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Prefacio

Desde 2019, ao final de cada ano o LNCC
promove ao longo de dois dias um ciclo de
palestras nas quais seus 20 Grupos de Pesquisa
(GP) apresentam as atividades desenvolvidas no
ano e seus projetos futuros. Os GPs nao
representam instancias administrativas na
estrutura do LNCC mas identificam os grupos de
pesquisadores que desenvolvem projetos em um
dado tema. Aidentificacdo de tais GPs tem sido util
para uma melhor compreensao e transparéncia
das varias pesquisas sendo desenvolvidas na
instituicdo, permitindo uma melhor gestao das
metas e resultados alcangados. Para melhor
percepcao dos temas tratados, os GPs sdo
classificados em 8 areas do conhecimento:
Computagdo de Alto Desempenho; Ciéncia de
Dados; Criptografia; Energia; Métodos
Matematicos e Algoritmos; Bioinformatica e
Biologia Computacional; Saude; Sistemas e
Controles. A caracteristica multidisciplinar do
LNCC, aliada ao fato dos métodos matematicos e
computacionais da Computacao Cientifica serem
aplicados na modelagem e simulacdo de uma
grande variedade de sistemas e fendmenos, é
evidenciada pela diversidade de projetos
executados.

Neste ano de 2020 o LNCC comemorou 40
anos de sua criagao, com um histérico de realiza-
¢Oes bem sucedidas. Infelizmente, foi também um
ano marcado pelatragédia da pandemia COVID-19
gue nos obrigou a manter distancia, nos isolarmos
em regime de quarentena. Quando, no inicio de
margo, os pesquisadores tiveram que trabalhar
em home-office, minha expectativa era que tudo
ficaria normalizado apds alguns poucos meses e
que o temor de nossa producgao cientifica ser
prejudicada ndo se justificaria. Porém, o que logo
vimos foi uma superagao as limitagbes entao
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impostas pela pandemia com o uso disseminado
de varias plataformas de comunicacao e lives que
permitiram mantermos reunides virtuais, semina-
rios, cursos e o trabalho em casa. Certamente, a
falta de convivio presencial tem efeitos indeseja-
veis e desejamos que, em breve, possamos voltar
as discussdes presenciais em nossas salas e em
torno de uma mesa de almogo. No entanto,
mesmo se estendendo até o final do ano, o
isolamento forcado nao prejudicou a producao
cientifica do LNCC que atingiu plenamente as
metas numeéricas e qualitativas estabelecidas no
final do ano passado. Os dois dias dos seminarios
dos GPs demonstraram tal fato. Neste sentido,
nossos pesquisadores merecem o reconhecimen-
to e nossos aplausos por manterem seus ritmos de
trabalho e sua produtividade apesar das adversi-
dades que nos assolaram.

O Férum de Grupos de Pesquisa, como
denominamos esses dois dias de semindrios, teve
sua realizacao possivel pelo trabalho dedicado de
varias pessoas, em especial dos Pesquisadores e
Coordenadores Frederic Valentin, Marcio Murad e
Artur Ziviani, respectivamente, da Coordenagao
de Métodos Matematicos e Computacionais
(COMAC), da Coordenagdo de Modelagem Com-
putacional (COMOD) e da Coordenagao de Pds-
Graduacgao, que coordenaram toda a programacao
do evento. Para tal contaram com o inestimavel e
competente suporte secretarial da Jeane Ramos e
da Juliana Pinheiro. Mas o sucesso desse Férum,
gue ocorreu de forma virtual pela Internet, deve
ser creditado ndao somente aos organizadores, mas
principalmente a participacao e a exceléncia das
apresentacdes que retrataram todas as atividades
de pesquisa desenvolvidas neste 2020. A todos, o
nosso agradecimento institucional.



