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Apresentacao

O LNCC realiza este ano a XIV Edicdo da Jornada de Iniciacao Cientifica e Tecnolégica, que é um
forum de divulgacao das pesquisas desenvolvidas no contexto dos Programas Institucionais de
Bolsas de Iniciacdo Cientifica (PIBIC) e de Bolsas de Iniciacao Tecnolégica (PIBITI) fomentados
pelo Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico (CNPq). No periodo de
agosto de 2018 a julho de 2019, o PIBIC e PIBITI congregaram alunos de varias institui¢cdes de
ensino e de diversas areas do conhecimento. Este volume apresenta os resumos dos trabalhos
desenvolvidos pelos bolsistas no periodo. Durante a Jornada, os trabalhos sdo apresentados

pelos bolsistas oralmente e avaliados por um comité cientifico externo.

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

Prof. Franklin Marquezino - UFR]

Prof. José Cristiano Pereira-UCP/GE

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

dedicac¢ao de todos os participantes.
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Indexagéo Métrica em Juncdes Espacias

Area do Conhecimento CNPg: 1.03.00.00-7 Ciéncia da Computa¢éo; 1.03.03.03-0 Banco
de Dados
Periodo relatado: 01/08/2018 — 31/07/2019

Objetivos

Este projeto visa estudar, implementar e avaliar a adogdo de indices métricos para auxilio na
computacdo de jungdes espaciais, implementando nos softwares Apache Spark e SAVIME e técnicas
de ML baseadas em métodos de indexacao.

Introducéo

Aplicacdes cientificas envolvem o processamento de enormes conjuntos de dados. Na
presenca de dados espaciais, como na astronomia, os indices podem evitar varreduras desnecessarias
de todo o conjunto de dados ao procurar objetos em uma vizinhanca espacial. No entanto, diferentes
estruturas de indexacdo existentes exibem desempenho variavel. Neste trabalho, investigamos
experimentalmente o desempenho de estruturas de indexacdo espacial considerando sua
implementacdo em estruturas de Big Data, como o Spark. Nds privilegiamos, como critério de selecéo,
a quantidade de espago de memdria consumida e o tempo decorrido para responder as consultas de
vizinhanga. Consideramos trés opcles de indexacdo muito diferentes: Quad-tree, uma estrutura
tradicional de indexacdo 2D; Slim-tree, um indice métrico e PH-tree, uma estrutura de indexacéao
binaria multidimensional. Mostramos que o Slim-tree aloca ordens de grandeza menos meméria que
seus concorrentes. Esse € um critério muito importante para estruturas na memoria, como o Apache
Spark. No entanto, a medida que a quantidade de objetos indexados aumenta, a arvore PH torna-se um
vencedor claro em relagdo ao tempo decorrido da consulta.

Metodologia

Consideramos um contexto envolvendo grandes conjuntos de dados cientificos de objetos
espaciais. Cada localidade espacial do objeto é identificada por um valor em um sistema de
coordenadas, como o sistema de coordenadas Equatorial 2D com base na ascensdo reta (ra) e
declinagdo (dec), com isso devemos usar esses dados e realizar a indexagdo para consultas espaciais.

Existe um numero significativo de familias de estruturas de indexacdo espacial. Nossa
intencdo neste trabalho ndo é fornecer uma avaliagdo extensa e completa deles, mas sim aplicar uma
abordagem sistematica para comparar trés importantes representantes dessas familias.



Slim-tree:

Slim-tree um Método de Acesso Métrico (MAM). Esse método de acesso trabalha com
objetos em um espaco métrico, composto de objetos set e uma funcéo que estabelece uma distancia
entre quaisquer dois objetos do conjunto. Os MAMSs selecionam objetos para se tornarem
representantes de subconjuntos de dados. A partir dai, a distancia de um novo elemento para cada
representante ¢ é calculada e organizada em sua estrutura de modo que o objeto se torne parte do
subconjunto de dados do representante menos distante.

Em suma, a ideia basica de tais estruturas de dados é escolher um conjunto de elementos
centrais e aplicar uma funcdo de distancia para agrupar os objetos remanescentes em subconjuntos
apropriados (com relagéo a distancias), Figura 1.

Figura 1 - Slim-tree — Distribui¢do Espacial

PH-tree:

PH-tree - PATRICIA-Hypercube-tree, Figura 2, pertence a familia Quad-tree, mas fornece
eficiéncia e escalabilidade muito melhores com maior suporte de dimensionalidade. E uma estrutura
desequilibrada que basicamente se baseia na Quad-tree e divide o espago em cada né em varias
dimensoes. Isso reduz o nimero de nds na arvore, ja que cada né pode ter 2 filhos, para k dimensdes
Ao mesmo tempo, a profundidade méxima da arvore é independente de k e igual ao nimero de bits
no maior valor armazenado, ou seja, 8 ao armazenar valores de byte. Espera-se que a PH-tree seja
muito bem dimensionada com grandes conjuntos de dados, em alguns casos, conjuntos maiores com
105 tém um desempenho melhor do que conjuntos de dados menores.

| ‘0 | l‘ | | Lroot node
OIO infix 1
|0|0| ‘1|0|1|1\ HC

apou-gns

10 1010 postfixes

Figura 2 - Uma representacdo de uma &rvore PH 2D com 3 entradas de 4 bits: (0001, 1000),
(0011, 1000), (0011, 1010)

Quad-tree:

Quad-tree é uma estrutura de dados hierarquica bidimensional que recursivamente divide o
espaco hierarquicamente em quadrantes. Quando objetos de alta dimenséo, maiores que 2, devem ser
indexados, outras estruturas da familia Quad-tree oferecem propriedades de indexacao semelhantes,
como por exemplo o octree.

A abordagem Quad-tree produz arvores desequilibradas, que sdo sensiveis a distribuicdo de

densidade espacial dos objetos que indexa. Um exemplo de representacdo desta estrutura de dados é
mostrado na Figura 3.
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Figura 3 — Representagdo do particionamento recursivo da Quad-tree

O processo de indexagdo divide sucessivamente 0s objetos em um quadrante em quatro
sub quadrantes. Os quadrantes geralmente sdo nomeados de acordo com sua dire¢do em relacdo ao
centro do no pai, por exemplo: NW, NE, SW e SE.

Resultados e Discussao

No primeiro experimento, executamos uma consulta de intervalo que pesquisa 100 objetos no
espaco de consulta e considera 100 distancias, ambas geradas aleatoriamente. Assim, cada objeto
procura vizinhos nas 100 distancias. As consultas foram aplicadas a um conjunto de dados de
1.035.204 objetos do projeto SDSS SkyServer DR15. Os algoritmos para cada teste foram executados
30 vezes.

Para o segundo experimento, o0 objetivo foi analisar o desempenho das estruturas em
conjuntos de dados com diferentes densidades. Para tanto, um ponto foi indexado no centro do espago
onde o conjunto de dados foi criado com limites definidos em relacdo a posicao do ponto e da distancia.
Dez conjuntos de dados foram criados dentro desses limites. Os algoritmos para cada teste foram
executados 10 vezes.

Resultados do primeiro experimento

(s)

PH-tree Slim-tree Quad-tree

Figura 4 - Tempo de criacdo das estruturas



(s)

PH-tree Quad-tree Slim-tree

Figura 5 - Tempo de busca aos vizinhos — Slim-tree esté para 1 e 0s outros valores s&o
proporcionais

(kbytes)

1
Slim-tree PH-tree Quad-tree

Figura 6 - Maximum Resident Set Size — escala logaritmica:

Resultados do segundo experimento com diferentes densidades:

Nos experimentos mostrados na se¢do no primeiro experimento usamos o algoritmo
Minoccup, como uma opcao para a estratégia Choosesubtree para tratar a insercéo de objetos na
Slim-tree. Esta opcdo permite, no momento da inser¢do, escolher o n6 interno que possui a ocupagao
minima entre os qualificados. Esta politica gera arvores de menor altura, mas com um maior grau de
sobreposi¢do. Para os experimentos descritos nesta se¢do, decidimos usar a op¢do Mindist que
escolhe 0 no cujo representante tem a menor distancia do novo elemento. Esta politica gera arvores
mais altas com um menor grau de sobreposicéo.

(s)

10

90*10° objects
50*10° objects

10° objects

= Quad-tree e Slim-tree PH-tree

Figura 7 - Tempo de criacdo da arvore — escala logaritmica
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Figura 8 - Tempo de busca aos vizinhos — escala logaritmica
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Figura 9 - Maximum Resident Set Size — escala logaritmica:

A PH-tree apresentou melhores resultados em tempo de criacdo e tempo de busca. Sua
estrutura binaria se mostrou ser a mais eficiente.

Para consultar vizinhos sob diferentes densidades, Slim-tree e Quad-tree foram mais
eficientes para uma pequena quantidade de objetos, mas mais uma vez o PH-tree mostrou-se mais
eficiente a medida que a quantidade de dados aumentou. Isso pode estar associado ao mesmo
problema levantado anteriormente, associado ao aumento de interse¢fes de nés. Quanto as arvores

quadruplas, as areas densas aumentam a altura da arvore, levando a navegagcao recursiva por varios
nos.

Concluséo

Para obter os resultados rodamos dois conjuntos de experimentos. Um considerou um
conjunto de dados de astronomia real e um segundo conjunto usando um conjunto de dados sintético
com densidade varidvel. Em ambos os casos, a estrutura do indice Slim-tree mostrou ordens de
grandeza de tamanho de aloca¢do de meméria menor. Esse é um aspecto relevante para sistemas na
meméria que processam grandes conjuntos de dados. No entanto, para o tempo decorrido da
consulta, a arvore PH mostra resultados mais consistentes. Sempre que o tamanho do conjunto de
dados fosse de tamanhos mais realisticos, ele superaria as outras duas estruturas de dados. O Slim-
tree foi eficiente para consultas sobre um pequeno nimero de objetos, mas perdeu o desempenho
assim que o tamanho do conjunto de dados aumenta. O Quad-tree mostra resultados intermediarios
na alocacéo de memdria e no tempo decorrido da consulta. Em vista desses resultados, deve-se
avaliar esses dois eixos: (tempo decorrido da consulta de aloca¢do de memaria / intervalo) para
escolher entre a arvore PH e a arvore quadrupla. Este projeto visa agora a implementacédo de Learned
Indexes, onde a proposta é substituir as estruturas de indexacéo por modelos de ML. Este projeto foi
tema de um artigo denominado On The adoption of Spatial Indexing for Scientific Big Data



Applications para 0 34° SBBD. Esse relatério € um resumo do que foi abordado no artigo. Para mais
detalhes, procurar os autores para a disponibilizacdo do artigo.
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Seguranca e Privacidade em Redes de Anonimato

Bolsista: Daniel Veiga da Silva Antunes
Orientador: Fabio Borges de Oliveira
PIBIC - Programa Institucional de Bolsas de Iniciacao Cientifica

Julho 2019

1 Objetivos

1.1 Objetivos Gerais

e Descrever as estruturas de algoritmos para manter o anonimato
e Estudar onde tem sido aplicado tais algoritmos
e Demonstrar o seu funcionamento matemaético

e Realizar andlise e comparacao entre algoritmos simétricos e assimétricos

1.2 Objetivos Especificos
e Criacao de uma rede de comunicagao com sockets em linguagem C
e Descrever a técnica de Mix Network e o algoritmo do Tor
e Pesquisar quais os problemas em Mix Network
e Estudar e descrever DC-Net simétricas
e Estudar Teoria de Grupos

e Descrever as ideias de criptografia assimétrica em anonimato.

2 Introducao

A privacidade e seguranca no mundo digital vem se mostrando a cada dia mais
um desafio. Ao longo da histéria foram desenvolvidas diferentes ferramentas e
técnicas visando o trafego seguro de informagcao no meio fisico, surgindo assim as
primeiras mensagens criptografadas. No meio digital o desafio ganha um novo
patamar, a construgao de uma rede de anonimato afim de manter a privacidade
dos dados que ali circulam. Este trabalho visa estudar o funcionamento dos
principais algoritmos de anonimato e suas aplicacoes, afim de criar uma rede



de comunicag@o segura em linguagem C através de sockets e dos algoritmos
estudados.

3

Metodologia

Estudo Dirigido e Apresentagao de Semindrios.
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Calibracao de Modelos de Incrustacao de C'aSO, em
Trocadores de Calor

Bolsista: Fernando Henrique Pereira Cardozo

Orientador: Prof° Renato Simoes

1 Objetivo

O principal objetivo do trabalho é implementar modelos computacionais que usem
combinagao de modelos existentes na literatura de forma a melhorar a precisao das previ-
soes. Esse objetivo passa pelo estudo da calibracao de modelos conhecidos da literatura.
Através de uma série de dados para determinado modelo, tem-se por objetivo modelar de
forma computacional uma previsao para condi¢oes do problema diferentes daquelas que
se tem os dados.

2 Introducao

A incrustacao de CaSO, em trocadores é um problema que afeta diversas industrias
e para entender e prever sua ocorréncia se faz uso de modelos mateméticos e numéricos.

Como o objetivo é encontrar o modelo com o melhor resultado e sabendo que tem-
se inimeros modelos na literatura é necessario que sejam feitas comparacoes entre os
resultados encontrados por cada modelo e os dados utilizados por cada um deles para que
se possa fazer uma comparacao.

3 Material e Metodologia

No inicio desse trabalho foi estudo o método de Euler [I] para solu¢des numéricas. O
Método aproxima as solucoes através da derivada da fungao, como segue na equagao

ot = olt) + 00 )

Através do paper Fouling of Heat Transfer Surfaces - Matthias Bohnet |2] foram re-
tirados dados experimentais de modelos de incrustagao para serem usados nos testes de
previsao. A relagao que rege o modelo de Bohnet ¢ apresentada nas equagoes [2] [3] e [4]

Wzmd—mr (2)
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Para melhorar a precisao dos resultados encontrados, ¢ feita uma calibracao do coe-
ficiente de transferéncia de massa (/3). Para fazer essa calibracdo, foram utilizados dois
métodos computacionais, Luus-Jaakola e PSO.

3.1 Luus-Jaakola

O método de Luus-Jaakola [3] consiste num modelo iterativo, que busca convergir a
solucao através de uma solucao qualquer, dita solugao atual, e de um conjunto de pontos
aleatorios gerados dentro do dominio de busca. Cada um dos pontos aleatorios é testado
na funcao que deseja-se minimizar e o valor comparado ao valor da solugdo atual. Caso
algum dos pontos mostre um desempenho melhor, seu valor da funcao torna-se a solucao
atual. Ao final da iteracao, o dominio de busca é reduzido de um fator de contracao,
gerando novos aleatorios dentro do novo dominio e repete-se o processo até que a condi¢ao
de parada seja atingida.

Um pseudo-cogido do algoritmo é apresentado na figura [I]

Define-se a solucio atual flatual)
Enquanto condicio de parada nio atingida:
Inicia-se o vetor aleatorio X dentro do dominio de busca
Para cada i em X:
Calcular fi1)
Se f{1) melhor que f{atual)
flatual) = f{1)
Reduzir dominio de busca

Figura 1: Pseudo-codigo do Algoritmo LJ.

3.2 PSO

O PSO (Particle Swarm Optimization) [4] é um algoritmo populacional que foi desen-
volvido baseado na movimentacao de bandos de passaros e cardumes de peixes em busca
de alimento. O algoritmo consiste na geracao de uma populacao aleatoéria, que representa
os individuos.

Cada particula ¢ representada por um vetor velocidade e um vetor posicao, sendo o
vetor velocidade caracterizado pelo balanco entre a busca local (conhecimento do melhor
local ja visitado pela particula - pbest) e a busca global (conhecimento do melhor local ja
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visitado pela melhor particula do grupo - gbest). O vetor velocidade, apos sua atualizagao,
corrige o vetor posicao da particula.

Cada particula do grupo é avaliada a cada geracao por uma funcao fitness, que ava-
lia 0 quao boa é a posicao encontrada por esse individuo em relacao a solucao do problema.

A cada interacdo o programa atualiza a posicao das particulas, recalcula sua funcao
fitness, descobre quem é a melhor particula da nova populacao e para cada particula passa
a informacao de qual a melhor posicao na qual aquela particula ja esteve, desde que foi
gerada, e qual a melhor posicao ja visitada pela melhor particula do grupo.

Um pseudo-cédigo do PSO ¢ apresentado na figura

Inicializacao
Para cada particula i na populagdo:
Para cada dimensdo d.
Gerar x; ; aleatorio
Guardar no vetor X
Gerar v, ; aleatdrio
Guardar no vetor ¥,
Avaliar a fitness de X,
Gerar fbest como copia de X, adicionando os valores das fitness a cada vetor
Salvar em ghest a posicdo gue possui a melhor fitness e o valor dessa fimess.

Loop
Repetir ate o critério de parada ser atingido
Para cada particula i
Vik+r1) =wXyk) +R.CL.(Pyk-X(kl )+ R, C.( Pkl - X))
Xik+1) =Vik+l) + X (k)
Avaliar a fitness do nove X,
Se fitmess(novo X,) = gbest:
ghest = fitness(novo X,

Figura 2: Pseudo-cédigo do Algoritmo PSO.

4 Resultados

A tabela [l mostra os resultados dos coeficientes de transferéncia de massa () otimi-
zados, tanto pelo algoritmo Luus-Jaakola quanto pelo PSO.



Velocidade (m/s) | Beta () PSO Erro Beta () LJ Erro
0.50 7.62429 -107° | 3.80524 - 107° | 7.60840 - 10~° | 3.81199 - 10~
0.55 4.13708 - 107° | 1.93000 - 10> | 4.13483 - 107° | 1.93039 - 10~°
0.60 4.14161-107° | 1.56443 - 107> | 4.14091 - 107> | 1.56440 - 107

Tabela 1: Valores de Beta Otimizados.

Pode-se observar na tabela [1| que os valores para ambos os métodos de otimizagao se
equiparam, mostrando que ambos sao boas formas de se trabalhar com otimizacao, assim
como apresentando resultados de forma precisa.

No grafico apresentado na figura [3| sao mostrados os dados experimentais para 3 dife-
rentes velocidades e as curvas encontradas utilizando-se o método de Euler, equagoes [I]
2L Bl e [d] para os valores de coeficiente de transferéncia de massa () otimizados pelo algo-
ritmo PSO. A escolha dos valores encontrados pelo PSO se da por terem sido encontrados
valores com menor erro.

0.0006 T T T T T T
Dadosv=0.5 +
Dadosv=10.55 =
0.0005 e Dados v = 0.6 .
A v=0.53; Beta=7.6243
.~ + v=0.55; Beta=4.1371
-@- 0.0004 . v=0.60; Beta=4.1416 ———
X i * <L.x
~  0.0003 | A . e .
o A oy K e
2 . %
T -
w 0.0002 .
o
1l
o,
LT
o 0.0001 T
I:I"_"; —
-0.0001 | | | | | |
] a0 100 150 200 230 300

Tempo (em horas)

Figura 3: Grafico Tempo x Rf para diferentes velocidades

5 Conclusoes

A partir dos resultados apresentados na secao [4] pode-se observar que obteve-se uma
boa otimizacao do parametro. Partindo dessa otimizacao objetiva-se criar uma correlacao
empirica entre a velocidade do escoamento e o coeficiente de transferéncia de massa, de
forma a sabendo-se a velocidade do escoamento, obter-se o coeficiente de transferéncia de
massa com uma margem de erro aceitavel.

350
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Como o coeficiente de transferéncia de massa () esta intrinsecamente ligado ao fa-
tor de incrustagdo (Ry), que representa a resisténcia térmica da camada de incrustagao,
apresentado no grafico |3| se conseguir-se uma correla¢do que estime o valor () através
da velocidade de escoamento, serd possivel fazer previsoes dos fatores de incrustacao a
partir do valor de velocidade do escoamento, que é um parametro de facil medicao.
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INTRODUCAO

O Projeto de Iniciacdo Cientifica (IC) se desenvolve no nivel de estidgio supervisionado sob
coordenacdo da orientadora Kary Ocafia (LNCC) e com bolsa IC financiada pelo CNPq. O
mesmo se enquadra nas pesquisas relacionadas aos projetos institucionais do LNCC,
especificamente da Rede Nacional de Bioinformatica (RNBio) e do Portal-Bioinfo
(https://bioinfo.Incc.br/). O Portal-Bioinfo visa a execucdo em larga escala de aplicacdes de
bioinformatica usando recursos computacionais paralelos e distribuidos a fim de diminuir o
grande tempo de processamento das execugdes € no apoio as pesquisas da comunidade
cientifica de bioinformatica.

O Projeto de IC visa o desenvolvimento de um banco de dados de proveniéncia para o Portal-
Bioinfo. Assim o projeto apresenta as seguintes etapas: (1) revisar a bibliografia sobre banco
de dados, Sistemas de Geréncia de Banco de Dados (SGBD), gateways cientificos,
bioinformatica e da infraestrutura do supercomputador Santos Dumont (SDumont,
https://sdumont.Incc.br); (2) revisar tecnologias de SGBD e Web; (3) levantar uma modelagem
conceitual do projeto de banco de dados do Portal-Bioinfo; (4) levantar um sistema de controle
e geréncia do Portal- Bioinfo no ambiente do Sistema Nacional de Processamento de Alto
Desempenho (SINAPAD, https://www.Incc.br/sinapad/) e (5) acoplar o uso de PostgreSQL
para a criacdo do esquema e para levantar consultas no Portal-Bioinfo.
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O desenvolvimento do banco de dados para o Portal-Bioinfo ird prover um banco de dados que
poderd ser analisada e consultada, que ¢ suportada pelo acesso aos dados de proveniéncia, e
que visard otimizar a funcionalidade do portal.

OBJETIVOS

Os objetivos do Projeto de IC sdo: (1) implementar um modelo de Banco de Dados conceitual
no apoio ao Portal-Bioinfo e suportado por tecnologias de SGBD, acoplado aos recursos
computacionais do SINAPAD e da infraestrutura do supercomputador Santos Dumont, (2)
implementar funcionalidades de geréncia dos dados de proveniéncia gerados pelas aplicagdes
do portal por meio de consultas no banco de dados e (3) aplicar testes de desempenho para
validar a consisténcia do banco de dados.

METODOLOGIA

A primeira etapa envolveu uma revisao bibliografica sobre o PostgreSQL v.11 utilizado como
sistema de geréncia de banco de dados (SGBD); e sobre o pgAdmin4 v4.3 como ferramenta
para acessar o banco de dados.

Na segunda etapa analisamos o problema proposto a fim de soluciona-lo, montando o modelo
conceitual para melhor visualiza¢ao do projeto proposto.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Sobre o desenvolvimento do banco de dados, primeiramente foi necessario o levantamento
bibliografico sobre a geréncia e modelos de banco de dados, com foco no estudo e
implementa¢do da entidade-relacionamento. A Figura 1 a seguir mostra um fragmento do
modelo total desenvolvido e as respectivas entidades, que foram acopladas e desenvolvidas no
presente Projeto de IC. A entidade Arquivo se refere a entrada que serd consumida por uma
aplicagdo e relacionada a entidade Execucdo. A Figura 2 apresenta todas as tabelas que foram
desenvolvidas para armazenar os dados de proveniéncia do portal

el ) TOO S0 ey adia e rQuves
a ") home

Aore O Camrto

,—4: Tamarto

Too de w0 = E.5) Oy

D) Tempo de execuch

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

e Mapeamento do modelo conceitual ER: Arquivo e Execucao sdao as unicas entidades
existentes no Portal-Bioinfo (Figura 1)

Arquivo (tipo, nomeArquivo, caminho, tamanho); Execucao (estadoFinal, tempo
de execucido); Usado em (nomeArquivo, estadoFinal, tipo de uso)

e Arquivo ¢ responsavel por armazenar as informagdes do dado de entrada, tais como:
tipo de entrada, nome e tamanho do arquivo e o local de armazenamento do mesmo

e Execucdo armazena informagdes de tempo de execucdo (inicio e fim) e estado da
execug¢do (em espera, executando, finalizado com erro e finalizado sem erro)

e Usado ¢ o relacionamento entre as entidades Arquivo e Execugao

ey | A La P #0 it vl
st " L e——.

Apprle atnmnnn i daw U ik

Figura 2. Tabelas do modelo desenvolvidas para o Portal-Bioinfo

O banco de dados estd sendo montado tendo como base as tabelas da Figura 2, criadas na
plataforma online dbdesigner. Nesse desenvolvimento estdo sendo criadas as tabelas da Figura
2, seus relacionamentos, assim como também funcdes de preenchimento utilizados para
facilitar inser¢des, como nas consultas a seguir com comandos de inser¢do na tabela executions:

CREATE OR REPLACE FUNCTION
insert_execution(execution_id varchar, execution_webid varchar, app_id int,
file_id int, plat_id int, status varchar, time_start time, time_finish time)
RETURNS text AS $%
BEGIN
INSERT INTO executions (execution_id, execution_webid, app_id,
file_id, plat_id, status, time_start, time_finish) VALUES (execution_id,
user_bioinfo_id, cluster_id, app_id, file_id, status, time_start,
time_finish);
RETURN 'Execuc¢ao cadastrada com sucesso';
END;
$$ LANGUAGE plpgsql;
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Para utilizar a funcao:
SELECT insert_execution('a','b',1,1,1,"'', '22:30:00', '22:32:47');

Onde os valores dentro dos parénteses ainda sdo apenas para teste, preenchendo os atributos
execution_id(chave primaria), execution webid(id proveniente do portal), app id(chave
estrangeira), file id(chave estrangeira), plat_id(chave estrangeira) status(estado da execug¢ao),
time_start(hora de inicio da execug¢do), time finish(hora do fim da execugao).

CONCLUSOES

Apresentamos resultados sobre o desenvolvimento e implementacao de um banco de dados
acoplado a infraestrutura do Portal-Bioinfo, que permitira armazenar dados de proveniéncia,
por exemplo, das execugdes de todas as aplicagdes do portal. Nesse projeto salientamos que
esse modelo de entidade-relacionamento para o Portal-Bioinfo foi implementado, o que até
entdo ndo existia. Dessa maneira, o desenvolvimento e implementacdo de um modelo
conceitual ER para o Portal-Bioinfo permitird a garantir a consisténcia na geréncia e acesso aos
dados cientificos, de proveniéncia e de desempenho.

Esse modelo ird sustentar o acesso aos dados para estudos realizados em paralelo no Bioinfo-
Portal, andlises de predi¢ao via aprendizado de maquina e o desenvolvimento da interface Web
inteligente.

REFERENCIAS

Documentagdo PostgreSQL: https://www.postgresql.org/docs/current/ddl-basics.html Acesso
em: Abr/Mai/Jun/Jul 2019(disponivel online)

Dbdesigner: https://www.dbdesigner.net/ Acesso em Mai/Jun/Jul 2019 (disponivel online)
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OBJETIVOS

O objetivo principal do projeto visa adaptar algoritmos de bioinformatica em ambientes de PAD, de
codigo otimizado em GPU, para utilizar de forma eficiente a GPU K40 do SDumont que possui uma
escala muito maior de processadores e memoria local. Fazendo uso dessa ferramenta de processamento
grafico iremos solucionar problemas envolvendo a demora no calculo de probabilidades nas arvores,
gargalos e melhorar o desempenho das aplicagdes do portal Biolnfo, que estdo instaladas no SDumont.

