizados devido a sua eficiência são o ID3
[Quinlan 1986], C4.5 [Quinlan 1993] e CART [Moore II 1987], sendo este último o foco deste
trabalho, pois além de ser integrado ao Sckit-Learning, ele suporta AD regressora. As árvores
classificadoras utilizam Ganho de informação baseado na entropia, ou Gini, para dividir seus
ramos, já a regressora utiliza desvio padrão nas suas folhas para predizer resultados numéricos.

Analisando uma árvore classificadora utilizando o conjunto de dados “PlayTennis”3, inici-
almente foi necessário transformar os valores dos atributos para numéricos pois o CART não
suporta atributos nominais, depois foi gerada uma ilustração das decisões da árvore utilizando
ferramenta Graphviz4, como mostrado na Figura 3.

Ao executar alguns testes utilizando a árvore e gerar a sua representação, foi possível
perceber que se tratava de um modelo muito poderoso e rápido, mesmo com dados faltantes.
Como ela é muito rápida para poucos exemplos, foi utilizada o modelo regressor com uma
base de dados sintética (sem objetivo de obter conhecimento ou precisão do modelo) com
100 mil exemplos, para ser melhor medido o consumo de energia. A medição do consumo é

3https://www.kaggle.com/fredericobreno/play-tennis
4www.graphviz.org/
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Figura 3: Representação por imagem das decisões da árvore

realizado utilizando a biblioteca pyRAPL5, os resultados são apresentados na Tabela 1.

Tabela 1: Tabela do consumo de energia das funções da Árvore gerada pelo CART.

Funções Timestamp Duration pkg DRAM
lerDados 1595451870.5385916 395389.07 3414603.0 465575.0

separarEtransformarValores 1595451870.9344769 22600.787 192932.0 22095.0
separarTesteTreino 1595451870.9573667 15178.261 133239.0 22461.0

TreinarArvore 1595451870.9728508 3774700.796 30899152.0 2510369.0
gerarImagemArvore 1595451874.7478733 86608646.488 656030975.0 119277405.0

∙ lerDados: Importa o conjunto de dados usando Pandas.

∙ SepararETransformarValores: Aplica labelEncoder6 para valores nominais e transforma
dados que não podem ser lidos.

∙ SepararTesteTreino: Separa a porção dos dados em 80% para treino e 20% para teste.

∙ TreinarArvore: Chama a função da árvore utilizando Sckit-learn

∙ gerarImagemArvore: Com biblioteca Graphviz gera a imagem gráfica que representa as
decisões da árvore

5 Conclusões e trabalhos Futuros

Existem diversos modelos de aprendizado de máquina que podem ser utilizados, porém
nenhum é capaz de resolver todos os problema, a divisão entre modelos supervisionados e não
supervisionados deixa isso bem claro. Modelos simples como regressão linear servem apenas
para dados menos complexos, usando modelos mais robustos como as árvores de decisão, é
possível perceber a sua eficiência em mapear resultados mesmo com dados faltantes.

5https://github.com/powerapi-ng/pyRAPL
6https://scikit-learn.org/stable/modules/generated/sklearn.preprocessing.LabelEncoder.html
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Porém, é importante olhar a parte de consumo energético destes algoritmos, pois consumo
de energia e emissão de 𝐶𝑂2 equivalentes tem se mostrado impactante [Strubell et al. 2019].
Analisando o algoritmo foi possível verificar que o maior consumo do processador e Memó-
ria RAM ocorrem nas funções “TreinarArvore” e “gerarImagemArvore”, como mostrado na
Tabela 1. A primeira teve um alto consumo, pois foi aonde a árvore realizou suas decisões
para o treinamento. Porém, o maior gasto ocorreu na última função, a qual é responsável
por converter as decisões de árvore em uma representação gráfica, o que demanda muito
processamento.

Essas funções estão em uma implementação de alto nível de programação. Assim, o
próximo objetivo é implementar e detalhar o código, função por função, da árvore de regressão
com o algoritmo CART, para identificar de modo ainda mais específico o consumo de cada
função no código, analisando o que pode ser otimizado para evitar esse consumo de energia.
Com isso será importante o estudo de perfiladores do Python como o cProfile7, que poderá
contar com auxílio de ferramentas como Perf8 e vTune9. Além disso, a análise do consumo
da ferramenta pyRAPL é importante para não haver sobrecarga na medição geral.
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2. Objetivos 

 O objetivo é o desenvolvimento do conhecimento na área de processamento de alto desempenho 

para avaliar e otimizar o desempenho de uma aplicação de computação científica em uma máquina de 

arquitetura paralela haswell/broadwell, com o uso das ferramentas de análise de código. O trabalho 

também almeja realizar publicações relevantes à comunidade científica. Os estudos desenvolvidos no 

período apreendido por esse resumo renderam duas publicações em fóruns de Iniciação Científica: 

Aplicação das ferramentas Intel Parallel Studio para modernização de código para métodos numéricos 

de diferenças finitas para solução de equações diferenciais parciais em arquitetura Haswell/Broadwell, 

no ERAD-RJ de 2019, e Otimização do Método HOPMOC 1D com auxilio das ferramentas Intel Parallel 

Studio, no WSCAD-WIC de 2019. 

 

3.Introdução 

 O trabalho almeja realizar um estudo das oportunidades de otimização de código para a solução 

de equações diferenciais parciais através das ferramentas do Intel Parallel Studio. 

 Os métodos numéricos destinados à solução dessas equações são contemplados pela 

possibilidade vasta do uso de ferramentas e técnicas cada vez mais efetivas, que buscam aumentar o 

desempenho dessas aplicações, reduzindo o tempo de execução e permitindo entradas de dados de maior 

magnitude.  

 No contexto de otimização, ganha forte destaque a técnica de paralelização, que permite que os 

dados sejam processados simultaneamente por mais de uma unidade de processamento, sem comprometer 

a qualidade do resultado final, e reduzindo o tempo necessário para chegar até esse resultado. 

 As ferramentas do Intel Parallel Studio trabalham com informações do comportamento das 

instruções do código durante a compilação e a execução. A partir dessa gama de informações é possível 

extrair conclusões acerca da aplicação e seu desempenho atual, e portanto nortear um plano de otimização 

para essa aplicação, buscando um aproveitamento ótimo do hardware utilizado. 



 O HOPMOC é um método numérico para solução de equações diferenciais parciais hiperbólicas, 

que se baseia no método Hopscotch, e no método das características, que permite a separação de variáveis 

através de curvas características. A estratégia do HOPMOC consiste em dividir os pontos que constituem 

a malha em elementos que serão calculados de maneira explícita e outros de maneira implícita, a fim de 

eliminar a necessidade de resolver um sistema de equações a cada passo no tempo. Dessa forma o código 

HOPMOC possui a seguinte estrutura geral: Um loop principal while onde cada iteração representa um 

momento no tempo, e um conjunto de loops for no interior do loop principal, responsáveis por realizar os 

cálculos explícitos e implícitos alternadamente. 

 

 Dessa forma, o trabalho de paralelização do método consiste em distribuir com eficiência a carga 

de trabalho presente no loop principal, mais notavelmente a carga de trabalho contida nos loops for. A 

forma como a paralelização desses loops ocorre dará origem a novas versões do HOPMOC. Cada versão 

do método alcança o paralelismo de uma forma distinta, mais ou menos eficiente. Um dos objetivos mais 

diretos desse trabalho, portanto, é desenvolver novas formas de paralelizar, novas versões do método 

HOPMOC, e então realizar um estudo comparativo entre elas com finalidade de destacar as estratégias 

mais eficientes e também os motivos que permitiram essa eficiência. 

4. Material e Métodos ou Metodologia 

 Para a realização dos testes das diferentes implementações do método HOPMOC foi usada uma 

máquina contendo dois processadores Intel Xeon CPU E5 - 2698 v3 @2.30GHz, de arquitetura Haswell, 

totalizando 32 núcleos, uma memória total de 115097784 kB e um SO CentOS Linux 7 (Core). Todos os 

testes comparativos foram realizados com base em execuções contendo os mesmos parâmetros de entrada 

e usando os mesmos recursos de hardware, a fim de que nenhuma dessas variáveis pudesse mascarar o 

resultado final. Todos os valores referentes às métricas spin time, CPU time e elapsed time apresentados 

nos próximos capítulos foram coletados através das ferramentas Intel Parallel Studio.  

 

5. Resultados e Discussão 

 Até o momento da escrita desse relatório o método numérico HOPMOC conta com quatro 

versões principais: Naive, EWS-AdjSynch, MPI e Híbrido. As subseções seguintes apresentam uma breve 

explicação sobre cada uma dessas versões. Entretanto, devido à limitação de espaço não foi possível 

incluir trechos de pseudo-código e explicações mais detalhadas, mas é possível consultar as referências 

[2], [3], [4], [5], [6] e [7], para ter acesso a esses recursos. 

5.1 Novos Estudos com o HOPMOC Naive 

 A versão Naive, a mais simples entre as citadas, baseia seu paralelismo exclusivamente em 

diretivas da biblioteca OpenMP. É aberta uma região paralela que envolve a carga de trabalho principal 

do código, e os loops for contidos dentro dessa região são paralelizados individualmente através da 



diretiva pragma omp for. Apesar de não exigir muita complexidade e ser altamente adaptável a mudanças 

no código, essa versão possui uma série de limitações que impedem o ganho de desempenho à medida 

que crescem os recursos paralelos.  

 

 Os gráficos acima apresentam os resultados da versão Naive unidimensional obtidos em 

execuções elevando o número de threads na @intelknl especificada na seção 4 desse resumo. Algumas 

métricas como speedup e tempo de execução já foram apresentadas em estudos anteriores, entretanto o 

diferencial desses resultados esta no estudo do comportamento de CPU Time. O CPU Time representa o 

tempo gasto por todas as threads envolvidas naquela execução, e em um cenário ideal deveria se manter 

constante. O Spin Time é o tempo gasto em barreiras de sincronização, e são responsáveis por sincronizar 

todas as threads ativas: as threads que chegam primeiro na barreira devem esperar que todas as demais 

threads também alcancem esse ponto para só então darem continuidade à execução a partir do mesmo 

ponto. 

 Os gráficos da versão Naive revelam uma forte limitação no ganho de desempenho, observada na 

curva de speedup que apresenta uma tendência de estabilização. O aumento do número de recursos 

paralelos disponíveis não se reflete em um aumento de desempenho, como se esperava. Essa limitação 

pode ser explicada pelas curvas de spin time e CPU time: o tempo gasto em barreiras de sincronização 

passa a ser maior conforme cresce o número de threads, o que leva a um aumento da soma total dos 

tempos de todas as threads. Esse crescimento da curva de CPU Time comprova a limitação da versão 

Naive em relação à escalabilidade de recursos paralelos. 

 

5.2 Novos Estudos com o HOPMOC EWS-AdjSynch 

 Uma versão desenvolvida com fins de superar as limitações observadas na estratégia Naive foi a 

EWS-AdjSynch. Essa versão não mais faz uso de uma paralelização implícita e automática como na 

estratégia Naive, mas realiza uma divisão explícita e igualitária da malha que será processada entre as 

threads disponíveis. Assim a cada thread é designado um segmento de malha em que ela deverá trabalhar 

até o fim da execução. Entretanto, a mudança mais poderosa dessa versão está no seu mecanismo de 

sincronização. As barreiras explícitas que limitavam o desempenho são retiradas e dão lugar a uma 

sincronização entre adjacentes: cada thread é responsável por garantir a sincronia apenas entre suas duas 

threads vizinhas, a imediatamente anterior e a imediatamente seguinte. Com todas as threads realizando 

esse procedimento é possível garantir a sincronia total da execução e eliminar as barreiras explícitas. 



 

 Os gráficos acima apresentam os resultados obtidos em testes com condições idênticas às 

daquelas presentes no caso Naive: mesma máquina, mesmos valores de entrada, mesma malha e mesmos 

recursos paralelos. Chama atenção o perfil linear da curva de speedup, que se mantém crescendo na 

mesma proporção até o máximo de threads disponíveis. Aqui já não é mais possível observar a limitação 

de desempenho presente na versão Naive: o speedup cresce à medida e em mesma proporção que o 

número de recursos paralelos, de forma próxima ao ideal. 

 Novamente a curva de spin time e de CPU time apresentam valores que corroboram a curva de 

speedup. A curva de spin time mantém um perfil muito constante e também de valores muito baixos: o 

tempo de espera gasto em barreiras de sincronização agora é desprezível frente à magnitude do tempo 

total de execução. Ainda sim essa diminuição poderia ser explicada pelo fato do Intel Parallel Studio 

processar o tempo gasto pelo mecanismo de sincronização adjacente criado para essa versão, não como 

um mecanismo de sincronização, mas sim como execução integral do código, o que portanto faria com 

que os tempos de spin time não servissem como prova da eficiência de tal mecanismo. Entretanto, a curva 

de CPU time nos mostra que a soma dos tempos finais de todas as threads tendeu a se manter constante 

durante todo o gráfico, um comportamento muito próximo do ideal. Isso revela que o aumento do número 

de recursos paralelos não implicou num aumento do spin time real e nem num aumento de tempo total, e 

portanto também corrobora a validade da versão EWS-AdjSynch. 

 

5.3 Novos Estudos com o HOPMOC MPI 

 Outra estratégia desenvolvida com fins de melhorar o desempenho da versão Naive foi a MPI. O 

HOPMOC MPI é muito semelhante ao HOPMOC EWS-AdjSync, com a diferença que, como sugerido no 

próprio nome, são usados processos ao invés de threads como recursos paralelos, e portanto biblioteca 

MPI é utilizada para gerir o paralelismo, e não mais a OpenMP. Essa versão também faz uma divisão 

explícita e igualitária da malha entre os processos disponíveis, com cada processo ficando responsável por 

uma seção de malha até o fim da execução. A comunicação e a sincronização entre os diferentes 

processos também é realizada somente entre os adjacentes, e é possibilitada pelas rotinas MPI MPI_Isend, 

MPI_Irecv, e MPI_Wait. 

 



 A imagem acima mostra os resultados da versão MPI para os mesmos testes realizados 

anteriormente. A curva de speedup mantém um perfil próximo ao do observado nos resultados do 

HOPMOC EWS-AdjSynch, conseguindo traduzir o aumento do número de processos disponíveis em 

aumento de desempenho. Apesar do MPI não possuir um equivalente ao CPU time da coleta em código 

OpenMP, o MPI time é o equivalente direto ao Spin time da versão OpenMP, e contabiliza o tempo gasto 

em rotinas estritamente referentes ao MPI: nesse caso o mecanismo de sincronização. A curva dessa 

métrica possui um perfil constante e de valores muito baixos se comparados com as outras grandezas 

envolvidas, de forma que é possível concluir que aqui, também, o mecanismo de sincronização adjacente 

foi bem sucedido em eliminar os grandes tempos gastos em barreiras de sincronização e permitir o ganho 

de desempenho do método quando há aumento da oferta de recursos paralelos. 

 

5.4 - A Estratégia Overthread  

 Uma abordagem muito promissora que pode ser aplicada na versão Híbrida do HOPMOC é a 

overthread. O HOPMOC Híbrido é um modelo que combina as duas versões de paralelismo usadas até 

então: através de threads com o OpenMP e através de processos com o MPI. A matriz original é dividida 

em diversas seções de malha, cada uma designada a um processo, e cada processo por sua vez divide sua 

fração da malha em seções ainda menores entre as threads disponíveis. A técnica de overthread consiste 

em definir um número de processos maior do que a quantidade de cores físicos disponíveis, criando um 

excedente de processos e também de threads. 

 Apesar de que à primeira vista a idéia pareça impossível de produzir bons resultados ( uma vez 

que o tempo de overhead criado com a alocação e escalonamento de threads e processos derrubaria o 

desempenho), os valores obtidos em diversos testes  apontam para o caminho contrário: após alcançar um 

número de processos/threads superior aos disponíveis fisicamente, o speedup apresenta tendência de 

subida e depois volta a estabilizar. 

 Os estudos para compreensão desse fenômeno ainda estão sendo desenvolvidos, e resultados 

parciais já foram gerados. Uma das hipóteses levantadas é de que  o aumento excessivo do número de 

threads/processos promove também o aumento da localidade de cache, uma vez que a malha original é 

dividida em submalhas tão pequenas que cabem quase ou inteiramente na memória cache. 

 Para investigar as causas desse fenômeno estão sendo executados testes com 100, 1.000 e 10.000 

iterações, com 3 abordagens Híbridas diferentes. A primeira dessas abordagens realiza o paralelismo 

OpenMP dentro de cada processo da mesma forma que a versão Naive. Outra abordagem faz a divisão 

das threads da mesma maneira que a versão EWS-AdjSynch. Por último, uma terceira abordagem 

também faz uso da divisão explícita da carga de trabalho (EWS), mas não faz uso da sincronização entre 

adjacentes(AdjSynch), mas sim da barreira explícita como no HOPMOC Naive. 

 

6.Conclusões 

 Os estudos de CPU time e spin time revelam a séria limitação criada pela sincronização 

automática via pragma omp barrier, como implementada na versão Naive. Os resultados mostram que a 

eliminação do tempo gasto com essas barreiras (spin time) nas versões EWS-AdjSync e MPI conseguiu 

elevar o desempenho a valores muito próximos dos ideais. Enquanto a versão Naive alcançava um 

speedup máximo de 12 para 32 threads, a versão EWS-AdjSynch conseguiu alcançar os 29, enquanto a 

MPI chegou até 23. A curva de CPU time também apresenta um perfil diferente entre a abordagem Naive 

e a EWS-AdjSynch: enquanto na primeira a curva apresenta tendência de subida à medida que o número 

de threads aumenta, na segunda a curva se mantém constante, revelando  um melhor uso dos recursos 

disponíveis. 



 Além disso, a estratégia overthread pode indicar um caminho promissor, ao permitir um 

acréscimo de desempenho notável ao exceder o número de threads utilizadas em relação à quantidade de 

cores disponíveis. Os resultados parciais apontam para a constância desse resultado positivo nas versões 

do método HOPMOC que fazem uso da divisão explícita da carga de trabalho entre as threads(EWS), 

mesmo quando se varia a quantidade de iterações da execução e até mesmo em máquinas diferentes. Os 

estudos se concentram agora na explicação do fenômeno. 