PIVC

PROCESSAMENTO DE IMAGENS E VISUALIZAGCAO CIENTIFICA

Gilson Antonio Giraldi
RESPONSAVEL

RESUMO

Neste grupo, sao desenvolvidas pesquisas na area de processamento e analise de
imagens, com vistas a segmentacao, restauracao, classificacao, sintese e extracao de
caracteristicas. Para estas tarefas, sao aplicadas técnicas tradicionais bem como
métodos em aprendizagem de maquina. Por outro lado, trabalhamos também com
técnicas de computacao grafica e modelagem para visualizacao cientifica e animacao
computacional.



1. Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores
e Membros da COMAC: Bruno Schulze, Fabio Porto, Jauvane Cavalcante de Oliveira
e Membro da COMOD: José Karam Filho

1.1.2. Alunos e P6s-Doutores

Doutorandos no LNCC:
e Eden Pereira
¢ Eliaguim Monteiro Ramos
e Paulo A. Braz

e [talo Messias Félix Santos

Doutorando no Programa NanoBioSistemas

¢ |vania Maria Lucinda De Donato

Iniciagéo Cientifica (IC):
e Arthur Gonze Machado(UFJF)

e Lucas Laheras (Centro Universitario FEI)
1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais
e Leandro Tavares da Silva (CEFET-Petrépolis)
¢ Paulo Sérgio Silva Rodrigues (FEI - (SP))
¢ Antonio Lopes Apolinario Junior (UFBA)
e Marcelo Bernardes Vieira (UFJF)
e Carlos Eduardo Thomaz (FEI — Séo Bernardo do Campo (SP))
e Tiene André Filisbino (CEDERJ)
¢ Vinicius Moreira Mello (UFBA)
e Gastao Floréncio Miranda Junior (UFS)
¢ Marlo Moesia Barroso (Colaborador LNCC)
e Mauren Louise Sguario Coelho de Andrade
¢ Raul Feitosa (PUC-Rio)
e Marcelo Faria (UERJ)
e Aura Conci (UFF)
¢ Victor Paulo Azevedo Valente da Silva (ICMBio)

e Luiz Antonio Pereira Neves (UFPR)



Estrangeiros

e Jaime Santos Cardoso (Universidade do Porto - Portugal)

1.1.4. Bolsistas

e André de Souza Brito (PCI-NCC)
¢ Liliane Almeida (PCI-LNCC)
e Maira B.H. Moran (UFF-UERJ)

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

¢ Tema 1: Andlise de Imagens: Pesquisa em técnicas de processamento de imagens
e reconhecimento de padrbes baseado em técnicas tradicionais e métodos de
aprendizagem de maquina.

e Tema 2: Visualizagdo Cientifica: Pesquisa de técnicas de computagdo gréafica e
modelagem para animagdo e visualizacdo de resultados numéricos obtidos via
simulacdo computacional

e Tema 3: Aprendizagem de Maquina: Pesquisa de técnicas em redes neurais para
analise e sintese de imagens e dados numéricos

1.3. Ensino/Formacéo de Recursos Humanos

= Disciplinas na Pés-Graduacédo do LNCC
- GA-023: Elementos de Processamento de Imagens
- Estudo Dirigido: Aprendizagem de Maquina para Analise e Sintese de Dados
- Estudo Dirigido: Métodos Avancados em Otimizagdo de Topologias de Redes
Neurais Profundas com Aplicac6es em Petréleo
= Minicursos / Escolas / Congressos
- Animacgdo Computacional de Fluidos via Métodos Baseados em Particulas: Escola
de Verdo LNCC (2020)

2. Projetos de Pesquisa

2.1 National Institute of Science and Technology in Medicine Assisted by
Scientific Computing (INCT-MACC):

Instituto virtual integrando pesquisadores distribuidos entre 35 instituicdes nacionais
e 17 no exterior. Coordenadores: Prof. José Eduardo Krieger (InCor, SP) Vice-
Diretores: Prof. Marco Antonio Gutierrez (InCor, SP), Prof. Pablo Javier Blanco
(LNCC) e Prof. Raul A. Feijoo (LNCC). Valor: 9.978.081,00 Reais. Agéncias
Financiadoras: MCT/CNPg/CAPES/FAPs. Vigéncia 28/11/2016 a 30/11/2022