O objetivo secundario era realizar estudos de desempenho e escalabilidade para identificar o uso mais
eficiente de recursos computacionais a serem alocados, segundo parametros de entrada de cada
algoritmo e caracteristicas dos dados de entrada como tamanho, tipo, localizag¢do ¢ contribuir com as
pesquisas multidisciplinares no LNCC. Integrando assim as pesquisas desenvolvidas pelo Centro
Nacional de Processamento de Alto Desempenho (CENAPAD), o Sistema Nacional de Processamento
de Alto Desempenho (SINAPAD) e o Laboratério de Bioinformatica (LABINFO).

INTRODUCAO

A Computacao 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. calculos numéricos
complexos. Como forma de colaborar nesse processo tem sido aplicado o uso de GPU (Unidade de
Processamento Grafico), para tornar a execu¢do mais dinamica.

O presente projeto trabalha em conjunto com o SINAPAD e o LABINFO (Laboratério de Bio
Informatica) do LNCC que faz o uso de varias aplica¢des que sdo utilizadas pelos pesquisadores, como
o Beast2, Mr. Bayes, entre outras ferramentas de perfilamento, as quais estdo instaladas no SDumont.
Os materiais de pesquisas do laboratdrio que necessitam de processamento passam por esses programas,
todo esse processo demanda muito tempo de execugao.
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Atualmente, existe um interesse crescente pela comunidade cientifica de bioinformatica em explorar
GPU com o intuito de usufruir de um incremento no poder computacional. A questdo importante &
orquestrar tarefas em um conjunto distribuido de recursos com custos minimizados, garantindo
integridade e consisténcia nas informac¢des. O SDumont permitira a alocag@o dessas tarefas, ele conta
com 198 No6s de computacdo B715 (thin node) com GPUs K40.

METODOLOGIA

A presente proposta visa analise ¢ desempenho de escalabilidade em ambientes de GPU no Santos
Dumont, explorando linguagens como OpenCL e NVidia (CUDA).

O problema sera atacado em trés frentes:

1. Migrar os programas multi-plataforma para analise filogendmicas de sequéncias moleculares Beast,
Beast2, MrBayes ¢ ExaML para o ambiente do SDumont;

II. Realizar analises de desempenho e escalabilidade em ambientes GPU no Sdumont, i.e., tempo,

speedup, eficiéncia, memoria e CPU consumidos;

II1. Desenvolver novos modulos em MPI para esses programas que permitam a comunicagdo de forma
paralela e distribuida em multiplas GPU.

O Beast2 ¢ o primeiro a ser migrado para a GPU no SDumont. Ele é um programa multi-plataforma
para analise Bayesiana que usa MCMC para calcular o espaco da arvore ponderada a sua probabilidade
posterior. A maior parte do tempo computacional é gasto no calculo de probabilidades nas arvores. Para
contornear esse problema, o Beast2 usa a biblioteca BEAGLE que calcula eficientemente a
verossimilhanga em CPU e GPU.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A proposta inicial foi desenvolver pesquisas para entender cada parte do projeto, alguns artigos foram
utilizados como: Avalia¢do do RAxML no Supercomputador Santos Dumont, para verificar cada versdo
utilizada e analise comparativa sobre o impacto produzido pela variabilidade nas configura¢Ges de
ambiente, programas ¢ caracteristicas dos dados genomicos;

Artigo Simula¢do Monte Carlo em algoritmos MCMC: Estudo Comparativo ¢ Simulagdes, MCMC:
Compreendem uma classe de algoritmos para amostragem a partir de uma distribui¢ao de probabilidade.
Muito utilizado em estatistica bayesiana, fisica computacional, biologia computacional e linguistica
computacional, esta conectado ao projeto pelo programa MrBayes;

Artigo BEAGLE 3: Improved Performance, Scaling, and Usability for a High-Performance Computing
Library for Statistical Phylogenetics, a Beagle ¢ uma biblioteca de alto desempenho, pode fazer uso
de processadores altamente paralelos, como aqueles em placas graficas (GPUs), a mesma trabalha em
conjunto com o Beast e Beast2, fazendo a alternancia entre os caculos de verossimilhanga em CPU e
GPU.

Os principais programas que fazem parte do projeto: Beast, Beast2, MrBayes e ExaML e as ferramentas
de perfilagem do SDumont, foram exploradas, buscando o entendimento de cada uma, suas variagdes
com CPU e GPU, para assim encontrar o melhor resultado entre elas; e conteudo voltado ao
funcionamento e configuragdes do SDumont para melhor entendimento de todas as especificagdes
técnicas.

A etapa seguinte estava relacionada a compreensdo do funcionamento de uma API que ¢ um conjunto
de rotinas e padrdes de programagao para acesso a um aplicativo de software, estudos de algoritmos de

19



estatistica bayesiana que esta ligado as aplica¢des do projeto, o uso de mddulo, de montadores de
sequencias, ferramentas para estimativa de maxima verossimilhanca.

O funcionamento da biblioteca de alto desempenho BEAGLE que pode executar os calculos centrais
no coragdo da maioria dos pacotes de filogenética Bayesiana. A biblioteca ¢ aplicada junto ao Beast
que ¢ multi-plataforma para analise Bayesiana de sequéncias moleculares usando MCMC, para calcular
a média do espaco da arvore, de modo que cada arvore ¢ ponderada proporcionalmente a sua
probabilidade posterior. O Beast2 usa a biblioteca BEAGLE que calcula eficientemente a
verossimilhanga em CPU e GPU.

Algumas pesquisas foram efetuadas sobre a filogenética com o intuito de compreender os dados gerados
pelos programas. Os programas sao executados via linha de comando do terminal Linux, com isso foram
estudados alguns comandos basicos e outros para melhor performance das aplicagdes e facil utilizagdo
dos mesmos, os quais estdo diretamente ligados a execucdo, modificagdo dos codigos e visualizagao de
tempo.

Este projeto propoe dar continuidade as pesquisas em andamento de otimizacdo nas execugdes de
algoritmos de filogendmica no SDumont, por meio de uma solugdo baseada em API e na construgdo de
moddulos voltados para execugdo em GPU de diferentes fabricantes. A solu¢ao permitira a execugdo em
ambientes heterogéneos visando ganhos de desempenho para retornar o resultado da execugdo e
comparagao em tempo adequado.

CONCLUSOES

Durante a fase de projeto alguns desafios inerentes ao processo foram enfrentados, como encontrar cada
moddulo que deveria integrar ao SDumont (modulo ¢ um artefato de programacéo (codigo) que pode ser
desenvolvido e compilado separadamente de outras partes do programa), para o melhor emprego dos
programas. A busca por definir qual a variagao entre CPU e GPU foi algo bem minucioso, pois através
dela iriamos receber os resultados, que sdo primordiais, envolvendo a duracdo de cada processo.
Atualmente os resultados de desempenho explorando o Beast no SDumont estdo sendo analisados.
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INTRODUCAO

O Projeto de Iniciagdo Cientifica (IC) se desenvolve no nivel de estagio supervisionado sob
coordenagdo da orientadora Kary Ocana (LNCC) e com bolsa IC financiada pelo CNPq. O
mesmo se enquadra nas pesquisas relacionadas aos projetos institucionais do LNCC,
especificamente da Rede Nacional de Bioinformatica (RNBio) e do Portal-Bioinfo
(https://bioinfo.Incc.br/). O Portal-Bioinfo visa a execu¢do em larga escala de aplicacdes de
bioinformatica usando recursos computacionais paralelos e distribuidos a fim de diminuir o
grande tempo de processamento das execugoes.

O Projeto de IC visa o desenvolvimento de uma versdo do Portal-Bioinfo mais segura, eficiente
e interativa. Dessa maneira, o projeto apresenta as seguintes atividades: (1) mapear o modelo
do banco de dados e a estrutura do Bioinfo-Portal, extrair os dados de proveniéncia e
desempenho por meio de consultas a base de dados MySQL e PostgreSQL; (2) organizar e
formatar os dados obtidos no formato (*.csv) e aplicar técnicas de decisdo de arvore para a
constru¢ao de modelos preditivos usando o programa Orange e sci kit learn e (3) organizar e
formatar os dados obtidos (*.csv) e aplicar técnicas de decis@o de arvore para a construgao de
modelos preditivos usando os programas Orange Data Mining e Scikit Learn. A criagao de
modelos de predi¢ao, proporcionara um uso mais eficiente dos recursos computacionais €
paralelos do supercomputador Santos Dumont (SDumont), pois serao usadas as predi¢des para
otimizar a configuracao de uso dos clusters (tipo e quantidade) tal que as execucdes alcancem
uma eficiéncia maior (usando como cut-off 75%) o que permitird melhor disposicdo e uso,
quando alocadas as maquinas para um determinado experimento.

OBJETIVOS

O principal objetivo do Projeto de IC ¢ implementar uma nova versao do Portal-Bioinfo (Portal
de Bioinformatica do LNCC) v2.0 mais segura e eficiente, adaptada e acoplada para ser
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executada no Santos Dumont. Nesse trabalho em especifico, essa nova versdo aborda
abordagens de pesquisa para obter alocagdes de maquinas eficientes (o melhor possivel) na
execugdo de experimentos cientificos no supercomputador. Esse objetivo principal se baseia
em outros objetivos especificos do projeto como sdo explorar técnicas de aprendizado de
maquina e mineragao de dados e implementar um mddulo para anélise de dados do portal que
possibilite a criagdo de modelos de predigao e classificagdo. Dessa maneira, a escolha do
nimero e tipo de clusters no SDumont serd baseada na melhor decisdo, ouseja aquelas
alocacdes que gerem no minimo 75% de eficiéncia no uso dos recursos computacionais.

ATIVIDADES DESENVOLVIDAS

A primeira etapa consistiu revisar a bibliografia sobre aplicagdes, grade, workflows,
bioinformatica ¢ SDumont. Em seguida foi estudado o programa Orange data mining e
desenvolvida uma arvore de decisdo baseado nos dados de proveniéncia e execugdao do
programa de bioinformatica RAXML, relacionados a execugdes no SDumont. Esse mesmo
experimento usado pelo Orange foi replicado com o programa scikit-learn, com o objetivo de
comparar os resultados obtidos em cada software.

Ao longo deste periodo foram realizadas as seguintes atividades: constru¢ao de um modelo de
predicao com as ferramentas Orange data mining (status finalizado) e scikit learn (status em
andamento). Os resultados obtidos com o uso do programa Orange, foram satisfatdrios, foi
gerada uma arvore de decisdo, que utilizou dados de jobs executados no supercomputador
Santos Dumont, partindo do critério “class” (usado como target na classificacao), que foi
dividido em trés categorias (baixo, alto, médio). Sendo assim, foi determinado como ponto de
corte um cut-off de 75% para determinar o uso otimizado (pardmetros a serem levados em
consideragdo) no uso dos clusters do SDumont.

O programa scikit learn, foi utilizado e demonstrou também bons resultados, os que ainda estao
em aprimoramento e sendo analisados, através de um script desenvolvido na linguagem python.
O scikit learn utilizou a mesma base de dados e target usados no programa Orange. Como
resultados preliminares, a arvore gerada demonstrou apenas resultados satisfatorios com target
classificado como baixo, o que ainda ndo ¢ ideal, sendo assim esse estudo ainda esta em
andamento e os resultados analisados para serem confrontados e comparados com o Orange.

RESULTADOS E DISCUSSAO

O Orange data mining, ¢ um programa de mineragao de dados e aprendizado de maquina. Os
dados usados para gerar a arvore de decisdo, se encontram presentes em um arquivo em formato
csv (Figura 1), onde as virgulas separam as colunas, que representam os dados de proveniéncia
e execucodes do experimento. A ultima coluna “tag” representam os trés rotulos usados para
classificar os valores de eficiéncia em low, medium, high.

Os dados apresentavam um desbalanceamento, pois 80% pertenciam ao rétulo low pelo que
foi necessario discretizar os dados com uso do proprio Orange (Figura 2). Dessa maneira foi
obtida uma tabela mais equilibrada o que permitiu gerar a arvore de decisao (Figura 3).
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sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.
sd_cpu,raxml_hibrid,3.

environment , workflow , datasize

2,2000,30,low
2,2000,30,low
2,1000,40, low
2,1000,40,low
2,100,50,low
2,100,50,low
2,2000,60,low
2,2000,60,low
2,1000,70, low
2,1000,70,low
2,1000,70,low
2,1000,76,low

sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low

, bootstrap , class ,tag

sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,792,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,21000,1000,80, low
sd_cpu,raxml_hibrid,3.2,2000,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,2000,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,2000,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low
sd_cpu,raxml_hibrid,79,100,80,low

Figura 1. Arquivo em formato de entrada “csv’”’ usado no aprendizado de maquina
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Figura 2. Distribui¢cdo dos dados nas classes low, medium, high
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Figura 3. Arvore de decisdo obtida pelo Orange

Um outro programa usado na técnica arvore de decisao foi o scikit-Learn. A Erro! Fonte de
referéncia nio encontrada. apresenta o script em python desenvolvido para gerar a arvore de
decisdo, a qual estd em fase de andlise.

#importacao da biblioteca python: analise de dados e estruturas de dados.
import pandas as pd

#importacao da biblioteca tree, responsdvel pela constru¢do da arvore.
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from sklearn import tree

#linha que declara as colunas presentes no arquivo csv usado como base de dados.
nomes_colunas = ['datasize', 'bootstrap','classificador’]

#linha que realiza a leitura do arquivo csv
leitura = pd.read_csv("teste2.csv", names=nomes_colunas)

#colunas_recursos declara colunas que serao usadas para gerar a arvore de decisao
colunas_recursos = ['datasize', 'bootstrap’']

#X declara variavel que sera chamada para leitura e representa colunas de recurso.
X = leitura[colunas_recursos]

#y declara varidvel que serda chamada para leitura e representa a coluna
classificadora, usada como target para a arvore.
y = leitura.classificador

#clf é o estimador de instancia, e tree.DecisionTreeClassifier() é a saida
multipla da arvore de decisao.
clf = tree.DecisionTreeClassifier()

#o0 comando fit é responsavel por treinar o modelo.
clf = clf.fit(X,y)

#plot_tree é o comando responsdvel por gerar visualizag¢do (arquivo pdf da arvore)
tree.plot_tree(clf.fit(X, Y))

Figura 4 Algoritmo usado para a geracdo da arvore de decisdo obtida pelo scikit-Learn

CONCLUSAO

Por meio dos estudos e aplicagdo dos conceitos de aprendizado de méquina e mineragdo de
dados, ¢ perceptivel que as requisicdes de uso dos programas do portal de Bioinformatica a
serem alocadas nos recursos do SDumont podem ser definidas de maneira mais eficiente,
baseados nos modelos de decisdo. Esses resultados reforgaram o uso dos recursos disponiveis
de uma maneira mais proveitosa, trazendo mais beneficios a comunidade cientifica e dando um
feedback aos administradores do SDumont para realizarem estudos pertinentes.
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2 Objetivos

Analisar a modelagem dos manipuladores robéticos;

Analisar a modelagem destes manipuladores no conceito das falhas;

Analisar as ocorréncias de falhas possiveis;

Simular as falhas que podem ocorrer nos manipuladores.

3 Introducao

Manipuladores roboticos sao objetos fundamentais no atual avanco do cenario
tecnologico mundial, é possivel encontra-los com facilidade nas industrias do
nosso dia-a-dia; e, até mesmo, no campo da medicina, entre outras diversas
areas. Tais manipuladores, visam automatizar e acelerar os processos fabris,
e suas aplicagoes variam de acordo com a necessidade. Em &areas industri-
ais, por exemplo, sao capazes nao s6 de agilizar os processos, como também,
permitem maior padronizacao dos produtos e precisao, sao capazes também
de substituir seres humanos em tarefas de maior periculosidade. As con-
sequéncias das falhas em um elemento robético sao graves, tendo em vista
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que geralmente isto leva a pausa completa ou parcial das linhas de producao,
gerando elevadas consequéncias financeiras as empresas. Neste projeto foi
possivel analisar primeiramente a modelagem dos manipuladores robdticos
compostos por 3 links (elos), quando os mesmos nao apresentam falhas, ou
seja, estao em perfeito funcionamento; e quando apresentam falhas, ou seja,
possuem falhas de atuacao. Posteriormente, foram feitas simulacoes para
corroborar aquilo que estava sendo estudado, permitindo uma andlise grafica
das falhas e seu efeito no manipulador.

4 Materiais e Metodologia

O manipulador robdtico, assim como qualquer outro elemento mecanico,
esta sujeito a falhas. Tais manipuladores, sao compostos de forma simpli-
ficada por: elos, juntas e efetuadores. Neste projeto, a andlise de falhas se
déa através de falhas de atuacao nas juntas do manipulador. Quando uma
junta apresenta uma falha, esta junta comporta-se como junta passiva. Este
efeito de passividade, permite que o controle desta junta em mau funciona-
mento, seja através de acoplamento dinamico, onde ¢é introduzido torques
nas juntas ativas (juntas em perfeito funcionamento), realizando o posicio-
namento prévio da junta passiva até o seu setpoint (ponto de ajuste). Inici-
almente, foi estudado a complexa modelagem do manipulador utilizando as
bibliografias ([Craig, 1986], [Siqueira, 2011], [Spong, 2006], [Siqueira, 2004],
[Mataric, 2017], [Spong, 2014]), quando este nao apresenta falhas e, poste-
riormente, quando o mesmo apresenta falhas de atuacao. Foi analisado as
falhas que podem ocorrer nos manipuladores de 3 lins (elos) que foram os
objetivos de estudo ao longo da pesquisa, e, por tltimo, foram realizadas
as andlises das falhas passiveis de simulagoes no ambiente CERob. Para
analisar graficamente o comportamento do manipulador sob o efeito de uma
falha, utilizou-se um ambiente desenvolvido para o software Matlab, conhe-
cido como Control Environment of Robots (CERob), este ambiente é dis-
ponibilizado através do livro: Robust Control of Robots. Neste ambiente é
possivel simular e, posteriormente, analisar diversas configuracoes de falhas
nos manipuladores, pois, o mesmo da ao usuario liberdade para definir as
caracteristicas fisicas do manipulador; e o setpoint (ponto de ajuste) dese-
jado pelo usuario. Apds todo entendimento do assunto, e todas as duvidas
sanadas junto ao meu orientador, foi desenvolvido por mim junto a ele, um
poster para apresentacao dos assuntos abordados nesta se¢ao, na Jornada de
Iniciagao Cientifica e no programa de verao do LNCC.
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5 Resultados e Discussao

Os resultados obtidos foram de acordo com o esperado, a pesquisa possibilitou
meu aprendizado no campo da robédtica, area da qual estou me graduando.
Permitiu que eu pudesse conhecer melhor o que um pesquisador realiza no
seu dia-a-dia de trabalho, lidar com as frustragoes e prazos. Permitiu que
eu obtivesse um contato com a poés-graduacao do LNCC, pois fiz algumas
matérias como ouvinte. A pesquisa possibilitou-me também que, o tema do
qual desenvolvi no LNCC, pudesse ser ainda mais abrangido possibilitando-
me levé-lo a minha universidade como tema do meu trabalho de conclusao
de curso, onde pude apresentar os mesmos conceitos pouco conhecidos, que
eu desenvolvi no laboratério. Por motivo de estar completando minha gra-
duagao, solicito que a bolsa nao seja renovada.

6 Conclusao

O objetivo principal foi atingido, foi desenvolvido um tema de meu inte-
resse, vivenciar o contato com pesquisadores altamente qualificados em um
ambiente altamente prestigiado, entender o dia-a-dia do pesquisador, suas
conquistas e frustragoes, e pude me interessar ainda mais pelo trabalho de
um pesquisador, além de me motivar a continuar com o desenvolvimento do
tema em uma pés-graduacao. Pude usar minha pesquisa como tema de traba-
lho de conclusao de curso na minha graduacao em Engenharia Mecatronica,
0 que me permitiu apresentar estes conceitos pouco conhecidos, para outras
pessoas, e assim, despertar o interesse de outros na area.
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1 Introducdo 2

1 Introducao

Com o desenvolvimento de tecnologia digital, o armazenamento e gerenciamento de in-
formagoes médicas e bioldgicas coletadas manualmente tem sido cada vez menos comuns,
perdendo o lugar para as tecnologias relacionadas a digitalizacao automaética, tanto em
hardware quanto em software. Por conta disso, o desenvolvimento das areas de proces-
samento de imagens, inteligéncia artificial, aprendizagem profunda e ciéncia de dados é
estratégico, particularmente para a area médica, uma vez que atualmente tanto hardware
quanto software tém influenciado em diagndsticos, tratamentos e planejamento cirirgico
[1].

Como exemplo de aplicacoes onde este problema é recorrente, podemos citar a con-
tagem de células cancerigenas, geralmente obtidas em microscopios digitais através da
utilizagao de marcadores quimicos, bem como segmentacao de imagens obtidas por mi-
croscopio confocal por varredura laser, a qual vem possibilitando a analise visual de células
bem como de fendmenos biolégicos associados [16].

Recentemente, a literatura de processamento digital de imagens e visao computacional
tem demonstrado a crescente efetividade da aplicagao de algoritmos bio-inspirados para
segmentacao de imagem [10, 13, 18].

Por outro lado, métodos em aprendizagem profunda, baseados em rede neuronal con-
volucional (Convolutional Neural Network - CNN) foram também utilizados para seg-
mentagao de imagens, obtendo resultados muito promissores [15]. Vale ressaltar que a
area de aprendizagem profunda vem ganhado espago em intimeras aplicagoes em reconhe-
cimento de padroes, jogos, veiculos autonomos, além de outras [12]. Porém, o treinamento
de uma CNN para segmentacao, em geral, necessita de grandes bancos e imagens con-
tendo os dados originais e o padrao-ouro (imagem segmentada por especialista), que na

maioria das vezes nao estao disponiveis.

1.1 Objetivos

O objetivo do projeto é propor e analisar uma metodologia para segmentagao de imagens
de microscopia confocal e imagens de ultra-sonografia de mama baseada em técnicas de
visao computacional utilizando algoritmos bio-inspirados para auxiliar o treinamento de

uma CNN) na tarefa de segmentacao de imagens.
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2 Material e Métodos 3

2 Material e Métodos

2.1 Firefly

O algoritmo do firefly, proposto por Xin-She Yang em [19], é uma meta-heuristica inspi-
rada pelo comportamento dos vaga-lumes, que sao atraidos um pelo outro de acordo com
sua luminescéncia natural. No final, a convergéncia é alcancada gerando aglomerados de
vaga-lumes, onde os mais brilhantes atraem os outros vaga-lumes. Se um vaga-lume em
particular é o mais brilhante, ele se movera aleatoriamente.

A ideia geral é modelar um problema de otimizagao nao linear associando a variavel de
cada problema a um vaga-lume e fazer a avaliagao objetiva dependendo dessas variaveis,
que estao associadas a intensidade do brilho dos vaga-lumes. Entao, iterativamente, as
varidveis sao atualizadas (seus brilhos) sob regras preestabelecidas até a convergéncia para
um minimo global. Genericamente, em cada geragao, sao realizadas as seguintes etapas:
avaliar o brilho, calcular todas as distancias entre cada par de vaga-lumes, mover cada um
dos vaga-lumes em direcao aos outros de acordo com o brilho, manter a melhor solucao
(o vaga-lume mais brilhante) e gerar aleatoriamente novas solugoes.

O ntcleo do algoritmo é sua fungao de avaliacao Z, que depende do problema atual,
especificamente o problema de limiarizagao de vérios niveis (MultiLevel Thresholding Pro-
blem - MLOTP), cada vaga-lume é considerado uma variavel d-dimensional, onde para

cada dimensao é computado um limiar distinto, particionando o espago do histograma.

2.2 Redes Neuronais Convolucionais (CNN)

As CNNs tém se mostrado atrativas desde o ano de 2012 [7], em tarefas complexas de
classificacao de imagens. Inicialmente propostas por LeCun et al. [8], trata-se da aplicacao
de aprendizado profundo, em que redes neurais de muitas camadas sao aplicadas em
imagens. Porém, diferentemente de redes neurais comuns, a principal operacao que ocorre
nas imagens é a chamada convolugao. Uma imagem gerada pela convolucao de um filtro
f com outra imagem [ é definida por g (m,n) = 5:1 ?:1 fG,7)I(m—in—j).

As CNNs sao compostas por cinco camadas basicas. Camada de entrada, onde a
imagem ¢ inserida na rede. Camada de Convolugao, que contém diversos filtros lineares de
tamanho fixo usados para realizarem a convolucao, gerando o chamado mapa caracteristico
da imagem que ressaltam padroes na imagem. Camada RELU, ocorre apds a operagao
de convolucao com aplicacao de uma funcao nao linear a saida x da camada anterior.
De acordo com Krizhevsky et al. [7], elas sao usadas para a rede convergir mais rapido.

Camada de Subamostragem, a qual sumariza os dados ao deslizar uma janela nos mapas
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2 Material e Métodos 4

de caracteristicas gerados pelas camadas convolucionais, aplicando operacoes para criar
um novo mapa de caracteristicas. Camadas totalmente conectadas, localizadas no fim da
rede agindo como classificadores, geralmente sao do tipo soft-max usados para determinar
a classe associada a imagem de entrada.

Os filtros das camadas convolucionais das CNNs sao definidos por méscaras com ta-
manhos reduzidos, permitindo uma extragao eficiente de caracteristicas de alto nivel que
sao utilizadas pelas camadas totalmente conectadas. O treinamento de uma CNN é feito
por propagacao reversa do erro via descida do gradiente estocastico. Erros de classificacao
na etapa de treinamento sao usados para atualizar os pesos das mascaras de convolucao
das camadas convolucionais e das camadas totalmente conectadas.

Além da segmentacao, as redes CNN vem sendo aplicadas para extracao de carac-
teristicas em imagens de digitos [5], textura [3], detecgao de objetos em imagens e videos

[4], dentre outras aplicagoes [2, 6].

2.3 Algoritmo Level Sets

O conceito basico do algoritmo é delimitar a fronteira de uma regiao planar utilizando o
conjunto de pontos no nivel zero de uma funcao a : 2 x R — R dado pela seguinte

exXpressao:

St)={(z,y) eR* | a(z,y,t) =0} (1)

Dada uma curva de nivel zero S (¢) no instante ¢, consideram-se trés possiveis valores
para a fungdo. Quando o valor é menor que 0 a coordenada (z,y) estd dentro da superficie
S, quando o valor é maior que 0 a coordenada (z,y) estd fora da superficie e quando o
valor for igual a 0 a coordenada (x,y) é o contorno da superficie.

O proximo passo é encontrar a formulacao euleriana da evolucao da frente. gerando
uma equacao diferencial parcial que descreve a evolucao da curva de nivel no tempo e no

espago [9].

2.4 Banco de Dados

Os bancos de imagens bioldgicas e médicas para os testes dos algoritmos serao formados
por imagens de microscopia confocal e por imagens de ultra-sonografia de mama, res-
pectivamente. No primeiro caso, vamos aproveitar o banco de imagens utilizado em um
trabalho de iniciacao cientifica concluido no ano passado, o qual recebeu destaque em Jor-

nada de iniciagao cientifica, ano 2018 [11]. Com relacao as imagens médicas, utilizaremos
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o banco de imagens de ultra-sonografia disponivel na equipe do Centro Universitario da
FEI o qual foi utilizado em artigo publicado recentemente [14]. As implementagoes estao
sendo realizadas na linguagem Python. Em relagao as técnicas de CNN, utilizaremos a
biblioteca de cddigo livre denominada TensorFlow [17], também disponiveis em Python.
Daremos continuidade ao desenvolvimento de software, tanto em relacao a CNN quanto

aos algoritimos bio-inspirados.