 As publicações geradas tanto no ERAD-RJ como no WSCAD-WIC, bem como a perspectiva 

promissora da nova estratégia overthread reiteram a relevância do tema e também a qualidade dos estudos 

realizados. 
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OBJETIVOS 

O principal objetivo é implementar uma nova versão otimizada da interface Web do 
Portal-Bioinfo. Entre os objetivos secundários temos: Realizar estudo dos códigos do 
Bioinfo-Portal, fazer levantamento de pontos críticos, e realizar o processo de otimização 
de código. Integrar as camadas Interface Web e Dados para levantar a aba de estatísticas 
do Bioinfo-Portal. Adaptar tecnologias analíticas Web como Google Analytics que 
ofereçam informação sobre audiência, aquisição, comportamento, e conversões do 
gateway. 

 

INTRODUÇÃO 

O gateway científico Bioinfo-Portal (https://bioinfo.lncc.br/) é uma plataforma 
multiusuária de bioinformática criada para apoiar a comunidade científica na execução 
de programas e software em ambientes de computação de alto desempenho (CAD) [1-3]. 
Bioinfo-Portal foi desenvolvido a pedido da Rede Nacional de Bioinformática (RNBio) 
e do Ministério de Ciência, Tecnologia, Inovações e Comunicações (MCTIC) e 
atualmente gerenciado e alocado no Laboratório Nacional de Computação Científica 
(LNCC), como resultados das pesquisas colaborativas entre o Laboratório de 
Bioinformática (Labinfo, https://www.labinfo.lncc.br/) e o Sistema Nacional de 
Processamento de Alto Desempenho (SINAPAD, https://www.lncc.br/sinapad/). 
Bioinfo-Portal foi acoplado à arquitetura do supercomputador Santos Dumont 
(SDumont), o que permite que as execuções de aplicações de bioinformática consideradas 
como computacional e tempo intensivas se beneficiem de arquiteturas paralelas e 
distribuídas. Mais detalhes sobre a arquitetura do Bioinfo-Portal, por favor se referir a 
Ocaña et al 2020 [4].  



O presente projeto de Iniciação Científica, dentro do contexto PIBIC/PIBIT no 
LNCC, apresenta uma versão de interface Web mais recente do Bioinfo-Portal que incluiu 
acoplar novos programas e software de bioinformática na plataforma, assim como, 
diversas tecnologias Web no nível programático com o objetivo de torna-lo mais 
interativo, seguro e eficiente. A nova versão da interface Web do Bioinfo-Portal foi 
integrada com sucesso e apresenta funcionalidades relacionadas à tomada de decisão, 
gerência de dados e aplicações, distribuição de tarefas, e um update da versão do PHP 
mais recente. 

 

METODOLOGIA 

As tecnologias usadas no desenvolvimento da nova versão da interface Web do Bioinfo-
Portal incluem LAMP (Linux, Apache, MySql, PHP-7), HTML, CSS, Angular JS, Java 
Script, e Bootstrap. Uso de tecnologias Web do Google Analytics como as APIs 
Reporting e GeoCharts foi também usado para a geração de gráficos e estatísticas. API 
do Google Geo Charts gera o gráfico com o número de acessos ao portal por região e foi 
também acoplada. 

As atividades estão relacionadas à melhora do código fonte da interface Web e foram 
atualizadas as classes relacionadas a funções e métodos utilizadas no Bioinfo-Portal. Foi 
realizada a migração para o PHP versão 7.2 para garantir a segurança e eficiência do 
Bioinfo-Portal. Mais especificamente foram realizadas e finalizadas as seguintes tarefas: 

 Implementação da Classe de Conexão da interface Web com o banco de dados do 
Bioinfo-Portal que inclui funções e métodos que têm como objetivo consultar, 
retornar e consumir os dados do banco de dados.  

 Configuração do PHP para permitir a conexão com servidores de banco de dados 
mysql e postgresql externos. Para isso foi configurada a propriedade “httpd can 
network connect” do PHP. Com isso, alguns problemas de estruturação de códigos 
e configurações de servidor foram encontrados e resolvidos, como por exemplo, 
a permissão de ‘short tags’ do PHP foi reconfigurada. 

Testes de desempenho e escalabilidade das aplicações de bioinformática nos ambientes 
computacionais do SINAPAD foram realizadas para avaliar a funcionalidade do Bioinfo-
Portal. 

 

RESULTADOS E DISCUSSÃO 

A interface Web do Portal-Bioinfo está accessível e funcional, com 10 novas aplicações 
de bioinformática. A atualização dos códigos para HTML 5 e PHP 7 diminuiu o número 
de plugins externos em várias funções. A implementação da API GeoChart do Google 
Analytics possibilitou o acesso às estatísticas do Bioinfo-Portal. O Bioinfo-Portal foi 
acessado 2.812 vezes (2.213 no Brasil) e 766 aplicações foram executadas. Outras 
informações que estão incluídas na interface do Bioinfo-Portal são o número de tarefas 



por mês, por aplicação e por país. No final, foram implementadas com sucesso as 
metodologias Web e todas as atividades como relatadas na Metodologia.  

Apresentamos alguns exemplos de códigos e frond-end que foram obtidos 
relacionados ao presente projeto. A Figura 1 apresenta o front-end do Bioinfo-Portal 
mostrando a aplicação de bioinformática RAxML e parâmetros a serem preenchidos pelos 
usuários na interface Web. A Figura 2 apresenta o número de acessos do Bioinfo-Portal 
realizado a través das ferramentas do Google Analytics. A Figura 3 apresenta uma 
amostra do código desenvolvido no API do Google Analytics no Reporting V.4 
implementado na nova versão do Bioinfo-Portal. Esses gráficos fazem parte do artigo do 
Bioinfo-Portal Ocaña et al 2020 [4].  

 

  Figura 1. Front-end do RAxML no Bioinfo-Portal 

 

  Figura 2. Número de acessos do Bioinfo-Portal obtido com o Google Analytics 



 
 Figura 3. Código do API do Google Analytics no Reporting V.4 do Bioinfo-Portal  

 
 
CONCLUSÕES 
 
A nova interface Web do Bioinfo-Portal foi concluída com sucesso. O Bioinfo-Portal está 
funcional com 10 novas aplicações de bioinformática. O Google Analytics foi 
implementado com sucesso, o que possibilita a geração de gráficos interativos com 
estatísticas de acessos por países ou estados de países. As camadas estão interagindo de 
maneira eficiente proporcionando ao Bioinfo-Portal visibilidade nacional e internacional. 

Para as próximas etapas de implementação, planejamos desenvolver novos 
serviços para oferecer suporte ao acesso, processamento e análise de dados. O objetivo é 
permitir que os usuários visualizem remotamente suas execuções, suportadas pelo acesso 
total ao controle dos processos, o que permite aumentar o desempenho na segurança, 
transferência e confidencialidade dos dados. Além da integração do portal com diferentes 
bancos de dados. 
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Objetivo: 

 Esse trabalho teve como objetivo otimizar as consultas realizadas no sistema SAVIME que é um SGBD que 

trabalha com matrizes multidimensionais denominadas (TARs) através de estruturas de indexação de dados que são 

usadas para evitar uma varredura completa e sequencial no data set construindo uma estrutura hierárquica a ser 

percorrida quando um elemento ou um conjunto de elementos é consultado no banco de dados. 

Introdução:  

 Este trabalho se contextualiza na otimização que estruturas de indexação de dados podem trazer nas 

execuções de consultas do sistema SAVIME. O sistema funciona de forma semelhante a um SGBD, tendo como 

modelo de dados matrizes multidimensionais (TARs). Seu objetivo é realizar consultas e visualizar dados de 

simulações numéricas, mas também funcionar como um sistema analítico de gerenciamento de banco de dados de 

matriz em memória. A estrutura de indexação usada foi a SPST-Index que é uma estrutura projetada para database 

cracking, porém com algumas funções adicionais, foi transformada nesse trabalho em uma estrutura para realizar 

consultas em grandes data sets no SAVIME. 

 

Metodologia:  

Este relatório apresenta a implementação da estrutura de indexação SPST-Index (Self Pruning Splay Tree - 

Index) no SAVIME e como essa estrutura foi modificada para atender às necessidades de consulta do SAVIME.  

SPST-Index foi inicialmente desenvolvida para armazenar os índices das colunas em aplicações de Database 

Cracking. Essa estrutura permite manter os dados mais recentemente acessados no topo da árvore (Figura 1).  

 

 

Figura 1 – Inserção na SPST-Index 

Nesse trabalho essa estrutura foi transformada para que pudesse realizar consultas em um dada set de 

atributos. Para isso algumas modificações foram feitas na estrutura. Cada nó da árvore foi alterado para armazenar 

uma lista com posições (Figura 2). Essas posições são relativas à posição de cada elemento no array que representa o 

data set. Esse data set tem o mesmo tamanho do bitMask do SAVIME que armazena em suas posições 1 para 

elementos que fazem parte do conjunto resposta e 0 para os que não fazem (Figura 3). A ideia é otimizar a inserção 

dos elementos que fazem parte do conjunto resposta da consulta no bitMask. Atualmente o SAVIME realiza uma busca 

sequencial comparando elemento por elemento. Uma estrutura de indexação deveria retornar os elementos que 

fazem parte do intervalo da consulta e então preencher o bitMask com essa lista de posições. 

 



 

Figura 2 - Nós da árvore e suas respectivas listas com as posições dos elementos no data set. 

 

 

Figura 3 - bitMask, onde 7, 8 e 9 fazem parte do conjunto resposta 

 Para realizar as consultas necessárias no SAVIME com o auxílio da estrutura de indexação utilizando os 

operadores lógicos (>, <, >=, <=), foram criadas funções no código da estrutura que possibilitasse esses tipos de 

operações.  

Implementação de filtro na SPST-Index: Funções Greater, Less, One_Child e Two_Childs: 
 

A função de filtro recebe como parâmetros um valor de referência, a operação desejada (>, <, >=, <=), 
a árvore e o um objeto que vai possuir a lista com o conjunto resposta da consulta. 
 

Primeiro o nó com o valor de referência é encontrado na árvore. Então são feitas verificações para 
analisar se ele tem filhos à esquerda e à direita e se esses elementos são maiores ou menores que o elemento 
de busca. Portanto, depois de encontrar o elemento passado como parâmetro, esse elemento é passado como 
parâmetro como a raiz da árvore para a função Greater se o operador passado for ">" ou Less, se o operador 
passado for "<". Se o operador passado for <= ou >=, ele retorna o valor da raiz e também executa as funções 
Less ou Greater. Essas funções verificam se existe um nó filho à direita ou a esquerda da raiz e resgatam todos 
os valores através de funções recursivas. 
 

Durante a consulta, se a raiz possuir filho à direita, significa que existem valores maiores que ele, então 
a raiz se torna o primeiro elemento à direita, e então é verificado se existem elementos à esquerda e à direita 
dele. Todos os valores que fizerem parte dessa sub árvores serão maiores que o elemento passado como 
parâmetro. A função Two_childs é executada para retornar os valores dos filhos de um determinado nó se ele 
possuir dois filhos. a função One_child é executada se o nó possuir apenas um filho. Essas duas funções são 
chamadas recursivamente dentro delas mesmas, varrendo todas as sub-árvores. 
 
 Conforme as sub árvores são varridas, os elementos que fazem parte do conjunto resposta são inseridos em 

uma lista que contém todas as posições do data set cujos elementos devem preencher o bitMask com 1. 

 



create_dataset(): 

 

A opção de se utilizar estruturas de indexação será dada no operador create_dataset nas três situações possíveis: 

- Quando se passa os valores do data set por parâmetro diretamente 

savimec ‘create_dataset(«vec:int:2», literal(1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9, 10), «spst-index»);’ 

- Quando se passa uma expressão 

savimec ‘create_dataset(“dspart1:int”, “2:2:6:1“, “spst-index”);’ 

- Quando se passa um arquivo 

savimec ‘create_dataset(“base:double”, “@’$(pwd)’/base“, “spst-index”);’ 

Resultados de testes preliminares de desempenho em comparação com a busca sequencial: 

• Data set com muitas repetições - 31.525.380 números inteiros até 30.000 
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Com um intervalo maior de atributos, a estrutura de indexação começou a se mostrar ineficiente, então foi decidido 

criar um data set com menos repetições para ver se as cópias da lista de cada nó da árvore para a lista de resultados 

da consulta estava influenciando. 

• Data set com muitas repetições - 31.525.380 números inteiros até 31.525.380 

 

0,00

1,00

2,00

3,00

4,00

5,00

SPST-Index Busca sequencial

s

Tempo de consulta médio em 30 execuções
Operação (>  maior que)

savimec 'where(test_tar, integer_numbers > 
25000);'

0,00

5,00

10,00

SPST-Index Busca sequencial

s

Tempo médio em 5 execuções
Operação (< menor que)

savimec 'where(test_tar, integer_number < 
10000);'

0,00

0,50

1,00

1,50

2,00

2,50

SPST-Index Busca sequencial

s

Tempo médio em 30 execuções
Operação (< menor que)

savimec 'where(test_tar, integer_number < 10000);'

Desv. Padrão: 0,969900497  Desv. Padrão: 0,111557853  

Desv. Padrão: 1,653627043  Desv. Padrão: 0,129053525  

Desv. Padrão: 0,003887671  Desv. Padrão: 0,09624456  



 

 

A princípio a estrutura de indexação mostrou uma melhora de desempenho com data sets com poucas repetições, 

mas conforme o intervalo foi aumentando a ineficiência voltou a aparecer. 

 

 

Conclusão: 

Posso concluir que o objetivo de implementar uma estrutura de indexação para otimizar a busca por atributos 

no SAVIME foi concluída em parte. A estrutura escolhida com as implementações feitas apresentou melhora no 

desempenho da busca apenas para um pequeno intervalo no data set. Se esse intervalo de busca aumentar pode 

chegar a ter um desempenho pior que uma busca sequencial.  

Agora talvez fosse melhor procurar como melhorar a busca nessa árvore ou outro código como uma B+ ou R+ 

e ajustar esse código ao SAVIME para buscar uma alternativa que diminuísse o tempo de busca com um intervalo de 

dados maior. Também vale ressaltar que a criação do data set ganhou um tempo considerável utilizando a estrutura 

de indexação. Mas como o data set só é construído uma única vez e as consultas são feitas várias vezes, me parece ser 

um overhead necessário e que vale a pena. 
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OBJETIVOS 

O principal objetivo é levantar os requisitos para a modelagem conceitual e 
implementação do banco de dados na camada de dados no gateway científico Bioinfo-
Portal. Mais especificamente e dentre os objetivos específicos foram propostos: (1) 
implementar um modelo de Banco de Dados conceitual no apoio ao Portal-Bioinfo e 
suportado por tecnologias de sistema de gerência de banco de dados (SGBD), acoplado 
aos recursos computacionais do SINAPAD e da infraestrutura do supercomputador 
Santos Dumont, (2) implementar funcionalidades de gerência dos dados de proveniência 
gerados pelas aplicações do portal por meio de consultas no banco de dados e (3) aplicar 
testes de desempenho para validar a consistência do banco de dados. 

INTRODUÇÃO 

O Projeto de Iniciação Científica (IC) se desenvolveu no nível de estágio supervisionado 
sob coordenação da orientadora Kary Ocaña (LNCC) e com bolsa IC financiada pelo 
CNPq. O mesmo se enquadra nas pesquisas relacionadas aos projetos institucionais do 
LNCC, especificamente no desenvolvimento do Portal-Bioinfo (https://bioinfo.lncc.br/) 
que visa a execução em larga escala de aplicações de bioinformática usando recursos 
computacionais paralelos e distribuídos a fim de diminuir o grande tempo de 
processamento das execuções. 

O gateway científico Bioinfo-Portal é uma plataforma multiusuária de 
bioinformática criada para apoiar a comunidade científica na execução de programas e 
software em ambientes de computação de alto desempenho (CAD) [1-3]. Bioinfo-Portal 
foi desenvolvido a pedido da Rede Nacional de Bioinformática (RNBio) e do Ministério 
de Ciência, Tecnologia, Inovações e Comunicações (MCTIC) e atualmente gerenciado e 
alocado no Laboratório Nacional de Computação Científica (LNCC), como resultados 



das pesquisas colaborativas entre o Laboratório de Bioinformática (Labinfo, 
https://www.labinfo.lncc.br/) e o Sistema Nacional de Processamento de Alto 
Desempenho (SINAPAD, https://www.lncc.br/sinapad/). Bioinfo-Portal foi acoplado à 
arquitetura do supercomputador Santos Dumont (SDumont, https://sdumont.lncc.br/), o 
que permite que as execuções de aplicações de bioinformática consideradas como 
computacional e tempo intensivas se beneficiem de arquiteturas paralelas e distribuídas. 
Mais detalhes sobre a arquitetura do Bioinfo-Portal, por favor se referir a Ocaña et al 2020 
[4]. 

Uma questão importante em gateways científicos é orquestrar tarefas em um 
conjunto distribuído de recursos com custos minimizados, garantindo integridade e 
consistência nas informações. Uma palavra chave é proveniência que está relacionada às 
informações de um experimento científico e a metadados como aqueles específicos do 
experimento, ao desempenho, ou o sistema usado para a execução e análise dos dados [5-
7]. Banco de dados é uma área consolidada fundamentada na teoria do Modelo de Bancos 
de Dados e nos Sistemas de Gerência de Bancos de Dados (SGBD). Banco de dados são 
usados em diferentes atividades e áreas como: (i) sítios web como Google, Facebook, 
Amazon; (ii) empresas para manter informações sobre negócios; (iii) pesquisas científicas 
como Astronomia (Sloan Digital Sky Survey, Dark Energy Survey, Large Synoptic 
Survey Telescope), Biodiversidade (Global Biodiversity Information Facility) e 
Genômica: (GenBank, DNA Databank of Japan, European Molecular Biology 
Laboratory), entre outros.  