2.2. VISCARB:

ATLAS DIGITAL INTERATIVO COM VISUALIZACAO 3D DE ANALOGOS EM
VARIAS ESCALAS E MODELAGEM MULTIESCALAR. Coordenador Técnico: Luiz
Gonzaga da Silveira Junior (UNISINOS). Projeto com parceria LNCC, UNISINOS, e
CENPES/PDEP/GGGR.



2.3. Formacao de Recursos Humanos FEI-LNCC-Unicamp:

Formacdo de Doutores em Engenharia Elétrica nas Areas de Saude e Energia.
Projeto multi-institucional envolvendo FEI, UNICAMP e LNCC. Coordenador geral:
Prof. Marcelo Antonio Pavanello (FEI). Coordenador local na Unicamp é o Prof. José
Alexandre Diniz e no LNCC o Prof. Gilson Antonio Giraldi. Financiamento CNPq
(Chamada No. 01/2019).

3. Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1 Melhor Trabalho na Secao Oral do Xl Encontro Académico de Modelagem
Computacional (EAMC 2020), Laboratério Nacional de Computacédo Cientifica:
Apresentacdo do trabalho “Segmentacdo de imagens digitais via modelos
variacionais com restrices relaxadas” feita pelo entdo aluno de mestrado italo
Messias Felix Santos, meu orientando, com coorientacdo do Prof. Abimael
Loula. O artigo em questdo trata de resultados da dissertacdo do aluno
referentes a processamento de imagens utilizando técnicas variacionais e
equacdes diferenciais parciais.

3.2. Mencao Honrosa na Jornada de Iniciagdo Cientifica do LNCC: O trabalho em
guestao, com titulo "Simulagdo de Fluidos Direcionados por Campos
Tensoriais para Animagéo”, esta sendo desenvolvido pelo aluno Arthur Gonze
Machado, graduando da UFJF, com coorientacdo do Prof. Marcelo B. Vieira
(UFJF). O projeto de IC tem como objetivo estudar e desenvolver novos
métodos para animagao de fluidos, com controle obtido via campos tensoriais.
Desta forma, o objetivo principal do trabalho é desenvolver um modelo de
projecao anisotropica robusto que viabilize o uso de campos tensoriais como
forma efetiva de controlar o fluido.

3.3. Mencao Honrosa na Jornada de Iniciacdo Cientifica do LNCC: O trabalho em
questdo, com titulo 7 Segmentacdo de Imagens Utilizando Algoritmos Bio-
Inspirados e Redes Neurais com Aplicagbes para Imagens Médicas e
Bioldgicas”, foi desenvolvido pelo aluno Lucas Pampolin Laheras, graduando
do Centro Universitario da FEI (SP), com coorientacao do Prof. Paulo Sérgio
Silva Rodrigues (FEI). O projeto de IC tem como objetivos: (a)
Desenvolvimento de uma plataforma interativa para segmentagéo das imagens
de interesse; (b) Treinamento tradicional de redes neurais convolucionais; (c)
Utilizacdo do software desenvolvido na primeira etapa dentro de uma
metodologia de aumento de dados para melhorar o treinamento da rede neural.

4, Resultados Cientificos e Tecnholdgicos

4.1. Artigos Cientificos Publicados em Periddicos

Judice, Sicilia Ferreira ; ANTONIO GIRALDI, GILSON . Fluid Animation Using
Sketching, Diffusion-Reaction and Lattice Boltzmann Models. IEEE Latin America
Transactions, v. 18, p. 514-521, 2020.