2.5 Metodologia

O presente projeto envolve as seguintes etapas: (a) Desenvolvimento de uma plataforma
interativa para segmentacdo das imagens de interesse; (b) Treinamento tradicional de
CNN; (c) Utilizagao do software desenvolvido na primeira etapa para melhorar o treina-
mento da CNN.

A etapa (a) estd fundamentada em algoritmos (Sec¢ao 2.1), podendo também utilizar
técnicas baseadas em métodos de contorno ativo, tais como level sets (Secao 2.3). Neste
passo, serao aplicadas técnicas ja implementadas pelas equipes envolvidas, as quais serao
integradas em um software com interfaces e recursos graficos especificos para este projeto.
Na etapa (b) serd utilizado um modelo de CNN desenvolvido recentemente pelas equipes
do LNCC e da FEI, utilizado para gerar alguns resultados publicados em [14]. O passo (c)
dependera da integracao do software implementado na primeira etapa com o treinamento
da CNN.

Vale ressaltar que a area de aprendizagem profunda baseada em modelos to tipo CNN
¢é o estado-da-arte em termos de reconhecimento de padroes e que a metodologia proposta
poderd ser utilizada para outras aplicacoes fora do campo de segmentacao de imagens, o

que é mais uma motivacao para o presente projeto.

3 Resultados Parciais

O pipeline exibido na Figura 1 foi implementado em Python, sendo composto por 6

modulos principais, descritos em mais detalhes a seguir.

2] G
Imagem de — Algoritmos bio- — Construgdo da _ Histograma - Level sets - Composigdo
entrada inspirados madscara local locais das regides

Fig. 1: Pipeline utilizado em estudos iniciais.
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Fig. 2: (a) Imagem original. (b) Firefly aplicado na imagem apds ajuste de contraste. (c)
Mascaras delimitando as regides obtidas. (d) Equalizacao do histograma aplicado
localmente. (e) Resultado da aplicagao do método de Level set 2.3. (f) Composicao
e coloracao das regioes.

O primeiro bloco (bloco 1, Figura 1) altera a imagem original, mostrada na Figura
2.(a), para tons-de-cinza. Pode-se observar o fraco contraste entre os objetos e o fundo
da imagem, o que dificulta muito o tratamento automatico destas imagens.

Na etapa correspondente ao bloco 2 da Figura 1, a imagem fornecida pela etapa 1
é processada pelo algoritmo bio-inspirado Firefly (Secao 2.1). A saida dessa imagem é
mostrada na Figura 2.(b).

No passo correspondente a construcao da méascara (bloco 3, Figura 1) a imagem de
saida da etapa 2 é composta por N > 1 regioes de interesse. Se a area de uma dessas
regioes for menor que um limiar L > 0, L € N, entao essa regiao ¢ definida como sendo
uma mascara bindria. Sendo assim, a saida dessa etapa é o conjunto S = {my, ma, ..., my}
de méscaras bindrias. Esta etapa esta representada na Figura 2.(c).

Cada mascara binéria definida na etapa anterior ¢ utilizada para a etapa de histograma
local (Bloco 4, Figura 1), sobre a imagem original para delimitar a regiao onde uma
equalizagao local serd executada. A razao da aplicacao da equalizagao local é o fato
de que, localmente, as regides inomogéneas sao reduzidas. A Figura 2.(d) é o resultado
equalizagao da Figura 2.(a) utilizando a regiao branca da Figura 2.(c).

Na etapa referente ao bloco 5 da Figura 1, para cada imagem de saida da etapa
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anterior é utilizado o algoritmo level sets (Segao 2.3) de forma a realgar e delimitar as
regioes locais, para obter um resultado melhor na contagem de células, como pode ser
visto na Figura 2.(e).

Na tltima etapa (bloco 6, Figura 1), serd feito o agrupamento de cada imagem de
saida da etapa anterior em uma tunica imagem. Apds o agrupamento, a cada regiao é
atribuida uma cor aleatoriamente, de maneira que possam ser distinguidas visualmente,

como pode ser observado na Figura 2.(f).

R - ] X
Arquivo

Abrir

Salvar

Sair

Imagem Original Aplicar |

Fig. 3: Layout da interface grafica desenvolvida.

O pipeline de segmentacao descrito acima foi implementado em uma plataforma inte-
rativa (Figura 3) para que os bidlogos e médicos das equipes envolvidas possam determinar
o padrao ouro das imagens que farao parte do banco de dados utilizado para o treinamento
da CNN.

Para utilizar essas fungoes é preciso clicar na imagem da esquerda na regiao que esta
segmentada de forma errada e com mouse passar por cima da area da imagem a direita
com a op¢ao caneta ou borracha selecionada (A e B da Figura 3) e apds concluido clicar
em " Aplicar” (botao referente a letra F na Figura 3), assim, modificando a imagem da
esquerda para obter a segmentacao correta. A barra de rolagem C determina o tamanho da
borracha ou caneta selecionada. O botao E altera a imagem da esquerda para a imagem

que foi inicialmente gerada pelo algoritimo. Para facilitar para o usuédrio demarcar a
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regiao, estd sendo implementada a fungao de zoom da imagem utilizando a barra de

rolagem D.

4 Conclusao

Este relatério apresenta os resultados parciais do projeto definido na Secao 3. Foi imple-
mentada uma interface que estd na sua versao beta (Figura 3) e encontra-se em teste. Esta
interface executa o algoritmo de segmentacao e com base na imagem gerada, o usuério
seleciona regioes que precisam ser corrigidas.

Para os proximos passos serd feito o seguinte cronograma:

e Implementacao de redes neurais dentro do TensorFlow: 01/07/2019 a 30/09/2019
e Segmentagao de imagens via CNN: 01/09/2019 a 30/11/2019

e Implementacao de software para treinamento de CNN com supervisao do usudrio:
01/12/2019 a 30/02/2020

e Geragao de resultados e Submissao de artigo cientifico: 01/03/2020 a 30/04/2020
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1 Introducao

A computagdo de Alto Desempenho (HPC) vem exercendo um papel fundamental no
avanco de muitas areas das ciéncias, pois ela oferta uma infraestrutura computacional capaz
de processar um grande volume de dados em um curto periodo de tempo. Porém, apesar do
seu avanco nas ultimas décadas, com a chegada dos supercomputadores petaﬂéﬁcosﬂ ainda
existem diversos dominios de aplicacbes que necessitam de um maior poder computacional.
Entre eles estd a Dindmicas de fluidos Computacionais (CFD), que consiste na “area da
computagao cientifica que estuda métodos computacionais para simulagao de fendémenos que
envolvem fluidos em movimento, com ou sem troca de calor” [de Oliveira Fortuna 2000].
Esta ciéncia apresenta equacbes complexas que necessitam de técnicas computacionais que
demandam um alto poder computacional. Por isso, muitas simulag¢ées ainda nao alcancam a
precisao desejada ou até mesmo sao inviaveis de serem realizadas. Em vista disso, é necessario
que exista um aumento significativo no poder computacional até atingir a exaescalaﬂ

Porém, uma das principais barreiras para a chegada a exaescala é a redugdo no consumo
de energia. Em um estudo realizado pelo Departamento de Energia dos EUA, estabeleceu-
se um limite de 20 MW (Megawatts) de consumo para tornar vidvel a futura exaescala
[Kogge et al. 2008]. Diante das tecnologias atuais, isso representa um acréscimo significativo
de desempenho, mas sem um aumento no consumo de energia. O que faz necessario, entender
o recursos computacionais e como eles estao relacionados com o consumo de energia. Assim
serd possivel aproveitar melhor os recurso disponiveis e identificacdo quais sdo os principais
fatores que estao limitando o desempenho da aplicacao.

2 Objetivo

O objetivo desse trabalho é estudar o desempenho computacional e o consumo de energia
de aplicacoes cientificas na area de dindmicas dos fluidos computacional e compreender como
o modelo matematico ¢ implementado, utilizando uma aplicac¢do real (uma simulacao CFD).
Além disso, propor um modelo de predi¢ao dos recursos computacionais e energia da apli-
cacao estudada. Assim, espera-se contribuir para a definicdo de otimizagdes que permitam
alcancar bom desempenho e escalabilidade dessas aplicagoes cientificas, bem como eficiéncia
no consumo energético.

!Petaflépicos - Sistemas que podem executar 10'® operacées de ponto flutuante por segundo.
2ExaFlop - 10'® operacbes de ponto flutuante por segundo.
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3 Metodologia

Para cumprir os objetivos acima descritos foi adotada uma metodologia para o desenvol-
vimento da pesquisa.

3.1

Estudo da ferramenta perf, com a qual foi possivel obter uma série de parametros im-
portantes, tais como informagoes de CPU (cpu-cycles, cpu-clock ,etc), meméria (cache
misses, cache-references ) e energia.

Revisao bibliografica ([Hennessy and Patterson 2014] que possibilitou compreender os
dados coletados pelo perf.

Estudo do software de simulacdo de fluidodindmica OpenFOAMEL o qual possibilita
resolver equacoes diferenciais parciais pelo método dos volumes finitos. Foi estudado o
modelo de volumes finitos e a estrutura do programa (que é implementado em C++.)
para que fosse possivel utiliza-lo.

Estudo da literatura [de Andrade Silva 2017] para compreender alguns conceitos de
hemodinadmica. Devido a complexidade, ainda nao foi possivel realizar uma simulacao
de escoamento sanguineo conforme previsto no plano de trabalho. Além disso ainda néo
foi encontrada uma aplicag@o real implementada no openFOAM que esteja relacionada
a0 escoamento sanguineo.

Estudo dos modelos do escoamento em uma cavidade e tutorial relacionado a paraleli-
zacao com MPI.

Estudo da ferramenta R utilizada para analisar os dados e realizar a regressao dos dados
coletados.

Experimento

Com objetivo de entender os recurso computacionais, foi executado uma simulagdo de es-
coamento em uma cavidade utilizando o software openFOAM, de c6digo aberto e paralelizado
com MPI conforme especificado no tutorial EL

As hipéteses utilizadas para simplificar o problema foram:

Escoamento transiente
Escoamento incompressivel
Escoamento no plano
Escoamento laminar

Isotérmico

O modelo utilizado é a equagao de Navier-Stokes para fluidos incompressiveisﬂ

div(i) = 0 (1)

3https://www.openfoam.com/
“https://cfd.direct /openfoam /user-guide/v6-running-applications-parallel /
Shttps://www.openfoam.com/documentation/guides/latest /api/icoFoamgC.html
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No experimento, foram executados 30 vezes cada tamanho de malha, variando de 5 sub-
divisdes até 100, paralelizado com 1, 2, 4 e 8 processos, com nimero de nimero de Reynolds
10 e 1000. Foram coletados 27 pardmetros de desempenho computacional e energia através
da ferramenta de monitoramento perf. Além disso, foi necessario mudar a propriedade da
viscosidade para aumentar o nimero de Reynolds para 1000, calcular o a variagao do tempo
para manter o nimero de Courant igual a 1, conforme estabelecido pelo tutorial H

Realizou-se o calculo da média, do desvio padrao de cada tamanho de malha e utilizou-
se um modelo de regressao polinomial para ajustar um modelo de predicao dos recursos
computacionais e energia pelo tamanho de subdivisdes da malha.

4 Resultados e Discussao

Na Figural[l]é apresentada a evolugao dos recursos computacionais coletados a medida que
vai aumentando a subdivisdo de malha e aplicando o paralelismo com MPI para a configuracao
do niimero de Reynolds igual 10. A Figura 2 contém os resultados para o nimero de Reynolds
1000. Nas Figuras([I]e [2]os graficos apresentados nas colunas da esquerda mostram os eventos
coletados para um processo MPI, enquanto os da coluna da direita os mesmos experimentos,
porém, paralelizados em 8 processos.

Pode-se perceber que o consumo dos recursos computacionais nos experimentos apresen-
tados na Figura [2] sdo maiores do que os apresentados na Figura[I] Isso se deve ao aumento
da vorticidade do escoamento.

Os eventos instructions (la, 1b, 2a, 2b), cache misses (1c, 1d, 2c, 2d) e energy cores (1g,
1h, 2g, 2h) tiveram um acréscimo significativo com aumento das subdivisdes da malha e o
numero de processos. O tempo de execugao da aplicagdo aumentou com o aumento da malha.
Porém, o tempo de execucao diminui até o quarto processo na paralelizacdo com MPI, mas
a partir do oitavo processo nao houve mais ganhos e o tempo de execugao aumentou.

Em relacao aos eventos para andlise de consumo de energia, foram analisados o consumo
dos nicleos do processador (energy cores), da meméria RAM (energy ram) e GPU (energy
gpu). O evento que apresentou o maior consumo de energia entre os eventos coletados é o
energy cores. Isso se deve ao aumento no ntmero de instructions, cpu-clock e cycles. Ou
seja, os principais eventos relacionados ao uso da CPU, devido ao aumento do nimero de
processos e como consequéncia maior utilizagdo dos nucleos de processamento.

Para cada um dos gréaficos pode ser observado que os modelos de regressao polinomial se
ajustaram bem aos valores coletados. Porém, alguns eventos apresentaram um alto desvio
padrao e outros nao se adequaram ao modelo de regressao utilizado (por conta de espago
nao foi possivel colocar, mas estdao disponiveis todos os 27 parametros emﬂ). O erro sobre
os modelos de regressdo ainda nao foram avaliados, pois sdo necessarias novas execugoes de
teste, com tamanhos de malha maiores para verificar esses valores.

Shttps:/ /www.openfoam.com/documentation/tutorial-guide/tutorialse2.phpx6-60002.1
"https://github.com/matheus812/experimento,pen foam
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5 Conclusoes

Com a finalidade de contribuir com pesquisas em computacio cientifica que buscam so-
lugbes para viabilizar uma nova geracao de supercomputadores, é necessario compreender
0s recursos computacionais e como eles estdo relacionados com o consumo de energia. As-
sim, é possivel encontrar os gargalos nas execugoes. Para isso foi estudado o desempenho
computacional e o consumo de energia de aplicagbes cientificas na area de dindmicas dos
fluidos computacional e foi feita uma simulagdo de escoamento em uma cavidade e coletados
os eventos relacionados ao consumo de recursos computacionais. Com os resultados dos expe-
rimentos foram desenvolvidos modelos de regressao polinomial com o objetivo de predizer o
comportamento para problemas mais complexos e compreender os requisitos computacionais
desses modelos CFD. Analisando os resultados é possivel observar que conforme se aumenta
o numero de Reynolds, representando escoamentos menos laminares, a complexidade para
resolver o problema também aumenta e consequentemente o consumo de recursos, especial-
mente de CPU, aumentando o consumo de energia. Apesar do resultado ser bastante 6bvio,
a metodologia se mostra eficaz para estudar como a relacgdio do aumento de complexidade
do problema (Reynolds e a subdivisao da malha) e a andlise da taxa de crescimento das
curvas de consumo de recursos pode ser usada para resultados praticos em trabalhos futuros.
Os modelos de regressao polinomial se ajustaram bem aos valores coletados. Porém, alguns
eventos apresentaram um alto desvio padrdo e outros nao se adequaram ao modelo de re-
gressao utilizado. O erro sobre os modelos de regressdo ainda nao foram avaliados, pois sao
necessarias novas execucoes de teste, com tamanhos de malha maiores para verificar esses
valores. Além disso, para um melhor ajuste das curvas é interessante avaliar outros modelos
de regressao.

6 Agradecimentos

Agradego ao Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico (CNPq)
pelo apoio financeiro e ao Laboratério Nacional de Computacdo Cientifica (LNCC) pela
oportunidade concedida.

Referéncias

[de Andrade Silva 2017] de Andrade Silva, J. (2017). Modelagem computacional de escoa-
mento sanguineo em fistulas arteriovenosas para o processo de hemodidlise. PhD thesis,
Universidade Federal de Juiz de Fora. [2]

[de Oliveira Fortuna 2000] de Oliveira Fortuna, A. (2000). Técnicas computacionais para
dinaminca dos fluidos: conceitos bdsicos e aplica¢oes. Edusp. [I]

[Hennessy and Patterson 2014] Hennessy, J. L. and Patterson, D. A. (2014). Arquitetura de
Computadores: Uma Abordagem Quantitativa. Elsevier Editora Ltda, fifth edition.

[Kogge et al. 2008] Kogge, P., Bergman, K., Borkar, S., Campbell, D., Carlson, W., Dally,
W., Denneau, M., Franzon, P., Harrod, W., Hill, K., Hiller, J., Karp, S., Keckler, S.,
Klein, D., Lucas, R., Richards, M., Scarpelli, A., Scott, S., Snavely, A., Sterling, T.,
Williams, R. S., and Yelick, K. (2008). ExaScale Computing Study: Technology Challenges
in Achieving ExaScale Systems. Technical report, DARPA IPTO, Air Force Research Labs.
m

45



LNCC

il

MINISTERICH DA

www.Incc.br INOVACOESE COMUNICACOES Sz v 5 ho FED e o b
o
L=
| Fungao =l Fungao
@ — -1.46e+09 + 2.60e+08 x + -1.08e+07 %2 + 1.62e+05 x2 '33 4 —— 1.58e+09 + 3.45e+08 x + -7.80e+06 x2 + 2.03e+05 x3
wn
o —
=
3=l
4]
[{e] =
=
w (4]
J14]
5 o 5o
B + g5 -
S =
g Y B
= c o
= . |
o +
= @
i Q
o~ wn
o o
o o
+ T
Joh) @
o T T T T T o T T T T T
20 40 60 80 100 o 20 40 60 80 100
Tamanho da malha (a) Tamanho da malha (b)
Fungao * © Funcao *
— -1.01e+06 + 2.37e+05 X + -9.35e+03 x2 + 1.08e+02 x2 9 — 7.00e+06 + 6.97e+04 x + 8.70e+02 x2 + 1.41e+02 x2
D
e n
7 g -
@
[43]
0 " n ©
] n ©
0 o~ a2 T
9 o n g
+ ] !
E D E 5
@ o~ (18]
o 5
I T
O~ O o
(=} +
* ] ©
@ =]
1 wn
o
o
¥ e
D
o T T T T T T T T T T
20 40 60 80 100 20 40 60 80 100
Tamanho da malha (C) Tamanho da malha (d)
Fungao Fungao
o~ —— -2.35e-01 + 4.50e-02 x + -1.80e-03 x2 + 2.69e-05 x3 —— 3.88e01 + 4.42e-02 x + -5.27e-04 x2 + 1.71e-05 x3
—
o
—
—
T e
[=]
2 =3
E © A £
& =
<
o
o -
T T T T T T
20 40 60 80 100 20 40 60 80 100
Tamanho da malha (e) Tamanho da malha (f)
Fungao Fungao !
—— -1.80e+00 + 3.3%e-01 x + -1.33e-02 x2 + 1.96e-04 x2 —— 3.70e+00 + 5.12e-01 x + -4.42e-03 %2 + 2.19e-04 x2
o
Q ] (=]
[+a] o
g i o B
5 {2} B —
? 2
>
B _ B
@ 5
c 2 3
w 1]
o
= o
o wn
o
[=]

60 80
Tamanho da malha

T
100

(2)

20 40 60 80
Tamanho da malha

Figura 1: Eventos coletados para ntimero de reynolds 10.



LNCC Ay

MINISTERICH DA

www.Incc.br INOVACOESE COMUNICACBES o v s m i o mEmem bt
B Fungao | ﬂ Fungao ]
—— 256e+10+ 3692409 X + -120e+08 X2 + L9206 3| | 5 4 —— -268e+10+ 6.19e+09 X + -1.21e+08 X2 + 2.226+06 x?
= L]
A —
o
0
o~
o
w 4 (2]
e o
g 5 2
= = o
(&)
S o S
= = =
2 &7 @ o
= = b
o
S
. n
o o
=] o
7 - ee ¥
o o
o T T T T T (=] T T T T T
20 40 60 80 100 =} 20 40 B0 80 100
Tamanho da malha (a) Tamanho da malha (b)
Funcao Funcao
—— -3.40e+07 + 5.15e+06 x + -1.91e+05 x2 + 2.17e+03 x? | —— -9.29e+07 + 1.38e+07 x + -3.54e+05 x2 + 4.93e+03 x2
3
3 2
o T
© &
S
)] [/ Y]
O i}
@ 0
89 s
E o E
o ¥ )
= ==
C [F
© T O
0 g g9
+ - —
[+H]
™ e
) a8
o +
..~ [
g T T T T T O T T T T T
20 40 60 80 100 e 20 40 60 80 100
Tamanho da malha (c) Tamanho da malha (d)
= o —1]
Fungdo Fungao 74
——  -8.47e+00 + 1.166+00 x + -3.60e-02 X2 + 4.280-04 x? | —— -2.502+00 + B.46e-01 X + -1.21e-02 X2 + 2.13e-04 X
o o
n B 4
= — 8
—_ 0 — )
OR°5 0 § 7
o
2 g 7
; :
k3 2
o
0 3 -
o - o
T T T T T T T T T T
20 40 60 80 100 20 40 60 80 100
Tamanho da malha (e) Tamanho da malha (f)
e
] Fungdo ﬂ T Fungio ==
—— -3.57e+01 + 5.266+00 X + -1.70e-01 X2 + 2.44e-03 x? —— -3.73e+01 + L0Ge+0L x + -1.32e-01 X2 + 2.748-03 x? /
o o
(=3 o
=] o
= ~
] o
. 81
2 s s
B2 o &
= = o
) L o
ﬁ (=] ﬁ =]
= —
=
o
o o
O n
~
o - MM o
T T T T T T T T T T
20 40 60 80 100 20 40 60 80 100

Tamanho da malha

(2)

Figura 2: Eventos coletados para

Tamanho da malha

numero de reynolds 1000.

47



LNCC i AT

Incc.br INOVACOESECOMUNICACOES s o v sem o FEDE®W MW

Laboratdério Nacional de Computagao Cientifica
Coordenacao de Ciéncia da Computacao (CCCQC)

Relatorio de atividades

Programa Institucional de Bolsas de Iniciagcao Cientifica
PIBIC

Desenvolvimento de Estratégias Auton6micas para a
Eficiéncia Energética em Ambientes HPC

Matheus Gritz Alves de Souza

Orientador - Prof. Bruno Schulze

Periodo Agosto/2018 a Julho/2019

Julho 2019

48



LNCC Ay

www.Incc.br

MINISTERIC D4
CIENCLA, TECNOLOGLA,

INOVAGOESE COMUNICACOES & o v 2w m o ¢ EDE® b

Sumario

1 Introducao|

|3 Metodologial

I Resuliad D )

[> Publicacées|

6 Conclusoes|

|7 Agradecimentos|

49



LNCC {5 s ARy
www.Incc.br CIENCIA, TECNOLOGIA, ra k

INOVACOESECOMUNICACBES 5 0 v s e b o FEDE® b

Dados Referentes a Bolsa

Instituicao: Laboratério Nacional de Computacao Cientifica

Bolsista: Matheus Gritz Alves de Souza

Coordenador/Orientador: Bruno Schulze (CCC-LNCC)

Coorientadora: Mariza Ferro (LNCC)

Modalidade: Bolsa de Iniciagdao Cientifica

Periodo de Vigéncia da Bolsa: Agosto de 2018 até Julho de 2019

Projetos Relacionados: ComCiDis (Computacao Cientifica Distribuida)

1 Introducao

A Computagéo de Alto Desempenho (HPC) tem se tornado crucial para as pesquisas ci-
entificas em muitos dominios de investigacao. Porém, apesar da capacidade de processamento
dos atuais supercomputadores petafléficos, diversos dominios de aplicacdo ainda necessitam
de maior poder computacional, como o esperado para a futura exaescala de processamento.
Entre os principais desafios a serem superados para se alcancar esses niveis de processamento
estdo [Messina 2017], [HPC4e 2017] a preparagéo das préprias simulagoes e algoritmos para
que de fato possam alcancar os niveis de processamento que serao oferecidos por essas futuras
arquiteturas e a eficiéncia energética. Em um estudo realizado pelo Departamento de Energia
dos EUA, estabeleceu-se um limite de 20 MW (Megawatts) de consumo para tornar vidvel a
futura exaescala [Kogge et al. 2008]. Diante das tecnologias atuais, isso representa alcangar
um aumento significativo de desempenho, mas sem elevar o consumo de energia.

Ainda, estes estudos apontam para possiveis estratégias que permitam superar esses desa-
fios e, ao contrario dos sistemas passados, a proxima geracdo de supercomputadores precisara
ser desenvolvida usando abordagens onde os requisitos do problema cientifico orientem a ar-
quitetura do computador e o projeto do software do sistema. Além disso, esses requisitos
do problema cientifico deverao orientar a orquestracio de diferentes técnicas e mecanismos
de economia de energia, com a finalidade de melhorar o balanceamento entre economia de
energia e desempenho das aplicagoes. Para isso o uso de técnicas autondémicas que permi-
tam desde o melhor escalonamento das aplicagoes até o dimensionamento de frequéncia de
processadores e memorias, cientes dos requisitos das aplicagoes serao fundamentais.

Porém, para se alcangar esse nivel de orquestragao é fundamental compreender aplicagoes
e ambientes de HPC e como seus componentes se relacionam com o consumo de energia. B
preciso aprofundar o conhecimento sobre os fatores que limitam o desempenho das aplicagoes
e interferem no consumo de energia, e mapea-los para as arquiteturas que representam o
atual estado da arte no processamento de alto desempenho.

Assim, o primeiro passo para o desenvolvimento de estratégias autondémicas, cientes das
aplicagoes (application aware), é a compreensao sobre os requisitos das aplicagoes cientificas,
e o segundo, a defini¢do dos parametros mais relevantes a serem monitorados sobre a execucao
da aplicagdo permitindo identificar niveis de desempenho e consumo de energia.

As aplicagoes cientificas possuem diferentes requisitos computacionais, pois de acordo com
o dominio do problema sendo modelado, diferentes métodos matemaéticos sdo utilizados. Na
abordagem proposta neste projeto, busca-se tratar esse tipo de problema avaliando o desem-
penho de aplicagbes com base em uma classificagdo denominada de Motifs [Patterson 2013],
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a qual considera as caracteristicas das aplicagbes cientificas em termos dos seus requisitos
computacionais. Assim, esta categorizacdo é utilizada como referencial para o estudo do
comportamento das aplicagoes cientificas, identificacdo do nucleo bésico da aplica¢do (onde
o processamento é realmente feito) e de como elas se relacionam com outros aspectos que
modifiquem o seu desempenho e consumo de energia, auxiliando na descoberta dos aspectos
relevantes para se alcancar a melhoria geral do desempenho e do consumo energético.

O segundo passo é o monitoramento das aplicagoes e a identificacdo dos pardmetros mais
relevantes que permitam identificar este nticleo de processamento, e sua classe de aplicagao,
e a orquestragdo do melhor balanco entre eficiéncia energética e desempenho. Entretanto,
para permitir uma avaliacdo de todos esses aspectos e seus relacionamentos, outro desafio
¢ definir uma maneira precisa de coletar todos esses pardmetros e relaciona-los para uma
andlise eficaz. Porém, esta nao é uma tarefa trivial, pois é necessario coletar um conjunto de
parametros distintos, que podem mudar a cada avaliagdo, em diferentes ambientes HPC. Para
isso é proposto o estudo de como coletar os valores dos contadores de hardware que atendam
aos objetivos e a identificacdo dos pardmetros mais relevantes para o problema proposto neste
trabalho.

2 Objetivo

Motivados pela relevancia do tema e dos aspectos desafiadores a serem explorados, o obje-
tivo geral deste projeto de pesquisa é o desenvolvimento de um sistema de gestao autonémico
cientes das aplicagoes que permita a orquestracdo de diferentes técnicas e mecanismos de eco-
nomia de energia, com a finalidade de melhorar o balanceamento entre economia de energia
e desempenho das aplicacoes.