A presente proposta visa implementar funcionalidades de gerência e 
armazenamento  de dados científicos, de proveniência e de desempenho do Bioinfo-Portal 
em ambientes de PAD pelo qual o problema será atacado em três frentes: (i) modelar um 
banco de dados para o Bioinfo-Portal e implementar um sistema de gerência de banco de 
dadoa (SGBD) acoplado ao SDumont e ao SINAPAD; (ii) Aplicar testes de desempenho 
e escalabilidade em larga escala para validar a consistência do banco de dados e (iii) 
acoplar a arquitetura do item (i) a uma interface Web inteligente que consuma 
informações do banco de dados. Toda a gerência será guiada por dados de proveniência, 
em especial dados de domínio específico da bioinformática a serem consultados em 
tempo real de uma forma organizada via SQL. Esses dados “escondem” padrões 
interessantes e úteis para a descoberta de padrões de biológicos e computacionais que 
podem alavancar investigações biomédicas e de otimização dos processos no  

METODOLOGIA 

Modelado o modelo conceitual baseado na arquitetura do sistema do Bioinfo-Portal, 
especificamente da camada de Banco de Dados, foi possível dar início ao 
desenvolvimento do mapeamento dos dados para a implementação do modelo lógico. O 
banco de dados foi modelado com o programa dbdesigner. O projeto físico foi iniciado 
utilizando o PostgreSQL v11.2 como Sistema de Gerência de Banco de Dados (SGBD) 
relacional Open Source e pgAdmin v4.3 como plataforma de desenvolvimento e gerência 
Open Source, muito usada e com mais recursos para o PostgreSQL. Utilizando a 



ferramenta online Lucidchart foi possível montar o modelo lógico para banco de dados 
relacional, apresentando sete tabelas e com suas cardinalidades definidas.  

RESULTADOS E DISCUSSÃO 

Sobre o desenvolvimento do banco de dados, primeiramente foi necessário o 
levantamento bibliográfico sobre a gerência e modelos de banco de dados, com foco no 
estudo e implementação da entidade-relacionamento. A Figura 1  mostra o modelo do 
banco de dados desenvolvido e as respectivas entidades, que foram acopladas e 
desenvolvidas no presente Projeto de IC. A entidade Arquivo se refere a entrada que será 
consumida por uma aplicação e relacionada a entidade Execução que consome/gera dados 
de proveniência do portal. 

  

Figura 1. Modelo entidade-relacionamento desenvolvido para o Portal-Bioinfo. 
 
Estudo de Caso:   

 Mapeamento do modelo conceitual ER: Arquivo e Execução são as únicas entidades 
existentes no Portal-Bioinfo (Figura 1)  
Arquivo (tipo, nomeArquivo, caminho, tamanho); Execução (estadoFinal, tempo de 

execução); Usado em (nomeArquivo, estadoFinal, tipo de uso)  
 Arquivo é responsável por armazenar as informações do dado de entrada, tais como: 

tipo de entrada, nome e tamanho do arquivo e o local de armazenamento do mesmo  
 Execução armazena informações de tempo de execução (início e fim) e estado da 

execução (em espera, executando, finalizado com erro e finalizado sem erro)  
 Usado é o relacionamento entre as entidades Arquivo e Execução  

  
  

 O banco de dados foi implementado na arquitetura Bioinfo-Portal, definido com 
sete tabelas principais: Executions, Countries, Users_bioinfo, Applications, Files, 
Platforms e Clusters. A seguir apresentamos algumas consultas representando a criação 
de tabelas, inserção de dados e a consulta dos dados extraídos do banco de dados 
modelado. 

 Consulta de criação da tabela Executions: 



CREATE TABLE executions( 
    execution_id varchar, 
    execution_webid varchar, 
    user_email varchar REFERENCES users_bioinfo(email), 
    plat_id int REFERENCES platforms(plat_id), 
    app_id int REFERENCES applications(app_id), 
    file_id int REFERENCES files(file_id), 
    status varchar, 
    time_start timestamp,  
    time_finish timestamp, 
    cpu_time time, 
    PRIMARY KEY (execution_id) 

);  

 
Foram implementadas as funções para o preenchimento das tabelas e a expansão 

e backup do banco. 

Consulta de criação da função de inserção na tabela Executions: 

CREATE OR REPLACE FUNCTION insert_execution(execution_id varchar, 
execution_webid varchar, user_email varchar, plat_id int, app_id int, 
file_id int, status varchar, time_start timestamp, time_finish timestamp, 
cpu_time time) 
RETURNS text  AS $$ 
BEGIN 
INSERT INTO executions (execution_id, execution_webid, user_email, plat_id, 
app_id, file_id, status, time_start, time_finish, cpu_time) VALUES 
(execution_id, execution_webid, user_email, plat_id, app_id, file_id, 
status, time_start, time_finish, cpu_time); 
RETURN 'Execução cadastrada com sucesso'; 
END; 
$$ LANGUAGE plpgsql; 

 

Ao final, foram implementadas com sucesso as funções para a gerência e análise 
de dados do Bioinfo-Portal, apresentadas abaixo: 

Consulta para obter o número de acessos e execuções totais: 

SELECT COUNT (access) FROM countries; 
& 
SELECT COUNT (app_id) FROM executions; 
Consulta para listar as execuções de um usuário: 
SELECT execution_id, time_finish, time_start 
FROM executions 
WHERE user_email = '@email.com''; 
Consulta para listar as execuções com falhas: 
SELECT execution_id, time_finish, time_start 
FROM executions 
WHERE status = 'Falha''; 
Consulta para obter o número de usuários no Brasil: 
SELECT COUNT (user_id) 
FROM users_bionfo 
WHERE country_id = 1'; 

 



CONCLUSÕES 
 
Apresentamos resultados sobre o desenvolvimento e implementação de um banco de 
dados acoplado à infraestrutura do Portal-Bioinfo, que permitirá armazenar dados de 
proveniência, por exemplo, das execuções de todas as aplicações do portal. Nesse projeto 
salientamos que esse modelo de entidade-relacionamento para o Portal-Bioinfo foi 
implementado, o que até então não existia. Dessa maneira, o desenvolvimento e 
implementação de um modelo conceitual ER para o Portal-Bioinfo permitirá a garantir a 
consistência na gerência e acesso aos dados científicos, de proveniência e de 
desempenho.  Esse modelo irá sustentar o acesso aos dados para estudos realizados em 
paralelo no Bioinfo-Portal, análises de predição via aprendizado de máquina e o 
desenvolvimento da interface Web inteligente.  
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OBJETIVOS 

O principal objetivo é analisar dados científicos e de desempenho de programas de 
bioinformática executados em ambientes de computação de alto desempenho (CAD) por 
meio do uso de técnicas aprendizado de máquina (AM) usadas para criar modelos que 
apoiem a decisão automatizada do recurso computacional mais eficiente para 
determinado experimento. Mais especificamente e dentre os objetivos específicos foram 
propostos: (1) Realizar uma análise comparativa das técnicas de AM para criar modelos 
de predição e classificação no apoio à análise a dados científicos e de desempenho de 
experimentos de bioinformática e (2) Realizar análises estatísticas para validar os 
modelos construídos. 

 

INTRODUÇÃO 

O Projeto de Iniciação Científica (IC) se desenvolveu no nível de estágio supervisionado 
sob coordenação da orientadora Kary Ocaña (LNCC) e com bolsa IC financiada pelo 
CNPq. O mesmo se enquadra nas pesquisas relacionadas aos projetos institucionais do 
LNCC, especificamente no desenvolvimento do Portal-Bioinfo (https://bioinfo.lncc.br/) 
que visa a execução em larga escala de aplicações de bioinformática usando recursos 
computacionais paralelos e distribuídos a fim de diminuir o grande tempo de 
processamento das execuções. 

O gateway científico Bioinfo-Portal é uma plataforma multiusuária de 
bioinformática criada para apoiar a comunidade científica na execução de programas e 
software em ambientes de computação de alto desempenho (CAD) [1-3]. Bioinfo-Portal 
foi desenvolvido a pedido da Rede Nacional de Bioinformática (RNBio) e do Ministério 
de Ciência, Tecnologia, Inovações e Comunicações (MCTIC) e atualmente gerenciado e 



alocado no Laboratório Nacional de Computação Científica (LNCC), como resultados 
das pesquisas colaborativas entre o Laboratório de Bioinformática (Labinfo, 
https://www.labinfo.lncc.br/) e o Sistema Nacional de Processamento de Alto 
Desempenho (SINAPAD, https://www.lncc.br/sinapad/). Bioinfo-Portal foi acoplado à 
arquitetura do supercomputador Santos Dumont (SDumont, https://sdumont.lncc.br/), o 
que permite que as execuções de aplicações de bioinformática consideradas como 
computacional e tempo intensivas se beneficiem de arquiteturas paralelas e distribuídas. 
Mais detalhes sobre a arquitetura do Bioinfo-Portal, por favor se referir a Ocaña et al 2020 
[4]. 

Experimentos científicos de bioinformática em larga escala são complexos, pois 
envolvem dados científicos volumosos, heterogêneos e geograficamente dispersos pelo 
que ambientes de CAD são requeridos. Dados de científicos de proveniência [5], [6] se 
referem à toda a informação contida nos metadados associados ao ciclo de vida de um 
experimento científico [7] e é um conceito chave a ser considerado. Esses dados de 
proveniência envolvem os metadados de uma área determinada, como dados de execução 
do experimento. Todas as informações de desempenho e de proveniência das aplicações 
de bioinformática são centralizadas em um banco de dados e foram acessadas por meio 
de consultas. 

Técnicas de predição baseadas em AM [8–10] utilizam de um conjunto de dados, 
chamados de treinamento, para construção de um modelo que se aproxime do conjunto 
de dados fornecido. Uma vez treinados, os modelos permitem realizar predições 
envolvendo classificações de novas instâncias de dados de entrada, assim como a 
estimativa de variáveis dependentes. Neste contexto, várias técnicas têm sido aplicadas: 
como regressões lineares e lógicas, redes neurais, árvores de decisão, dentre outras. No 
trabalho [11], foi utilizada a técnica de classificação para obtenção da configuração de 
parâmetros do SPARK que levam ao melhor tempo de execução de um workflow da área 
da astronomia.  

Dessa maneira, será avaliado o desempenho das execuções de programas no 
Bioinfo-Portal por meio de técnicas de AM para gerar modelos que visem tomadas 
decisão eficientes que incluam parâmetros como o melhor tipo de cluster, o número 
efetivo de núcleos para processamento, e outras informações. Esses modelos serão usados 
para prever a melhor configuração para a execução de um experimento e pode apoiar a 
melhora no desempenho de execuções, resultando no uso efetivo das plataformas de 
CAD, incluindo o supercomputador SDumont. 

 

METODOLOGIA 

As pesquisas relacionadas ao presente Projeto IC estão relacionadas ao desenvolvimento 
e implementação de uma nova versão do Portal-Bioinfo (Portal de Bioinformática do 
LNCC), mais segura e eficiente, adaptada e acoplada para ser executada no SDumont. 
Nesse trabalho de IC em específico, essa nova versão aborda técnicas para obter alocações 
eficientes (o melhor possível) das máquinas para a execução de experimentos científicos 



no supercomputador. Esse objetivo principal se baseia em outros objetivos específicos do 
projeto como são explorar técnicas de AM e MD e implementar um módulo para análise 
de dados do Portal-Bioinfo que possibilite a criação de modelos de predição e 
classificação.  

O projeto apresenta as seguintes atividades desenvolvidas durante o período da 
bolsa:  

 Mapeamento do modelo do banco de dados e a estrutura do Bioinfo-Portal e 
obtenção dos dados de proveniência e desempenho por meio de consultas à base 
de dados MySQL e PostgreSQL. 

 Organização e formatação dos dados obtidos no formato (*.csv) e aplicar técnicas 
de decisão de árvore para a construção de modelos preditivos usando os 
programas Orange e sci kit learn. 

 Criação dos modelos de predição para esses programas. 

 Validar as predições que otimizem os resultados de desempenho (eficiência maior 
de 75%) e usar essas configurações nos scripts de submissão dos clusters, o que 
permitirá melhor alocação e uso da infraestrutura computacional. 
 

RESULTADOS E DISCUSSÃO 

Os experimentos realizados com os modelos de predição obtidos com as ferramentas 
Orange data mining e scikit learn apresentaram resultados satisfatórios. Foram geradas 
árvores de decisão, que utilizaram dados de tarefas executadas no SDumont, partindo do 
critério “class” (usado como target na classificação), que foi dividido em três categorias 
(baixo, alto, medio). Sendo assim, foi determinado como ponto de corte um cut-off de 
75% para determinar o uso otimizado (parâmetros a serem levados em consideração) no 
uso dos clusters do SDumont.  

Os resultados obtidos foram parte do trabalho apresentado na forma de Artigo 
Completo em Workshop Internacional: 

 Ocaña, Kary & Osthoff, Carla & Coelho, Micaella & Galheigo, Marcelo & Canuto, 
Isabela & Oliveira, Douglas & de Oliveira, Daniel. (2020). Performance Evaluation 
of Parallel Inference of Large Phylogenetic Trees in Santos Dumont 
Supercomputer: A Practical Approach. 10.1007/978-3-030-41005-6_31. Latin 
American High Performance Computing Conference. 2019. CARLA 2019. 25-27 
September; Turrialba, Costa Rica. 

 

CONCLUSÕES 
 
Modelos e árvores de regressão e classificação foram explorados com dados de 
desempenho de execuções de programas de bioinformática, visando obter informações 
sobre a configuração que leve a alocar de maneira mais eficiente recursos computacionais 
para determinado experimento executado no Portal-Bioinfo. O presente trabalho abriu 



vários frentes e desafios futuros dentre eles explorar e realizar uma análise comparativa 
de outras metodologias de AM em larga escala e o desenvolvimento de ferramentas 
computacionais tipo APIs que integrem esses algoritmos e alimentem os scripts de 
submissão na camada de execução do Bioinfo-Portal. 
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1 Objetivos

No perı́odo de execução desse projeto tivemos dois objetivos:

• Criar uma plataforma de segmentação semi-automática de imagens de microscopia con-
focal utilizando um pipeline que utilize o algoritmo inspirado firefly;

• Adaptação do método de aumento de dados descrito em Peixinho et. al [8] para melhorar
o treinamento da rede U-Net [9] para segmentação.

2 Introdução

Com o desenvolvimento de tecnologia digital, o armazenamento e gerenciamento de informações
médicas e biológicas coletadas manualmente tem sido cada vez menos comuns, perdendo o lu-
gar para as tecnologias relacionadas à digitalização automática, tanto em hardware quanto em
software. Por conta disso, o desenvolvimento das áreas de processamento de imagens, in-
teligência artificial, aprendizagem profunda e ciência de dados é estratégico, particularmente
para a área médica, uma vez que atualmente tanto hardware quanto software têm influenciado
em diagnósticos, tratamentos e planejamento cirúrgico [2].

Por outro lado, os avanços na microscopia confocal por varredura a laser, associado ao uso
de marcadores fluorescentes, têm possibilitado a geração de dados sobre dos nı́veis de expressão
gênica e localização proteica tanto em células fixadas quanto in vivo [11].

Recentemente, a literatura de processamento digital de imagens e visão computacional tem
demonstrado a crescente efetividade da aplicação de algoritmos bio-inspirados para segmentação
de imagem [12]. Por outro lado, métodos em aprendizagem profunda, baseados em rede neu-
ronal convolucional (Convolutional Neural Network - CNN) foram também utilizados para
segmentação de imagens, obtendo resultados muito promissores [9]. Vale ressaltar que a área
de aprendizagem profunda vem ganhado espaço em inúmeras aplicações em reconhecimento
de padrões, jogos, veı́culos autônomos, além de outras [7].

Porém, o treinamento de uma CNN para segmentação, em geral, necessita de grandes bancos
de imagens que na maioria das vezes não estão disponı́veis. Para acumular dados suficientes
e melhorar o desempenho de modelos de aprendizado profundo em classificação de imagens,
várias estratégias de aumento de dados foram propostas [10, 8]. Estas estratégias podem ser
adaptadas para o contexto de segmentação de imagens, que é o tema central nesta pesquisa.
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3 Material e Métodos

Nessa Seção será descrito sucintamente os algoritmos que foram utilizados.
O algoritmo firefly [13], é uma meta-heurı́stica inspirada pelo comportamento dos vaga-

lumes, que são atraı́dos um pelo outro de acordo com sua luminescência natural. O algoritmo é
utilizado para limiarização de trés nı́veis na imagem de entrada, auxiliando na segmentação de
imagens de baixo contraste.

Outra técnica utilizada no trabalho é o algoritmo level set onde o conceito básico do algo-
ritmo é delimitar a fronteira de uma região planar utilizando o conjunto de pontos no nı́vel zero
de uma função α : <2 ×<+ → < dado pela seguinte expressão:

S (t) =
{
(x, y) ∈ <2 | α (x, y, t) = 0

}
(1)

Dada uma curva de nı́vel zero S (t) no instante t, consideram-se três possı́veis valores para
a função. Quando o valor é menor que 0 a coordenada (x, y) está dentro da curva S, quando
o valor é maior que 0 a coordenada (x, y) está fora da curva e quando o valor for igual a 0
a coordenada (x, y) pertence a S. O próximo passo é encontrar a formulação euleriana da
evolução da frente, gerando uma equação diferencial parcial que descreve a evolução da curva
de nı́vel no tempo e no espaço [6].

Fig. 1: Arquitetura da U-Net. Modificado de Ronneberger et. al [9]

Outra técnica utilizada foi a U-Net [9] que é um tipo de rede neural totalmente convo-
lucional (Fully Convolutional Network) [5]. Como observado na Figura 1, a arquitetura da
U-Net consiste em duas etapas: contratação e expansão. Na contração é aplicada repetidamente
duas vezes a convolução 3x3 seguida pela ReLU. Em seguida, é aplicado a operação max pool
2x2 iterando com passo 2 para redução de dimensionalidade. Em cada camada de contração
é dobrado o numero de mapas de caracterı́sticas. Na expansão é aplicado uma operação de
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upsampling, seguida por uma convolução 2x2 chamada de up-convolution que reduz pela me-
tade o número de mapas de caracterı́sticas. Em seguida ocorre a concatenação com a imagem
correspondente e duas convoluções 3x3, ambas seguidas pela ReLU.