Leandro Tavares da Silva ; GIRALDI, GILSON A. . Fixed point implementation of a
variational time integrator approach for smoothed particle hydrodynamics simulation
of fluids. COMPUTERS & MATHEMATICS WITH APPLICATIONS, v. 79, p. 1111-
1130, 2020.



Marlo Moesia Barroso ; José Karam F. ; GIRALDI, GILSON A. . Domain Extensions
of Binomial Numbers Applying Successive Sums Transformations on Sequences
Indexed by Integers. TEMA. Tendéncias em Matemética Aplicada e Computacional,
v. 21, p. 133-155, 2020.

Eliaquim Monteiro Ramos ; DARZE, G. M. ; NASCIMENTO, F. R. ; FACCINI, J. L. H.
; GIRALDI, GILSON A.. Comparison of Dynamic Mode Decomposition and Deep
Learning Techniques for Two-Phase Flows Analysis. FLOW TURBULENCE AND
COMBUSTION, v. 1, p. 1-36, 2020.

FILISBINO, T. A.;GIRALDI, GILSON A.;C.E. Thomaz. Nested AdaBoost
procedure for classification and multi-class nonlinear discriminant analysis. SOFT
COMPUTING, v. 1, p. 1-22, 2020.

FILISBINO, T. A. ; GIRALDI, GILSON A. ; C.E. Thomaz . Support Vector Machine
Ensembles for Discriminant Analysis for Ranking Principal Components.
MULTIMEDIA TOOLS AND APPLICATIONS, v. 1, p. 1-37, 2020.

4.2. Artigos Completos em Anais de Eventos

Eden Pereira da Silva ; Eliaquim Monteiro Ramos ; Leandro Tavares da Silva ; J.S.
Cardoso ; GIRALDI, GILSON A.. Video Summarization Through Total Variation,
Deep Semi-Supervised Autoencoder and Clustering Algorithms. In: 15th International
Joint Conference on Computer Vision Theory and Applications (VISAPP), 2020,
Valletta. Anais of the VISAPP 2020, 2020. p. 1-8.

italo Messias Felix Santos ; GIRALDI, GILSON A.; Abimael Dourado Loula.
Segmentacao de imagens digitais via modelos variacionais com restricfes relaxadas.
In: XlIlI Encontro Académico de Modelagem Computacional (EAMC), 2020,
Petrépolis. Proc. of the EAMC2020, 2020. p. 47-56.

italo Messias Felix Santos ; GIRALDI, GILSON A. ; BLANCO, Pablo. J. ; Abimael
Dourado Loula . Parameterizing Variational Methods Through Data-Driven Inverse
Problems for Image Processing Applications. In: 27th International Conference on
Systems, Signals and Image Processing (IWSSIP), 2020, Niteroi, RJ. Proc. of the
27th International Conference on Systems, Signals and Image Processing, 2020. v.
1.p. 1-6.

Luiz Antonio Pereira Neves ; Kevin Santos Martins ; William Ricardo Santos Lima
; GIRALDI, G.A.. QRCode DOOR Project: Access Control Application using QR
Code Image. In: CONTENT 2020, The Twelfth International Conference on Creative
Content Technologies, 2020, Nice, France. Proc. of the Twelfth International
Conference on Creative Content Technologies, 2020. p. 11-16.

Lucas Pampolin Laheras; GIRALDI, GILSON A.; RODRIGUES, Paulo Sérgio;
Francisco Jose Pereira Lopes. Plataforma Semi-Automatica para Segmentacao de
Imagens Biologicas com Auxilio de Algoritmos Bio-Inspirados. In: SciBiz: Science
Meets Business, Anais do SciBiz 2020, p.1 - 10, S&o Paulo