De forma mais pontual, o objetivo deste trabalho é o estudo do desempenho e consumo de
energia de aplicagOes cientificas, identificando pardmetros obtidos por meio dos contadores
de hardware que permitam identificar o nicleo bésico de uma aplicagédo, avaliar desempenho
e consumo de energia. Entre os objetivos técnicos deste projeto estao:

a. Definir os pardmetros mais relevantes que permitam identificar o nicleo principal de
execucao das aplicacdes e avaliar desempenho e consumo de energia para a execucao
dessas aplicagoes;

b. Investigar e caracterizar os requisitos computacionais de aplica¢oes/simulages cienti-
ficas usando como referencial as classes de aplicagoes Motifs;

c¢. Compreender como essas classes e seus requisitos se relacionam com o consumo de
energia, quais os principais fatores que limitam o desempenho dessas classes.

3 Metodologia

Para cumprir os objetivos acima descritos foi adotada uma metodologia para o desenvol-
vimento da pesquisa.

e Analise técnica de um conjunto de ferramentas de monitoramento de desempenho e
energia, verificando suas vantagens, limitagoes e como essas ferramentas apresentam
os dados para andlise, avaliando a facilidade de instalagdo, utilizacdo e interpretacao
destes resultados.

e Estudo da ferramenta perf, com a qual foi possivel obter uma série de parametros
importantes, tais como informagdes de CPU (instructions, cpu-cycles, etc), memoria
(mem-load, mem-store), cache (L1-dcache-loads, LLC-stores, etc) e energia.
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e Estudo da linguagem de programacao Python 36E|, incluindo seus conceitos, principios,
convengoes e estruturas especificas de dados.

e Estudo da biblioteca de anélise de dados pandasﬂ que oferece uma série de estruturas
de dados adicionais para a linguagem Python.

e Estudo e revisao bibliografica da biblioteca de aprendizado de maquina scikit—leamﬂ
[Pedregosa et al. 2011] e seus diversos modelos de regressao.

e Coleta de parametros de desempenho com a ferramenta perf e andlise da correlagao e
covariancia entre eles.

e Limpeza, preprocessamento dos dados e selecdo dos atributos mais relevantes para o
alvo do treinamento do modelo de aprendizado de maquina selecionado.

e Desenvolvimento de um modelo de regressao baseado em Arvore de Decisdo Regres-
sora para a predigdo do tempo de execugdo e consumo energético usando os dados
previamente coletados como a base do treinamento.

4 Resultados e Discussao

Seguindo as etapas descritas na Secgao [3] foi feita uma comparagao entre as principais
ferramentas de coleta de desempenho disponiveis. Na|labela 1|é apresentado um comparativo
entre elas.

App Desempenho Energia
CPU | Memoéria | 1/O | PKG | Cores | RAM
perf Sim Nao Parcial | Sim Sim Sim
likwid Sim Sim Nao Sim Sim Sim
hpctoolkit | Sim Sim Sim Nao | Nao | Nao

Tabela 1: Comparativo de Ferramentas

A ferramenta selecionada por sua vasta quantidade e variedade de pardmetros disponiveis
e que atende a maior parte dos requisitos é o perf, disponivel no kernel do Linux por meio
do pacote linuz-tools-generic. O perf é uma ferramenta de coleta de contadores de hard-
ware que utiliza o registradores especificos da arquitetura (MSR) e retorna um total baseado
na contagem total ou uma amostra baseado em intervalo de tempo. Na é deta-
lhado os contadores que foram coletados pelo perf e utilizados como atributos para tarefa de
aprendizado neste trabalho.

Apébs uma extensiva andlise, foi possivel identificar relacoes entre os diversos contadores de
desempenho a fim de elaborar o desenvolvimento de um modelo de aprendizado de maquina
para a predicdo de parametros referentes a tempo de execugdo e consumo energético.

O mapa de calor na mostra a correlacio entre os atributos coletados. E possivel
observar que parametros associados ao processamento (instructions, branches) e ao cache
(L1-dcache-stores, L1-dcache-loads, L1-dcache-load-misses) tem um impacto maior, tanto no
tempo de execugao (runtime), quanto no consumo energético (energy_joules).

O ambiente de coleta dos dados foi feito inteiramente em um dos nds do cluster do grupo
ComCiDis. Ele abriga dois processadores Intel Xeon X5650S de seis ntcleos cada com o clock

"https://www.python.org/
https:/ /pandas.pydata.org/
3https:/ /scikit-learn.org/
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Contadores/Atributos | Descrigao
1 Instructions # de instrugbes enviadas a CPU
2 Cycles # de ciclos de CPU completados
3 CPU Migrations # de vezes que o processo trocou de CPU
4 Branches # de instrugées condicionais que alteram o fluxo da execucgéo
5 Branch Misses # de vezes que a CPU falhou em predizer uma instrucdo condicional
6 Context Switches # de vezes que o processo parou para que outro executasse
7 Cache References # de vezes que um dos niveis de cache foi acessado
8 Cache Misses # de vezes que algo ndo foi encontrado no cache
9 L1 dcache Stores # de veze que algo foi armazenado no dcache de nivel 1
10 | L1 dcache Loads # de vezes que algo foi lido no dcache de nivel 1
11 | L1 dcache LoadMisses # de vezes que alguma informacéo nao foi encontrada no dcache de nivel 1
12 | LLC Stores # de vezes que informacao foi armazenada no cache de dltimo nivel
13 | LLC Store Misses # de vezes que houve falha de escrita no cache de ultimo nivel
14 | LLC Loads # de vezes que houve consulta ao cache de ultimo nivel
15 | LLC Load Misses # de vezes que algo nédo foi encontrado no cache de dltimo nivel
16 | Page Faults # de vezes que dados armazenados ndo foram encontrados na memoéria RAM fisica
17 | Minor Faults # de vezes que uma falta de pagina foi solucionada sem acessar o disco
18 | Runtime O tempo (em segundos) que levou para a aplicacdo finalizar sua execugio
19 | Thread # de threads que a aplicagdo foi executada
20 | Matrix Workload Tamanho total do problema (matriz)
21 | Energy Joules O total de energia consumida por todos os componentes durante a execucgdo da aplicacdo

Tabela 2: Contadores de desempenho utilizados neste trabalho
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Figura 1: Mapa de calor gerado entre os atributos de aprendizado

méaximo de 2.67GHz, duas placas de video NVIDIA GF100GL GPUs e 24GB de memoria
RAM dividida em seis 6 pentes de 4096MB com velocidade maxima de 1333MHz. Esse
ambiente também possui trés niveis de memoria cache de tamanho 64KB, 256 KB e 12288KB
respectivamente.

O conjunto experimental, apresentado na Tabela 3| é composto por trés aplicagoes (BT,
LU e SP) que fazem parte do pacote NAS Parallel Benchmark Suite, sendo estas das classes
Motif Dense Linear Algebra e Structured Grids.
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Tamanho da Matriz | # de Execugbes | Classe Motif
BT A | 64x64x64 210 (30x7) Dense Linear Algebra
BT B | 102x102x102 210 (30x7) Dense Linear Algebra
BT C | 162x162x162 210 (30x7) Dense Linear Algebra
LU A | 64x64x64 210 (30x7) Dense Linear Algebra
LU B | 102x102x102 210 (30x7) Dense Linear Algebra
LU C | 162x162x162 210 (30x7) Dense Linear Algebra
SP A | 64x64x64 210 (30x7) Structured Grids
SP B | 102x102x102 210 (30x7) Structured Grids
SP C | 162x162x162 210 (30x7) Structured Grids

Tabela 3: Conjunto Experimental

O modelo de Arvore de Decisdo Regressora desenvolvido se mostrou particularmente
efetivo em predizer aplicacbes do mesmo tipo dos dados originais, mas nao apresenta um
resultado tao satisfatorio em generalizagao em problemas muito diferentes dos dados originais
usados para o treinamento. Na sao apresentadas as métricas de precisao associadas
ao treinamento com os dados originais, apds o balanceamento e selecado de pardmetros, e com
o tempo de execugao como o alvo da predicao.

Erro Médio Absoluto 7.103270890466811
Erro Médio Quadrado 196.6353057785656
Porcentagem do Erro Médio Absoluto | 12.019339%

Raiz Quadrada do Erro Médio 14.022671135649071
Coeficiente de Determinacéo (R2) 0.9965073159979737

Tabela 4: Precisao e Erro

Evidencia-se que o modelo possui um alto coeficiente de determinacao, mostrando uma
alta capacidade de predizer novos dados e também uma porcentagem média de erro de apro-
ximadamente 12,02% em relagdo ao nosso alvo.

5 Publicacoes

Durante o periodo de participacdo no PIBIC foram realizadas as seguintes submissoes
(ainda em avaliacdo):

[Gritz et al. 2019] - Gritz, M., Silva, G., Ferro, M., and Schulze, B. (2019). Towards
an autonomous framework for hpc optimization: A study of performance prediction using
hardware counters and machine learning. XIX Simpoésio de Pesquisa Operacional e Logistica
da Marinha (SPOLM 2019). Sob avaliacdo - Submetido em Maio/2019.

[Silva_et al. 2019] - Silva, G. D., Kloh, V. P., Yokoyama, A., Gritz, M., Ferro, M., and
Schulze, B. (2019). SMCis: scientific applications monitoring and prediction for HPC envi-
ronments. Springer. Trabalho selecionado entre os melhores do WSCAD 2018, convidado
para a submissdo de uma versdo estendida para a Springer. (Submetido)

Neste momento encontra-se em preparagao um artigo a ser submetido ao Workshop de
Sistemas Computacionais de Alto Desempenho (WSCAD-WIC 2019).

6 Conclusoes

Neste trabalho é apresentada a pesquisa em andamento para desenvolver um framework
autondmico capaz de fazer a orquestracdo entre aplicacoes, escalonadores e arquiteturas,
com base nos requisitos das aplicacOes cientificas. Foi apresentada a forma de coleta dos
parametros relevantes, buscando compreender as aplicacgoes e seu desempenho para diferentes
modelos (Classe de Motif [Asanovic et al. 2009]), com foco no desenvolvimento das técnicas
preditivas que fardo parte do framework. As tarefas preditivas estdo sendo desenvolvidas
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usando técnicas de aprendizado de maquina. Neste trabalho apresentamos todas as etapas
para prever o tempo de execucdao de uma aplicacdo usando a técnica de arvore de regressao.

Os resultados de treinamento e teste tiveram um bom desempenho e também o processo
de generalizagio parece bom ao observar a arvore e o nimero de exemplos cobertos por cada
folha. Entretanto, o erro real ao se avaliar o modelo preditivo com novos casos nunca, vistos
foi muito alto. A especialista do dominio atribui essa baixa qualidade preditiva das regras a
falta de atributos considerados representativos para esse dominio, os quais ndo haviam sido
incluidos na tarefa de aprendizagem. Assim, o modelo preditivo gerado foi validado com novos
exemplos e a suspeita foi confirmada com resultados insatisfatorios no processo de validacao.
Apesar dos resultados ja terem uma precisdo aceitavel para este tipo de problema, ainda
precisa ser melhorada. Além disso, os resultados ainda sdo iniciais e novos experimentos,
com mais exemplos e em arquiteturas variadas precisam ser realizadas para confirmar a
qualidade preditiva do modelo.
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A INTERACAO DA CEVADA COM OS NUTRIENTES
DO SOLO E COM O AFIDEO

Resumo: Este trabalho visa modelar o fendmeno, inseto/planta e
compreender como ocorrem as interagdes entre o individuo vegetal
(cevada), o afideo (pulgdo) e os nutrientes do solo que entrardo como o
principal componente proporcionando diferentes respostas de cada cepa

da cevada. .

Palavras-chave: Cevada — Afideo — Nutrientes e Solo.

1) Introducio

De acordo com Ullmann (2002), a cevada ¢ um cereal de
inverno da familia Gramineae, utilizado na industria cervejeira (para a
preparacdo do malte), na fabricagdo de ragdes, na industria de farinha

para alimentacao infantil, na fabricagdo de doces e confeitos, na

56



panificagdo e ainda para fins terapéuticos. A espécie de maior

importancia ¢ Hordeum vulgare L e sera abordada neste trabalho.

Com base no artigo estudado, deve-se considerar também
influéncia do solo, que fornece nutrientes para o desenvolvimento dos
organismos destas populagdes envolvidas, visto que populagdes de

plantas absorvem nutrientes a partir do solo.

De acordo com (Pereira, Lau, Jinior e Panizzi 2012), varias
espécies de afideos ou pulgdes (Hemiptera, Aphididae), ocorrem na
cultura de trigo, dependendo da época do ano e da regido triticola. As
mais comuns sdo o pulgdo-verde- dos-cereais, Schizaphis graminum
(Rondani,1852); o pulgdo-do-colmo-do trigo ou pulgdo-da-aveia,
Rhopalosiphum padi (Linnaeus, 1758);0 pulgdo-da-folha- do-trigo,
Metopolophium dirhodum (Walker, 1849), e o pulgdo-da-espiga-do trigo,
Sitobion avenae (Fabricius, 1794), o qual serda o foco de estudo deste
trabalho.

Astles e Jones, apud (Rowntree , Vennon e Preziosi 2010),
apontam que “os efeitos de interagdes genotipicas, podem ser
contraditorios” e que o estado nutricional da planta pode influenciar a
resposta do ataque pelos pulgdes. Assim Rowntree, Vennon e Preziosi
(2010) consideraram seis genotipos diferentes de cevada. Cada genotipo

possui caracteristicas diferentes no que se refere a absorcao de nutrientes.

Este trabalho, pretende compreender o experimento descrito
em (Rowntree ,Vennon e Preziosi 2010), feito em laboratorio,
compreendendo todas as etapas do fendmeno de suas interagcdes . Durante
a realizagdo deste estudo, esta sendo desenvolvido um mapa conceitual
para facilitar a constru¢do de um modelo matematico computacional

buscando entendimento e visualizagdo dos processos envolvidos.

2)  Objetivos:
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* O presente trabalho tem como objetivo avaliar, como ocorre a interacao
entre a cevada e o afideo (pulgdo), considerando a entrada de nutrientes
do solo e a resposta que cada um dos seis genotipos de cevada irdo gerar,

através de determinadas quantidades absorvidas de nutrientes.

* Compreender o comportamento da interacdo entre inseto e planta,
considerando a entrada de nutrientes mediada pelo solo como fonte de
recurso da planta e a cevada como fonte de recurso do afideo. Vale
lembrar que a observacdo da capacidade de absor¢do também foi

avaliada .

3) Métodos:

. Apresentar como foi avaliado na pesquisa , o processo de
crescimento da planta. Neste caso, foi observado por meio da taxa de
crescimento da cevada e sua interacdo com o pulgdo afideo dentro do
artigo. Na pesquisa, sera utilizado um modelo matematico para

representar o que ocorrreu no experimento segundo o artigo.

. Elaborar um mapa conceitual a partir do artigo que ressalte
os pontos principais do fendmeno, as hipoteses feitas e os métodos de

observacao.

. Elaboracdo de um modelo mateméatico computacional a
partir do mapa conceitual que representa o fendmeno e respeite os

principios e comportamentos estudados em biologia tedrica.

. A taxa de crescimento sera usada como meio de avaliagao
do efeito dos gendtipos da cevada e de suas capacidades de absor¢do de

nutrientes na relagdo inseto- planta.
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. Analisar quais foram os meios de entrada dos nutrientes
através do solo em cada planta cultivada em vasos e suas diferentes
proporgdes de nutrientes, para a observacdo do processo de interagdo
comportamental dos afideos e da planta cevada. Os genotipos trabalhados
no artigo foram:G1Morex, G2Triumph, G3Blenheim, G4 Baronesa, G5
BCD47 e G6 Promessa Douradada. No experimento, foi observado de

que forma os afideos foram atraidos por cada cevada.

. Identificar no artigo, se existe uma correlag@o positiva do
afideo com a de cevada e observar o fator determinante para o

crescimento da populacdo de pulgdes.

. Realizar uma comparagdo no gendtipo que causou
aumento no tamanho da planta. Relacionar, com o aumento da
concentracdo de nutrientes com 0s genotipos que cresceram mais rapido

e comparar com a diminui¢do da concentragdo de nutrientes.

4) Estado Atual:

A partir do estudo de (Rowntree, Vennon e Preziosi 2010), esta
sendo elaborado um mapa conceitual descrevendo o mesmo. Este mapa
propiciara os meios para o desenvolvimento do modelo e sua utiliza¢ao

no estudo do fendmeno.
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Cevada (Hordeun Vulgare)
com seis diferenes gendipos.

TEORIAZ TEORIAZ
avalia como a

variagao de planta responde as

diferentes formas
searelagio de disponibilidade

atetard a planta. nutrientes.

Figura 1: Estado atual do mapa conceitual baseado em (Rowntree J;Vennon. A; Preziosi R.2010).

A partir da conclusdo do mapa conceitual, serd elaborado um
modelo matematico,  computacional = para  avaliar através de

experimentos numéricos os seguintes comportamentos populacionais:

1) O Crescimento exponencial da planta e resposta funcional do
tipo 1 do afideo:
2) O Crescimento logistico da planta e resposta funcional do

tipo 1 do afideo:

3) O Crescimento exponencial da planta e resposta funcional do

tipo 2 do afideo:

4) O Crescimento logistico da planta e resposta funcional do

tipo 2 do afideo.

5) Resultados esperados
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Através do modelo matematico, computacional, simples e
baseado no de Lotka -Volterra ¢ esperado entender de forma mais clara e

precisa, o fendmeno descrito no artigo.

E importante salientar que a partir do trabalho realizado no
presente projeto havera possibilidade de haver uma compreensdo
adicional sobre o que aconteceu no experimento, de forma a explicar sob
a otica da ecologia tedrica a relagdo de interacdo entre os componentes

do sistema.

6) Conclusao

Este trabalho, teve como base de estudo, o artigo descrito por
(Rowntree J; Vennon. A; Preziosi R. 2010), e a partir do mesmo,esta
sendo construido um mapa conceitual. Este mapa visa atuar também
como ferramenta para elaboracdo de experimentos numéricos através de

modelos matematicos computacionais.
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1. Objetivos

Este trabalho de iniciacdo cientifica tem como objetivo utilizar técnicas de pré-processamento de dados
de saide que influenciardo no treinamento e serdo uteis para determinar uma predicdo com qualidade,
visto que tomadas de decisdo no ambito da saide ndo podem conter falhas.

Tendo em vista a busca por uma predicdao de qualidade, busca-se também comparar as técnicas de
aprendizado em Arvore de Decisio e Random Forest aplicadas a problemas ligados a predicdo, em
particular considerando dados de satde relacionados a causas de Obito, no contexto da cooperacdo
LNCC-DEXL / FIOCRUZ-ICICT, e identificar caracteristicas dos métodos que melhor se adéquem ao
problema.

2. Introducao

A busca pela capacidade de analisar um grande volume de dados por meio de métodos estatisticos e o
uso de uma variedade de algoritmos para encontrar padroes nos dados, mostra que, com base nesses
padrdes, é possivel realizar predicoes.

Uma area em que predi¢oes sdo bem vindas é a saude. Atualmente, um grande numero de dados
encontra-se disponivel e que pode ser usado em um processo de predi¢cdo. Neste contexto, este trabalho
utilizou dados referentes a causas de 6bito em todos os estados brasileiros ao longo dos anos de 1996 a
2014. O alvo utilizado no modelo de predicdo foi o atributo que identifica causas de morte relacionadas
a doencas do aparelho circulatério e doengas do aparelho respiratério.

O projeto deu inicio com o estudo dos dados, buscando encontrar padrdes ao longo dos anos em todos
os estados. Nele foi possivel identificar mudangas em atributos. A partir disso foi realizada uma selecao
de atributos de treinamento que fossem relevantes ao alvo e que pudessem influenciar a performance do
modelo positivamente. Com isso 40 atributos de um total de 156 foram selecionados para o conjunto de
treinamento. No atributo alvo as classes de dados que definiam outros tipos de causas de 6bito que nao
fossem relacionadas a doengas do aparelho circulatério e respiratorio foram retiradas.

Técnicas de pré-processamento de dados foram utilizadas onde, através da limpeza, foi possivel
identificar valores faltantes e assim preparar os dados para a etapa de treinamento. Foi utilizada a
técnica de aprendizagem supervisionada baseada em Arvore de Decisdo, assim como Random Forest.
Os dados foram divididos em conjuntos de treino e teste, estes foram treinados e foi avaliada a
qualidade da predicao.

Na continuacdo deste trabalho, pretendemos escrever um artigo sobre os resultados obtidos, assim como
avaliar a técnica de Arvore de Decisao sobre dados de saude do DATASUS sobre Hospitalizagdes, com
o objetivo de predizer o estado final de um paciente quando der entrada em uma internacao.

3. Metodologia

Esse trabalho considerou dados de estados brasileiros relacionados a causas de ébito ao longo dos anos
de 1996 a 2014. Esses dados estavam divididos em diversos arquivos que correspondiam a um estado
em determinado ano. Ao longo da etapa de pré-processamento foram se encontrando dificuldades que
precisaram ser solucionadas. O trabalho teve como tarefas:
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a) observar os conjuntos de dados separados por estados para identificar se os padroes se seguiam ao
longo dos anos. Ao se deparar com mudancas nos atributos ao longo dos anos, buscou-se identificar se
todos os estados seguiam essa mesma caracteristica;

b) criagdo de um algoritmo para determinar a quantidade de atributos nos conjuntos de dados
correspondentes a determinado estado ao longo dos anos. Este conseguiu determinar quais atributos
foram incluidos e/ou excluidos no decorrer dos anos;

c) selecdo de atributos relevantes para o alvo;

d) descoberta de padrdes nos atributos selecionados em um conjunto de anos, que foram denominados
blocos;

e) escolha do alvo para treinamento que corresponde ao atributo relacionado a causas de 6bito;

f) retirada de classes do atributo alvo que identificavam outras causas de o6bito que ndao fossem das
classes de doencas do aparelho circulatorio e doencas do aparelho respiratorio;

g) identificacdo de valores faltantes nos conjuntos de dados e preenchimento dos mesmos;

h) em uma primeira etapa, realizacio de treinamento e teste com Arvore de Decisdo em cada um dos
blocos em separado;

i) em seguida, realizacdo de treinamento e teste com Arvore de Decisdo no conjunto de dados de todos
os estados e todos os anos;

j) finalmente, realizacdo de treinamento e teste com Arvore de Decisdao em cada um dos estados em
separado;

k) busca de padrdes entre estados e o conjunto total de anos e estados;

1) devido ao retorno de uma baixa predicdo e uma alta taxa de erro em dados de doengas do aparelho
respiratorio, buscamos trabalhar o balanceamento do alvo juntamente com o uso de outro algoritmo
denominado Random Forest.

4. Resultados e Discussao

Neste trabalho foram usados os algoritmos de Arvore de Decisio e Random Forest em Python com
Scikit-learning tendo como base dados relacionados a causas de 6bito nos estados brasileiros entre os
anos de 1996 e 2014.

Teve como objetivo retornar um modelo em Arvore de Decisdo e Random Forest de boa precisdo que
determinaria as causas de 6bito relacionadas a doencgas do aparelho circulatério e doencas do aparelho
respiratorio.

4.1. Conjunto de Dados Desbalanceado

O conjunto de dados usado para treinamento e avaliacao é composto por dados de todos os anos (1996 a
2014) e estados brasileiros. Este conjunto de dados possui 41 atributos, sendo um deles usado como
atributo alvo. Foi possivel retornar a matriz de confusio dos modelos em Arvore de Decisdo e Random
Forest. O Fl-score do modelo em Arvore de Decisdo obteve aproximadamente 0.85 para valores
relacionados a doengas do aparelho circulatério, enquanto que 0.04 para valores relacionados a doencas
do aparelho respiratério. JA o F1-score do modelo em Random Forest obteve aproximadamente 0.86
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para valores relacionados a doencas do aparelho circulatério e 0.05 para valores relacionados a doencas
do aparelho respiratorio.

Na Tabela 1 é possivel visualizar a matriz de confusido do modelo em Arvore de Decisdo onde, dos
935776 valores determinados como de doencas cardiacas, o algoritmo identificou 934783 de forma
correta, enquanto que dos 334948 de valores determinados como de doencas respiratdrias, ele acertou
somente 6903. Através da tabela abaixo é possivel visualizar que os valores relacionados a doengas do
aparelho respiratério possuem uma alta taxa de erro em relacdo a valores de doencas do aparelho
circulatorio.

Valor Predito 0 1 All
Valor Real

0] 934783 993 935776
1 328045 6903 334948
All 1262828 7896 1270724

@ - Doencas do aparelho circulatodrio
1 - Doencas do aparelho respiratodrio

Tabela 1 - Matriz de Confus@o da Arvore de Decisdo de Todos os Estados e Anos

Na Tabela 2 é possivel visualizar a matriz de confusdo do modelo em Random Forest onde, dos 935776
valores determinados como de doengas cardiacas, o algoritmo identificou 934696 de forma correta,
enquanto que dos 334948 de valores determinados como de doencas respiratorias, ele acertou somente
8225. O modelo em Random Forest possui uma taxa de acerto em relacdo a valores de doencas
respiratérias um pouco maior do que o modelo em Arvore de Decisdo. No entanto, a taxa de erros ainda
é alta em comparacao a doencas circulatérias.

Valor Predito (0] 1 All
Valor Real

0 934696 1080 935776
1 326723 8225 334948
All 1261419 9305 1270724

@ - Doencas do aparelho circulatorio
1 - Doencas do aparelho respiratorio

Tabela 2 - Matriz de Confusdo da Random Forest de Todos os Estados e Anos

Um outro experimento foi realizado com o conjunto de dados de 1996 a 2014 do estado do Rio de
Janeiro. Este conjunto de dados possui 41 atributos, sendo um deles usado como atributo alvo e foi
possivel retornar a matriz de confusio dos modelos em Arvore de Decisdo e Random Forest. O F1-score
do modelo em Arvore de Decisdo obteve aproximadamente 0.86 para valores relacionados a doencas do
aparelho circulatério e 0.22 para valores relacionados a doengas do aparelho respiratério. Ja o F1-score
do modelo em Random Forest obteve aproximadamente 0.86 para valores relacionados a doencas do
aparelho circulatorio e 0.24 para valores relacionados a doengas do aparelho respiratério.

Na Tabela 3 é possivel visualizar a matriz de confusido do modelo em Arvore de Decisdo onde, dos
133459 valores determinados como de doencas cardiacas, o algoritmo identificou 133459 de forma
correta, enquanto que dos 49224 de valores determinados como de doencgas respiratdrias, ele acertou
6092. Assim como o conjunto de dados de todos os estados e anos, o estado do Rio de Janeiro também
possui uma alta taxa de erro nos valores relacionados a doencas do aparelho respiratério no modelo em
Arvore de Deciséo.

Valor Predito 0 1 All
Valor Real

0] 133459 @ 133459
1 43132 6092 49224
All 176591 6092 182683
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O - Doencas do aparelho circulatério
1 - Doengas do aparelho respiratdrio

Tabela 3 - Matriz de Confusdo da Arvore de Decisdo do Estado do Rio de Janeiro

J& na Tabela 4 é possivel visualizar a matriz de confusdo do modelo em Random Forest onde, dos
133459 valores determinados como de doengas cardiacas, o algoritmo identificou 133381 de forma
correta, enquanto que dos 49224 de valores determinados como de doencgas respiratérias, ele acertou
6878. O modelo em Random Forest possui uma alta taxa de erro em relacdo a valores de doencas do
aparelho respiratério da mesma forma como visto acima no modelo em Arvore de Decisdo.