Por fim, utilizamos uma rede auto-codificadora que é um algoritmo de aprendizado de
máquina não supervisionado que reproduz na saı́da os valores do dado de entrada. Esse método
é composto por duas redes neurais (codificador e decodificador) sendo que a saı́da do codifica-
dor é a entada do decodificador. Após o treinamento da rede, essa saı́da é interpretada como um
vetor de caracterı́sticas que representa o dado de entrada. Auto-codificadores são usados para
reduzir a dimensionalidade dos dados [8].

3.1 Metodologia

A metodologia consistiu em duas etapas: plataforma semi-automatica de Segmentação e meto-
dologia para aumento de dados. Para a criação de plataforma semi-automática foi desenvolvido
um software utilizando um módulo padrão do Python para interface gráfica multiplataforma
chamado TKinter [1]. Foi implementado também um pipeline especifico para esse tipo de
imagem de microscopia confocal, que foi descrito em [4]. Neste caso foi utilizado um banco
de imagens de células do ovário de Drosophila melanogaster (mosca da fruta) produzidas no
Grupo de Biologia do Desenvolvimento e Sistemas Dinâmicos da Universidade Federal do Rio
de Janeiro (UFRJ).

Para o aumento de dados foi utilizado um banco de imagens de ultra-sonografia de mama,
composta por 250 imagens que contém tanto as imagens segmentadas quanto o padrão-ouro da
classificação entre tumor maligno e benigno.

A técnica para aumento de dados foi adaptada de Peixinho et. al [8]. A técnica consiste
em após treinar o auto-codificador, usá-lo para codificar o conjunto de imagens de entrada,
transformando-as em vetores n-dimensionais e projetar cada imagem em coordenadas bidimen-
sionais utilizando a técnica Local Affine Multidimensional Projection (LAMP) [3]. Dados os
pontos da projeção é aplicado a triangulação de Delauney. Após são criados novos pontos
usando a distribuição normal gaussiana no plano. Os novos pontos serão considerados novas
imagens codificadas, no espaço n-dimensional, somente se estiverem dentro de um triangulo
que tiver todos os pontos com a mesma classificação. Depois dessa seleção, todos os novos pon-
tos serão decodificados e transformados em imagens que antes não existiam e a segmentação
será gerada pelo mesmo pipeline utilizado na interface gráfica, explicada no parágrafo anterior.
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4 Resultados

O pipeline de segmentação descrito na Seção 3.1 foi implementado em uma plataforma inte-
rativa (Figura 2) para que os biólogos e médicos das equipes envolvidas possam determinar o
padrão ouro das imagens que farão parte de um novo banco de dados gerado pelos especialistas.

Fig. 2: Layout da interface gráfica desenvolvida.

A Figura 2 mostra alguns elementos da interface, bem como o resultado obtido selecionando
a imagem da direita para a segmentação. Se o resultado não for satisfatório, o usuário pode usar
o mouse e recursos da interface para corrigir as imperfeições manualmente. A documentação de
uso e instalação está disponı́vel em CellDetectionImage 1 no GitHub. A plataforma, esta des-
crita em [4], e se encontra em utilização por biólogos da UFRJ para geração de um banco
de imagens de microscopia confocal, com intuito de treinamento de uma rede neural para
segmentação destas imagens.

Com relação a metodologia para aumento de dados, o primeiro passo foi o treinamento
de uma rede auto-codificadora. Posteriormente, os resultados do codificador são projetados no
espaço bidimensional. Os resultados gerados após o treinamento do auto-codificador mostraram-
se satisfatórios usando a função de perda do erro quadrático médio, com erro de 00,529%. O
codificador com três camadas de convolução utilizando a ativação ReLU seguidas pelo pooling
máximo 2x2 com iteração 2 e o decodificador com a mesma configuração de convolução e se-

1 CellDetectionImage: https://github.com/LucasLaheras/CellDetectionImage
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Fig. 3: Histórico de perda durante o treinamento do auto-codificador, onde em azul representa a perda
das imagens de treinamento e em laranja as imagens de teste

(a) (b) (c)

Fig. 4: (a) Imagem original 99x71. (b) Imagem remodelada para 52x52. (c) Saı́da do auto-codificador.

guido pelo up-sampling 2x2, onde a entrada é a saı́da do codificador. Apesar de ser utilizada
5000 épocas para o treinamento os resultados acabaram convergindo perto da época 600, como
pode-se observar na Figura 3.

A Figura 4.a mostra uma imagem original da base de dados, a qual é redimensionada para
52 x 52 pixeis por conta da padronização da rede (Figura 4.b). O resultado obtido na saı́da
do auto-codificador, para a imagem de entrada da Figura 4.b, está representada na Figura 4.c.
Apesar da perda de detalhes da imagem original, observamos que o codificador gerou um vetor
de caracterı́sticas eficiente para nossa proposta.

(a) (b) (c)

Fig. 5: (a) Representação bidimensional das imagens. (b) Aplicação da triangulação de Delauney. (c)
Criação dos novos pontos em vermelho, que posteriormente serão convertidos em imagens.
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Após o treinamento o auto-codificador é utilizado para a geração de novas imagens, como
descrito na Seção 3.1. A Figura 5.a ilustra a representação de cada imagem no plano bidi-
mensional após passar pelo codificador. A Figura 5.b mostra a triangulação de Delauney no
plano, que é utilizada para selecionar os novos pontos de acordo com um esquema baseado
na classificação das imagens originais em benignas ou malignas. Os pontos em vermelho na
Figura 5.c serão usados para gerar por interpolação novos vetores de caracterı́sticas no espaço
do codificador. Em seguida, este vetores são processados pelo decodificador para gerar novas
imagens. A Figura 6.a mostra uma nova imagem gerada neste processo e a Figura 6.b mos-
tra sua segmentação via o software CellDetectionImage desenvolvido neste projeto. Apesar do
efeito de suavização já comentado anteriormente, as novas imagens geradas são consideradas
satisfatórias para o aumento de dados no treinamento da U-Net.

(a) (b)

Fig. 6: (a) Imagem gerada pelo aumento de dados. (b) Segmentação gerada pelo software CellDetectio-
nImage.

Atualmente, estamos avaliando o efeito do aumento de dados no treinamento da U-Net.
Esperamos concluir esta etapa final em breve. Para estes testes foram utilizados três conjuntos
de imagens para treinamento: (A) 100 imagens da base original; (B) 100 imagens da base
com utilização do aumento de dados padrão, rotacionando a imagem em 90, 180 e 270 graus,
totalizando 400 imagens (C) as imagens do conjunto (B) com as imagens geradas com a nova
metodologia de aumento de dados. Os resultados do treinamento estão ilustrados no gráfico
da Figura 7.a, 7.b e 7.c. Foi observado que a rede treinada com o conjunto (A) consegue
uma acurácia de 94,82% e perda de 11,94%, o conjunto (B) teve acurácia de 95,38% e perda
de 11,11%, e por fim, o conjunto (C) atingiu acurácia de 96,01% e perda de 9,54%. Apesar
da semelhança entre as acurácias, os testes preliminares mostram que o treinamento usando o
conjunto (A) gerou uma rede hiper-especializada no conjunto de treinamento o que não é bom
para a aplicação da rede.
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(a) (b)

(c)

Fig. 7: Gráfico da acurácia da U-Net (a) usando o conjunto sem aumento de dados. (b) Usando o con-
junto com aumento de dados padrão. (c) Usando o conjunto com aumento de dados implemen-
tado e o padrão.

5 Conclusão

Foi implementada uma interface gráfica semi-automática (Figura 2), descrita em [4], a qual está
sendo sendo utilizada por especialistas da Universidade Federal do Rio de Janeiro (UFRJ).

O aumento de dados está sendo testado, mostrando resultados promissores. Foi observado
que na base sem o aumento de dados está ocorrendo overfitting e ambos os métodos de au-
mento de dados melhoram a rede, com vantagem de 0,63% maior de acurácia usando ambos
os métodos. Estamos realizando novos testes para melhorar o auto-codificador na tentativa de
obter melhores resultados.
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1 INTRODUÇÃO

O presente trabalho tem como base o estudo da Computação Quântica. No modelo

quântico de circuitos, a Computação Quântica é realizada por circuitos quânticos, que

operam sobre qubits através de operações no espaço de Hilbert, também chamado de

espaço de estados do sistema. O espaço de estados de um sistema quântico é descrito em

termos de espaços vetoriais, que são objeto de estudo da Álgebra Linear.

A Álgebra Linear é a base matemática utilizada na Computação Quântica, permi-

tindo entender conceitos básicos, desde como descrever os estados de qubits até operações

mais complexas, pois os qubits, assim como as portas lógicas quânticas, são representados

matematicamente por matrizes.

O espaço de estados de um sistema f́ısico composto é o produto tensorial do espaço

de estados de componentes individuais de sistemas f́ısicos. Matematicamente, o produto

tensorial de dois estados é equivalente ao produto de Kronecker entre seus vetores cor-

respondentes. Contudo, é importante destacar que nem todos os estados de um sistema

combinado podem ser separados no produto tensorial de componentes individuais.

Um sistema quântico que opera sobre n qubits é representado por uma matriz

unitária de dimensões 2n × 2n e consiste em uma coleção finita de portas quânticas, que

são os elementos básicos de um computador quântico. Cada porta quântica implementa

uma transformação unitária sobre qubits. Portanto, pode-se dizer que um programa é uma

sequência de operações unitárias aplicadas ao estado inicial. A condição de unitariedade

garante que o operador não viole nenhum prinćıpio geral da teoria quântica.

A construção de operadores unitários para implementação de novos algoritmos

quânticos e a busca por uma sequência de portas quânticas de custo mı́nimo para a im-

plementação destes operadores unitários é de fundamental importância para Computação

Quântica, pois a quantidade de recursos dispońıveis nos computadores quânticos atuais

ainda é bastante limitada. Para aumentar os benef́ıcios da computação quântica, é essen-

cial obter uma decomposição eficiente dos algoritmos quânticos em portas universais.

Em particular, neste trabalho utilizaremos a decomposição em produto de Kro-

necker a fim de melhor compreendermos este problema. Através de uma implementação

prática, buscamos absorver tanto ideias da Computação Quântica como desenvolver ca-

pacitação em Álgebra Linear.

Como será apresentado mais a frente, o Produto de Kronecker é um tipo especial
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de produto de matrizes, ou seja, é a multiplicação de cada elemento de uma matriz por

outra matriz.
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2 ATIVIDADES DESENVOLVIDAS

2.1 Sistemática da Orientação

A metodologia de orientação baseou-se em estudo dirigido, resolução de exerćıcios,

simulação e implementação de algoritmos em Python e participação nos seminários do

grupo de Computação Quântica do LNCC.

2.2 Objetivos

O objetivo geral do trabalho foi complementar a minha formação acadêmica na

área de Computação Quântica.

Os objetivos espećıficos buscaram o desenvolvimento dos fundamentos matemáticos

dessa teoria, em especial tópicos de Álgebra Linear, o estudo das principais portas lógicas

quânticas e simulações em Python.

2.2.1 Objetivos Alcançados

Consegui aprimorar e aprender conceitos elementares como soma, subtração e

multiplicação de matrizes; matriz transposta; matriz inversa; cálculo de determinantes;

sistemas lineares e conceitos mais espećıficos de Álgebra Linear, tais como: espaços e

subespaços vetoriais; combinações lineares; base e dimensão; produto interno, além de

conjuntos ortogonais e ortonormais.

Tive dificuldades para entender os conceitos de espaços e subespaços vetoriais e a

minha estratégia para superar tais dificuldades foi copiar os teoremas e difinições para o

caderno, fazer exerćıcios propostos e assistir v́ıdeo aulas no youtube.

Em Computação Quântica, a minha estratégia para aprender alguns conceitos

básicos foi a utilização do simulador quântico da IBM. Com ele, pude identificar a porta X,

que faz o papel da porta Not; a porta H - Hadamard, que coloca o qubit em superposição;

a porta CNOT - Controlled Not, que coloca dois qubits em estado de emaranhamento

quântico; e a operação que faz a medição do qubit.

2.3 Atividades Acadêmico-Cient́ıficas

O trabalho foi direcionado no sentido de formar uma base sólida no tema proposto,

dividido nas seguintes etapas:
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• Estudo teórico de conceitos da Álgebra Linear, através das referências (RIOS; FI-

GUEIREDO; CUNHA, 2010; FIGUEIREDO; CUNHA, 2010; BEDOYA; CAMELIER, 2010),

com a resolução de exerćıcios selecionados.

• Estudo introdutório da Computação Quântica baseado no caṕıtulo 1 da referência

(PORTUGAL et al., 2012) e na parte I da referência (NIELSEN; CHUANG, 2011).

• Estudo das portas e circuitos lógicos quânticos baseado no caṕıtulo 2 da referência

(PORTUGAL et al., 2012) e no caṕıtulo 4 da referência (NIELSEN; CHUANG, 2011).

• Estudo de conceitos básicos de programação em Python,como estruturas de decisão

if/elif/else, comparações múltiplas, tipos de variáveis, uso do pacote Numpy.

• Implementação em Python de um problema da Álgebra Linear, em que foram ex-

plorados vários conceitos da Computação Quântica.

Além disso, a fim de ampliar o entendimento na área da Computação Quântica,

participei de seminários online, organizados pelo professor Renato Portugal, ministrados

tanto por pesquisadores do LNCC quanto por pesquisadores internacionais.

Isso me ajudou a fixar o conhecimento de Álgebra Linear e Computação Quântica,

pois o que foi visto na teoria pôde ser melhor compreendido na prática.

Também participei dos cursos de verão oferecidos na FAETERJ, campi Petrópolis,

ministrados pelo professor Nilo Koscheck em Janeiro de 2020 sobre Eletrônica e Optrônica

Básica.
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3 RELATÓRIO CIENTÍFICO

3.1 Revisão da Literatura

Gerar um circuito a partir de uma matriz arbitrária é um problema que escala

exponencialmente com o número de qubits do sistema em geral, e o problema de encontrar

o menor circuito posśıvel para um operador em particular permanece desafiador. No

entanto, várias técnicas foram desenvolvidas para esse fim, usando diferentes métodos de

decomposição (BARENCO et al., 1995; CYBENKO, 2001; LI; ROBERTS; YIN, 2013).

A proposta deste trabalho consiste em implementar a decomposição de matrizes

unitárias através do produto de Kronecker como uma forma de abordar e compreender

questões importantes da Computação Quântica.

A seguir, apresentaremos alguns dos principais conceitos utilizados ao longo do

trabalho: matrizes unitárias, produto de Kronecker, decomposição SVD, produto de Kro-

necker mais próximo e o produto de Kronecker na Computação Quântica.

3.1.1 Matriz Unitária

Para garantir o entendimento do conceito de matrizes unitárias, deve-se lembrar

os conceitos de conjugado e transposição de matrizes.

O conjugado vem do estudo dos números complexos. Portanto, sendo z = a+bi um

número complexo, com {a, b} ∈ R, temos que o conjugado de z é denotado por z∗ = a−bi.

Logo, para uma matriz que possui todos os seus elementos reais, temos que a sua matriz

conjugada será igual a matriz original.

Exemplo 3.1.1. Dada a matriz A =
[
0 2
3 5

]
, a matriz conjugada será A∗ =

[
0 2
3 5

]
.

Exemplo 3.1.2. Dada a matriz B =
[
i 0
0 1

]
, a matriz conjugada será B∗ =

[
−i 0
0 1

]
.

A matriz transposta da matriz A, de ordem m×n, é a matriz AT , de ordem n×m,

que se obtém escrevendo ordenadamente as linhas de A como colunas.

Exemplo 3.1.3. Sendo C =
[
2 3 4
5 6 7

]
, temos que CT =

2 5
3 6
4 7


Conhecendo agora o conceito de conjugado e de transposição de matrizes, pode-se

partir para a definição de matriz unitária.
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Definição 3.1.1. Uma matriz U , com k linhas e k colunas e coeficientes complexos é

unitária se o produto de U com a matriz conjugada da transposta, representada como U †,

for igual à matriz identidade, ou seja,

UU † = U †U = I =



1 0 0 · · · 0
0 1 0 · · · 0
0 0 1 · · · 0
... ... ... . . . ...
0 0 0 · · · 1



Exemplo 3.1.4. Dada a matriz U =
[

0 i
i 0

]
, temos que U † =

[
0 −i
−i 0

]
, logo:

UU † =
[

0 i
i 0

] [
0 −i
−i 0

]
=
[

0.0 + i.(−i) 0.(−i) + i.0
i.0 + 0.(−i)) i.(−i) + 0.0

]
∴

UU † =
[
−i2 0
0 −i2

]
=
[
−(−1) 0

0 −(−1)

]
∴

UU † =
[

1 0
0 1

]
= I

Como UU † = I, a matriz U é unitária.

3.1.2 Produto de Kronecker

Se A é uma matriz com m linhas e n colunas e B é uma matriz com p linhas e q

colunas, então o produto de Kronecker de A e B (denotado por A⊗ B) é uma matriz C

com mp linhas e nq colunas, definido como:

A⊗B =


a11B a12B ... a1nB
a21B a22B ... a2nB

... ... . . . ...
am1B am2B ... amnB



Exemplo 3.1.5. Sejam as matrizes C =
[

1 2
3 4

]
e D =

[
1 0
0 1

]
. O produto de Kro-

necker entre as matrizes C e D é dado por:
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C ⊗D =
[
c11D c12D
c21D c22D

]

C ⊗D =


1
[
1 0
0 1

]
2
[
1 0
0 1

]

3
[
1 0
0 1

]
4
[
1 0
0 1

]


C ⊗D =


1 0 2 0
0 1 0 2
3 0 4 0
0 3 0 4


3.1.3 Decomposição em Valores Singulares (Singular Value Decomposition

- SVD)

A decomposição em valores singulares de uma matriz Mm×n, real ou complexa, é

uma fatoração da forma UΣV †, onde U é uma matriz unitária m×m, real ou complexa,

Σ é uma matriz diagonal retangular m × n contendo números reais não negativos na

diagonal, e V é uma matriz unitária n× n, real ou complexa.

As entradas diagonais σi de Σ são os valores singulares de M . Os valores singulares

não-nulos de M são as ráızes quadradas dos autovalores não nulos de M †M ou MM †.