MORAN, M. B. H.; Marcelo D. Brito Faria; GIRALDI, GILSON A.; BASTOS, L. F,;
Bruno da Silva Inacio; CONCI, A. On using convolutional neural networks to classify
periodontal bone destruction in periapical radiographs. In: International Workshop on
Biomedical and Health Informatics, Procedings of IEEE BIBM, 2020. p.1 - 4, (To
Appear)


http://lattes.cnpq.br/5930601059782342
http://lattes.cnpq.br/1787052168477889
http://lattes.cnpq.br/5930601059782342
http://lattes.cnpq.br/1787052168477889

4.3. Dissertac@es e Teses Defendidas

Italo Messias Felix Santos. Modelos Variacionais Aplicados a Computacao Visual.
2020. Dissertacao (Mestrado em Modelagem Computacional) - Laboratério Nacional
de Computacao Cientifica, Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e
Tecnologico. Orientador: Gilson Antonio Giraldi.

4.4, 4.4 Artigos Aceitos Para Publicagdo em Revista

1. Lucas Carlini; MIRANDA JUNIOR, G. F.; GIRALDI, GILSON A.; C.E. Thomaz. A
new method of selecting safe neighbors for the Riemannian Manifold Learning
algorithm. IEEE Latin America Transactions. Ano 2020

2. Eliaquim Monteiro Ramos; DARZE, G. M.; FACCINI, J. L. H.; GIRALDI, GILSON
A. Dynamic mode decomposition of numerical data in natural circulation. BRAZILIAN
JOURNAL OF RADIATION SCIENCES. Ano 2020. OBS: Trabalho publicado no
INAC 2019 que sera publicado também na revista supracitada por convite dos
editores

3. MORAN, M. B. H.; Marcelo D. Brito Faria; GIRALDI, GILSON A.; BASTOS, L. F.;
CONCI, A. Using super-resolution generative adversarial network models and
transfer learning to obtain high resolution digital periapical radiographs.
COMPUTERS IN BIOLOGY AND MEDICINE. Ano 2020.
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0010482520304704

4.5. Resumo Expandido Publicado em Evento

Lucas Pampolin Laheras; RODRIGUES, Paulo Sérgio; GIRALDI, GILSON A.
Algoritmos Bio-Inspirados e Redes Neurais Aplicados a Segmentacado de Imagens
Médicas. In: X Simpésio de Iniciacdo Cientifica, Didatica e de Ac¢des Sociais da FEI
(SICFEI), Anais do SICFEI 2020, p.1 - 2, Séo Bernardo do Campo (SP).

4.6. Desenvolvimento de Software

Recentes avancos na microscopia confocal por varredura a laser, associado ao uso
de marcadores fluorescentes, tém possibilitado a geracdo de dados a cerca dos
niveis de expressao génica e localizacéo proteica tanto em células fixadas quanto in
vivo. Assim, no trabalho de IC do aluno Lucas Pampolin Laheras (vide item 3.3)
desenvolvemos um software, denominado CellDetectionimage, que incorpora um
framework semi-automatico para a segmentacéo de imagens bioldgicas cujo codigo
fonte esta disponivel em: https://github.com/LucasLaheras/CellDetectionlmage.

O CellDetectionlmage estd sendo desenvolvido na linguagem Python, em
colaboracdo com o grupo do Prof. Francisco José Pereira Lopes, biélogo da UFRJ-
Duque de Caxias e vem sendo utilizado para segmentacao de imagens biol6gicas de
microscopia de Ovulos de Drosophilas. Com este aplicativo, poderemos gerar
imagens anotadas (padrdo-ouro) que possam ser utilizadas para treinamento de
redes neurais profundas, qgue podem aprender a realizar a segmentacdo automatica
das imagens.



5.