Valor Predito 0 1 All
Valor Real

0] 133381 78 133459
1 42346 6878 49224
All 175727 6956 182683

0 - Doengas do aparelho circulatdrio
1 - Doengas do aparelho respiratdrio

Tabela 4 - Matriz de Confusdo da Random Forest do Estado do Rio de Janeiro
4.2. Conjunto de Dados Balanceado

No entanto, devido a baixa taxa de acertos em relacdo aos valores relacionados a doencas do aparelho
respiratorio, a solucdo encontrada foi criar uma fungao que realizasse a técnica de oversampling - sobre
amostragem aleatoria, onde foi possivel replicar instancias da classe minoritaria e assim balancear os
dados do atributo alvo em relacdo aos exemplos da classe de doengas circulatorias. Em vista disso, foi
possivel, nesta fase inicial, fazer com que a taxa de erros em relagdo aos dados de doencas do aparelho
respiratorio diminuissem.

O conjunto de dados composto por todos os estados em todos os anos apos o balanceamento obteve o
F1-score do modelo em Arvore de Decisdo de 0.58 para valores relacionados a doencas do aparelho
circulatorio e 0.68 para valores relacionados a doengas do aparelho respiratério. Ja o F1-score do modelo
em Random Forest obteve aproximadamente 0.62 para valores relacionados a doencas do aparelho
circulatorio e 0.64 para valores relacionados a doengas do aparelho respiratério.

Na Tabela 5 é possivel visualizar a matriz de confusdo do modelo em Arvore de Decisdo de Decisdo
onde, dos 597663 valores classificados como de doencas do aparelho circulatério, o algoritmo pode
identificar 199990 valores de forma correta, enquanto que dos 596724 valores classificados como de
doencas do aparelho respiratorio, o acerto foi de 512603 valores. Com os valores balanceados a taxa de
acertos de doencas respiratorias no modelo em arvore de decisdo melhora consideravelmente, mas ainda
apresenta dificuldades em classificar os valores de forma correta nas duas classes.

Valor Predito 0 1 All
Valor Real

0] 199990 397673 597663
1 84121 512603 596724
All 284111 910276 1194387

0 - Doencas do aparelho circulatoério
1 - Doengas do aparelho respiratdrio

Tabela 5 - Matriz de Confusdo da Arvore de Decisdo de Todos os Estados e Anos
Balanceados
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A Tabela 6 demostra a matriz de confusdo do modelo em Random Forest onde, dos 597663 valores
determinados como doencas do aparelho circulatério, 361912 valores foram identificados pelo
algoritmo de forma correta, enquanto que dos 596724 valores determinados como doencas do aparelho
respiratorio, o algoritmo acertou 392517 valores. O modelo em Random Forest apresenta uma taxa de
acertos melhorada na classificacdo de doencas respiratérias apos o balanceamento, mas ainda apresenta
dificuldades em realizar a classificacdo corretamente.

Valor Predito 0 1 All
Valor Real

0] 361912 235751 597663
1 204207 392517 596724
All 566119 628268 1194387

@ - Doencas do aparelho circulatoério
1 - Doencas do aparelho respiratorio

Tabela 6 - Matriz de Confusdo da Random Forest de Todos os Estados e Anos
Balanceados

Em relagdo ao conjunto de dados do estado do Rio de Janeiro apés o balanceamento, o F1-score do
modelo em Arvore de Decisdo obteve aproximadamente 0.42 para valores relacionados a doencas do
aparelho circulatério e 0.69 para valores relacionados a doencas do aparelho respiratério. Ja o F1-score
do modelo em Random Forest obteve aproximadamente 0.78 para valores relacionados a doencas do
aparelho circulatério e 0.81 para valores relacionados a doengas do aparelho respiratério.

A tabela 7 demonstra a matriz de confusido do modelo em Arvore de Decisdo onde, dos 133330 valores
determinados como de doencas cardiacas, o algoritmo identificou 39193 de forma correta, enquanto que
dos 133380 de valores determinados como de doencas respiratorias, ele acertou 121116. No modelo em
Arvore de decisio com dados balanceados a taxa de acerto em relacdo & doencas do aparelho
respiratorio aumenta em comparagdo com valores nao balanceados e ultrapassa a taxa de erro.

Valor Predito 0] 1 All
Valor Real

0] 39193 94137 133330
1 12264 121116 133380
All 51457 215253 266710

@ - Doencas do aparelho circulatorio
1 - Doencas do aparelho respiratorio

Tabela 7 - Matriz de Confus&@o da Arvore de Decisdo do Estado do Rio de Janeiro
Balanceado

E na Tabela 8 é possivel visualizar a matriz de confusdo do modelo em Random Forest onde, dos
133330 valores determinados como de doencas cardiacas, o algoritmo identificou 98634 de forma
correta, enquanto que dos 133380 de valores determinados como de doengas respiratorias, ele acertou
113818. A taxa de acerto dos valores relacionados a doencas do aparelho respiratério no modelo em
Random Forest é alta em comparacdo com o mesmo modelo que usa valores desbalanceados. Isso
significa que ao balancear os valores de doencas respiratérias a taxa de erro diminui.

Valor Predito 0] 1 All
Valor Real

0] 98634 34696 133330
1 19562 113818 133380
All 118196 148514 266710

0 - Doencas do aparelho circulatoério
1 - Doencas do aparelho respiratodrio

Tabela 8 - Matriz de Confusdo da Random Forest do Estado do Rio de Janeiro
Balanceado
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Foi possivel, assim, chegar ao que era pretendido inicialmente, compreendendo a importancia da etapa
de pré-processamento dos dados tendo como resultado uma precisdo de qualidade frente aos desafios
enfrentados. Como visto através das tabelas a classificacdo em doengas do aparelho respiratério tem
uma melhora significativa com o balanceamento de dados, enquanto que as doencas circulatérias tem
uma leve piora em sua classificacdo quando as classes se apresentam balanceadas. Ainda ndo temos uma
resposta definitiva para este problema, no entanto, supomos que isso ocorra devido as duas classes que,
por estarem intercaladas em relacdo aos atributos de treinamento, ndo conseguem determinar claramente
quais sdo as classes reais, como pode ser visto na Figura 1 onde a curva de distribui¢dao das duas classes
de causas de 0bito se intercala em relacdo a um dos atributos - OCUP.

0.008

0.006
causabas_capitulo
0.004 — |X. Doencas do aparelho circulatdrio

X. Doencas do aparelho respiratorio
0002 /_\/\
. S D A
200 400 600 800 1000
ocup
Figura 1 - Grafico de Curva de Distribuic&o de Valores

0.000 =
0

No anexo I é possivel visualizar as imagens das Arvores de Decisdo dos resultados acima descritos. Os
atributos presentes correspondem a def_loc_ocor que define o local de ocorréncia do 6bito (hospital,
outros estabelecimentos de saude, domicilio, via publica); def _parto que define o tipo de parto
relacionado a causa de 6bito; def_escol que define os anos de escolaridade do falecido; def est_civil
que define o estado civil do falecido; ano_obito que define o ano de 6bito; OCUP que define a ocupacao
habitual e o ramo de atividade do falecido e NUMEROLOTE que define o ntimero do lote na declaragao
de 6bito.

5. Conclusao

Neste trabalho foi possivel criar um modelo de aprendizado baseado na técnicas de Arvore de Decisio e
Random Forest para classificacdo de atributos ligados & Causas de Obito. Estes forma capazes de
classificar novas entradas com caracteristicas ligadas a causas de morte por doencas do aparelho
circulatorio e doengas do aparelho respiratdrio. Nas tabelas acima, os valores relacionados a doencas do
aparelho respiratorio possuem uma alta taxa de erro em comparacao com valores relacionados a doengas
do aparelho circulatério. Segundo o grafico de curva de distribuicdo de valores dos atributos em relagao
ao alvo que foi visualizado neste trabalho na Figura 1, isso acontece porque os valores do atributo alvo
estdo intercalados entre si e ndao ha uma divisao clara em relacdo a eles.

Como objetivo futuro buscaremos publicar um artigo sobre este trabalho e seus resultados baseados nas
técnicas utilizadas ao longo do trabalho frente aos problemas apresentados. Temos também como
objetivo futuro, aprimorar os estudos sobre o trabalho em realizacdo e comecar outro trabalho
relacionado a dados de hospitalizagcdo para fazer a andlise de dados para satide onde se buscara fazer a
predicdao determinando caracteristicas que possam levar a alta de um paciente ou ao 6bito do mesmo.
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ANEXO1

Arvore de Decisdo de Todos os Estados e Anos
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Arvore de Decisdo de Todos os Estados e Anos com Balanceamento
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Arvore de Decisdo do Estado do Rio de Janeiro

NUMEROLOTE <= 700.5
gini = 0.394
samples = 100.0%
value = [0.73, 0.27]

False

NUMEROLOTE <= 817.5
gini = 0.415
samples = 85.9%

value = [0.706, 0.294]
def_loc_ocor <= 0.5

def_loc_ocor <= 0.5
gini = 0.39
samples = 5.8% samples = 82.6%
value = [0. 703 0.297] value = [0.734, 0.266]

gini = 0.417
glnl =044
samples = 4.8%
value = [0.674, 0.326]

gini = 0.41
samples = 68.0%
value = [0.712, 0.288]

Arvore de Decisdo do Estado do Rio de Janeiro com Balanceamento

NUMEROLOTE <= 242.5
gini=0.5
samples = 100.0%
value = [0.501, 0.499]

True False

NUMEROLOTE <= 87.5 NUMEROLOTE <= 305.5

gini = 0.399 gini = 0.497
samples = 14.2% samples = 85.8%
value = [0.725, 0.275] value = [0.464, 0.536]
def_loc_ocor <= def_est CNI| < 45
gini = 0. 498 gini =
samples = 7.3% samples = ?8 5%
value = [0 467, 0.533] value [0.507, 0.493]

gini = 0.484
samples = 2.0%
value = [0.59, 0.41]

gini = 0.488
samples = 5.4%
value = [0.422, 0.578]

gini = 0.496
samples = 70.0%
value = [0.542, 0.458]
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1- Objetivos

O projeto em desenvolvimento tem o objetivo de analisar o trafego viario utilizando uma
modelagem microscdpica, baseada em Autdmatos Celulares (AC), considerando, em todas as
analises, a influéncia de diferentes politicas de aceleracdo e desaceleracdo, principal
caracteristica do projeto em questao.

Este projeto da continuidade ao trabalho que vinha sendo realizado pelo bolsista
PIBIC/LNCC anterior, onde o tradicional modelo probabilistico de AC proposto por Nagel e
Schreckenberg [1], conhecido como modelo NaSch, foi modificado para possibilitar a
representacdo de diferentes comportamentos dos motoristas, aqui modelada por tendéncias,
de cada perfil de motorista, para acelerar e desacelerar a cada instante de tempo. Na proposta
apresentada, essa modificagdo consiste em utilizar uma discretizagao do espago mais refinada
do que a utilizada normalmente no modelo NaSch e uma Fung¢do de Densidade de Probabilidade
(FDP) ndo uniforme. A FDP Beta foi utilizada para definir esses diferentes perfis de aceleragao e
desaceleracdo. Eles variam de um perfil mais cauteloso, que tem a tendéncia de
acelerar/desacelerar mais suavemente, a um mais agressivo, que acelera e desacelera mais
bruscamente, e sdo obtidas através das diferentes médias e variancias da FDP utilizada.

Na etapa atual consideramos a influéncia desses perfis na dinamica de pistas com
cruzamentos. Esse cruzamento foi modelado como proposto em Marzoug [2], pretendendo
avaliar como essas diferentes politicas podem influenciar nessa modelagem. Este relatério
pretende mostrar alguns dos resultados ja obtidos, bem como apresentar o que estd em
andamento no momento atual do projeto.

2- Introducdo

O trafego vidrio € um dos fatores que afeta diretamente a qualidade de vida das pessoas,
particularmente quando pensamos no meio urbano. Varias solucGes ja foram propostas para
tentar mitigar os efeitos do crescimento do nimero de veiculos em grandes cidades, seja com
veiculos elétricos para diminuir a poluicdo do ar, ou veiculos autbnomos, que prometem reduzir
os congestionamentos e o numero de acidentes. Nesse contexto, analisar a dindamica do trafego,
em diversas situacbes, é de extrema importancia. Para fazer essas analises sdo utilizados
modelos matematicos que podem ser tanto macroscépicos quanto microscépicos. O modelo
microscopico de Autémato Celulares (AC), foco deste trabalho, tem se mostrado eficiente e
utilizado, com sucesso, em varias simulagcdes. Uma das suas principais vantagens é que é
facilmente implementado, tem baixa custo computacional e representa bem as caracteristicas
fundamentais do trafego. No entanto, de forma geral, esses modelos, apesar de probabilisticos,
tratam de forma uniforme todos os motoristas e, em algumas vezes, para diferencia-los, variam
apenas suas velocidades mdaximas. A pesquisa na qual esse projeto se insere pretende propor e
avaliar a influéncia de diferentes comportamentos de motoristas na dinamica do trafego,
modelando esses comportamentos por diferentes politicas de aceleracao e frenagem. Modelos
de AC em que as diferentes politicas de aceleracdo sdo consideradas foram inicialmente
propostos em Zamith [3] e Zamith et al [4]. Essas politicas de aceleracdo sdo modeladas
utilizando-se uma Funcdo de Densidade de Probabilidade (FDP) ndo uniforme, a FPD Beta.
Entdo, diferentes parametros da FDP Beta vao definir diferentes tendéncias de aceleragdes e
frenagens, onde cada perfil de motorista tende a acelerar mais agressivamente ou
cautelosamente. Também com esse enfoque, em etapas anteriores do projeto, o modelo NaSch
tradicional foi modificado para avaliar os efeitos desses diferentes perfis na ocorréncia de
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situagGes perigosas, em pistas simples, e que podem levar a acidentes em vias expressas [5,6].
Na continuidade desse trabalho, que faz parte do trabalho realizado durante o periodo aqui
considerado, estudamos formas para tratar pistas com cruzamento [2,7,8] e formas para
considerar esses diferentes perfis desse tipo de modelagem. Para isso, utilizamos uma
intersecdo em um circuito fechado, como proposto em Marzoug [2], onde duas pistas se cruzam
perpendicularmente no meio. Marzoug mostrou que o diagrama fundamental depende
fortemente da probabilidade de prioridade (P) no cruzamento e exibe quatro frases: fluxo livre,
platd, congestionamento e uma nova fase ocorrendo para qualquer valor de P # 0.5. Essas fases
desaparecem gradualmente a medida que P aumenta, e desaparecem completamente para P =
0.5. Aqui serd mostrado como os diferentes perfis de aceleracdo, bem como diferentes
probabilidades de frenagem alteram esses resultados.

Como o modelo NaSch é um modelo explicito, que ndao considera o movimento do
veiculo a frente no instante de tempo atual, apresentamos também, resumidamente, o
andamento atual do projeto onde propomos um modelo de antecipagao que tenta considerar,
de alguma forma, esse movimento.

3- Material e Métodos ou Metodologia

Ao iniciar a vigéncia do presente projeto, ja tinhamos conhecimento basico tanto do
problema a ser tratado quanto de modelos simples de AC, como o modelo NaSch, pois tinhamos
entrado neste grupo de pesquisa trés meses antes com bolsa PIBIC/LNCC. Dando sequéncia,
estudamos publica¢ées [2,7] que modelavam um cruzamento simples e, nessa etapa, ja interagi
com a equipe em modificacdes do software CATS (Cellular Automata Traffic Simulation), que
vem sendo desenvolvido pelo grupo. Dessa forma, participei da implementacdo do modelo
proposto por Marzoug [2] modificado para simular os diferentes comportamentos de
condutores.

Neste relatério apresentamos brevemente o modelo NaSch, e o modelo NaSch
modificado. Depois, o modelo de intersecdo proposto por Marzoug [2], para entdo apresentar
os resultados obtidos. Por fim, é descrita minha participacdo no andamento atual do projeto,
onde estou implementando e testando politicas de antecipacdo, para integrar com o restante
do grupo que esta trabalhando em cruzamento de pistas e pistas multiplas, em modelos mais
representativos e complexos do que o sugerido por Marzoug, a fim de termos um modelo do
trafego mais realista.

Finalmente, cabe ressaltar que com essa etapa da pesquisa foi submetido e aceito o
trabalho, do qual participei: “Influence of Drivers’ Behavior on Traffic Flow at Two Roads
Intersection”, no 19th International Conference on Computational Science and
Applications (ICCSA 2019), ocorrido de 1 — 4 de junho de 2019 in Saint Petersburg, Russia.

3.1 Modelo NaSch tradicional e NaSch modificado

(i) O modelo NaSch tradicional:

Nesse modelo de AC, em sua proposta tradicional, a via é unidimensional, com condigao
de contorno periddica e discretizada em células, onde cada célula ou é ocupada por um veiculo
ou estd vazia. Cada veiculo ocupa uma célula, normalmente considerada com 7,5m, e o tempo
é discretizado em instantes de tempo t de 1 segundo. Cada veiculo ocupa a posi¢ao i, no
instante de tempo t, x(i, t), e tem velocidade dada por v(i, t). A distancia entre um veiculo e
outro, dada pelo numero de células vazias na frente de cada veiculo, é definida como dfi, t) =
x(i+1,t) - x(i,t) - L(i), sendo L(i) o nimero de células ocupadas por um veiculo i, tradicionalmente
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considerado como L(i) = 1 para todos os veiculos i. O algoritmo consiste em um conjunto de
guatro regras, aplicadas paralelamente a todos os veiculos, a cada segundo, apresentado no
Algoritmo 1.

Algoritmo 1

(1) Aceleragdo: v(i,t+1) = min[v(i,t) + A, Vo

(2) Desaceleracdo:  v(it+1) = min[v(i,t+1), d(i,t)]

(3) Desaceleragdo:  v(i,t+1) = max[v(i,t+1)— A, 0], com probabilidade p,,
(4) Movimento: x(i,t+1) = x(i,t) + v(i,t+1)

sendo V.« a velocidade maxima da via, A = 1 a aceleragdo dos veiculos e p;,, que modela a
incerteza no comportamento dos motoristas, a probabilidade de o motorista ndao querer
acelerar, ou desacelerar, dependendo da situagao.

(ii) O modelo NaSch modificado:

No modelo NaSch original, A = 1 e cada veiculo acelera ou desacelera sempre de Icel/s?,
o que corresponde a 7,5m/s?. Para gerar diferentes politicas de acelerac3o, dividimos a célula
de 7,5m do NaSch em células menores, para que seja possivel que cada motorista acelere, caso
possa, de diferentes formas. Assim, o valor da variavel A, no Algoritmo 1, é probabilistico e é
definido, para cada motorista, pela FDP Beta, com diferentes médias e variancias. Essa FDP gera
um valor de a (0 < a < 1), que é utilizada para calcular a nova aceleracao, dada por A =int [ (1-a)
Amax], onde int € uma fungdo que retorna o inteiro mais proximo. Assim, o parametro p designa
se 0 motorista vai acelerar ou ndo, e A como ele ird acelerar: mais suavemente ou mais
bruscamente. A FDP Beta utilizada é definida como:

_ Fla+b) q-1,4 _ _~b-1
Alab) =ty ¥ (A=)

onde0 <x <1lel(n+ 1) =n! numinteiro positivo. Dados os parametros a e b, resulta uma
funcdo B(a,b). Para a geragdo desses valores utiliza-se a Técnica de Rejeicdo do Método de
Monte Carlo. Valores de a proximos a 0 produzem aceleragGes mais proximas de Anqx, €nguanto
valores préximos a 1 produzem aceleracdes proximas de 0. Para cada par de valor a e b,
podemos calcular a média M = ﬁ‘b. Entdo, podemos relacionar cada perfil de aceleragdo a um

par de parametros a e b, em que o valor médio determina a tendéncia de aceleracdo de um
perfil. Para exemplificar, se a via for discretizada em células de 1,5 m, é possivel modelar o
motorista que tende a acelerar/desacelerar mais suavemente, com média de A = 1, até o que
tende a acelerar/desacelerar mais bruscamente, com média de A = 4. E quando A é sempre igual
a 5 temos o modelo NaSch, com um veiculo ocupando 5 células.

3.2 O modelo de interseg¢do

O modelo de intersecdo proposto em Marzoug [2] foi implementado inicialmente pois
ele modela o cruzamento em uma via simples, definida como um “oito”, como apresentado na
Figura 1. Este modelo considera duas pistas, R1 e R2, perpendiculares e cruzando no meio. Em
R1 os veiculos se movem de cima para baixo e em R2, da esquerda para direita. Nesse circuito
fechado, a saida de R1 é a entrada de R2, e a saida de R2 é a entrada de R1, como ilustra a
Figura 1.
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Figura 1

No modelo NaSch tradicional a intersegdao é composta por apenas uma célula. Na
modificacdo proposta ela é composta pelo nimero de células que um veiculo ocupa. Isso afeta o
comportamento no cruzamento pois um veiculo, dependendo do comportamento do motorista
e do trafego, pode demorar mais de um instante de tempo para passar pelo cruzamento. G1 e
G2 sdo as distancias do veiculo a intersecdo. Quando dois veiculos podem cruzar ao mesmo
tempo, a prioridade é dada ao veiculo em R1 com probabilidade P, e ao veiculo em R2 com
probabilidade 1 — P. Préximo a intersecdo, o veiculo que tem prioridade se move com sua
velocidade normal e o que ndo tem prioridade desacelera, como descrito no Algoritmo 1, onde
d(i) = G(i) é a distancia até a intersecao.

4- Resultados e Discussio

Nesse relatorio apresentamos somente alguns resultados. O paper enviado ( que segue
junto com presente relatério) apresenta outros resultados encontrados nesta pesquisa. Em
todos eles consideramos que o comprimento total do circuito é 30km, e sdo obtidos depois de
20.000 instantes de tempo onde os 17.000 primeiros instantes de tempo sao descartados, como
usual. Para cada densidade, sdo distribuidos veiculos aleatoriamente pela pista, com velocidade
inicial v(i,0)=0. A densidade p é a porcentagem de células ocupadas na pista. Como no modelo
NaSch tradicional, um veiculo ocupa 7.5m, que dividimos em n células, onde o tamanho das
células é dado por I, = (7.5/n)m e A4, =n cell/s?. Para os resultados apresentados
consideramos n = 5 e chamamos p;, de probabilidade de frenagem e P de probabilidade de
prioridade do veiculo em R1. Para essa discretizacdo, definimos as seguintes politicas de
aceleracdo/desaceleracdo:

(1) Agressiva: _ B8(10,30) — Acel. média/s = 4 cell/s? = 6 m/s?

(2) Intermediaria |: 8(20,28) — Acel. média/s = 3 cell/s?> = 4.5 m/s?

(3) Intermediaria Il: 8(28,20) — Acel. média/s = 2 cell/s?> = 3 m/s?

(4) Cautelosa: 6(30,10) — Acel. média/s = 1cell/s? = 1.5 m/s?

4.1 Comparando os perfis

A Figura 2 representa uma comparacdo entre os quatro diferentes perfis definidos e o
modelo NaSch tradicional, com P = 1 e p, = 0.01. Podemos observar a existéncia das quatro
fases definidas por Marzoug [2]. Também vemos que a segunda fase (regido plat6) diminui com
a aceleragdo média de cada perfil, mais pronunciadamente no perfil Cauteloso, mostrando a
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influéncia de diferentes politicas de aceleragdo/desaceleragcdo, considerando a mesma
velocidade maxima da via, que nesse exemplo é 25cell/s = 135km/h.
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Figura 2 - Fluxo-Densidade: Comparagdo dos diferentes perfis

4.2 Resultados para diferentes prioridades na intersecao

A Figura 3 mostra o diagrama Fluxo-Densidade para o perfil Agressivo, com p, = 0.01 e
Umax = 25 cell/s, para diferentes valores da prioridade P. Podemos ver que o resultado
reflete a descontinuidade entre a terceira e quarta fase descritas por Marzoug na densidade p =
50%, exceto quando P = 0.5, onde a descontinuidade ocorre aproximadamente quando p = 60%.
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Figura 3 - Fluxo-Densidade: Diferentes P’s no perfil Agressivo

5- Conclusdes e préximos passos

Durante o desenvolvimento dessa pesquisa temos mostrado que a forma como o
motorista acelera e desacelera, que normalmente é um comportamento ndo observavel em
medicoes usuais e desconsiderado em modelos matematicos, influencia de forma substancial no
comportamento do trafego, alterando sua dindmica. Embora o modelo de cruzamento proposto
por Marzoug [2] seja um modelo simplificado, foi possivel avaliar nesse trabalho, como esses

77



diferentes perfis de motoristas podem afetar o fluxo de trafego numa pista com intersecdo nao
sinalizada.

O modelo NaSch é um modelo explicito onde o motorista considera o movimento do
veiculo a sua frente apenas no instante de tempo anterior. Modelos mais realistas tentam
representar, de alguma forma, esse movimento. Sdo os chamados modelos de antecipacdo.
Atualmente estamos trabalhando em uma proposta de um modelo que considere a
antecipacdo, incluindo os diferentes comportamentos dos motoristas. Para isso estamos
avaliando, na bibliografia, os principais modelos que apresentam essas caracteristicas, como o
proposto por Knospe [9], chamado de luz de freio. Pretendemos com isso, apresentar um
modelo de antecipacdo que consiga considerar a antecipacdo e comportamentos de motoristas.
O modelo proposto por Zamith [4,8] ja considera antecipacdo e comportamento dos
motoristas, mas precisa ser melhorado na parte da modelagem de frenagem e distancia de
seguranca. Para isso, estamos introduzindo conceitos apresentados no modelo de luz de freio
[9], que é um dos modelos de antecipagdo mais utilizado e citado na literatura. Com o
conhecimento adquirido no tratamento desses diferentes perfis de aceleragdo/desaceleragao,
acreditamos que agora estamos realmente aptos a otimizar o modelo de antecipac¢do ja
proposto pelo grupo de pesquisa.
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2 Objetivos

Objetivo Geral

1.
2.

Descrever técnicas usadas para protecao;

Estudar criptografia homoméorfica;

3. Estudar DC-Nets;

4.

Realizar andlise e comparacgio entre criptografia homomorfica e DC-Nets.

Objetivos Especificos

1.
2.
3.

3

Descrever algoritmos de criptografia homomérfica;
Descrever algoritmos de DC-Nets;
Estudar Teoria de Grupos;

Verificar o entendimento dos algoritmos através de implementagao em
Fortran.

Introducao

Com o avango das tecnologias de comunicagao e informagao, a seguranca e pri-
vacidade passam a ser controladas pelo mundo cibernético. Vulnerabilidades
em tais tecnologias representam eminentes ameagas a seguranga e privacidade,
tanto no nivel individual quanto coletivo. Pessoas podem ser individualmente
lesadas e manipuladas. Um pais pode ter sua infraestrutura critica danificada
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e uma eleicao controlada. Diversas técnicas criptograficas sao usadas para pro-
teger a seguranca e privacidade. Em particular, criptografia homomorfica e
DC-Nets sao técnicas usadas para garantir seguranga e privacidade em diversos
cendrios de aplicacdo. Em especial, estamos interessados em um cendario onde
usuarios submetem seus dados sensiveis e programas secretos para rodarem em
um supercomputador controlado por pessoas que podem ter interesses nos dados
e programas.