O número de valores singulares não nulos é igual ao rank de M . As colunas de U e V

são os vetores singulares à direita (autovetores de MM †) e vetores singulares à esquerda

(autovetores de M †M) de M , respectivamente.

A decomposição SVD apresenta inúmeras aplicações, dentre as quais destacamos

a aproximação por matriz de menor rank e o cálculo da matriz ortogonal mais próxima.

3.1.3.1 Aproximação por matriz de menor rank

Consiste em um problema de minimização em que se deseja aproximar a matriz M

por uma matriz M̃ de rank r mais baixo. No caso em que a aproximação é baseada na

minimização da norma de Frobenius, a solução do problema é dada pela decomposição

SVD, conforme provado pelo Teorema Eckart–Young (ECKART; YOUNG, 1936).

Tem-se M̃ = UΣ̃V †, onde Σ̃ diferencia-se de Σ por conter apenas os r maiores

valores singulares.
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3.1.3.2 Matriz ortogonal mais próxima

É posśıvel usar a decomposição SVD de uma matriz quadrada A para determinar

a matriz ortogonal O mais próxima. Tomando-se a distância O − A dada pela norma de

Frobenius, a solução é dada pelo produto UV † (SHONEMANN, 1966; ZHANG, 2000).

3.1.4 Produto de Kronecker mais Próximo (Nearest Kronecker Product -

NKP)

O problema do ’Produto de Kronecker mais Próximo’ consiste em encontrar B ∈

Cm×n e C ∈ Cs×t que minimizem φA(B,C) = ‖A−B ⊗ C‖F . Van Loan e Pitsianis

(PITSIANIS; LOAN, 1993) propuseram uma decomposição com base no algoritmo SVD

(conforme seção 3.1.3.1) a partir de uma versão permutada de A. Descreveremos sua

solução para o caso em que utilizamos a norma de Frobenius ‖·‖F .

Consideremos o caso geral. Seja a matriz Ams×nt ∈ C. Não é sempre verdade que

existam matrizes Bm×n e Cs×t tais que A = B ⊗ C, exceto se m = n = 1 ou s = t = 1.

Usando o fato que

‖A‖F =
√√√√ m∑

j=1

n∑
k=1
|(A)j,k|2

é independente da ordem da soma sobre os elementos de A, tem-se

‖A‖F = ‖R(A)‖F

onde R(A) é uma matriz m × n, em que cada elemento de A aparece uma única vez em

R(A). Especificamente, consideramos R = Rm×n,s×t como sendo o operador de refor-

matação

Rm×n,s×t(A⊗B) = (vec(A))(vec(B))T

para todas matrizes Am×n e Bs×t. Claramente, A ⊗ B e (vec(A))(vec(B))T possuem os

mesmos elementos em configurações diferentes.

Sendo assim, para um exemplo em que A é uma matriz 6 × 4, B é uma matriz

3× 2 e C é uma matriz 2× 2, o problema pode ser reformulado da seguinte forma:
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φ(A,B) =

∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥



a11 a12 a13 a14
a21 a22 a23 a24
a31 a32 a33 a34
a41 a42 a43 a44
a51 a52 a53 a54
a61 a62 a63 a64


−

b11 b12
b21 b22
b31 b32

⊗ [c11 c12
c21 c22

]
∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥

F

=

∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥



a11 a21 a12 a22
a31 a41 a32 a42
a51 a61 a52 a62
a13 a23 a14 a24
a33 a43 a34 a44
a53 a63 a54 a64


−



b11
b21
b31
b12
b22
b32


[
c11 c21 c12 c22

]
∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥∥

F

=
∥∥∥Ã− vec(B) · vec(C)T

∥∥∥
F

Como a matriz de rank-1 mais próxima de Ã ∈ Cm1n1×m2n2 é dada pelo maior

autovalor e respectivos autovetores, obtém-se a solução a seguir:

Dada a matriz A ∈ Cm1n1×m2n2 , calcular a decomposição SVD de

Ã = UΣV † =
rKP∑
k=1

σkukv
†
k.

Definir Bopt ∈ Cm1×n1 como vec(B) = √σ1u1.

Definir Copt ∈ Cm2×n2 como vec(C) = √σ1v1.

3.1.5 Produto de Kronecker na Computação Quântica

Atualmente, o modelo de circuitos é a abstração mais usada na Computação

Quântica, representado por uma sequência de portas lógicas quânticas. A evolução de

um sistema quântico normalmente requer que várias portas quânticas sejam aplicadas,

sequencialmente, em paralelo ou condicionalmente, a vários subconjuntos de qubits. O

produto de Kronecker é usado para descrever portas quânticas que atuam em paralelo,

enquanto o produto matricial é usado para descrever portas quânticas que atuam sequen-

cialmente, um após o outro, da esquerda para a direita, em um circuito quântico. Por

fim, as portas controladas aplicam uma porta quântica a um subconjunto alvo de qubits

dependendo dos valores em um conjunto de qubits de controle.
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De maneira similar aos computadores eletrônicos clássicos, uma coleção de por-

tas quânticas é usada para construir circuitos quânticos e projetar algoritmos quânticos.

(BARENCO et al., 1995) mostram que a porta controlada CNOT e portas quânticas de um

único qubit são universais para a Computação Quântica.

Portas quânticas de um único qubit incluem Pauli-X, Pauli-Y, Pauli-Z e Hadamard.

Estas tranformações unitárias de um único bit são expressas na forma de matrizes 2× 2:

X X =
[

0 1
1 0

]
Z Z =

[
1 0
0 −1

]

Y Y =
[

0 −i
i 0

]
H H = 1√

2

[
1 1
1 −1

]

A porta CNOT opera sobre dois qubits e é representada por:

•
CNOT =


1 0 0 0
0 1 0 0
0 0 0 1
0 0 1 0



O produto tensorial (ou produto de Kronecker) é uma operação fundamental na

construção de sistemas quânticos. Espaços vetoriais associados aos sistemas quânticos

combinam-se através do produto tensorial. No entanto, deve-se observar que no mundo

quântico há muito mais estados posśıveis do que apenas estados que podem ser combina-

dos a partir de estados menores. Quando um estado não pode ser escrito como um produto

tensorial de dois subestados, diz-se que está emaranhado. Se dois estados não estão emara-

nhados, dizemos que são um estado de produto ou separável. Estados quânticos também

podem estar parcialmente emaranhados, o que implica que não estão emaranhados ao

máximo, mas possuem alguma correlação. O poder da Computação Quântica é mais

frequentemente atribúıdo ao emaranhamento (JOZSA; LINDEN, 2003).

Os estados de Bell são exemplos de estados maximamente emaranhados com 2

qubits:
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|β00〉 = 1√
2

(|00〉+ |11〉)

|β01〉 = 1√
2

(|01〉+ |10〉)

|β10〉 = 1√
2

(|00〉 − |11〉)

|β11〉 = 1√
2

(|01〉 − |10〉)

Os estados de Bell são representados pelo circuito:

H •

A generalização dos estados de Bell para 3 qubits são os estados GHZ, representados

pelo circuito:

H • •

Enquanto as portas de Hadamard são responsáveis por gerar o paralelismo quântico

(gerando estados com coeficientes não-nulos), as portas CNOT são responsáveis por ge-

rar o emaranhamento. Embora portas CNOT sejam usados na maioria esmagadora dos

trabalhos envolvendo circuitos quânticos, suas implementações são ordens de magnitude

mais suscet́ıveis a erros do que as implementações de portas de um único qubit.

Uma grande parte do trabalho com circuitos quânticos consiste na decomposição

de operadores unitários em uma série de operações de um único qubit e portas CNOT.

Geralmente, o objetivo é encontrar o circuito quântico mı́nimo capaz de resolver um

determinado problema. Neste trabalho, estudaremos a decomposição em produtos de

Kronecker.

3.2 Metodologia do Trabalho

Descreveremos a seguir a implementação do algoritmo para a decomposição de

matrizes unitárias em produtos de Kronecker. Para isso, utilizaremos os conceitos apre-

sentados na seção anterior.
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Considerando sistemas quânticos que operam sobre n qubits, trabalharemos com

matrizes unitárias de dimensões 2n×2n, que serão decompostas no produto de Kronecker

de matrizes 2 × 2 e podem ser representadas como portas de 1 qubit em um circuito

quântico.

3.2.1 Implementação do Algoritmo NKP

A aproximação do produto de Kronecker de matrizes proposto por Van Loan e

Pitsianis (PITSIANIS; LOAN, 1993) fatora uma matriz como um produto de Kronecker de

duas matrizes. Neste caso, para que uma matriz possa ser decomposta em um número ar-

bitrário de fatores, é preciso reaplicar o algoritmo recursivamente nas matrizes resultantes

tantas vezes quanto for preciso.

3.2.1.1 Método 1

Aplicamos o método de Van Loan para aproximar uma matriz M pelo produto de

Kronecker entre uma matriz 2× 2 e uma matriz n× n.

Consideremos como exemplo uma matriz A8×8, dada por:

A =



a11 a12 a13 a14 a15 a16 a17 a18
a21 a22 a23 a24 a25 a26 a27 a28
a31 a32 a33 a34 a35 a36 a37 a38
a41 a42 a43 a44 a45 a46 a47 a48
a51 a52 a53 a54 a55 a56 a57 a58
a61 a62 a63 a64 a65 a66 a67 a68
a71 a72 a73 a74 a75 a76 a77 a78
a81 a82 a83 a84 a85 a86 a87 a88


=
[
A11 A12
A21 A22

]

Queremos minimizar φ(A,B), tal que

φ(A,B) =

∥∥∥∥∥∥∥∥∥A−
[
b11 b12
b21 b22

]
⊗


c11 c12 c13 c14
c21 c22 c23 c24
c31 c32 c33 c34
c41 c42 c43 c44


∥∥∥∥∥∥∥∥∥

F

=
∥∥∥Ã− vec(B) · vec(C)T

∥∥∥
F

Para isso, as matrizes Ã, vec(B) e vec(C)T tomam a forma
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Ã =


a11 a21 a31 a41 a12 a22 a32 a42 a13 a23 a33 a43 a14 a24 a32 a44
a51 a61 a71 a81 a52 a62 a72 a82 a53 a63 a73 a83 a54 a64 a74 a84
a15 a25 a35 a45 a16 a26 a36 a46 a17 a27 a37 a47 a18 a28 a38 a48
a55 a65 a75 a85 a56 a66 a76 a86 a57 a67 a77 a87 a58 a68 a78 a88



Ã =


vec(A11)T

vec(A21)T

vec(A12)T

vec(A22)T

 , vec(B) =


b11
b21
b12
b22

 ,
vec(C)T =

[
c11 c21 c31 c41 c12 c22 c32 c42 c13 c23 c33 c43 c14 c24 c34 c44

]
3.2.1.2 Método 2

Aplicamos o método de Van Loan para aproximar uma matriz M pelo produto de

Kronecker entre uma matriz n× n e uma matriz 2× 2.

Consideremos como exemplo uma matriz A8×8, dada por:

A =



a11 a12 a13 a14 a15 a16 a17 a18
a21 a22 a23 a24 a25 a26 a27 a28
a31 a32 a33 a34 a35 a36 a37 a38
a41 a42 a43 a44 a45 a46 a47 a48
a51 a52 a53 a54 a55 a56 a57 a58
a61 a62 a63 a64 a65 a66 a67 a68
a71 a72 a73 a74 a75 a76 a77 a78
a81 a82 a83 a84 a85 a86 a87 a88


=


A11 A12 A13 A14
A21 A22 A23 A24
A31 A32 A33 A34
A41 A42 A43 A44



Queremos minimizar φ(A,B), tal que

φ(A,B) =

∥∥∥∥∥∥∥∥∥A−

b11 b12 b13 b14
b21 b22 b23 b24
b31 b32 b33 b34
b41 b42 b43 b44

⊗
[
c11 c12
c21 c22

]∥∥∥∥∥∥∥∥∥
F

=
∥∥∥Ã− vec(B) · vec(C)T

∥∥∥
F

Para isso, as matrizes Ã, vec(B) e vec(C)T tomam a forma
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Ã =



a11 a21 a12 a22
a31 a41 a32 a42
a51 a61 a52 a62
a71 a81 a72 a82
a13 a23 a14 a24
a33 a43 a34 a44
a53 a63 a54 a64
a73 a83 a74 a84
a15 a25 a16 a26
a35 a45 a36 a46
a55 a65 a56 a66
a75 a85 a76 a86
a17 a27 a18 a28
a37 a47 a38 a48
a57 a67 a58 a68
a77 a87 a78 a88



=



vec(A11)T

vec(A21)T

vec(A31)T

vec(A41)T

vec(A12)T

vec(A22)T

vec(A32)T

vec(A42)T

vec(A13)T

vec(A23)T

vec(A33)T

vec(A43)T

vec(A41)T

vec(A42)T

vec(A43)T

vec(A44)T



, vec(B) =



b11
b21
b31
b41
b12
b22
b32
b42
b13
b23
b33
b43
b14
b24
b34
b44



,

vec(C)T =
[
c11 c21 c12 c22

]
3.2.2 Implementação do Algoritmo para o cálculo da unitária mais próxima

A aplicação do algoritmo NKP sobre uma matriz unitária não garante que as

matrizes resultantes da decomposição sejam unitárias. Como desejamos trabalhar apenas

com matrizes unitárias, calculamos as unitárias mais próximas após aplicação do NKP.

Conforme mencionado na seção 3.1.3.2, a solução é dada pelo produto UV † obtido a partir

da decomposição SVD.

3.3 Resultados e Discussão

Apresentaremos, a seguir, os resultados de algumas simulações executadas. A fim

de testarmos o algoritmo, partimos de soluções conhecidas, utilizando os métodos 1 e 2

descritos na seção 3.2.1. Vale mencionar, ainda, que os resultados aqui exibidos foram

aproximados a fim de tornar sua visualização mais clara.

• Simulação 1: X ⊗ Y ⊗ Z
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X

Y

Z

UXY Z =



0 0 0 0 0 0 −i 0
0 0 0 0 0 0 0 i
0 0 0 0 i 0 0 0
0 0 0 0 0 −i 0 0
0 0 −i 0 0 0 0 0
0 0 0 i 0 0 0 0
i 0 0 0 0 0 0 0
0 −i 0 0 0 0 0 0



Decomposição método 1: Norma de Frobenius 1.1102230246251565.e−15

UXY Z =
[

0 −1
−1 0

]
⊗
[

0 −i
i 0

]
⊗
[
−1 0

0 1

]

Decomposição método 2: Norma de Frobenius 8.906283103613227.e−16

UXY Z =
[

0 i
i 0

]
⊗
[

0 1
−1 0

]
⊗
[
−1 0

0 1

]

Partimos, inicialmente, de uma matriz unitária que representa o produto X ⊗

Y ⊗ Z de um estado separável, conforme mencionado na seção 3.1.5. Observando os

resultados obtidos pela norma de Frobenius, verificamos que o algoritmo aproxima-se de

soluções exatas, embora diferentes para as simulações usando os métodos 1 e 2. De fato,

a decomposição em produto de Kronecker não é única.

• Simulação 2: (CNOT ⊗ I)(H ⊗ I ⊗H) = (CNOT (H ⊗ I))⊗H

H •

H

UHCNOT H = 1
2



1 1 0 0 1 1 0 0
1 −1 0 0 1 −1 0 0
0 0 1 1 0 0 1 1
0 0 1 −1 0 0 1 −1
0 0 1 1 0 0 −1 −1
0 0 1 −1 0 0 −1 1
1 1 0 0 −1 −1 0 0
1 −1 0 0 −1 1 0 0



Decomposição método 1: Norma de Frobenius 2.82842712474619
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US2 = 1√
2

[
−1 −1
−1 1

]
⊗
[

0 −1
−1 0

]
⊗ 1√

2

[
1 1
1 −1

]

US2 = 1
2



0 0 1 1 0 0 1 1
0 0 1 −1 0 0 1 −1
1 1 0 0 1 1 0 0
1 −1 0 0 1 −1 0 0
0 0 1 1 0 0 −1 −1
0 0 1 −1 0 0 −1 1
1 1 0 0 −1 −1 0 0
1 −1 0 0 −1 1 0 0



Decomposição método 2: Norma de Frobenius 2.82842712474619

US2 = 1√
2

[
−1 −1
−1 1

]
⊗
[

0 1
1 0

]
⊗ 1√

2

[
1 1
−1 1

]

US2 = 1
2



0 0 −1 −1 0 0 −1 −1
0 0 1 −1 0 0 1 −1
−1 −1 0 0 −1 −1 0 0

1 −1 0 0 1 −1 0 0
0 0 −1 −1 0 0 1 1
0 0 1 −1 0 0 −1 1
−1 −1 0 0 1 1 0 0

1 −1 0 0 −1 1 0 0



Neste caso, partimos de uma matriz unitária que gera um estado parcialmente

separável. Podemos notar que, na decomposição pelo método 1, obtém-se a porta H no

terceiro qubit, como no circuito original. No entanto, observamos que a norma de Frobe-

nius para ambos os métodos apresenta valor próximo de 2.8, indicando que as fatorações

obtidas pelo algoritmo possuem um erro grande e, portanto, não podem ser consideradas.

• Simulação 3: GHZ
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H • •
UGHZ = 1√

2



1 1 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 1 −1
0 0 1 1 0 0 0 0
0 0 0 0 1 −1 0 0
0 0 0 0 1 1 0 0
0 0 1 −1 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 1 1
1 −1 0 0 0 0 0 0



Decomposição método 1: Norma de Frobenius 2.8284271247461903

US3 =
[

0 −1
−1 0

]
⊗
[

0 −1
−1 0

]
⊗ 1√

2

[
−1 −1

1 −1

]

US3 = 1√
2



0 0 0 0 0 0 −1 −1
0 0 0 0 0 0 1 −1
0 0 0 0 −1 −1 0 0
0 0 0 0 1 −1 0 0
0 0 −1 −1 0 0 0 0
0 0 1 −1 0 0 0 0
−1 −1 0 0 0 0 0 0

1 −1 0 0 0 0 0 0



Decomposição método 2: Norma de Frobenius 2.8284271247461903

US3 =
[

0 −1
−1 0

]
⊗
[

0 1
1 0

]
⊗ 1√

2

[
1 1
−1 1

]

US3 = 1√
2



0 0 0 0 0 0 −1 −1
0 0 0 0 0 0 1 −1
0 0 0 0 −1 −1 0 0
0 0 0 0 1 −1 0 0
0 0 −1 −1 0 0 0 0
0 0 1 −1 0 0 0 0
−1 −1 0 0 0 0 0 0

1 −1 0 0 0 0 0 0



Por fim, realizamos uma simulação com a unitária que gera os estados maxima-

mente emaranhados GHZ, conforme visto na seção 3.1.5. Novamente, observamos que a

norma de Frobenius resulta no valor aproximado de 2.8 para os dois métodos, indicando

que o erro é suficientemente grande a ponto de inviabilizar a decomposição em produto
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de Kronecker, como era de se esperar. Observamos apenas que não se percebe diferença

significativa nos resultados obtidos nas simulações 2 e 3.