4 Metodologia

1. Estudo Dirigido;

2. Apresentagdo de Semindrio.

5 Referéncias bibliograficas
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Hall

e Routo Terada, Seguranga de Dados: Criptografia em Redes de Computa-
dores, 2000, Edgard Blucher

e A Acar, H Aksu, AS Uluagac, M Conti, A survey on homomorphic en-
cryption schemes: Theory and implementation, ACM Computing Surveys
(CSUR), 2018

e David Chaum, The Dining Cryptographers Problem: Unconditional Sender
and Recipient Untraceability, 1988, Journal of Cryptology

e S. Shokranian, M. Soares, H. Godinho, Teoria dos numeros, 1999, Ed.
UNB

e F. Borges, Privacy-preserving data aggregation in smart metering systems,
"Energy: From Smart Metering to the Smart Grid’, Chap. 2, 2016, IET

80



Laboratorio
Nacional de
Compvutacao
Cientifica

Relatorio de Atividades

MODELAGEM DE SISTEMAS T'ERMICOS COMPLEXOS

Thiago da Rocha Canella | Petrépolis, 19 de Julho de 2019

81



Objetivos:

Implementacéo eficaz de controle de temperatura e umidade de um ambiente
controlado através do método de I6gica Fuzzy, comparando os resultados obtidos com
demais métodos, como exemplo o PID.

Introducéo:

Baseando-se em um sistema de controle eletrdnico/robético, a pesquisa foi iniciada
com base em um ambiente fechado controlando a temperatura através do controle da
intensidade de uma lampada incandescente para atingir uma temperatura alvo.
Posteriormente o prototipo de controle desta temperatura ganhou evolugGes como controle
de intensidade afinada, ventilacdo e portinhola para entrada de ar externo, visando ter
controle rapido e eficaz.

Materiais e Métodos:

Como material de desenvolvimento foram usados:

o Arduino modelo Duamillenove

o Modulo sensor de temperatura DS18B20

. Cooler PWM Intel modelo E97379-001

o Motor de passo MG90S

o Madulo Triac (Fabricacdo propria)

o Modulo Relé de 2 estagios (Fabricagdo propria)
o Lampada incandescente 40W 110V

o Caixa de papeldo 29cm X 17cm X 32cm

PAGINA 1
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imagem do ultimo protétipo até a data deste relatdrio

Quanto a linguagem e metodologia de programacdo utilizada foi escolhido Python
3.7 rodando em um sistema operacional a escolha, podendo ser: Linux, Windows ou MacOs.
Aplicacdo Python esta responsavel pela logica de funcionamento e tratamento de dados,
telemetria e registro de dados para analise.

Por sua vez, os dados assimilados pelos sensores e 0s acionamentos dos seus
atuadores é responsabilidade do controle do Arduino, que é programado na sua linguagem
Java de framework de sua IDE propria ‘Arduino IDE’.

A comunicagdo entre os 2 é feita através de mensagens de texto, modulados em uma
comunicacao serial TTL pela sua comunicacdo USB com o computador.

Os softwares usados foram:
° Visual Studio Code
o Python 3.7.4

° Arduino IDE.

Resultados e Discussao:

Inicialmente o objetivo no primeiro protétipo foi a tentativa de controle da
temperatura no interior da caixa com somente a ldmpada. Sendo usado 0 modulo de Relé
para criar um ambiente de 2 estagios de intensidade, com o primeiro estagio com um diodo
gue permitia apenas passagem de metade da fase de 110vAC para metade de sua intensidade,
e seu segundo estagio como uma ligacgdo direta 110vAC para total intensidade da lampada.

PAGINA 2
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Nos experimentos iniciais usou-se um método proporcional, tentando regular a
temperatura através da irradiacdo do calor gerado no gas do interior da ldmpada através
desses 2 estagios de intensidade para estabelecer a temperatura alvo almejada do cddigo
l6gico.

Sabendo que haveria problemas nessa fase inicial, observou-se que a inércia do gas
da lampada em conjunto com a dificuldade de dissipacdo da caixa fechada, produzindo
assim uma oscilacdo muito maior do que o desejado de forma inesperada como mostrado no
grafico a seguir onde o objetivo era o alvo de 36°:

60 T T T T
TEMP ——

DECISION ——

T ST s VR s ST S s "I
1] 2000 4000 a0oo0 8000 10000 12000

Com todo esse problema observado, ficou decidido a necessidade imediata da
evolugéo do prototipo para um modelo onde poderia ter um controle fino da intensidade da
lampada. Mesmo assim, a inércia do gas da lampada dificultou o alvo, permanecendo o
problema relativo aos testes no antigo prototipo.

Logo em seguida foi implementado um sistema de resfriamento através do cooler e
porta de abertura citados anteriormente. Tornando o sistema mais sofisticado e podendo
aceitar comandos mais finos e precisos. Para qual foi adotado uma evolugdo no cédigo que
deixaria de ser proporcional e se tornaria um controle PID, com intuito de controle refinado
individualmente de cada atuador do prot6tipo.

No momento esta sendo feito um ajuste mais refinado no sistema PID, para que o
funcionamento do prot6tipo seja validado, para que entdo seja colocado o modelo de l6gica
Fuzzy inicial em pratica. Portanto sem validar o protétipo com um método mais simples,
configuraria uma complexidade com excesso de incAgnitas e variaveis que sao extintos com
a validacdo do modelo.
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Conclusao:

Ainda em meio a testes e adequagdes, estamos evoluindo com a experiéncia, porém
ainda ndo foi possivel alcancar uma concluséo. Por hora esta sendo estudado fuzzy mais a
fundo e realizando mais testes

Bibliografia:

Fuzzy Control (1998 - Kevin M. Passino, Stephen Yurkovich)

Sistema de Controle de Temperatura para uma Estufa com Monitoramento via Aplicativo (2016
- Orlem L. D. Santos, Jo D. S. M. Janior, Mendelsson R. M. Neves)
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Understanding and Design of an Arduino-based PID Controller (2016 - Dinesh Bista)

https://www.researchgate.net/publication/260232896 Temperature Control using Fu

zzy Logic
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1. IDENTIFICACAO

1 Identificacio

e Orientador: Marcio Rentes Borges

— Pesquisador Adjunto do Laboratério Nacional de Computagao Cientifica (LNCC).

— E-mail: mrborges@Incc.br
e Bolsista: Vinicius Theobaldo Jorge

— Aluno do sétimo periodo do curso de graduacdo de Geologia da UFRJ.

— E-mail: vinicius.tj@gmail.com

2 Introducao

A geofisica desempenha papel crucial na descoberta de novos reservatérios de pe-
tréleo e, ainda hoje, o principal uso de dados sismicos é identificar a geometria dos
refletores. Isso é possivel porque as ondas sismicas refletem nas interfaces entre materi-
ais de diferentes propriedades acusticas (Frazer et al., 2008). Entretanto, recentemente,
estudos sismicos tem sido usados para a caracterizacdo das rochas e monitoramento
dos reservatérios (sismica 4D), pela transformacdo de dados de reflexdo em proprieda-
des de rochas. Portanto, a inversio de dados sismicos & uma ferramenta essencial na

determinacdo das propriedades elasticas do subsolo.

O objetivo principal deste projeto € a inversdo de dados sismicos utilizando uma abor-
dagem estocastica (Sen e Biswas, 2017). Entretanto, em sua primeira fase, o objetivo
foi o estudo de métodos numéricos para aproximac3do da equacdo da onda. Este relatério
apresenta a conclus3o desta fase do projeto que culminou na constru¢do de um cédigo
computacional em 3D para aproximar solucdo da equagdo da onda em meios elasticos

heterogéneos.

3 Metodologia

O modelo fisico considerado € um meio elastico heterogéneo pelo qual o som é

propagado através de pequenas vibracdes elasticas dado pela seguinte equacgio:

%p (#,t) = KV- [ Vp (f,t)} +p (7,1, (1)

1
p(7)

onde p é a pressdo, p a massa especifica, K o médulo elastico e ¢ o termo de fonte.

1
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4. RESULTADOS NUMERICOS

Foi implementado e testado um cédigo computacional, escrito em FORTRAN 90,
para aproximar a solucdo da equagio (1) utilizando o método de diferencas finitas de

segunda ordem, em um dominio tridimensional.
3.1 Meétodo de Diferencas Finitas

O método de diferencas finitas foi utilizado para aproximar a solugdo da equagdo (1).
Os dominios, espacial e temporal, foram discretizados por um conjunto de pontos, nos
quais a aproximac3o foi calculada. Mais especificamente, utilizamos uma malha espacial
regular com espacamentos Ax, Ay e Az. Para as derivadas temporal e espacial foram
utilizadas aproximagdes centradas de segunda ordem. Definindo P}, como uma apro-
ximagdo para p(x;,y;, 2, t"), onde os indices i, j, k se referem aos pontos da malha nas
direcdes x, vy, z, respectivamente, enquanto indice n representa o namero do passo de

tempo da simulacdo. Portanto, podemos escrever a seguinte aproximac3o:
At\?
n+1 n n n
sz_k = C (E) [PiJrl,j,k - 2Pi,j,k + Pzel,j,k} +
At
¢ <A_y> [ titik — 2P+ Pi,j—l,k} + 2)
At
¢ (E) [P jkat — 2P0 + P +
2P7 = Piik — ALR0(iip)0(5, )0 (K, k)"

K(xiv Yj, Zk)

p<xi7 yj7 Zk)
nos nés da malha, portanto, d(a, a,) =1 caso a = a, e §(ev, a,) = 0, caso contrario,

onde(]:cz-k:(

2
i ) . Os pontos iy, j,, k, indicam a posicdo da fonte

onde o =1, J, k.

4 Resultados Numéricos

Nesta secdo, apresentamos os resultados obtidos para 2 experimentos que serdo

descritos a seguir.

4.1 Problema 1D

. . . . K "
Considere um material elastico, com velocidade de propagacio ¢ = 4/ —, no dominio
P

unidimensional [Lgy, L;], com base na equagdo (1), o seguinte problema matematico foi
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4. RESULTADOS NUMERICOS

utilizado para os testes:

P = C2pxac + @ (3)

em conjunto com as seguintes condicdes iniciais e de contorno:

p(x,0) = f(z), x€|Ly L]
pe(x,0) = 0, x € (Lo, Lq]
B : (4)
p(Ll,t) = 0, t € (0, T]
p(Le,0) = 0, t e (0, T]

A solugdo da Eq. (3) associada com condi¢cdes dadas na Eq. (4), foi aproximada
utilizando o método de diferencas finitas centradas. Desconsiderando o termo de fonte
e utilizando aproximacdes de segunda ordem no tempo e segunda e quarta ordens no

espaco, obtemos os seguintes métodos:

e Aproximacdo de segunda ordem:

e Aproximacdo de quarta ordem:

C?
n+1 n—1 n 7 n n
P = =P 2P [P, + 6P —

(6)
80P +16P7,, — P]
onde C'= cAt/Az, Ly = —40, L; =40 e f(z) = exp(—z?). Para visualizar a reflexdo

e transmissdo das ondas, utilizamos dois valores de velocidade de propagacdo:

2 Ly < x <20,
o(z) =4 o (7)
1, 20 < = < L.

O dominio foi discretizado em uma malha de 501 nés e, para garantir estabilidade do

1 A
método, consideramos At = ——x.
2 max{c}

Quando uma onda propagante se depara com uma barreira, ou uma interface en-

tre dois meios diferentes (mudan¢a de velocidades dada em (7)), podem ocorrer dois

3
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4. RESULTADOS NUMERICOS

fendmenos: reflexdo e transmissdo. As relagBes entre a onda incidente (Ai) e as ondas
transmitida (At) e refletida (Ar) sdo dadas por:

Ar At
— =R € - = TY7
Ai Ai
onde R e T s3o os coeficientes de reflex3o e transmissdo, respectivamente, determinados
por:
Ar Vg — U
AT g 1
Ai U1 + U9
© A 2
t U
—_— — T — 2 .
Ai V1 + Uy

Essas relacées foram usadas para prever o comportamento das ondas e s3o representadas
na Figura 1. Podemos ver que as solucbes aproximadas das ondas comportaram-se

segundo as previsdes tedricas.
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4. RESULTADOS NUMERICOS
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Figura 1: Solucdo aproximada da pressio.

4.2 Fonte Sismica

Neste experimento consideramos um dominio de 3000 x 3000 x 3000m? no qual uma
fonte sismica artificial foi colocada no centro deste. O material apresenta duas camadas
com propriedades distintas na direcdo z. De baixo para cima, nos primeiros 1000m a
velocidade de propagacdo da onda é de 2200m /s, nos 2000m restantes a velocidade de

propagac¢do é de 2800m/s (Figura 3).

O modelo matematico utilizado para a fonte sismica foi obtido a partir da segunda

derivada da fun¢do Gaussiana, conforme descrito em (CUNHA, 1997) e é dado por:
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4. RESULTADOS NUMERICOS

p(t) = [1 =27 (mfutq)?] e et (8)
ondet; =t— 2V

é o tempo defasado, necessario para deslocar a funcio para a direita,
cut

garantindo que p(t) =0 Vit <0, e f. é a frequéncia central da fonte, dada por:

_ fcut
fo=37e

(9)

A Figura 2 mostra a propagacio da onda sismica em quatro tempos distintos. Po-
demos observar que a onda, ao atingir a camada com propriedade diferente, parte dela é

refletida e parte é transmitida com velocidade diferente (Figura 2(d)). Uma visualizagdo
mais detalhada desse resultado é dada na Figura 3.

x
lo 150 200 250 300
2 S

200 Y

x
so 100 150 200 250 300

e N I
0
\7300

6.66:09
[ 4e9
L2es

0

[ P
1>
L B t

. Loy
ol < § 2o £

i 2 NS e

e 69 ~

84009

(a) t=0s

84009

.
w00
P R
I
_y

x
5o 100 150 200 250 300
0 =
0

\Zaoo Tra00
250 250
Lo Jao
P L R e
N [ZZ’Z N [Zi
(c) t=0.4s (d) t =0.6s
Figura 2: Pressdo em quatro tempos distintos. Os eixos x, y e z indicam o nimero de
pontos da malha.
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Figura 3: Transmissdo e reflexdo da onda sismica ao atravessar diferentes materiais.

5 Conclusdes

O método de diferencas finitas proporcionou uma boa aproximacdo da solucdo da
Eq. (3), capturando o comportamento fisico esperado para ambos problemas estudados.
Com isso obtivemos um programa que esta qualificado para usar dados reais de estudos

relacionados a toda cadeia produtiva do petréleo.
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Objetivos

O objetivo do projeto é dar continuidade e auxiliar na pesquisa da area de astronomia
computacional desenvolvida pelo grupo, relacionada mais especificamente a deteccdo de lentes
gravitacionais a partir da analise de catalogos astrondmicos. Como estudante de astronomia, devo
ajudar na definicdo e implementacao de critérios fisicos que permitam a identificacdo de ocorréncias
deste fendmeno.

1. Introducéo

De acordo com a Teoria da Relatividade Geral de Einstein, o efeito observado da gravidade € na
verdade causado pela curvatura do espago-tempo devido a concentracGes de massa/energia. Grandes
concentragdes de massa (como galéaxias e aglomerados) fazem com que o0 espago-tempo ao seu redor
se curve, 0 que afeta a trajetoria de corpos proximos e também da luz.

Assim, quando a luz proveniente de um objeto astrondémico (fonte) passa proxima a um outro corpo
massivo (lente) antes de chegar até os observadores, ela sera desviada. O efeito observado por nés
séo distor¢des na imagem da fonte (lenteamento fraco), ou até formacao de varias imagens da mesma
fonte (lenteamento forte).

Estas varias imagens sdo observadas e aparecem como diferentes entradas nos catalogos, e €
necessaria uma analise de suas caracteristicas para determinar se elas na verdade representam o
mesmo objeto. Algumas propriedades que podem ser utilizadas sdo coordenadas, redshift
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(deslocamento do radiacdo emitida para o vermelho devido ao afastamento do objeto causado pela
expansdo do universo), fluxo nos diferentes filtros e espectro ([1] e [2]).

galaxy cluster

_- lensed galaxy images

\ o

distorted light-rays

Figura 1:
Esquema de uma lente gravitacional em que a luz de uma galaxia fonte é desviada por um
aglomerado de galéxias

Até hoje ha um namero relativamente baixo de sistemas de lentes gravitacionais conhecidas quando
comparado a quantidade crescente de dados astronémicos disponiveis. Assim os catalogos ja
existentes podem conter mais exemplares escondidos, e o objetivo do projeto é identifica-los.

Esse tipo de lente gravitacional é de grande importancia na astronomia pois possui varias
aplicagcbes. Como o desvio da luz depende apenas da concentracdo de massa do objeto massivo
causador da lente, o estudo de como este desvio ocorre é usado para determinar a distribuicdo de
massa de objetos agindo como lentes. Um outro topico ainda em aberto na fisica é a matéria escura,
como este tipo de matéria sO interage gravitacionalmente e ndo pode ser observado, lentes
gravitacionais representam uma boa forma de estudar seus efeitos. Além disso, as lentes podem ser
usadas também como mais uma maneira de estimar parametros cosmoldgicos como a constante de
Hubble, relacionada a expansao acelerada do universo, que ainda possui discrepancia entre valores
encontrados com diferentes métodos, e por isso € um assunto importante atualmente.

2. Material e métodos
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Neste inicio do projeto, o maior foco foi em estudar e entender as ferramentas (Python, Spark) e a
teoria das lentes, para definir como implementar outros critérios ao projeto ja existente de
identificacdo geométrica para encontrar lentes — Constellation Queries [3], e outros métodos que
poderiam ser utilizados para esta busca. Utilizando principalmente dados do Sloan Digital Sky Server.

Como os candidatos a lentes devem ter o mesmo redshift, considerando incertezas da medicéo, e
estarem proximos espacialmente, foi estudado e implementado em python um método utilizando o
algoritmo DBSCAN (Density-based spatial clustering of applications with noise) para separar o
dataset em grupos com o mesmo redshift, considerando um parametro de tolerancia, e em cada grupo
foi aplicado novamente 0 DBSCAN para separa-los em grupos com componentes de distancia de até
5 arcosegundos entre si.

Auxiliando no projeto das Constellation Queries, fiz uma andlise de uma particdo do dataset que
tomava muito mais tempo na execucdo do programa comparada as suas vizinhas, para tentar encontrar
a causa do problema e verificar se estava relacionada a alguma caracteristica astrofisica particular
daquela particéo.

Atualmente estou estudando a relacdo esperada entre redshift da fonte e da lente e a diferenca destes
valores e a separacdo angular das maltiplas imagens formadas, a partir da teoria, da analise de dados
de lentes ja identificadas do survey CASTLeS (https://cfa.harvard.edu/castles), e de informacdes de
simulagbes de lentes gravitacionais como o0 projeto Bologna Lens Factory
(http://metcalfl.difa.unibo.it/blf-portal/index.html).

3. Resultados e Discussao

Com o algoritmo do DBSCAN obtivemos como resultado alguns grupos muito mais densos que 0s
outros, devido a distribuicdo de redshift dos objetos da base de dados, que estdo muito concentrados
préoximos de 0. Este algoritmo possui dois parametros, tolerancia para redshift e para distancia
espacial, que podem ser melhor ajustados aplicando o programa em dados conhecidos como as lentes
de CASTLeS.

Ap0s a separa¢do do dataset nos grupos, pode ser feita a combinacédo de objetos 4 a 4, para procurar
por cruzes de Einstein (quando ha a formacdo de 4 imagens com a lente no meio, formando uma
cruz), por exemplo, porém este € um procedimento demorado e pode ser estudada a sua execucao em
paralelo utilizando Spark.

Em relacdo ao Constellation Queries e a analise da particdo mais demorada, ndo foi identificada
nenhuma diferenga significativa entre ela e suas vizinhas na distribui¢éo espacial e de redshift de seus
objetos. O problema pode estar relacionado a utilizacdo do critério de cores iguais para as diferentes
imagens produzidas pela lente, e esta sendo estudado por outros membros do grupo que
desenvolveram o algoritmo.

A implementacdo de mais critérios como um limite para a diferenga de redshift de lente e fonte, e
da distribuicdo espacial das imagens, pode reduzir o nimero de candidatos e ajudar na identificacdo
de lentes pelos 2 métodos. Assim, estou estudando para definir quais seriam estas relacbes e como
implementéa-las nos algoritmos.
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4. Conclusodes

De acordo com o planejamento, o inicio do projeto foi dedicado principalmente a familiarizacdo
com o tema e ferramentas, estudando artigos e linguagens de programacdo necessarias para a sua
realizacdo. Com implementacdo de alguns codigos como tentativas iniciais de desenvolvimento de
um outro método para identificar lentes utilizando clustering.

Nas proximas etapas devem ser definidos de forma mais concreta quais outros critérios podemos
utilizar no projeto de Constellation Queries e como implementa-los e testa-lo.
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1. Dados gerais
TITULO: METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTOS BIFASICO EM MEIOS
POROSOS HETEROGENEOS EM AMBIENTES COMPUTACIONAIS DE ARQUITETURA
DE MEMORIA HiBRIDA.

Bolsista: Weber Guilherme Dias Ribeiro
Orientadora: Carla Osthoff Barros
Co-orientador: Frederico Luis Cabral
Programa Institucional de Bolsas de Iniciag@o Cientifica — PIBIC.
Esse relatorio cobre as atividades realizadas no periodo de 1 de agosto de 2018 a 31 de julho de 2019.

2. Objetivos

O objetivo do presente trabalho ¢ desenvolver conhecimento na area de processamento
de alto desempenho para avaliar e otimizar uma aplicacdo de computagdo cientifica em
maquinas de arquitetura paralela hibrida, com o auxilio das ferramentas de analise de
codigo.

3. Introducao

A proposta desse projeto de iniciagdo cientifica ¢ dar continuidade ao projeto de
otimizagdo do codigo “METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTO BIFASICO EM MEIOS
POROSOS HETEROGENEOS”, desenvolvido pelo grupo de pesquisa em Oleo e Gas do LNCC, em
ambientes computacionais de arquitetura composta por processadores multicores interligados em um
ambiente de memoria distribuida.

O grupo de pesquisa deste projeto decidiu implementar uma reestruturagcdo do codigo legado, em um
codigo moderno e estruturado em forma modular seguindo os conceitos de programacao orientada objeto. O
objetivo € desenvolver um cddigo com tecnologia de software escalavel para ser executado de forma
eficiente e de facil manutengdo em um ambiente de supercomputagao.

No atual momento, o trabalho de iniciagdo cientifica tem como objetivo desenvolver o
conhecimento necessario para compreender a estrutura do codigo que estd sendo reestruturado, mas
especificamente em relagdo as técnicas e algoritmos necessarios no desenvolvimento da solugdo de
equagdes diferenciais ordinarias e parciais classicas que sdo aplicaveis na modelagem de problemas de
engenharia e ciéncias, utilizando métodos computacionais sequenciais e paralelos bem como solugdo de
sistemas lineares e ndo lineares que sdo necessarios a solu¢do das equagdes em questio.

Na secdo 5, Resultados e Discussdo, serao apresentados os estudos informagdes extraidas sobre os
temas estudados.

4. Material e Métodos ou Metodologia

Para essa etapa do projeto de pesquisa, o material e a metodologia ficaram restritos ao estudo de
livros e artigos. Foram selecionados capitulos especificos dentro de livros didaticos comumente utilizados
em disciplinas relacionadas a métodos numéricos e processamento em paralelo, bem como artigos que se
relacionam parcial ou totalmente com o conteudo que foi estudado nessa etapado projeto.

Foram realizadas sinteses acerca de todo o material estudado, com o objetivo de eficiéncia didatica e
consulta futuras.Todo material utilizado, livros e artigos, estdo citados na se¢@o 7, referéncias bibliograficas.

5. Resultados e Discussiao

A seguir serdo apresentados os resultados das pesquisas desenvolvidas para a realizagdo das etapas
previstas no plano de trabalho. As etapas de desenvolvimento apresentados na proposta de trabalho tiveram
que ser alteradas porque o grupo de pesquisa decidiu reestruturar o codigo legado em um co6digo moderno e
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estruturado de forma modular segundo os conceitos de programacdo orientada objeto.
As alteragdes atingiram os planos de trabalho relativos as etapas 3 ¢ 4 do plano de trabalho, que
eram relacionada com os passos de otimizagao do codigo legado.

5.1) Primeira etapa do plano de trabalho:

Como passo inicial, da proposta de trabalho, foram realizados estudos a respeito dos conceitos,
bésicos e avancados, das arquiteturas Multicore ¢ de processamento massivamente paralelo utilizando a
arquiteturalntel® Haswell™/Broadwell™/Skylake™ e Xeon Phi™.

Elementos base analisados:

- Historico da arquitetura Intel

- Hyper-Threading

- Pipeline

-Superescalar

- Vetorizacao

- Paralelismo de Microarquitetura e de Processamento

- Aspectos, Caracteristicas e Comparativos entre as microarquiteturas Core: Haswell™ /
Broadwell™ / Skylake™

- Andlise do Coprocessador Xeon Phi (KNC — Knight Corner™ e KNL - Knight Landing™ )
- Historico da arquitetura Intel® Xeon Scalable™, Extensdes do Haswell / Broadwell / Skylake
Xeon Phi™.

Algumas tecnologias de Paralelismo implementadas nos microprocessadores Intel®:
-Pipeline: ¢ uma melhoria organizacional do processador. O Pipeline quebra o ciclo da instru¢do em um
nimero de estagios separados que ocorrem em sequéncia como em uma linha de montagem. E Bem claro
que esse processo acelera a execugdo da instrucao, mas possui deficiéncias.
-Superscalar: Um processador superscalar ¢ aquele em que multiplos e independentes Pipelines de
instrugdes sao usados. Cada pipeline consiste de multiplos estagios, de tal forma que cada Pipeline possa
lidar com maltiplas instru¢des ao mesmo tempo. Os pipelines multiplos introduzem um nivel de paralelismo,
possibilitando que multiplos, fluxos de instru¢des sejam processados ao mesmo tempo. Um processador
superscalar explora o que ¢ conhecido como paralelismo em nivel de instrucao.
-Intel® AVX: O Advanced Vector Extension (AVX), sdo extensdes da arquitetura do conjunto de instru¢des
x86, propostas pela Intel em margo de 2008 e primeiramente suportada pela Intel com o processador Sandy
Bridge no inicio de 2011.Atualmente se encontra na versao AVX-512.

5.2 ) Segunda etapa do plano de trabalho:

A seguir sera descrito o estudo desenvolvido na etapa 2 do projeto de trabalho, relacionado com os
conceitos de programagdo paralela, mais especificamente, com o modelo de programagdo de memoria
compartilhada OpenMP e com o modelo de programagao de memoria distribuida MPI.

Computacdo Paralela:

Memoéria Compartilhada: OpenMultiProcessing (OpenMP) ¢ uma tecnologia de programacao
paralela que permite dividir o trabalho em threads. Esta disponivel para diversas linguagens, incluindo a
linguagem C e Fortran. Os ganhos podem ser de N vezes no tempo de execugdo (ou N vezes de speed-up)
quando um programa paralelizado ¢ executado em um processador de N cores.

Seu principio de paralelismo ¢ baseado em compartilhamento de memoria, com execu¢ao simultanea
dos trechos de codigo em forma de threads, estas podem ser executadas de forma independente nos nucleos
dos processadores e podem compartilhar informagdes entre eles, armazenadas na memoria.

O gerenciamento das threads obedece ao principio fork-join, o qual consiste em um processo de
inicializag¢ao (fork), execugdo, e finalizagdo das mesmas (join). As threads sdo reunidas em grupos e sao
inicializadas. A execucdo de um proximo grupo so podera ocorrer quando todas as threads do grupo anterior
forem concluidas. O gerenciamento do grupo ¢ feito a partir da thread master.
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Diretivas de configuracio:
Diretiva Parallel:Esta diretiva indica ao compilador que o trecho compreendido deve ser executado por todas
as threads disponiveis, ¢ criado um grupo com todas as threads e com o mesmo trecho de cédigo. As threads

dentro do mesmo grupo sdo inicializadas, e a master s6 permite a inicializacdo de outro grupo, com outra
configuracdo, quando todas as threads desse grupo sdo concluidas, obedecendo a barreira de sincronizagao
implicita descrita anteriormente. algumas clausulas: if, private, shared, default, reduction, num_threads.
Diretiva FOR:A diretiva for ¢ usada para configuracao de trechos com loop do tipo for, pode-se trabalhar
cada iteracdao do loop. Seguem as descrigoes de algumas clausulas: schedule, podendo ser static, dynamic,
guided, runtime, auto, nowait, ordered.
Diretiva Sections:Permite definir que trechos diferentes podem ser executados simultaneamente,define que o
trecho seja serial.

Diretivas de sincronizacio:As diretivas de sincronizagdo sdo uteis para determinar como certos
trechos tenham garantia de exclusividade de execucao.
Diretiva Master O trecho s6 pode ser executado pelo mestre do grupo, Diretiva Critical trecho pode ser

replicado para todas as threads, Diretiva Barrier cria uma barreira de sincronizagao explicita.

Funcdes do OpenMP: possuem a finalidade de realizar configuracdo das threads durante a
execucdo, omp_set num_threads, intomp get num_threads, intomp get thread num, intomp in_parallel,
omp_set_dynamic, intomp_get dynamic.

Varidveis de ambiente: sdo inicializadas dentro do ambiente de execugdo, omp schedule,
omp num_threads, omp dynamic, omp_proc_bind.

Memoéria Distribuida:MessagePassing Interface (MPI) ¢ uma tecnologia de programacao paralela
que permite dividir o trabalho em processos que sdo executados em diferentes computadores. Uma aplicacao

¢ constituida por um ou mais processos dependendo da implementacdo. Os processos se comunicam, através
de fungodes de envio e recebimento de mensagens. Algo muito importante em programacdes paralelas ¢ a
comunica¢do de dados entre processos paralelos e o balanceamento da carga, que ¢ uma forma de dizer
quanto cada processo ird "trabalhar".

Alguns conceitos que definem elementos do ambiente de comunicagdo do MPI: Processo, ¢ um
programa distribuido, possui réplicas em cada um dos nos, Rank, ¢ o identificador tnico de um processo,
Grupo, conjunto de processos que podem trocar mensagens entre si, Comunicador, ¢ um identificador de
grupo, representa um dominio, Comunicagdo ponto-a-ponto, fungdes de comunicagdo entre dois processos,
Comunicacao coletiva, fungdes de comunica¢do de um para varios processos.

A respeito da sincronizacao dos dados transmitidos em comunicagdes ponto-a-ponto, o MPI possui
suporte aos tipos: bloqueante ou nao-bloqueante. A comunica¢do bloqueante tem por base apenas permitir a
proxima instru¢do quando o receptor envia uma confirmacao para o emissor. Caso a comunicagdo seja nao-
bloqueante, ndo ha confirmagdo de recebimento, e a proxima instrugdo sera executada independente do
término da transferéncia. Caso a comunicagao seja do tipo coletiva, as fungdes sdo todas ndo bloqueantes,
cabendo ao usuario utilizar fungdes de barreira para for¢ar sincronizagdo entre os processos. O protocolo
suporta ainda diversos paradigmas de controle do fluxo como o mestre-escravo.

O modelo de programacgdo consiste em configuragdo explicita do paralelismo, e defini como a
transmissdo de dados se comportara. As fungdes de envio e recebimento utilizam tipos proprios de dados
para paralelismo de comunicacao.

O MPI possui um conjunto de fungdes basicas: MPI Init, MPI Finalize, MPI Comm_size,
MPI Comm_rank, MPI _Get processor name, MPI Send, MPI Recv, MPI Bcast, MPI Barrier,
MPI Scatter, MPI_Gather, MPI Scatter.

Arquiteturas Hibridas

E a Implementacdo de programacio paralela hibrida que utiliza memoéria distribuida com memoéria

compartilhada, abordando os padrdes de configuragdo para execucdo paralela de uma aplicacdo. Estas
configuragdes sdo importantes para otimizar os trechos de software que serdo integrados as arquiteturas de
processamento durante o processo de desenvolvimento.
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5.3) Terceira etapa do plano de trabalho:

Conforme justificado anteriormente, as etapas de desenvolvimento apresentados na proposta de
trabalho tiveram que ser alteradas porque o grupo de pesquisa decidiu reestruturar o cédigo legado em um
c6digo moderno e estruturado de forma modular segundo os conceitos de programagdo orientada a objeto.

As alteracdes foram realizadas para adquirir entendimento da estrutura dos métodos numéricos
implementados no novo codigo. Como primeiro passo para o entendimento dos métodos numéricos ¢ das
suas respectivas equagOes diferencias, foi realizado um estudo dos mecanismos e leis que regem o
funcionamento dos fendmenos fisicos que ocorrem na natureza, realizado através de observacoes e
formulacao de defini¢des e equacdes que tornam possiveis a criagdo de modelos matematicos utilizados na
solugdo e equacionamento de problemas, questdes mais complexas envolvem o equacionamento através de
diferenciagdes e a maioria deles com solucdes analiticas extremamente complexas ou até mesmo inviaveis
ou impossiveis, desta forma, a solugdo é obtida de maneira aproximada com o auxilio de métodos
numéricos.

Os métodos numéricos buscam a solu¢ao de problema analiticos utilizando a discretizagao do
dominio continuo oriundo do equacionamento analitico, definindo condi¢des de contorno e através de
aproximacdes obtém-se equacdes mais simplificadas, lineares ou ndo lineares, para a solugdo aproximada do
problema, no atual estagio do estudo o método numérico analisado ¢ o Método das Diferencas Finitas.

A) Equagdes Diferenciais Ordindrias: tradicionalmente equagdes diferenciais ordinarias de primeira
ordem devem satisfazer a uma Unica condigdo inicial. Sendo (P.V.I — Problema do Valor Inicial) ou
(P.V.L - Problema do Valor Limite). No estudo utilizaremos EDOs de segunda ordem, na forma:

y'= fleyy), asx<b

ya)=a e y(b)= B

Solucdo sequencial em MDF (Método das Diferencas Finitas) para EDQOs: é um método de solucdo de
equagdes diferenciais baseadas na aproximacdo de derivadas por diferencas finitas na qual a formula de
aproximacao obtém-se da Série de Taylor da fun¢do derivada. No presente estudo a aproximagdo numérica

de derivadas sera a diferenca central.
yi+1-y(E-1)
¥

_ v+ -2y@+y(i-1)

V(i) = ; (i) - iy(a)=a e y(b)= 8
2h h*
Algoritmo de solucdo sequencial em Diferencas Finitas para EDOs Lineares:
P Chal) b= b+ (142 p(b—h) wn 1
1= — — — —
TS n n+( S P 1) wn
wo = a (condicio limite) PARA j=1I até n-1 e i=j+1 ;
wn + 1 = fi (candicin limite) Ai,j=—-1 __Lp(a +ih)
2
L PARA j=1 até n-1 e i=j
PARA l_! atg n AL j — 2+ hhog(u+ il)
wi = . , ..
h L. .
b1=b1—|—[1+§ pla+ h) wo Ai,j = 1+2p(a—|—1h]

Resolva o sistema linear Aw = b
Algoritmo de solucdo sequencial em Diferencas Finitas para EDOs ndo Lineares:

_(b—a) Calcula os elementos de F(wl,...,wn) para a EDO
' (n+1) ndo linear
wo = a (condipdo limite) PARA i=I atén
wn + 1 = f (condicioe limite) Fi=—w(i—1)+2w(i) +h.h.f(a+ih,
PARA i=1 atén Calcula os elementos de J(wl,...,wn) para a EDO
wi=a+i. _I;_"? —“ ndo linear
b—a PARA j=1I até n-1 e i=j+1

Resolver F(w) = 0 wi+1)—w(i—1)

2.h

h
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PARA j=1 até n e i=j PARA j=2 até n e i=j-1

I+1l‘|_ I_l '+1_ ._1
Ji.j=2+h.h.fy(a+ih,wi, wi J—w(i—1) w(i ) —w(i—1)

F
> T f:,j=—]_+§.f}r“(a+ih,wi, =h

B) Equacdes Diferenciais Parciais (EDPs): as equagoes diferenciais parciais podem ser Elipticas,
Parabolicas ou Hiperbolicas, cada tipo se enquadra melhor para modelar determinado fenémeno fisico,
transiente ou estacionario.

Para fendomenos em estado de equilibrio (estacionarios) se enquadram as EDPs elipticas e para os
fendmenos transientes se enquadram as EDPs parabolicas e hiperbdlicas, sendo que as parabdlicas consideram
o fendmeno dissipativo (perda de energia) e as hiperbolicas consideram o fendmeno nao dissipativo.

EDPs. Elipticas: condigdes ndo se alteram em fungdo do tempo.

"2 2

” e u c
Vou(x,y)=—=(x,y)+—
o ay-

i

(x,¥)=f(x,y).

Figura 1-Poisson Cartesiana sem condig¢oes de contorno aplicadas
Algoritmo de solucdo sequencial em Diferencas Finitas para EDPs ndo Lineares:

hz(b—fﬂ _Aij=0
(n+1) SENAO
_(d-9 L Ak
= m PARA{;;itzn.m-]ez=]+l
PARA =1 atén PARA j=1 .., nm e i=j
PARA j=1 até m Aij=p
w(i 1).(m1j)=0 PARA j=2,.., nm e i=j-1
b(i —1),(m+j)=—hh.f(a+ihc+jk) Adij=-1
PARA j=1 ate m PARA j=1 +matéen.m e i=j-m
bj=bj+gla,c+jk) SE i mod(m) = 0
b(n—1),(m+j)=b(n—1),(m+j)+g(bc+jk) _Aij=0
A=hh/kk SENAO
n=2(1+1%) st s TR
PARA j=1 até (n— Dmei=j +m esolva sistema linear Aw =

SE (i - 1)mod(m) = 0

As equacgdes simplificadas resultantes da aplicagdo de métodos numéricos podem chegar ao niimero
de milhdes, tornando a solucdo dos sistemas muito demorados em caso de processamento linear, portanto se
torna necessario a utilizacdo de sistemas computacionais mais avang¢ados com a utilizagdo de memoria
distribuida e compartilhada para a solugdo do problema através de processamento em paralelo

Particionamento para Diferencas Finitas: Calcula os limites das particdes do dominio dos dados para
cada processo.
ENTRADA: maxprocs: numero de processos;
idproc: identificacdo do processo;
n: quantidade total de elementos.
SAIDA nidproc: niimero de elementos de dados da particio;

inicidproc: indice do elemento inicial da particdo.
n

nidproc = ——

maxprocs

inicidproc = idproc x nidproc

SE idproc< n mod(maxprocs)
Inicidproc = inicidproc + idproc
Nidproc = nidproc + 1
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SENAO
Inicidproc = inicidproc + n mod(maxprocs)

5.4) Quarta etapa do plano de trabalho:

O codigo legado, escrito em FORTRAN, e desenvolvido para o modelo computacional, ¢ dividido
em 14 modulos que contém uma variedade de funcionalidades matematicas e fisicas. O mesmo recebeu
otimizacdes de paralelizacdo de diretivas OpenMP. Com o uso das ferramentas do suite da INTEL Parallel
Studio, como o VTune Amplifier, Thread Advisor e o Parallel Advisor, foi possivel identificar os hotspots
do cddigo, possibilitando assim uma analise mais apurada do codigo dentro do modulo com o maior gasto
computacional chamado transporte.F90 onde se encontra o problema numeérico.

Foi possivel atingir um ganho de 74x na execucdo do co6digo no co-processador de arquitetura Many
Integrated Core (MIC) Xeon-PHI KNL utilizando estratégias de otimiza¢gdo em OpenMP, porém, foi
identificado via VTune que grande parte do tempo de execucdo da rotina era gasto em operagdes de
sincronizagdo entre threads. Foi aplicada uma estratégia para mudar o padrdo de escalonamento das threads
geradas pela API do compilador através do modelo de programag¢do de memoria compartilhada padrao
OpenMP onde foi possivel reduzir o spintime(sincronismo entre threads) de forma consideravel reduzindo
assim o CPI rate que ¢ o indice de laténcia presente na execugdo do codigo, gerando também um ganho de
desempenho de 27x, levando em consideracdo o tempo de execu¢ao do codigo com afinidade de threads
Balanced, comparado ao c6digo naive, executado de forma serial.

Apesar de realizar calculos de dados 3D, o coédigo legado foi criado inicialmente para realizar
calculos em 2d, levando assim a uma programacao fora das boas praticas para a paralelizacdo e causando um
impacto negativo nos esfor¢os de otimizacdo. Em intimeras areas do codigo podemos ver condicionais
aninhadas, tanto em outras condicionais, quanto em loops durante a execu¢do do cddigo, como também
podemos ver inimeras escritas em disco, também em loops, durante a execugdo. Os estudos que estdo sendo
desenvolvidos nesta etapa, sdo para encontrar o caminho de reestruturagdo total do codigo, voltado a
programacdo seguindo as boas praticas da paralelizacdo e focando a escalabilidade , desta forma, atingindo
ganhos de desempenho ainda maiores comparados aos que puderam ser obtidos apenas utilizando
estratégias, em OpenMP, no codigo legado.

6. Conclusao

Os estudos realizados sdo a base dos conhecimentos de matematica e de programacgdo necessarios
para o desenvolvimento de andlises e solugdes de equacdes diferencias ordinarias e parciais através de
métodos numéricos. A compreensdo da solugdo de um modelo numérico discretizado é necessaria para o
entendimento das técnicas de solucdo através de processamento em paralelo.

Apesar de realizar calculos de dados 3D, o cddigo legado foi criado inicialmente para realizar
calculos em 2d, levando assim a uma programacao fora das boas praticas para a paralelizacdo e causando um
impacto negativo nos esfor¢os de otimizagdo. Os estudos que estdo sendo desenvolvidos nesta etapa, sdo
para desenvolver a reestruturagao total do codigo baseado em uma metodologia de programacao orientada a
objeto para ambientes de alto desempenho.
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18 de julho de 2019

1 Objetivos

Este projeto tem como objetivo estudar e desenvolver novos métodos para visualizacao cientifica de
campos tensoriais, abordando a animacao de fluidos. Desta forma, nesta etapa, o principal foco do
trabalho foi desenvolver um modelo de projegao anisotropico robusto que viabilizasse o uso de campos
tensoriais como forma efetiva de controlar o fluido.

2 Introducao

Métodos para controlar simulacoes de fluido tém sido foco de pesquisas h& mais de uma década, tendo
computagao grafica como uma das inimeras aplicagoes. Métodos para animagao de fluidos sao compu-
tacionalmente custosos dada a natureza inerentemente complexa da mecénica de fluidos, tornando ainda
mais dificil a criacdo de métodos robustos para controle da simulacdo sem perder a plausibilidade fisica
[11].

O trabalho de [11] foi um dos primeiros a abordar o problema de controle de fluidos, usando um
conjunto de imagens de frames definidos pelo usuario para guiar a simulagdo. Em [5], o fluido é controlado
através de uma funcao de distancia, que é usada para gerar uma forca externa. Ha também métodos
iterativos, como o de esculpir o fluido [4], no qual o usuario pode editar ativamente a produgao da
animagao. Enquanto esses trabalhos focam o estado final do fluido, ha os que buscam controlé-lo durante
toda a simulagdo. A maioria usa forcas externas para restringir caminhos pelo qual o fluido escoa.
Em [3], uma forga de controle é projetada de forma que o campo de velocidade converge para o fluxo
especificado. Outros métodos, como [7] e [9], sdo baseados na deformagao da malha da simulagao.
Interpolagao de campos é outra alternativa, tendo sido empregada em [8] de forma a gerar animacoes de
fluidos incompressiveis.

Nesse projeto, temos o interesse em desenvolver meios naturais de controlar fluidos, tanto em relagao
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 animacao.
Essa abordagem apresentada em [6], usa tensores simétricos semidefinidos positivos de segunda ordem.
O método é uma adaptacao de [10], em que o campo tensorial é inserido na formulagdo matematica de
forma que ele altera localmente o momento linear do fluido. Cada uma das etapas bésicas da simulacao
(advecgao, difusao e projecao) foi alterada para levar em consideragao a influéncia do tensor, refletindo
as equagoes adaptadas.
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Tendo o trabalho de [6] como ponto de partida, durante o periodo deste relatorio, foi desenvolvido
uma adaptacao do método de projecao de velocidades para campos tensoriais definidos positivos aplicando
a decomposicao de Helmholtz anisotrépica. Além disso, também foi definida uma formulagao continua
para as equagoes de Navier-Stokes utilizando um campo tensorial para transportar o fluido.

3 Metodologia Proposta

O principal fato explorado nessa etapa do trabalho é a existéncia e unicidade da decomposi¢ao ani-
sotropica de Helmholtz [2]. Dessa forma foi definido um método de projecdo que pode ser usado em
simulagoes de fluido incompressiveis com transporte anisotropico. Todos os métodos relatados a seguir
foram implementados e aprimorados pelo bolsista.

3.1 Decomposicao Anisotrépica de Helmholtz

Seja S um tensor positivo definido de segunda ordem em R3, s; > sy > s3 > 0 seus autovalores e
{s1, 82,83} seus correspondentes autovetores. Como {s1, $2, 3} sdo autovalores correspondentes aos au-
tovetores ortonormais {sj,ss,s3}, o S-gradiente Vg é definido como

0
Sl 831

Q. _ 0
Vs =8:-V = |sa5-]|. (1)
)
53 883
Como resultado, o gradiente na base canonica é escalado e rotacionado por S, assim as caracteristicas

direcionais do meio anisotropico descrito por S sao incorporados ao operador Vs. O S-divergente e a
S-rotacional de um campo vetorial continuo e diferenciavel f: Q C R? — R? sdo definidos como:

Vs -f(r) = (S- V) - f(r),

Vs x f(r) = (S - V) x f(r),

respectivamente, onde r € ). Agora, considere outro tensor positivo definido de segunda ordem T com
o T-gradiente
£y 0
1 Ot
vT = t20itz )
ta0-
3 Otz

que leva em consideracao as caracteristicas de T. Define-se o ST-Laplaciano como

3 3
Vs - Vr=(S-V)-(T-V)=V-S.-T-V= (Zsisi(;S)- thtja%
i=1 i =1 J

Se S =T, a expressao acima pode ser simplificada para

2 2
ds? 0s3

2 0%

vS'VS Basga

+s

e se S] = sy = 83, a equacao pode ser simplificada para o Laplaciano isotrépico.
A versao anisotropica do teorema de decomposicao de Helmholtz assume a forma

f(r) = Vro(r) + Vs x a(r), (2)
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onde o T-gradiente de ¢ é um campo T-irrotacional e a S-rotacional de a é um campo S-solenoidal. E
possivel encontrar o campo escalar ¢(r) = Vg - h(r) e o campo vetorial a(r) = —Vr x h(r) resolvendo a
equagao ST-Poisson

Vs . VTh(I‘) = f(I‘) (3)

Dassios e Lindell [2] provaram que a decomposigao dada pela Equagao 2, satisfazendo
VT~a:7VT~VT X h(I‘)ZO,

é unica. Como consequéncia, a hip6tese sugerida em [6], que uma projegao anisotropica pode ser usada
para controlar a dindmica de fluidos é plausivel e esse foi o foco deste trabalho.

3.2 Deflexao tensorial do fluido

Nesse trabalho, a projecdo anisotrépica em R? requer tensores simétricos positivo definidos na forma:

3
T =) titit;". (4)
i=1

Chamados de tensores de orientagao, estes podem ser utilizados para direcionar o fluido em caminhos
especificos. O objetivo é usar o campo tensorial para controlar as simulagoes. A velocidade do fluido é
transformada pelo tensor, defletindo-o localmente, podendo aumentar ou diminuir o momento.

A simulagdo implementada segue a abordagem classica definida em [10], com densidade e velocidade
discretizadas utilizando a representacao Euleriana. O campo tensorial é representado em uma grade,
onde cada célula armazena um tensor além dos valores referentes ao fluido, como velocidade e densidade.
A principal ideia por tras da deflexdo de fluidos com campos tensoriais, apresentada em [6], é que cada
tensor deve funcionar como um modulador local das velocidades. Isso é alcancado através da seguinte
equagao diferencial:

M pi, 6
onde § é um fator de escala introduzido por questoes dimensionais.

A equagdo pode ser adicionada ao sistema de equagdo de Navier-Stokes de duas formas. Ao ser
colocada na advecgao, ela pode ser usada como uma restricao ao campo de velocidades, tratando o
campo tensorial como parte inerente ao meio. Essa abordagem foi a adotada em [6] para mostrar como
o campo tensorial pode controlar a advecgdo do fluido. Neste trabalho ela é usada como forga externa,

de forma a focar na etapa de projecao anisotropica.

3.3 Meétodo proposto
3.3.1 Projecao Anisotropica de Helmholtz

Dado um campo de velocidades arbitrario u(r) obtido através da solu¢do da equagdo de conservagio
de momento, a operagado de projecdo é o processo de encontrar um campo vetorial w(r) = P(u(r)),
que satisfaca a condi¢do de incompressibilidade V - w = 0. Muitos modelos de simulagdo forcam a
incompressibilidade usando a decomposigao classica de Helmholtz-Hodge [1].

O campo anisotropico, consequentemente, necessita de um método de projegao préprio. Como discu-
tido em [6], a decomposicao isotropica de Helmholtz-Hodge pode violar as restrigoes locais, representadas
pelo tensor. A projecdo deve ter como resultado um campo vetorial que nao so6 é livre de divergente,
mas também atende as restrigoes de troca impostas pelo campo tensorial. Considere o S-divergente e o
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T-divergente aplicado a um campo vetorial arbitrario f(r) na Equagao (2):

V- f(I‘) = Vr- VT(Z5(I') + VTt -Vg X a(r), (6)
Vs -f(r) = Vg:-Vré(r)+ Vs- Vs xa(r). (7)

O objetivo é encontrar um campo vetorial livre de divergente através destas decomposicoes. Note que
apenas a Equacao 7 pode nos dar um campo vetorial livre de divergente. Se ambos S=1e T =1, a
decomposigao é V- f(r) =V -Vo(r)+ V-V x a(r) = V- Vé(r), e o campo vetorial do termo V x a(r) é
livre de divergente em respeito a base candnica. Esta é a decomposicao isotrépica de Helmholtz-Hodge.

Nosso interesse é usar campos tensoriais de forma que S # I ou T # I. Nesse projeto, foi procurado
solugbes usando apenas um campo tensorial diferente da identidade. Primeiramente, considere T =1 e
S # I, reduzindo a Equacgéo 7 para:

Vs - f(I‘) = Vs- V¢(I‘) + Vg - Vg % a(r) = Vs V¢(P),

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

V-fr) = V-Vré(r)+V-Vxa(r)=V- Vge(r).

que pode gerar um campo livre de divergente V x a(r), solenoidal em respeito & base canodnica. Desta
forma, a projegéo anisotropica Pr(-) de um campo vetorial arbitrario f(r) restringido pelo campo tensorial
T(r) é obtida solucionando a equagdo T-Poisson

V- -Vro(r) =V - f(r), (8)
de modo a obter o campo vetorial projetado da Equagao (2) como:

Pr(f(r)) = f(r) — Varo(r), 9)

que é livre de divergente em respeito a base candnica e sujeito & anisotropia de T e adequado para

advecgao incompressivel em coordenadas cartesianas.

3.3.2 Equagoes Anisotropicas para Fluidos Incompressiveis

Como em [6], 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 tensor simétrico positivo definido, de um campo tensorial estacionario T(r), com auto-
valores {t1,ta,t3} e autovetores {t,ts,t5}.

Como usual, as quantidades dindmica envolvidas sao a velocidade do fluido u, densidade p, pressao
p, e um campo de forca externa g. A principal ideia é modificar as equacoes de momento e massa usando
a dire¢do do campo tensorial e o termo de forca externa na expressao (5), de modo a aplicar a projegao
anisotropica ao invés da tradicional usada em [6]. Deste modo, a decomposigdo anisotropica de Helmholtz
torna-se parte central da formulagao continua, definida pelas seguintes expressoes:

0 1

8—1; = —u-Vu—;VTp+VV~VTu—|—Tu—,8u+g, (10)
V-ou = 0, (11)

dp

% = —u-Vp+0V - -Vop—ap+s, (12)

com condigdes iniciais u(r,0) = 0 e p(r,0) arbitrario, parar € Q C R?, onde o T-gradiente V- ¢ definido
na expressao (1), a viscosidade v e o parametro 6 controlam a influencia de termos difusivos que séo
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Figura 1: Simulagdo usando uma lamina de tensores planares. Frames 30, 55, 80, 105, 130 e 155,
respectivamente. O fluido atinge a camada de tensores planares (em vermelho) no frame 55, mas s

consegue atravessa-lo, com momento ja reduzido, depois do frame 130.

Figura 2: Simulagdo usando campo tensorial da esfera. Com o maior autovalor menor que um na casca
da esfera, parte da densidade é retida na regiao da casca e parte é defletida.

afetados pelo tensor T, para a velocidade e densidade, respectivamente. Além disso, s representa a fonte
de densidade e o pardmetro real a escala a taxa de matéria que desaparece ao longo da simulagao.

Esta formulagao é usada para demonstrar como a projecao anisotropica pode beneficiar o controle
do fluido, mas o método desenvolvido pode ser adaptado para outros modelos de simulagao.

4 Resultados e Discussao

Para avaliar a validade do novo método proposto, foram desenvolvidos diferentes casos de teste. Na
construgao dos campos tensoriais, utilizou-se a combinagao linear de um conjunto limitado de tensores
positivos definidos em R3 (com autovalores A\; > Ay > A3), classificados como planares(A; > 0, A1 =~
A2 > A3) e isotropicos(A; > 0, A1 &= Ay & A3)

Primeiramente foram utilizados campos tensoriais como laminas de tensores planares. Os experi-
mentos consistiam em uma fonte pontual de forga externa de forma que o fluido fosse langado em direcao
as laminas de tensores, a fim de testar sua capacidade de contengao do fluido. A Figura 1 mostra um dos
exemplos com a lamina de tensores planares. Tais experimentos mostram que a projecao anisotropica
pode isolar quase que completamente duas ou mais secgoes do volume, sendo necessario que o fluido tenha
grande quantidade de momento para atravessa-la.

Em outros casos, uma esfera foi utilizada para dividir o dominio em trés regides, a regiao interna
e externa & esfera foram preenchidas com tensores isotropicos, enquanto os voxels sobrepostos pela su-
perficie da esfera foram preenchidos com tensores planares orientados pela sua normal. Nestes testes
aplicava-se diferentes tipos de forcas externas sobre a casca e observava-se o comportamento do fluido.
Os experimentos com a esfera mostraram que, utilizando a projecao anisotrépica, é possivel utilizar o
campo tensorial tanto para conter, quanto para espalhar o fluido em regioes de interesse.