3.4 Conclusão

Aprendemos que podemos usar o produto tensorial para construir sistemas quânticos

complexos a partir de sistemas mais simples de qubit único. No entanto, estas trans-

formações não têm tanto interesse como as transformações de múltiplos qubits, pois são

equivalentes a executar as transformações de qubit único em cada um dos qubits sepa-

radamente, em uma determinada ordem. Mais interessantes são as transformações de

múltiplos qubits que podem gerar o emaranhamento entre os qubits do sistema. Estados

emaranhados são um ingrediente cŕıtico da Computação Quântica.

Além disso, para aprimorar os benef́ıcios da Computação Quântica, é importante

usar uma decomposição eficiente de algoritmos quânticos em portas universais, buscando

o circuito quântico mı́nimo capaz de resolver um determinado problema. Portanto, é

de fundamental importância desenvolver novos métodos com o objetivo de superar a

dificuldade de decompor essa matriz nas portas quânticas conhecidas. Nesse sentido, esse

estudo é uma forma de melhor compreender o problema a fim de buscar novas soluções

posśıveis.

Das três simulações realizadas, podemos observar que quando a norma de Fro-

benius estiver próxima de zero, pode-se dizer que a matriz é fatorável e que o grau de

emaranhamento é fraco, como na simulação 1. Quando a norma de Frobenius estiver

distante de zero, não se pode tirar conclusões a partir da mesma, pois as simulações 2 e

3 possuem praticamente o mesmo valor dessa norma e enquanto a simulação 2 é parcial-

mente fatorável, a simulação 3 não pode ser fatorada.

A minha Iniciação Cient́ıfica foi útil, pois eu me deparei com diversos obstáculos

e dificuldades que aos poucos eu fui superando. Esses obstáculos me ajudaram no cres-

cimento pessoal e profissional, pois os conceitos apresentados aqui não estão contidos em

um único livro. Tive que fazer consultas a livros, artigos cient́ıficos, sites especializados e

videos no Youtube.

No mais, as disciplinas de Álgebra Linear e Programação, envolvendo conceitos de

Python e Numpy, me ajudaram a compreender melhor a Computação Quântica, pois o

resultado desse trabalho só foi posśıvel graças à sinergia entre elas.
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Tive a oportunidade de acompanhar diversos seminários sobre Computação Quântica,

realizar simulações no computador quântico da IBM e a manejar o Numpy para trabalhar

com matrizes. Com isso, pude ampliar bastante os meus horizontes e conhecimentos sobre

Computação Quântica, tendo em vista também que a matemática utilizada neste trabalho

é altamente especializada.

A Computação Quântica se apresenta como a sucessora da Computação Clássica.

Com ela, poderemos realizar operações complexas em um tempo bem reduzido se compa-

rado à Computação Clássica. Ainda não se sabe ao certo qual o potencial da Computação

Quântica, podendo até mesmo resolver problemas que a humanidade sequer tenha imagi-

nado.
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RELATÓRIO SEMESTRAL LNCC  

A INTERAÇÃO DA CEVADA COM OS NUTRIENTES DO SOLO E COM O 

AFÍDEO 

1. Introdução   

A cevada é um cereal que pertence a família Poaceae, é Utilizada para 

fabricação de alimentos, ração para animais, e muito utilizada na  indústria de 

cerveja, a espécie estudada  neste trabalho,  será Hordeum vulgare L. 

Os afídeos conhecidos como pulgões, pertencem à família Aphidae, esses 

insetos causam danos diretos às culturas de cereais, pela sucção da seiva 

elaborada da planta e em alguns casos, através injeção de toxinas presente em sua 

saliva (TOMANOVIC et al., 2008). 

Neste trabalho, estudamos o pulgão-da-espiga-do trigo, Sitobion avenae; 

Para este trabalho, estudamos o artigo Plant genotype mediates the effects of 

nutrients on aphids.Este artigo foi elaborado pelos autores Rowntree J;Vennon. A; 

Preziosi R.(2010). 

Com base nessas informações realizamos experimentos numéricos 

computacionais utilizando modelos simples de predação de Lotka-Volterra. Com 

base nos resultados dos experimentos realizados, o método de Lotka-Volterra, 

sofreu alteração, pois em simulações computacionais, percebemos que ele era 

inadequado. Desta forma, programamos um modelo adequado para este trabalho. 

2. Objetivo 

O presente trabalho de iniciação científica tem como objetivo, desenvolver 

mapa conceitual a partir do artigo estudado, para facilitar o entendimento do mesmo. 

Posteriormente, desenvolver modelos matemáticos com base no modelo de 

predação de Lotka-Volterra com resposta funcional do tipo II (COSTA e GODOY, 

2010) e com base nos resultados,propor uma alteração ao modelo tradicional 

criando uma função para cevada e uma mortalidade quadrática para o afídeo. 
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3.  Materiais e Métodos 

Inicialmente, desenvolvemos um mapa conceitual, para melhor compreender 

as informações contidas no trabalho de ROWNTREE et al. (2010) Utilizamos como 

base na elaboração do nosso trabalho. 

 

 

Figura 1: Mapa conceitual. Uma ferramenta para dar suporte a fim de facilitar o entendimento e auxiliar na construção dos 

modelos computacionais. 

                  

Após a construção do mapa conceitual, desenvolvemos modelos 

computacionais, baseados no método de predação de Lotka-volterra com resposta 

funcional do tipo II e crescimento logístico. 

O modelo de predação de Lotka-Volterra representa interação entre duas 

espécies, onde uma delas (presa),dispõe de alimentos em abundância e a outra 

espécie (predador), tem como suprimento alimentar a população de presa (FALCAO 

et al., 2015), a resposta funcional do tipo II, Considera o tempo que os consumidores 

(afídeos), gastam para processar o alimento.  

 



O modelo logístico, utilizado, apresenta aspecto mais realista que limita o 

crescimento de uma determinada população (BIOMATH, 2006). Uma forma de 

incorporar a desaceleração de uma população é incluir a capacidade de suporte (K), 

a partir da seguinte equação (COSTA e GODOY, 2010).   

4. Resultados e discursão 

Após as etapas desenvolvidas acima, iniciamos os testes com modelo 

tradicional de predação de Lotka- Volterra e alcançamos os seguintes resultados: 

 

 

 

 

(a)                                            (b) 

Figura 3: séries temporais que apresentam o crescimento negativo da cevada. Modelo de Lotka-Volterra. Azul é a cevada, 

vermelho é o afídeo. Valores dos parâmetros Para figura (a) Th=3.0; K=8.0; m=1.05; g= 32.  Valores de parâmetros para 

figura (b): Th=3.0; K=100; m=1.05; g=32. 

Com base nos resultados, concluímos que o modelo tradicional de Lotka-

Volterra não foi adequado para representar a interação entre cevada e o afídeo.  

Na figura 4 é possível perceber uma função atribuída para a cevada, que 

melhor representa o modelo com crescimento negativo.  

 

Figura 4: Série temporal representa o momento em que a taxa efetiva da população da cevada (mm), decresce alcançando 

um valor abaixo de 0. Exemplos de R (população de cevada) R1=1; R2=5; R3=10. Valores dos parâmetros: r=1;a=1;K=1;Th=1.  

 

 

 

 

 

 

 



A partir da função atribuída à cevada representada na figura 4, foi possível 

realizar uma alteração, deixando a figura 5 com o crescimento da cevada positivo. 

 

Figura 5: Série temporal representa o momento em que a população da cevada (cm), cresce e alcança a capacidade de 

suporte, enquanto a população de afídeo (número de indivíduos) diminui, a resposta funcional do tipo II foi retirada da 

equação. Além disso, a taxa de crescimento da cevada que normalmente é fixa, foi substituída por uma função r(C), que 

coloca a taxa de crescimento da cevada dependente do tamanho da população de afídeo. Valores dos parâmetros: Th=3.0; 

K=100=;m=10.4;g=32;Tmax=5. 

       A partir dos resultados acima, referentes à figura 6, removemos a resposta 

funcional do tipo II e adicionamos uma mortalidade quadrática para o afídeo, uma 

mortalidade com dependência de densidade, resultando na coexistência entre 

recurso e consumidor. 

                                                 

  (a) Genótipo Morex r= 1.034   com 0.00  nutriente.                  (b) Genótipo Morex r= 1.061 com  0.01  nutriente. 

                                                                            
(c)   Genótipo Morex r= 1.055  com 0.10 nutriente.                  (d) Genótipo Morex r= 1.046 com 1.00 Com 1.00  nutriente   

Figura 7: Série temporal que representam os modelos modificados sem resposta funcional do tipo II e com mortalidade 

quadrática para o afídeo. É importante destacar que o Genótipo Morex, aumentou sua a velocidade de crescimento e 

baixas concentrações e teve sua velocidade diminuída em altas concentrações de nutrientes. Valores dos parâmetros: 

Th=3.0; K=100; m=1.05; g=32.  

 

          

 



 6. Conclusão 

Com base em todas as etapas do trabalho realizadas, é importante salientar 

que o método tradicional de Lotka-Volterra, nos trouxe uma base para desenvolver 

modelos alternativos para representar situações que envolvem o recurso e 

consumidor, demonstrando suas interações entre a planta e o parasita, permitindo 

que houvesse entre eles, uma coexistência. 
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1. Objetivos
Este trabalho de iniciação científica tem como objetivo utilizar técnicas de pré-processamento de dados
de saúde que influenciarão no aprendizado de máquina sendo úteis para predizer com qualidade, visto
que tomadas de decisão no âmbito da saúde não podem conter falhas.

Tendo em vista a busca por uma predição de qualidade, busca-se também comparar as técnicas de
aprendizado em modelos de Decision Tree e Random Forest aplicadas a problemas ligados à predição,
em particular considerando dados de saúde relacionados à causas de óbito que podem ser evitáveis por
ações  de  saúde,  no  contexto  da  cooperação  LNCC-DEXL/FIOCRUZ-ICICT,  e  identificar
características dos métodos que melhor se adéquem ao problema.

2. Introdução
A busca pela capacidade de analisar um grande volume de dados por meio de métodos estatísticos e o
uso de uma variedade de algoritmos para encontrar padrões nos dados, mostra que, com base nestes
padrões, é possível realizar predições.

A saúde,  por exemplo,  é  uma área onde predições são muito bem vindas.  Atualmente,  um grande
volume de dados se encontra disponível e pode ser usado em um processo de predição. Neste contexto,
o artigo [1] foi utilizado como base para este trabalho buscando identificar, no período de 1996 a 2014,
nos estados brasileiros, a ocorrência de óbitos relacionados à doenças que podem ser preveníveis por
ações de imunoprevenção. O alvo utilizado no modelo de predição deste estudo foi um atributo que
informa a probabilidade de ocorrência de causas de óbito evitáveis em determinados municípios, em
dois grupos de causas, o de óbitos por tuberculose miliar e por hepatite aguda B.

O projeto deu início com o estudo dos dados, buscando identificar a porcentagem de ocorrência de
óbitos previníveis em relação ao total de óbitos para cada estado brasileiro. Nele foi possível identificar
as ocorrência de óbitos dos dois grupos de causas de óbito, definidas acima. A partir disso, foi realizada
a seleção de atributos  para  o treinamento  que  possuíssem relevância para o alvo  e  que pudessem
influenciar positivamente na performance do modelo de aprendizado.

Técnicas de pré-processamento de dados foram utilizadas para tratar os dados através da limpeza e
identificação de valores faltantes, assim preparando os dados para a etapa de treinamento. Foi utilizada
a técnica de aprendizagem supervisionada baseada em  Decision Tree e também  Random Forest. Os
dados foram divididos em conjuntos de treino e teste, estes foram treinados e foi avaliada a qualidade
da predição.

3. Metodologia
Esse trabalho considerou dados de estados brasileiros relacionados à causas de óbito evitáveis ao longo
dos anos de 1996 a 2014. Ao longo da etapa de pré-processamento foram se encontrando dificuldades
que precisaram ser solucionadas. O trabalho teve como tarefas:



a) observação do conjunto de dados divididos por estados buscando identificar padrões ao longo
dos anos;

b) pré-processamento  dos  dados,  realizando  o  tratamento  dos  dados  e  identificando  valores
faltantes e preenchendo os mesmos;

c) criação de uma função para identificação da porcentagem de ocorrências de óbitos evitáveis por
ações imunopreventivas entre estados;

d) escolha  do alvo para treinamento  correspondente ao atributo  relacionado à  causas  de óbito
previníveis;

e) seleção de atributos relevantes para o alvo;

f) retirada de classes do atributo alvo que identificavam outras causas de óbito que não fossem das
classes de tuberculose miliar e hepatite aguda B;

g) criação de modelos de aprendizado em Decision Tree e Random Forest para a classificação dos
dois dos grupos relacionados a causas de óbito previníveis por ações de imunoprevenção, no
subconjunto dos municípios brasileiros ao longo dos anos;

h) avaliação do desempenho dos dois modelos com base na matriz de confusão e na métrica f1-
score.

4. Resultados e Discussão
Neste trabalho foram usados os algoritmos de Decision Tree e Random Forest em Python com Scikit-
learning tendo como base  dados  relacionados  a  causas  de  óbito  evitáveis  por  ações  de saúde nos
estados brasileiros entre os anos de 1996 e 2014.

Teve como objetivo avaliar  comportamento  e  resultado dos  modelos  em  Decision  Tree e  Random
Forest,  analisando a precisão  para  determinar  causas  de  óbito  relacionadas  a  tuberculose  miliar  e
hepatite aguda B.

O conjunto de dados usado para treinamento e avaliação é composto por dados de todos os anos (1996
a 2014) e estados brasileiros. Este conjunto de dados possui 42 atributos, sendo um deles usado como
atributo alvo. Foi possível retornar a matriz de confusão dos modelos em  Decision Tree e  Random
Forest. A métrica f1-score do modelo em Decision Tree (Figura 1) obteve aproximadamente 0.69 para
valores relacionados a tuberculose miliar, enquanto que 0.61 para valores relacionados a hepatite aguda
B. Já a f1-score do modelo em Random Forest (Figura 2) obteve aproximadamente 0.72 para valores
relacionados a tuberculose miliar e 0.74 para valores relacionados a hepatite aguda B.

Figura 1 – Métricas Avaliatórias da Decision Tree de Todos os Estados e Anos



Figura 1 – Métricas Avaliatórias da Random Forest de Todos os Estados e Anos

Na Tabela 1 é possível visualizar a matriz de confusão do modelo em Decision Tree onde, dos 1272
valores  determinados  como  de  tuberculose  miliar,  o  algoritmo  identificou  970  de  forma  correta,
enquanto que dos 1264 de valores determinados como de hepatite aguda B, ele acertou 692.

Valor Predito A19 B16 All
Valor Real
A19 970 302 1272
B16 572 692 1264
All 1542 994 2536

A19 - Tuberculose miliar
B16 - Hepatite aguda B

Tabela 1 – Matriz de Confusão Decision Tree de Todos os Estados e Anos

Na Tabela 2 é possível visualizar a matriz de confusão do modelo em Random Forest onde, dos 1272
valores  determinados  como  de  tuberculose  miliar,  o  algoritmo  identificou  884  de  forma  correta,
enquanto que dos 1264 valores determinados como de hepatite aguda B, ele acertou 971. O modelo em
Random Forest possui uma taxa de acerto, em relação a valores de hepatite aguda B, um pouco maior
do que o modelo em Decision Tree.

Valor Predito A19 B16 All
Valor Real
A19 884 388 1272
B16 293 971 1264
All 1177 1359 2536

A19 - Tuberculose miliar
B16 - Hepatite aguda B

Tabela 2 – Matriz de Confusão da Random Forest de Todos os Estados e Anos

Desta forma foi possível chegar ao que era pretendido inicialmente, compreendendo a importância da
etapa de pré-processamento dos dados tendo como resultado uma precisão de qualidade frente aos
desafios enfrentados. Como visto através das tabelas a classificação do grupo de hepatite aguda B
apresenta um acerto preditivo maior no modelo em Random Forest em relação ao modelo em Decision
Tree, enquanto que o grupo de tuberculose miliar prediz menos ocorrências de forma correta no modelo
em Random Forest em comparação com o modelo em Decision Tree. 



No anexo I é possível visualizar a imagem da Decision Tree do resultado acima descrito. Os atributos
presentes  correspondem  a  def_necropsia que  define  a  confirmação  do  diagnóstico  de  óbito  por
necrópsia;  def_est_civil que define o estado civil do falecido;  ano_obito que define o ano de óbito;
res_amazonia que  indica  se  o  município  de  residência  do  falecido  faz  parte  da  Amazônia  Legal;
res_nomex_municipio  que define  o nome do município  de  residência  da pessoa  que foi  à  óbito  e
ocor_sigla_uf que define a sigla do estado de ocorrência do óbito.

5. Conclusão
Neste trabalho foi possível criar um modelo de aprendizado baseado nas técnicas de Decision Tree e
Random  Forest  para  classificação  de  atributos  ligados  à  causas  de  óbito  evitáveis  por  ações  de
imunoprevenção. Estes foram capazes de classificar novas entradas com características ligadas à causas
de morte por tuberculose miliar e hepatite aguda B. É possível observar, nas tabelas acima que, para
cada  tipo  de  problema,  determinados  modelos  de  aprendizado  de  máquina  classificam com maior
exatidão e produzem menores erros de predição. No presente trabalho pode-se declarar que o modelo
em Random Forest gera menos erros do que o modelo em Decision Tree. Concluímos, portanto, que  o
processo de aprendizado é complexo e bastante dependente de decisões tomadas durante o treinamento,
assim como é possível afirmar que o tipo de problema a ser trabalhado influencia nos resultados dos
modelos.