Em vista dos resultados, o método de projecao anisotropica se mostrou de grande utilidade no
controle do fluido, permitindo maior controle sobre a simulagdo utilizando campo tensoriais. A analise
detalhada do modelo matematico desenvolvido neste trabalho, junto com o desenvolvimento da solu-
¢a0 numeérica estao sendo relatados em um artigo a ser submetido & revista Applied Mathematics and
Computation, que é Al em Ciéncia da Computagao.
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5 Conclusoes

O presente trabalho se mostra de grande importancia para o uso de campos tensoriais como meio de
controle de simulagoes de fluido, uma vez que o método de projecdo anisotropica ajuda a garantir as
restricoes ao fluxo impostas localmente pelos tensores. Este trabalho também mostra como tal método
pode ser integrado a um modelo de simulagao de fluidos alterando a formulagao continua.

Os resultados mostraram que mesmo campos tensoriais simples podem ser utilizados para animagoes
mais elaboradas. Este modelo também torna vidvel o uso de campos tensoriais mais complexos, provendo
maior flexibilidade e controle & métodos de inicializacao de fluidos para animagao computacional utili-
zando campos tensoriais.

Como produto desse projeto, um artigo, ja em fase de consolidac¢ao de resultados, esta sendo con-
feccionado e sera submetido a revista Applied Mathematics and Computation.
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1. Dados Gerais

Aplicacido das ferramentas Intel Parallel Studio para modernizacao de cédigo para
métodos numéricos de diferencas finitas para solucio de equacdes diferenciais
parciais em arquitetura Intel Haswel/Broadwell.

Bolsista: Gabriel Pinheiro da Costa
Orientadora: Carla Osthoff

Co-orientador: Frederico Luis Cabral

Bolsa de Iniciagdo Tecnologica pelo CNPq

Esse relatorio cobre as atividades realizadas entre agosto de 2018 até julho de 2019

2. Objetivos

O objetivo ¢ o desenvolvimento do conhecimento na area de processamento de
alto desempenho para avaliar e otimizar o desempenho de uma aplica¢do de computacdo
cientifica em uma maquina de arquitetura paralela haswell/broadwell, com o uso das
ferramentas de analise de codigo

3.Introdugio

O trabalho almeja realizar um estudo das oportunidades de otimizagdo de codigo
para a solucdo de equacdes diferenciais parciais através das ferramentas do Intel Parallel
Studio.

Os métodos numéricos destinados & solugdo dessas equagdes sdo contemplados
pela possibilidade vasta do uso de ferramentas e técnicas cada vez mais efetivas, que
buscam aumentar o desempenho dessas aplicagdes, reduzindo o tempo de execugdo ¢
permitindo entradas de dados de maior magnitude.

No contexto de otimizacao, ganha forte destaque a técnica de paralelizagdo, 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
necessario para chegar até esse resultado.

As ferramentas do Intel Parallel Studio trabalham com informacdes do
comportamento das instrugdes do codigo durante a compilagdo e a execucdo. A partir
dessa gama de informagdes € possivel extrair conclusdes acerca da aplicacdo e seu
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desempenho atual, e portanto nortear um plano de otimizagdo para essa aplicacdo,
buscando um aproveitamento 6timo do hardware utilizado.

4. Material e Métodos ou Metodologia

Para a realizacdo dos testes das diferentes implementacdes do método HOPMOC
foram usadas uma maquina contendo dois sockets Intel Xeon Platinum 8160 (SKL) @
2.1GHz, com 24 cores por socket e 2 threads por core, € uma maquina contendo um
acelerador Intel Xeon Phi KnightsLanding (KNL) com 68 cores de 1.4 GHz e 4 threads
por core.

5. Resultados e Discussao

A forma mais simples de se realizar a paralelizacdo do método numérico
estudado na pesquisa, o HOPMOC, ¢ através da inser¢do de diretivas padrio de
paralelizagdo da interface OpenMP. Essas diretivas de compilador permitem uma
paralelizagdo automatica do codigo por parte da interface, distribuindo a carga das
principais rotinas do cddigo entre as threads disponiveis para execugao.

[ L Ak
_old[i+1]) /A {1+2«alfa);

NHOTATE
[1

«I_new[i+l])/{1+2Z~alfa);

Todavia, o ganho de desempenho para essa primeira versdo mais ingénua,
nomeada Naive, ¢ extremamente limitado por fatores como o tempo gasto em barreiras
de sincronizagdo entre as threads, tempo de alocacdo de threads a cada diretiva, e
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desbalanceamento de carga. A partir dessas limitagdes, foram desenvolvidas trés
estratégias distintas a fim de contornar os problemas identificados e permitir um ganho
de desempenho menos limitado. As se¢des subsequentes expdem de forma breve as
alternativas encontradas.

5.1 HOPMOC EWS-AdSynch baseado em OpenMP

Essa estratégia consiste em designar a distribuicdo de threads manualmente, ao
contrario do alocac@o automatica realizada pelo OpenMP através da diretiva parallel
for, na versdo Naive. Assim, no inicio do codigo, a malha ¢ subdividia em um dado
nimero de regides correspondente ao niumero de threads disponiveis no momento, de
sorte a designar permanentemente até o fim da execucdo, uma regido especifica a uma
thread especifica.

Nessa versdo do HOPMOC, a sincronizagdo de uma thread precisa ser feita,
somente, com as threads adjacentes e ndo com todas as outras threads como na versao
Naive. Para isso o HOPMOC EWS conta com um vetor booleano responsavel por
armazenar o status de cada thread (pronto para continuar ou nio), o que permite uma
sincronizagdo explicita entre as threads vizinhas.

A grande vantagem dessa abordagem ¢ a eliminacdo do tempo gasto em
barreiras de sincronizacdo, que antes abrangiam todas as threads envolvidas, e a reducao
do tempo de alocagdo de threads, uma vez que essa designacdo agora é feita somente
uma vez no inicio do codigo. Também ¢ possivel afirmar que, através da alocacdo
manual presente nessa versdo, ha um melhor balanceamento de carga, uma vez que a
divisdo matematica e explicita da malha de acordo com o numero de threads disponiveis
garante uma disposi¢cao homogénea da carga por linha de processamento paralelo.

5.2 HOPMOC baseado em MPI

Outra estratégia desenvolvida afim de contornar os problemas limitadores
encontrados na versdo Naive foi o uso de multiplos processos para se alcancar o
paralelismo, ao invés de threads, valendo-se do padrdio MPI para promover a
comunicagao entre esses processos.

Nessa versdo, a malha original é dividida em um certo numero de malhas
menores, de acordo com o numero de processos disponiveis, de sorte a designar uma
secdo especifica a um processo especifico, em um processo semelhante a alocacdo
explicita de threads do HOPMOC EWS. Cada processo devera, portanto, alocar seu
fragmento de malha correspondente a malha original.

r

A comunicagdo ¢ feita apenas entre processos vizinhos, como no EWS, ¢ ¢
constituida da troca de dados referentes as fronteiras de cada submalha alocada por cada
processo. Assim, um dado processo envia ao seu vizinho da esquerda a extremidade
esquerda de sua malha e espera receber a extremidade direita dessa vizinho da esquerda,
ao passo que envia ao seu vizinho da direita a extremidade direita de sua malha,
esperando receber a extremidade esquerda desse vizinho da direita.
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Essa abordagem apesar de trabalhar com processos e ndo com threads, possui
vantagens semelhantes as do EWS: diminuicdo do tempo gasto em barreiras de
sincronizag¢do, eliminagdo do tempo de alocagdo de threads e melhor balanceamento de
carga.

5.3 HOPMOC hibrido baseado em MPI e OpenMP EWS

A ultima abordagem apresentada nesse resumo ¢ um hibrido entre as duas
abordagens mencionadas anteriormente: uma baseada em processos e comunicacdo MPI
e a outra baseada na divisdo explicita e sincroniza¢do manual de threads.

Assim, a malha original ¢ dividida em submalhas menores que serdo designadas
a processos exatamente como descrito na se¢do anterior, mas além disso, no interior dos
processos essas submalhas serdo novamente divididas de forma explicita, e designadas a
threads especificas sincronizadas por um vetor booleano, permanentemente até o fim da
execucdo, como ocorre naturalmente na abordagem EWS.

Essa estratégia busca combinar o melhor das duas abordagens iniciais, tentando
garantir dois niveis de paralelismo e a sincronizagdo tanto pela troca de mensagens entre
processos vizinhos através do MPI quanto pelo vetor booleano de estados das threads.

5.4 Comparacio de desempenho

O grafico abaixo aspresenta o speedup de quatro execugdes distintas em uma
maquina KNL: a versdo EWS pura com as politicas de distribui¢do de threads Compact
e Scatter, e a versao MPI pura com as politicas de distribui¢do de threads Compact e
Scatter.

B OMP-EWS Scatter ¢ OMP-EWS Compact =~ MPI Scatter A MPI Compact

Speedup of the 2-D Hopmoc method

NP R DRSO S DD

O A O N D A Doy dH
WGP FE P S
# of processes (MPI) or threads (OMP)

Pela figura ¢ possivel observar que a versio OMP-EWS com a politica de
distribui¢do de threads scatter conseguiu um speedup levemente superior com o nimero
maximo de threads/processos.
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Outro teste realizado na mesma maquina compara o speedup por nimero de
threads de mais quatro execucdes: o OMP-EWS scatter que alcangou o melhor
desempenho no teste anterior, a versao hibrida (MPI/OMP-EWS) L2 com a politica
scatter/compact, hibrida Core com a politica scatter e hibrida Core com a politica
compact.

A MPI/OMP-EWS L2 Compact and Scatter B OMP-EWS Scatter
MPI/OMP-EWS Core-Scatter + MPI/OMP-EWS Core-Compact

90

Speedup of the 2-D Hopmoc method

N NP A NP R ) i ) ] N D Ay A D il
VPP ELEREEPPIFPPEEL L PP PP PP

# of processes (MPI) or threads (OMP)

A imagem permite concluir que a versdo hibrida MPI/OMP-EWS L2 com a
politica compact ou scatter alcanga um desempenho levemente superior as outras trés
execugdes quando usada a quantidade maxima de threads/processos. O desempenho das
trés versoes hibridas quando usadas todas as threads/processos € extremamente similar,
uma vez que todos os cores e suas threads estdo completamente ocupados, tornando a
politica de distribuicao de threads, nesse instante, indiferente.

Execugdes em uma maquina SKL permitem comparar o speedup da versdo
Naive com diferentes politicas de distribuicdo de threads em relacdo as versdoes OMP-
EWS, MPI e MPI/OMP-EWS

B MPIIOMP-EWS # MPI Compact MPI Scatter
& OMP-EWS Compact »OMP-EWS Scatter + OMP-Naive Scatter
M OMP-Maive Compact
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6.Conclusoes

Os testes realizados nas duas maquinas apontam para ganhos consideraveis de
desempenho das estratégias desenvolvidas se comparadas a versdo padrdo Naive,
podendo chegar a um speedup cerca de 5 vezes maior, como é o caso da versdo hibrida
MPI/OMP-EWS na SKL.

Esses ganhos demonstram a validade das estratégias desenvolvidas a partir das
analises das ferramentas da Intel com o intuito de superar as contradi¢des e limitagdes
encontradas na versdo mais ingénua do HOPMOC. Tanto as versdes OMP-EWS e MPI
e principalmente a versdo hibrida MPI/OMP-EWS conseguem dar solugdo aos
problemas de tempo gasto em barreira de sincronizagdo de threads, tempo gasto com
alocagdo de threads no nucleo do codigo e balanceamento de carga, satisfazendo as
expectativas que impulsionaram sua criacao.
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1 OBJETIVOS
O trabalho consiste em estudar o uso de redes neurais artificiais e sua aplicagéo
em problemas nos quais se conhece a fisica subjacente. O principal objetivo é criar um
algoritmo capaz de destacar o limen e parede arterial em imagens médicas de 1IVUS
(Intravascular Ultrasound) sem precisar de um médico especialista.

2 INTRODUCAO

Redes neurais artificiais sdo utilizadas quando ndo se conhece a funcéo
matematica que rege algum comportamento fisico, ou quando esta funcdo é
matematicamente dificil de solucionar. Nestes casos, uma solucéo pode ser criar uma rede
neural treinada em cima dos resultados conhecidos deste fendmeno. Uma rede neural é
uma fungdo matematica com um carater genérico que pode ser adaptada a um fenémeno
real. Esta adaptacdo depende dos valores de seus pardmetros (pesos e bias), que sdo
determinados na fase de treinamento. Portanto, trazem possibilidades de elaborar
ferramentas que beneficiem e ampliem novas abordagens para soluc@es de problemas.

Para o contexto abordado, a ultrassonografia intravascular, ou 1IVUS (sigla em
inglés), é um exame que consiste em visualizar o interior de artérias do corpo humano. O
exame é realizado ao introduzir um cateter pela artéria femoral e seu propdsito é detectar
as regides do limen, parede arterial e o exterior da artéria. Ressalta-se que de acordo com
a espessura da parede arterial, pode-se determinar regides frageis ao longo da artéria e se
h& acimulo de gordura (aterosclerose).

3 METODOLOGIA

3.1 PREPARACAO DOS DADOS PARA O TREINAMENTO
Em primeiro lugar ha a necessidade de elaborar o material para treinamento da
rede neural. O algoritmo a ser elaborado devera receber imagens originais do 1IVUS
(Figura 1 - a) e a saida serd uma imagem indicando apenas 3 valores: 0 — exterior da
artéria, 1 — parede arterial e 2 — limen (Figura 1 - b). Observa-se que a Figura 1- b é o
objetivo do trabalho, porém deve ser gerada de forma automatica.

(a) (b)

Figura 1: (a) Imagem Original de Ultrassonografia Intravascular.
(b) Representacgdo das regides de interesse na imagem: Branco (Lumen), Cinza
(Parede arterial) e Preto (Exterior da Artéria).
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As imagens IVUS séo figuras na escala de cinza com dimenséao de 512x512 pixels.
Portanto serdo analisadas como matrizes bidimensionais de 512 linhas e 512 colunas com
valores de 0 (preto) a 255 (branco).

Entretanto, ressalta-se que a Figura 1 — b ndo é um dado do problema. Para gerar
esta imagem segmentada foi elaborado, como parte do presente trabalho, um algoritmo
do software MATLAB no qual o especialista indica as regifes de delimitagdo das areas
de interesse, e 0 programa marca o interior desta regiéo.

Assim, existe um esforco a ser realizado a fim de obter os dados considerados
como dados de treinamento no contexto das redes neurais. As estruturas obtidas
correspondem ao limen do vaso arterial, a parede da artéria e a regido externa do vaso.
Este algoritmo facilita a criacdo e depuracdo dos dados a serem utilizados no treinamento
e, posteriormente, na validacao da rede neural.

3.2 ELABORAC}AO DO ALGORITMO DA REDE NEURAL
Para determinar o algoritmo serad necessario ter conhecimento do funcionamento
de redes neurais e de suas propriedades, como: funcéo de ativacdo, funcao de perda, pesos
e bias, épocas de treinamento e predi¢do. Conhecer a influéncia de cada um destes itens
é de grande importancia para a funcdo convergir para o valor desejado.

Para isso, desenvolveram-se redes baseadas em um artigo sobre redes neurais que
utilizam equac@es diferenciais para controlarem a funcdo de perda e melhorar o seu
desempenho [1]. A fun¢do de perda, geralmente, é apenas a diferenca entre a predi¢do da
rede e o resultado esperado. Ao acrescentar um termo a perda que esta relacionado a
equacdo diferencial que rege o sistema é garantido que além do resultado minimizar a
diferenca entre a predicéo e o previsto de acordo com o modelo matematico, os valores
dos parametros terdo uma penalidade caso desrespeitem o funcionamento fisico do
sistema.

Esta tarefa possui grande utilidade pois permite analisar, e manipular, 0s
elementos de uma rede neural de forma individual. E, ao utilizar uma equagé&o diferencial
em que se conhece a solugdo, obtém-se o controle da influéncia dos dados de entrada e se
a predicdo esta sendo feita de maneira correta.

A equacéo diferencial considerada neste estudo, assim como sua solucdo estéo
demonstradas abaixo, respectivamente. A solucdo analitica serd utilizada para criar os
dados de entrada e a equacéo diferencial sera um parametro adicionado a funcéo de perda.

Equacao diferencial:

dy
- =0
dt+ay

Solugdo analitica, dado y(a,0) = yO0:

V(e ) =y0e™
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A criacdo do algoritmo foi realizada baseada no cddigo desenvolvido pelos
autores citados anteriormente [1]. O intuito é estudar os comandos e raciocinios utilizados
e, ao entender conceitualmente seu funcionamento, adaptar-se-a ao problema proposto
como teste. Como plataforma de programacéo, utilizou-se a linguagem Python e a
biblioteca TensorFlow.

Portanto, esta rede neural recebera um valor de alfa e t e se espera um resultado
semelhante ao da solucdo analitica mencionada acima. Como pardmetro de melhoria na
predicdo, seré adicionado a equacao diferencial na funcdo de perda da rede.

4 RESULTADOS E DISCUSSAO

O estudo do algoritmo e a convergéncia para a funcdo determinada funcionou
adequadamente. O sistema possui erro menor que 10% até um valor de a igual a 50%
acima do méximo utilizado para treinar, e funciona bem para valores de t até 10 vezes
maiores dos que foram informados na fase de treinamento. Quanto ao numero de
neurdnios por camada, a primeira camada possui 2 neurdnios (entradas da rede s&o: alfa
e tempo), as camadas intermediarias sdo de 10 neurdnios e a camada de saida possui um
unico neurdnio (o valor da variavel y).

O pardmetro mais critico para a convergéncia foi a escolha dos valores iniciais
dos pesos. A convergéncia ocorre somente ao selecionar valores iniciais de acordo com
uma distribuicdo normal com desvio padrdo dado pela férmula abaixo.

2
N° de neurdnios na camada i + N° de neurdnios na camada i + 1

desvio =

Certamente vale salientar que apesar deste ter sido o fator mais critico, ndo torna
0s outros obsoletos, um nimero baixo de camadas e de neurdnios limita a ndo-linearidade
da funcdo, poucos dados de treinamento impossibilitam uma boa generalizacdo e o
acréscimo da equacdo diferencial na funcéo perda fornece uma melhoria na convergéncia.

O meétodo de avaliacdo da preciséo da rede é dado pela equacdo abaixo:

Y. y_pred
acc=|1-[1-5————
Y. y_target

).100%
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Considerando o intervalo de treinamento de 0 < o < 10e 0 <t < 20 os resultados
obtidos podem ser vistos na tabela 1 e 2. Observe que a coluna Precisdo é referente aos
valores usados para treinamento da rede, e na coluna Validacdo sdo usados valores
diferentes do treinamento, porém no mesmo intervalo de o e t. A coluna PINN (Physics
Informed Neural Network) é referente se foi utilizado ou ndo a equacéo diferencial na

perda da funcéo.
N° camadas Tempo de Epocas | PINN | PerdaFinal | Precisdo | Validagio
treinamento
5 28.25s 10,000 | Sim 2.1054e-3 | 99.60% 99.39%
5 17.73s 10,000 | Néo 3.5775e-5 | 100,00% | 99.67%
5 14.97s 5,000 Sim 6.7563e-3 | 99.97% 99.75%
10 48.56s 10,000 | Sim 2.2116e-5 | 99,47% 98.90%
10 23.93s 10,000 | Néo 7.6924e-7 | 100,00% | 99.54%
10 25.51s 5,000 Sim 6.4897e-3 | 99.94% 99.95%
15 1mine854s | 10,000 | Sim 4.4220e-5 | 99.93% 99.99%
15 30.65s 10,000 | Néo 3.1266e-7 | 100,00% | 99.90%
15 33.49s 5,000 Sim 8.8432e-4 | 99.96% 99.99%
20 1 mine33.43s | 10,000 | Sim 2.8268e-5 | 99.96% 99.87%
20 37.35s 10,000 | Néo 1.9500e-6 | 100,00% | 99.98%
20 44.03s 5,000 Sim 1.5666e-2 | 99.34% 99.54%
Tabela 1: Grupo de treinamento com 1,000 dados.
N° camadas Tempo de Epocas | PINN | PerdaFinal | Precisdo | Validagio
treinamento
5 23.48s 10,000 | Sim 5.9895e-4 | 99.78% 99.59%
5 13.82 10,000 | Naéo 1.6788e-5 | 100,00% | 99.43%
5 12.28s 5,000 Sim 4.6196e-3 | 99.74% 98.96%
10 42.05s 10,000 | Sim 2.5332e-4 | 89.39% 61.88%
10 21.91s 10,000 | Néo 1.0213e-7 | 99.99% 98.02%
10 21.67s 5,000 Sim 7.2733e-5 | 99.73% 99.74%
15 1mine3.44s | 10,000 | Sim 1.2367e-6 | 99.94% 96.86%
15 28.56s 10,000 | Néo 8.4361e-8 | 100,00% | 98.61%
15 33.39s 5,000 Sim 2.6817e-4 | 99.65% 96.28%
20 1 mine20.14s | 10,000 | Sim 4.3015e-3 | 99.56% 98.33%
20 36.53s 10,000 | Naéo 9.1449-7 | 99.99% 95.72%
20 41.62s 5,000 Sim 1.4218e-2 | 95.14% 77.67%

Tabela 2: Grupo de treinamento com 250 dados.

Na fase de validacdo, a rede neural comeca a apresentar imprecisao no inicio da
curva quando a >15 e diverge quando a. < 0.7 e t >200. Os gréaficos podem ser observados
na Figura3aeb.
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Figura 3: (a) o = 0.7, divergénciaem t > 200 (b) o = 15, imprecisdo emt < 0.3

5 CONCLUSAO

Para a segmentacgdo das imagens médicas do IVUS, foi-se desenvolvido um script
no MATLAB que fara a elaboracdo dos dados de treinamento em grande quantidade. E
com isso possibilitou a criacdo do banco de dados que sera usado no treinamento. Quanto
ao desenvolvimento do algoritmo, a utilizacdo de redes neurais baseadas em equacdes
diferenciais foi uma ferramenta enriquecedora em prol da busca pela pericia da biblioteca
TensorFlow aplicada em redes neurais. O programa elaborado possibilitou maior
discernimento acerca do desenvolvimento de redes neurais e ajudou a visualizar a
influéncia de cada um dos itens que compdem uma rede neural. Tais fatores séo relevantes
para o desenvolvimento do algoritmo definitivo.
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OBJETIVOS

O principal objetivo do Projeto de IC ¢ implementar uma nova versdo do Portal-Bioinfo (Portal de
Bioinformatica do LNCC) v2.0 mais segura ¢ eficiente, adaptada e acoplado para ser executada no
supercomputador Santos Dumont. Outros objetivos especificos do projeto sdo mapear os scripts de
configuragdo e execu¢do (xml e sh) do Portal, gerenciar os dados de proveniéncia (metadados de
execucdo e dominio especifico) das aplicagdes cientificas de bioinformatica do Portal e realizar um
update das versoes de PHP do Portal.

INTRODUCAO

O Projeto de Iniciagdo Cientifica (IC) se desenvolve no nivel de estagio supervisionado sob
coordenagdo da orientadora Kary Ocaiia (LNCC) ¢ com bolsa IC financiada pelo CNPq. O mesmo se
enquadra nas pesquisas relacionadas aos projetos institucionais do LNCC, especificamente da Rede
Nacional de Bioinformatica (RNBio) e do Portal-Bioinfo (https://bioinfo.lncc.br/). O Portal-Bioinfo
visa a execugdo em larga escala de aplicagdes de bioinformatica usando recursos computacionais
paralelos e distribuidos a fim de diminuir o grande tempo de processamento das execugoes.

O Projeto de IC visa o desenvolvimento de uma versdo do Portal-Bioinfo mais segura, eficiente e
interativa. Dessa maneira, o projeto apresenta as seguintes atividades: (1) mapear scripts do Bioinfo-
Portal e atualizar o codigo (PHP) para versdes mais atuais; (2) acoplar tecnologias utilizados pela
interface Web do portal (HTML, CSS, JavaScript, Bootstrap, Google charts, etc.) e (3) gerenciar ¢
explorar os dados por meio do uso de Sistemas de Geréncia de Banco de Dados (SGBD) ¢ técnicas de
aprendizado de maquina.
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A atualizagdo da nova versdo do Portal-Bioinfo ira prover uma melhor acessibilidade do Portal e maior
niumero de acessos no uso das aplicagdes por parte de usuarios ¢ a comunidade cientifica de
Bioinformatica no Brasil.

METODOLOGIA

Foram exploradas as tecnologias ¢ acopladas na arquitetura do Portal, sob o presente projeto: PHP7,
Google Charts, Reporting API V4, Html, Css, Mysql, Postgree, Bootstrap, Javascript, VPN-Linux,
Angula JS, Eclipse, Sublime Text, Easy PHP, etc.

Foi necessario o estudo de comandos do SO (Sistema Operacional) utilizado para o ambiente de
desenvolvimento das aplicagdes do projeto, no nosso caso, o sistema operacional LINUX.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Sobre as implementagdes no decorrer do estagio apresentamos trés principais resultados: (1) a
implementacao de 10 novas aplicagdes no portal (status finalizado); (2) a implementa¢do do Google
Analytics (status finalizado) e (3) a atualizacdo das versdes PHP5 para PHP7 (status em andamento).
10 novas aplicagdes cientificas (bcftools, BEAST2, bwa, bwa-aln, bwa-build, ExaML, ExaML-raxml,
ExaML-parser, NxTrim, PartitionFinder) foram incluidas no Portal-Bioinfo, somando
aproximadamente um total de 40 scripts (xml, PHP ¢ sh). Esses scripts foram acoplados na versdo de
teste do Portal-Bioinfo, estdo em funcionamento e serdo acoplados na versdo final do portal.

Google Analytics foi o eleito e acoplado com sucesso, apdés uma pesquisa exaustiva sobre as
metodologias que melhor se adaptassem a estrutura do Portal-Bioinfo. Foi observado que novas
funcionalidades como o nimero ¢ origem de acessos (estatisticas) deveriam ser mostrados no Portal
visando uma melhor analise do uso por parte de pesquisadores no Brasil ¢ no exterior. Informagdes
sobre o desempenho computacional ¢ o uso dos recursos do Santos Dumont poderdo ser mostrados
também na interface.

Foram implementados alguns métodos para fazer as requisi¢oes dos numeros de acessos por Paises ¢
Estados, usando assim, os valores retornados para abastecer a API do GeoCharts com dados reais de
acessos ao portal.

Foi implementado também a API GeoCharts a algumas paginas especificas do portal, mostrando os
acessos (por Paises e por estados do Brasil) que o portal tem desde a sua criagdo até o0 momento em que
a requisicao for feita.

Transi¢ao das versdes PHPS para PHP7. A atualizag¢do da linguagem de programagdo de PHP5 para
PHP7, ainda se encontra em processo de execucdo. Contudo, algumas atualiza¢des ja foram feitas,
como: métodos de conexdo e consultas ao banco de dados, e algumas outras fungdes especificas, como
fungodes de percorrer e ordenar vetor, etc.

CONCLUSOES

Foram detectados pontos criticos como versionamento (ou até falta) de scripts que poderiam ser
melhorados e que podem estar relacionados a gargalos no desempenho do Portal-Bioinfo. Concluimos
que a atualizacdo nas tecnologias utilizadas pelo portal, como: PHP7 podem tornar o Portal mais rapido,
seguro e eficiente. O trabalho em andamento foi apresentado na forma de Pdster na Jornada de Iniciagdo
Cientifica do LNCC, realizada em fevereiro de 2019.
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