Como próximos passos, buscaremos avaliar outras causas de óbito evitáveis através de um problema
multiclasse, além de testar como outros algoritmos de aprendizado se comportam nestes casos.
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1- Objetivos  

O projeto em desenvolvimento, continuidade de um trabalho anterior, tem o objetivo de 
propor e analisar modelos para o tráfego viário para melhor entender sua dinâmica e auxiliar no 
seu planejamento e controle. Utilizamos a modelagem microscópica, baseada em Autômatos 
Celulares (AC), e objetivamos considerar, em todas as análises, a influência de diferentes perfis 
de aceleração e desaceleração de motoristas, principal característica do projeto.  

Na etapa atual, propomos e analisamos um algoritmo, chamado de antecipação. Essa 
família de algoritmos para definir a movimentação de um determinado veículo considera, de 
alguma forma, que o veículo à frente também se movimentará no instante de tempo considerado. 
Pretende-se, com isso, avaliar a importância (ou não) de se considerar a modelagem da 
antecipação no modelo proposto no projeto anterior. 

 

2- Introdução 
O comportamento do tráfego viário influencia drasticamente a qualidade de vida dos 

cidadãos, principalmente no meio urbano. Muitas soluções já foram propostas com objetivo de 

reduzir os efeitos negativos do crescimento do número de veículos em grandes cidades, como 

veículos elétricos para diminuir a poluição do ar, ou veículos autônomos, que prometem reduzir 

os congestionamentos e o número de acidentes. Desta forma, analisar a dinâmica do tráfego, em 

diversas situações, é de extrema importância. Para essas análises, são utilizados modelos 

matemáticos macroscópicos e microscópicos. O modelo microscópico de Autômato Celulares 

(AC), utilizado neste estudo, tem se mostrado eficiente e utilizado em várias simulações com 

sucesso. Uma das suas principais vantagens é que é facilmente implementado, tem baixa custo 

operacional e representa bem as características fundamentais do tráfego. Contudo, de modo 

geral, esses modelos, apesar de probabilísticos, tratam todos os motoristas de maneira uniforme.  

Ao longo deste projeto, têm sido propostos e analisados modelos que possibilitem avaliar a 

influência de diferentes comportamentos de motoristas na dinâmica do tráfego. Zamith [1] 

propõe um modelo de AC em que as diferentes políticas de aceleração são modeladas utilizando 

uma Função de Densidade de Probabilidade (FDP) não uniforme, a FPD Beta.  

No ano anterior, o tradicional modelo probabilístico de AC proposto por Nagel e 
Schreckenberg [2], conhecido como modelo NaSch, foi modificado para possibilitarmos a 
definição de diferentes perfis de comportamento, incluindo diferentes valores de aceleração e 
desaceleração a cada instante de tempo. Esta modificação consiste em utilizar uma discretização 
do espaço mais refinada do que a proposta usualmente para o modelo NaSch e uma Função de 
Densidade de Probabilidade (FDP) não uniforme. A FDP Beta foi utilizada para definir os diferentes 
perfis de aceleração e desaceleração. Esses perfis propostos variam de um mais cauteloso, que 
tem a tendência de acelerar/desacelerar mais suavemente, a um mais agressivo, que acelera e 
desacelera mais bruscamente, e são obtidas através das diferentes médias da FDP utilizada. 
Estudamos a influência desses perfis na dinâmica de pistas com interseção, tendo por base o 
estudo do Marzoug [3] para tentar reproduzir e analisar seus resultados, os quais foram 
publicados [4]. No entanto, o modelo NaSch opera como um método explícito que ao definir 
critérios para a movimentação de um determinado veículo no tempo atual, tendo em vista o 
espaço disponível à sua frente, desconsidera que o veículo à frente também se movimentará. 

Dessa forma, apresentamos um algoritmo de antecipação em que, para o cálculo da 
velocidade de um veículo, é considerado o movimento do veículo à sua frente neste mesmo 
instante de tempo. Para isso, nos baseamos em diferentes algoritmos de antecipação já propostos 



[5-7]. Além disso, propomos uma forma de diminuir as freadas bruscas, usuais nesse tipo de 
modelagem, para melhor representação da movimentação real de um veículo. 

Este relatório relata o algoritmo de antecipação proposto, os resultados obtidos e 

comparações realizadas, para que no futuro implementemos um modelo de antecipação em 

pistas com múltiplas faixas e cruzamentos, que estão sendo desenvolvidas por outros membros 

do grupo, com objetivo de representar melhor a realidade. 

3- Material e Métodos ou Metodologia 

Para apresentação do trabalho desenvolvido, primeiro, apresentamos o modelo NaSch 

modificado, anteriormente proposto e a seguir, o modelo de antecipação analisado nessa etapa 

do projeto. 

3.1 Modelo Nasch 

(i) O modelo NaSch tradicional:  

Neste modelo de AC, em sua proposta tradicional, a via é unidimensional e discretizada 
em células, onde cada célula ou é ocupada por um veículo ou está vazia. Cada veículo ocupa uma 
célula, normalmente considerada com 7,5m, e o tempo também é discretizado, sendo cada 
instante de tempo t considerado 1 segundo. Cada veículo � ocupa a posição x(i, t), no instante de 
tempo t, e tem velocidade dada por v(i, t). A distância entre um veículo e outro, dada pelo número 
de células vazias na frente de cada veículo, é definida como �(�, �)  =  �(� + 1, �)  −  �(�, �)  −
 �(�), sendo �(�) o número de células ocupadas por um veículo i, sendo que nesse modelo, L(i) = 
1 para todos os veículos. O algoritmo consiste em um conjunto de quatro regras, aplicadas 
paralelamente a todos os veículos, a cada segundo. 

Algorítmo 1 
______________________________________________________________________ 
(1) Aceleração:           �(�, � + 1)  =  ���[�(�, �)  +  �, ����] 

(2) Desaceleração:     �(�, � + 1)  =  ���[�(�, � + 1), �(�, �)] 

(3) Desaceleração:     �(�, � + 1)  =  ���[�(�, � + 1) –  �, 0], com probabilidade �� 

(4) Movimento:           �(�, � + 1)  =  �(�, �)  +  �(�, � + 1) 

sendo Vmax a velocidade máxima da via, A = 1 a aceleração dos veículos e ��, que modela a 

incerteza no comportamento dos motoristas, a probabilidade de o motorista não querer acelerar, 

ou desacelerar, dependendo da situação. Usualmente, os testes são realizados em uma pista 

circular, isto é, com condições de contorno periódicas. 

(ii) O modelo NaSch modificado (NaSch com beta): 

No modelo NaSch original, A = 1 e cada veículo acelera ou desacelera sempre de 1cel/��, 
o que corresponde a 7,5m/��, que é um valor alto para dados reais. Para gerar diferentes políticas 
de aceleração, dividimos a célula de 7,5m do NaSch em células menores, para que seja possível 
que cada motorista acelere, caso possa, de diferentes formas. Assim, o valor da variável A, no 
Algoritmo 1, é probabilístico e é definido, para cada motorista, pela FDP Beta, com diferentes 
médias e variâncias. Essa FDP gera um valor de α (0 < α < 1), que é utilizada para calcular a nova 
aceleração, dada por � =  ��� [ (1 − �) ����], onde ��� é uma função que retorna o inteiro 
mais próximo. Assim, o parâmetro α designa como ele irá acelerar: mais suavemente ou mais 
bruscamente. A FDP Beta utilizada é definida como:  



�(�, �) =
Ӷ(���)

Ӷ(�)Ӷ(�) 
 ����(1 − �)��� 

onde 0 ≤ � ≤ 1 � Ӷ(� + 1) = �!, n um inteiro positivo e para cada conjunto de parâmetros a e 

b, resulta uma função β(a,b). Para gerar esses valores, utiliza-se a Técnica de Rejeição do Método 

de Monte Carlo. Valores de α perto de 0 produzem acelerações mais próximas de Amax, enquanto 

valores mais perto de 1 produzem acelerações próximas de 0. Para cada par de valor a e b, 

podemos calcular a média � =
�

���
. Então, podemos relacionar cada perfil de aceleração a um 

par de parâmetros a e b, em que o valor médio determina a tendência de aceleração de um perfil. 

3.2 Modelo proposto 

(i) Antecipação:  

 Neste modelo, o algoritmo muda em relação ao anterior em relação aos seguintes 

aspectos: (a) não há a etapa de desaceleração do item 3 do Algoritmo 1. O motorista só não  

acelerarará se o valor de � = 0 ou se não tiver distância suficiente para acelerar. Além disso, 

muda também no cálculo da distância que um veículo tem para andar. Antes ela era considerada 

como �(�, �)  =  �(� + 1, �)  −  �(�, �)  −  �(�). Aqui chamamos a distância de uma distância 

efetiva, ���(�, �) , que considera o movimento do veículo da frente:  

���(�, �) = �(�, �) + min [�(� + 1, �), �(� + 1, �)] 

assim, ���(�, �) ≥  �(�, �), fazendo com que o veículo de trás tenha mais distância para andar. 

Isso significa que considera-se que o veículo que está à frente do veículo considerado manterá 

sua velocidade, caso ele possa, ou seja, caso exista distância à sua frente para isso, dada por 

�(� + 1, �). No algoritmo sem antecipação, considera-se que o veículo à frente não se 

movimentará. Para exemplificar essa diferença, apresentamos na Figura 1 uma configuração que 

representa a ideia de antecipação, onde evidenciamos a diferença entre as distâncias 

consideradas pelos veículos para suas movimentações nos dois modelos: 

 

Figura 1 - Comparando a dinâmica de um algoritmo sem antecipação vs com antecipação 

(ii) Freadas brucas: 

 Nos resultados analisados, tanto no modelo NaSch com beta quanto no modelo com 

antecipação, notamos que as freadas podem ser muito bruscas quando um veículo precisa reduzir 

sua velocidade por não ter distância suficiente para percorrer. Então, modificamos o algoritmo 

para amenizar esses casos citados e, com isso, reintroduzimos a possibilidade de desaceleração. 

Assim, em algumas circunstâncias, o veículo antecipa sua freada para poder frear mais 



suavemente. Consideramos que o veículo irá frear se o veículo à sua frente freou, e se ele estiver 

mais rápido e próximo a esse veículo à sua frente. Para isso, introduzimos o conceito de luz de 

freio, �(�), valor inicialmente nulo, e que passa a ser �(�) = 1 sempre que o veículo � frear. Como 

um veículo só tem a informação da luz de freio do veículo da sua frente no instante anterior, ele 

não sabe se o veículo da frente freou no instante atual. Por isso, foi necessário introduzir uma 

distância de segurança, ����, para garantir que não haja colisão. Assim, o algoritmo ficou da 

forma: 

Algorítmo 2 
______________________________________________________________________ 
(1) Aceleração:        �(�, � + 1)  =  ���[�(�, �)  +  �, ����] 

(2) Desaceleração:  �� ��(�, �) > 0 � �(� + 1) = 1 � �� < �ℎ:  

              �(�, � + 1)  =  max [0, ���[�(�, � + 1), �(�, �)] − ����] e �(�) = 1 

(3) Desaceleração:  �� �(�, � + 1) > ���(�, �):  

              �(�, � + 1) =  ���(�, �) e �(�) = 1  

(4) Movimento:       �(�, � + 1)  =  �(�, �)  +  �(�, � + 1) 

onde ��(�, �) = �(�, �)  −  �(� + 1, �) indica se o veículo está se aproximando ao da sua frente, 

�� =  �(�, �)/��(�, �) é o intervalo temporal para alcançar o carro da frente e : 

���(�, �) = �(�, �) + max [0, min[�(� + 1, �), �(� + 1, �)] − ����]  

4- Resultados e Discussão 

Embora no projeto tenham sido considerados diferentes perfis de comportamento dos 

motoristas, apresentamos nesse relatório apenas resultados para os perfis de 

aceleração/desaceleração: (a)  Agressivo, com  β(10,30),  Aceleração média = 

4 ���� �� = 6 � ��⁄⁄ ; (b)  Cauteloso: com  β(30,10) , Aceleração média =  1 ���� �� = 1.5 � ��⁄⁄ . 

4.1 Modelo de antecipação 

(a) Movimentação dos veículos 

Inicialmente, apresentamos nas Figuras 2 (a) e 2(b) resultados da Posição-Tempo para o 

modelo com antecipação, para os perfis agressivo e cauteloso. A pista contém 400 células de 1,5m 

e foram colocados 4 veículos parados no início da pista um à frente do outro. Os veículos 

aceleram, de acordo com seu perfil, até o final da pista, onde devem parar. Consideramos �� = 0 

e a velocidade máxima da via, nas duas situações, é ����  =  25 ���/� =  135��/ℎ. 



  

Figura 2 – Posição-Tempo para o modelo de antecipação com (a) perfil Agressivo e (b) perfil Cauteloso 

 Podemos observar que a movimentação dos diferentes perfis representa o resultado 

esperado, com o motorista com perfil de aceleração agressivo chegando mais rapidamente ao 

final da via. 

(b) Diagramas fundamentais 

As Figuras 3 (a) e 3(b) apresentam resultados para os diagramas de Fluxo-Densidade para 

o modelo NaSch com Beta e para o modelo de antecipação proposto. Consideramos uma via de 

comprimento total 7,5km e as simulações reproduzem 20.000 instantes de tempo, onde os 

17.000 primeiros instantes foram descartados, para desconsiderar efeitos transientes. Para cada 

densidade, são distribuídos veículos aleatoriamente pela pista, com velocidade inicial nula. A 

densidade ρ é a porcentagem de células ocupadas na pista. Um veículo ocupa 5 células de 1,5 m 

(total de 7.5m, como no modelo NaSch tradicional) e a aceleração máxima, ���� = 5 ���� ��⁄ .  

Consideramos �� = 0 e a velocidade máxima é ����  =  25 ���/� =  135��/ℎ. 

 

Figura 3 – Fluxo-Densidade para os perfis agressivo e cauteloso (a) do modelo NaSch com beta; (b) modelo de antecipação 

 Podemos observar que o valor máximo de fluxo livre não foi substancialmente alterado 

pelo modelo de antecipação. No entanto, como mostrado em resultados anteriores, esse valor 

máximo já tem uma boa aproximação com os dados reais, para uma pista com as características 

da modelada. Além disso, e principalmente, cabe observar que o modelo de antecipação proposto 



foi capaz de reproduzir a região de metaestabilidade, uma das fases do diagrama fundamental, 

que não era representada pelo modelo NaSch com Beta. 

4.2 Modelo de antecipação com suavização de freada  

 A seguir, comparamos as variações de velocidades do modelo NaSch com beta com o 

modelo de antecipação com suavização de freada, que segue o Algoritmo 2, com �ℎ = 6� e 

���� = 7,5�. As configurações da simulação da via foram as mesmas do exemplo anterior.  Nas 

Figuras 4 (a) e (b) foram acompanhadas as variações de velocidades de veículos dos perfis 

agressivo e cauteloso em alguns instantes de tempo: 

   

Figura 4 – ΔV-Tempo de um veículo dos perfis (a) Agressivo e (b) Cauteloso do modelo NaSch com beta e um do Modelo proposto 

 Podemos observar que o modelo de suavização de freadas foi capaz de diminuir o valor 

máximo da variação de velocidade, como queríamos, porém, ainda necessitando de calibração 

em relação aos valores empíricos utilizados no exemplo aqui apresentado. 

Conclusões e próximos passos 

A forma como o motorista acelera e desacelera, normalmente, é um comportamento não 

observável em medições usuais, o que torna importante de se modelar esse comportamento, 

para conseguirmos avaliar sua influência na dinâmica do tráfego. Ao longo desse projeto [5,7,8] 

temos mostrado que a dinâmica do tráfego é influenciada não só pela densidade da via e pelas 

velocidades máximas, mas também pela forma como chegam nessa velocidade.  

Neste trabalho, avaliamos como um modelo simples de antecipação pode melhorar a 

representação do fluxo de tráfego numa pista circular com faixa única. Com isso, conseguimos 

representar a região de metaestabilidade, uma das fases do fluxo, existente quando começa a 

haver interação entre veículos.  

Além disso, observamos que o modelo de antecipação proposto com uma freada 

suavizada é capaz de representar um pouco melhor a realidade, porém ainda necessita de 

calibração dos parâmetros sugeridos e comparações com dados reais de frenagem. 
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1. Objetivo 

Este projeto de Iniciação Científica tem como objetivo principal o estudo e análise dos 

principais métodos para a modelagem do tráfego viário.  

Modelos macroscópicos e microscópicos, baseados em car following ou em autômatos 

celulares (AC), têm sido propostos como opções para a modelagem do tráfego. Essas 

modelagens utilizam desde sistemas contínuos, onde o tráfego é considerado como uma 

corrente de fluxo contínua, e descrito por equações diferenciais parciais, a sistemas discretos 

no tempo e no espaço, como os modelos baseados em AC [1-5].  

Neste projeto, busca-se avaliar a influência que diferentes comportamentos adotados na 

direção podem causar na dinâmica to tráfego. Esse enfoque, modelagem de comportamentos, 

já vem sendo desenvolvido na pesquisa, em particular, através de modelos microscópicos 

baseados em AC [6-9]. No entanto, recentemente, observa-se uma tendência, em todos os tipos 

de abordagens dada ao problema, de se considerar, de alguma forma, os diferentes perfis de 

motoristas na avaliação da dinâmica do tráfego, em particular, da direção agressiva e da 

cautelosa ou tímida [10-13]. Dessa forma, nesta etapa do projeto, modelos microscópicos foram 

estudados e analisados. 

 

2. Introdução 

A modelagem e simulação do tráfego viário é uma importante ferramenta para auxiliar 

na compreensão de fenômenos e na otimização do uso da malha viária (educação, sistema de 

interconexão), no planejamento da construção e manutenção de redes de trânsito e na predição 

de cenários que possam minimizar congestionamentos e, consequentemente, a poluição sonora 

e do ar. 

Muitas técnicas já foram propostas para modelar o tráfego, apresentando vantagens e 

desvantagens para situações específicas de interesse, e podem ser categorizadas em modelos 

macroscópicos e modelos microscópicos. 

Os modelos macroscópicos descrevem a dinâmica do fluxo viário de forma análoga a 

fluidos em movimento, sendo ocasionalmente chamados modelos hidrodinâmicos. Estes 

modelos têm como resultado campos dinâmicos de variáveis como fluxo e velocidade média 

ao longo do tempo, e são especialmente úteis quando não se tem interesse em detalhes em 

relação à direção dos veículos (comportamento do motorista, características do veículo ou a 

interação entre veículos), quando há grande variação de dados ou quando o tempo de simulação 

deve ser o menor possível (por exemplo em aplicações em tempo real) [14]. 

 Os modelos microscópicos descrevem a dinâmcia do fluxo viário a partir das interações 

entre cada veículo da malha viária, aplicando-se as mesmas regras de movimentação para todos 

os veículos da via. Estes modelos são capazes de representar aspectos específicos de cada 

motorista e/ou veículo na malha viária, e são especialmente úteis quando se tem interesse na 

interação entre veículos ou na análise da influência do comportamento do motorista. Além 

disso, permitem considerar frotas de diferentes veículos, como veículos de tamanhos variados, 

veículos automatizados, entre outros. 



Durante o presente projeto foram estudados e testados os principais modelos 

microscópicos baseados em Autômatos Celulares (AC) e em Car-following, cuja metodologia 

e resultados serão comentados a seguir. 

 

3. Metodologia 

 A metodologia adotada pode ser dividida nas seguintes etapas: 

(a) Inicialmente, foi realizado um estudo da bibliografia recomendada para conhecimento do 

problema do tráfego viário e da técnica de modelagem, via AC, que vem sendo utilizada pelo 

grupo de pesquisa [6 - 9]. Com isso, foi possível participar das reuniões e discussões de trabalho 

do grupo e foi desenvolvido um software para auxiliar no trabalho que vinha sendo 

desenvolvido via AC. Esse software possibilitou visualização dos dados gerados, permitindo 

analisar o impacto do tempo inicial descartado na coleta de dados da simulação para a 

determinação de velocidades médias e fluxo da pista. Esse descarte é utilizado nas simulações 

para minimizar os efeitos transientes oriundos das diferentes condições iniciais, onde os 

veículos são alocados na via. 

(b) Numa segunda etapa, foi iniciado um estudo da modelagem via Car-following, ainda não 

utilizada pelo grupo de pesquisa. Inicialmente foi feita uma pesquisa bibliográfica para 

conhecimento da técnica e escolha do método a ser implementado [14, 15]. Foi decidido que o 

modelo a ser implementado seria o modelo Gipps. Depois de uma análise inicial e discussão 

sobre sua implementação, optou-se pelo modelo Gipps Simplificado, que poderia ser melhor 

adaptado para representar diferentes perfis de direção. 

(c)  Por fim, foi feita uma implementação do modelo Gipps Simplificado [14], que assim como 

outros modelos Car-following, é constituido num modelo incremental onde o tempo é 

discretizado e procura-se obter uma aproximação para a velocidade a cada instante de tempo. 

Essa velocidade é escolhida com o menor valor entre o que o veículo se movimentaria, dada 

uma determinada aceleração, a velocidade máxima definida para a via, ou deve frear, dada uma 

determinada desaceleração e a distância do veículo que está a sua frente. Assim, para cada 

veículo, é calculada a velocidade 

𝑣(𝑡 + Δ𝑡) = min[𝑣 + 𝑎𝛥𝑡, 𝑣0, 𝑣𝑠𝑒𝑔(𝑠, 𝑣𝑙)]                                                                              (1)  

𝑣𝑠𝑒𝑔(𝑠, 𝑣𝑙) = −𝑏Δ𝑡 + √𝑏2𝑇2 + 𝑣𝑙
2 + 2𝑏(𝑠 − 𝑠0)                                                                  (2) 

onde: 

𝑎: aceleração máxima dos veículos (m/s) 

𝑏: desaceleração máxima dos veículos (m/s) 

𝑠: distância do parachoque frontal do veículo (𝑛) ao traseiro do veículo à frente (𝑛 − 1) 

𝑠0: distância mínima que o veículo (𝑛) deseja ficar do veículo à frente (𝑛 − 1) 

𝑣0: velocidade máxima em que o veículo (𝑛) deseja chegar 

𝑣𝑙: velocidade do veículo (𝑛 − 1) 

Δ𝑡: tempo de reação do motorista / passo da simulação 



Normalmente, a velocidade é determinada pelos dois primeiros termos da expressão 

(1), no caso de fluxo livre, e pela velocidade de segurança, dada por (2), quando há interação 

entre os veículos. Nota-se que todos os veículos têm que ser precedidos por um outro veículo, 

o veículo líder. Dessa forma, ou precisamos fornecer a velocidade ao longo do tempo para o 

líder ou implementar uma pista circular, com condições de contorno periódicas. 

 

4. Resultados e Discussão 

 Neste relatório serão apresentados somente os resultados obtidos pelo modelo Gipps 

Simplificado, na modelagem Car-following. Para isso, e para utilizar a mesma metodologia 

utilizada em modelos AC, foi implementada uma pista circular (condições de contorno 

periódicas) de comprimento L, e definidos dois perfis teste de motoristas, um cauteloso e outro 

agressivo, com características similares às adotadas em AC [7-9]. Assim, o motorista cauteloso 

acelera mais suavemente e mantém uma maior distância do veículo à sua frente. De forma 

oposta, o motorista agressivo acelera e desacelera mais bruscamente, e mantém uma menor 

distância do veículo líder. Assim, foram definidos os perfis de motoristas:  

Cauteloso: 𝑎 = 1.5𝑚/𝑠2, 𝑑 = 1.5𝑚/𝑠2, 𝑠0 = 3.0𝑚 

Agressivo: 𝑎 = 6.0𝑚/𝑠2, 𝑑 = 3.0𝑚/𝑠2, 𝑠0 = 1.5𝑚 

Os valores da aceleração e desaceleração utilizados foram os sugeridos em [9] para 

modelos AC. Nesse caso, como o modelo de AC é probabilístico, esses valores representavam 

a média das acelerações de cada perfil. 

Foram realizadas então diversas simulações para cada perfil, a fim de determinar a 

velocidade média dos veículos na pista para diferentes densidades (ocupação da pista).  

A Figura 1 apresenta o diagrama de velocidade – densidade em uma pista de 5km de 

comprimento, com velocidade máxima de 135km/h, comparando os diferentes perfis. Como 

condição inicial, os veículos começam parados e espaçados um do outro a uma distância de 

𝑠 = 3𝑚, sendo simulados 1800s e considerados apenas os últimos 900s no cálculo das 

velocidades médias, a fim de minimizar a influência das condições iniciais (de acordo com o 

estudo realizado no início do projeto).  

Foram realizadas simulações para densidades variando de 0.01 a 0.99, com intervalos 

de 0.01, e os resultados podem ser comparados aos obtidos pelo modelo de AC descrito em [9]. 

                     

Figura 1 – Diagrama velocidade média – densidade no modelo Gipps Simplificado 



 

Figura 2 – Diagrama velocidade média – densidade no modelo NasCh com beta [9] 

 Nota-se que o modelo Gipps Simplificado apresentou o mesmo tipo de comportamento 

que o obtido com o algoritmo em AC, também proposto pelo grupo e descrito em [9]. Pode-se 

observar, também, que na região de fluxo livre, os dois perfis conseguem andar na velocidade 

média da via e, quando começa a interação entre os veículos, o perfil cauteloso tem uma 

velocidade média mais baixa. 

A seguir, para mostrar a diferença da política de aceleração dos dois perfis, apresenta-

se nas Figura 3 a velocidade do veículo mais à frente da frota em cada perfil nos instantes de 

tempo iniciais (descartados no exemplo anterior). Na figura 3a a densidade da via era 0.12, 

região de fluxo livre, enquanto na figura 3b a densidade da via é 0.40 e há interação entre 

veículos, o que faz com que a velocidade diminua até que o motorista possa começar a se 

movimentar novamente. Como esperado, o motorista com perfil mais agressivo alcança mais 

rapidamente a velocidade máxima. 

 

Figura 3 – Diagrama velocidade – tempo dos diferentes perfis no modelo Gipps Simplificado (600s) 

 

Observa-se na figura 3a que na região de fluxo livre (densidades baixas, 0.01~0.15), 

ambos os perfis alcançam e mantém a velocidade máxima. Já nas regiões onde há 

congestionamento, na figura 3b, este se propaga quando o veículo líder encontra com o último 

veículo da frota, resultando em situações onde um perfil mais agressivo se mantém em 

movimento, enquanto um mais cauteloso para e espera os veículos à frente se distanciarem para 

acelerar novamente. 

 



É possível também notar que o congestionamento ocorre mais cedo com o perfil 

agressivo, visto que os veículos completam a volta na pista em menos tempo, encontrando mais 

rapidamente com o último da frota. Percebe-se também que o congestionamento no perfil 

cauteloso gera uma diminuição maior da velocidade, pois os veículos não arriscam freadas tão 

bruscas e mantém uma maior distância do veículo à sua frente. 

Esse conjunto de resultados mostra que o modelo escolhido é capaz de representar, em 

média, o que se espera dos diferentes comportamentos no tráfego e poderá ser promissor nas 

análises dessas considerações. 

 

5. Conclusão 

 Os modelos de Autômatos Celulares são, de forma geral, probabilísticos, discretizados 

no tempo e no espaço, enquanto os modelos de Car-following são determinísticos e 

discretizados apenas no tempo. Nestes, o movimento de um veículo é regido pelo movimento 

do veículo que o antecede (à sua frente), enquanto nos modelos AC, como o proposto por Nagel 

e Schereckenberg [16], os veículos seguem regras que descrevem seu desejo de movimentação, 

que não é realizado caso não haja espaço, com alguma probabilidade 𝜌 de não seguir este 

comportamento. 

 Apesar do estudo dos modelos Car-following ainda estar em fase inicial, o modelo 

selecionado se mostrou de simpes implementação e apresentou possibilidade do uso de 

diferentes calibrações para representar diferentes perfis de comportamento no tráfego e a 

avaliar influência destes em sua dinâmica.  

 Foi possível observar semelhança aos resultados obtidos com o modelo AC 

previamente implementado, possibilitando um acompanhamento próximo das diferenças e 

semelhanças entre diferentes classes de modelos microscópicos. Como o espaço não é 

discretizado, isso pode trazer facilidades para implementar diferentes tamanhos de veículos em 

relação aos modelos AC e também um menor custo computacional, pois há necessidade 

somente de armazenamento de informações sobre cada veículo enquanto com modelos de AC 

há necessidade de se guardar informações sobre cada célula e um veículo pode ocupar mais de 

uma célula. De forma geral, em todas as modificações propostas pelo grupo para permitir uma 

melhor representação da realidade, os veículos comuns ocupam mais de uma célula. Nos 

melhores resultados encontrados, ocupam 5 células. 

Numa continuidade do projeto, outros modelos de Car-following podem ser avaliados 

e comparados, e, possivelmente, introduzida certa aleatoriedade no comportamento dos 

motoristas, a fim de possibilitar análises mais reais em situações específicas. 
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 Objetivos

O  objetivo  do  projeto  é  dar  continuidade  e  auxiliar  na  pesquisa  da  área  de  astronomia
computacional desenvolvida no laboratório DEXL, relacionada mais especificamente à detecção de
lentes gravitacionais a partir de levantamentos astronômicos. Para isto utilizamos, no último ano,
redes neurais artificiais profundas na tentativa de desenvolver um método inicial automatizado para
identificação de imagens contendo lentes.



1. Introdução

De acordo com a Teoria da Relatividade Geral de Einstein, o efeito observado da gravidade é na
verdade causado pela curvatura do espaço-tempo devido a concentrações de massa/energia. Grandes
concentrações de massa (como galáxias e aglomerados) fazem com que o espaço-tempo ao seu
redor se curve, o que afeta a trajetória de corpos próximos e também da luz. 

Assim, quando a luz proveniente de um objeto astronômico (fonte) passa próxima a um outro
corpo massivo (lente) antes de chegar até os observadores, ela será desviada. O efeito observado por
nós são distorções na imagem da fonte (lenteamento fraco), ou até formação de várias imagens da
mesma fonte (lenteamento forte).

Lentes gravitacionais fortes são de grande importância para a astronomia,  possuindo diversas
aplicações, como estimativa de constantes cosmológicas, determinação da distribuição de massa de
galáxias e aglomerados, e estudo de efeitos da matéria escura. [1][2]

Apesar disso, até hoje há um número relativamente baixo de sistemas de lentes gravitacionais
conhecidas quando comparado à quantidade crescente de dados astronômicos disponíveis. E com
grandes telescópios planejados para os próximos anos, a necessidade de métodos mais eficiente de
identificação de lentes se torna cada vez mais evidente.

Tradicionalmente este processo de identificação depende de inspeção visual de imagens. Porém,
alguns  esforços  recentes  já  se  dedicam  ao  desenvolvimento  de  métodos  mais  automatizados,
utilizando técnicas de aprendizado de máquina (AM). Neste contexto está inserido nosso projeto.

Esquema de uma lente gravitacional em que a luz de uma galáxia fonte é desviada 
por um aglomerado de galáxias



2. Material e métodos

Neste período do projeto, o maior foco foi verificar como a utilização de técnicas de 
aprendizagem profunda pode nos auxiliar na busca por lentes. Assim primeiramente foi preciso 
estudar e compreender conceitos importantes de aprendizado de máquina e funcionamento de redes 
neurais artificiais, em específico redes neurais convolucionais (CNNs) e redes neurais siamesas 
(SNNs).

Aprendidos os fundamentos de AM, seguiu-se um período de tentativas de desenvolvimento de 
um algoritmo, utilizando as técnicas vistas, capaz de auxiliar na busca por lentes gravitacionais. 
Experimentando com diferentes arquiteturas de redes e estruturação do problema, chegamos ao 
sistema que até então apresentou os melhores resultados : a utilização de uma rede neural siamesa 
para classificação binária de imagens. Ou seja, desenvolvemos uma SNN que recebe exemplos de 
imagens contendo lentes gravitacionais, e exemplos de imagens sem lentes, e realiza a tarefa de 
classificação das imagens em duas classes: lente ou não-lente.

Com a mesma arquitetura da SNN, realizamos experimentos com diferentes conjuntos de 
imagens, dividindo o processo em duas etapas: Na primeira etapa a rede é treinada e testada com 
imagens reais de lentes e não-lentes, já na segunda etapa o treinamento da rede é realizado com 
imagens simuladas, e avaliação em ambos os tipos de imagens, simuladas e reais.

Para isto, utilizamos imagens reais de lentes do tipo galáxia-quasar parte do levantamento 
CASTLES [4] [5] e lentes do tipo galáxia-galáxia retiradas da base Master Lens Database [6], que 
reúne imagens de lentes de diferentes levantamentos. Como exemplos de não-lentes utilizamos 
imagens de galáxias observadas com o telescópio Hubble, obtidas através do portal Hubble Legacy 
Archive [7] . Por fim, na segunda etapa utilizamos simulações provenientes de um desafio para 
identificação de lentes realizado no portal do projeto Bologna Lens Factory [8] [9], contendo 
imagens simuladas de lentes do tipo galáxia-galáxia e de não lentes. Para utilizar todas estas 
imagens no treinamento e teste da rede, foi preciso também realizar um pré-processamento das 
mesmas, retirando textos e símbolos localizados sobre elas.

 Os resultados dos testes realizados para avaliação da performance da rede na classificação de 
imagens não vistas no treinamento são apresentados na próxima seção. Este algoritmo foi pensado 
como um método inicial a ser utilizado para identificação de lentes, já que, após treinado, sua 
utilização não demanda muito tempo e poder de processamento. Assim ele pode ainda ser integrado 
a outras técnicas, como o projeto já desenvolvido no grupo DEXL na linha de identificação de 
lentes - Constellation Queries [3].

3. Resultados e Discussão

Na primeira etapa, em que treinamos e testamos a rede com imagens reais, os resultados obtidos 
não foram satisfatórios, como já esperávamos, devido ao número muito baixo de exemplos de 
treinamento, ou seja, de imagens reais de lentes já conhecidas.



Por isso, na segunda etapa utilizamos imagens simuladas no treinamento, que estão disponíveis 
em maior quantidade, assim obtemos melhores resultados. Para avaliação do desempenho da rede 
utilizamos a matriz de confusão e métricas de classificação como acurácia, precisão, recall e F1-
score. Alguns exemplos de resultados obtidos nesta etapa são apresentados a seguir.

• Matriz de confusão e métricas – teste com imagens simuladas (lentes galáxia-galáxia):

•  Teste com imagens reais de lentes galáxia-quasar:



•

4. Conclusões

O método desenvolvido para auxílio na busca de lentes gravitacionais utilizando redes neurais
siamesas apresenta resultados satisfatórios quando treinado com imagens simuladas e testado em
imagens também simuladas, ou imagens reais pré-processadas. Nos testes realizados verificamos
que ela é capaz de classificar a maior parte (acima de 80%) das lentes de forma correta, porém
possui maior dificuldade para a classificação de não lentes.

Assim, pensamos que esta ideia pode seguir sendo aprimorada para sua utilização como método
inicial  em  um  projeto  de  identificação  de  lentes.  Se  trata  de  um  método  de  baixo  custo
computacional, que após treinado, pode ser utilizado para avaliar imagens de candidatos à lentes, e
de acordo com os resultados obtidos até então, eliminar ao menos metade das não-lentes entre eles,
sem descartar mais de 20% das lentes, que são a classe de maior interesse.

Alguns exemplos de elementos que ainda podem ser estudados e desenvolvidos são os efeitos de
diferentes  pré-processamentos  em imagens  reais  antes  da  classificação  pela  rede,  e  testes  com
diferentes tipos e maior número de objetos não-lentes reais.

 Teste com imagens reais de lentes  galáxia-galáxia:
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