Impactos da Pesquisa ha Sociedade

5.1 Projeto de Colaboragédo LNCC e Instituto Chico Mendes de Conservacgdo da
Biodiversidade: Desenvolvimento de Sistema de Informacdo Integrando Dados e
Classificacdo de Imagens Georreferenciadas para Geracdo de Mapas de Cobertura
e Uso do Solo da Regido de Petropolis

O projeto trara um avancgo importante para a categorizacao do uso do solo na regido
de Mata Atlantica, buscando, inclusive, uma definicdo dos estagios sucessionais da
Mata Atlantica a partir de imagens aéreas que serdo captadas com

0 drone/VANT de propriedade do ICMBio. Com o processamento das imagens e
geracéo de ortomosaicos pela equipe de computacdo deste projeto, espera-se criar
uma padronizacao para as regras de uso do solo na regiao de Petrépolis e partes de
Magé, Guapimirim e Duque de Caxias, permitindo uso sustentavel dos recursos
naturais. O projeto visa criar regras claras, factiveis e acessiveis a toda a populacao
quanto ao ordenamento do solo da Unidade de Conservacao, identificando as areas
prioritarias para a conservacdo e aquelas em gue pode haver uma expanséo da
urbanizacao e ocupacao.

5.2 INCT-MACC: O desenvolvimento de recursos em segmentacdo e analise de
imagens radiolégicas da regido buco-maxilo-facial permitira a geracdo mais rapida e
eficientemente de diagnésticos tendo impacto direto no atendimento aos pacientes
do Nucleo Especial de Radiologia da Policlinica Piquet Carneiro da UERJ.

5.3 VISCARB: A utilizacdo de métodos em aprendizagem de maquina na area de
exploracdo de petréleo e gas tem impacto direto na redugéo do custo computacional
de tarefas, tais como upscaling de quantidades fisicas de interesse. Por outro lado,
pode aumentar a capacidade preditiva dos algoritmos, tendo, portanto, alto impacto
econdmico.

Organizagcao de Congressos

Participacdo no Local Program Commitee do IWSSIP 2020

Member of the Program Committee:

International Conference on Image Analysis and Recognition. 2020

33rd Conference on Graphics, Patterns, and Images (Sibgrapi). 2020

International Joint Conferences on Artificial Intelligence and the 17th Pacific
International Conference on Artificial Intelligence. 2020. (Congresso).

¢ International Conference on Pattern Recognition (ICPR). 2020.

SBCAS, SBGames 2020
Revisor de Artigos Cientificos Submetidos ao CBIS 2020

Atividades Projetadas para 2021

Ministrar cursos de Aprendizagem de Maquina e Processamento de Imagens no
Programa de Po6s-Graduacédo stricto sensu Interunidades e Multi-institucional em
NanoBiossistemas

Organizacéo de edicdo especial na revista Current Chinese Computer Science, onde
atuo como Section Editor. Special Issue: Homomorphic Data Analysis and Machine
Learning



Processamento de imagens e dados no contexto do Projeto em Colaboragdo com
ICMBio para atualizagéo dos mapas de cobertura e uso do solo da Area de Protecéo
Ambiental de Petrépolis

Publicacéo de Artigos em Revistas e Conferéncias

Estender colaboragdes nacionais e internacionais

Continuar ministrando cursos na PG-LNCC e orientacdo de alunos
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ACIiMA

LABORATORIO DE AMBIENTES COLABORATIVOS E MULTIMEDIA APLICADA

Jauvane Cavalcante de Olivera
RESPONSAVEL

RESUMO

Ambiente Virtuais sao implementacoes de sistemas de Realidade Virtual, onde um
usuario é imerso em um mundo sintético controlado por computadores. Neste
mundo sintético o usuario pode ter experiéncias de interesse. Treinamento e
reabilitacao motora tem sido areas de exploracao de tais ambientes, que podem
ainda ser colaborativos, quando um grupo de usuarios interagem entre si através do
Sistema. Um outro tipo de Sistema que também pode ser explorado nestes contextos
sao sistemas de realidade aumentada, onde ao invés do usuario ser imerso em um

mundo totalmente sintético, apenas se acrescenta conteudo virtual de interesse ao
mundoreal.

11



1.

Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Jauvane C.de Oliveira, COMAC Gilson
Anténio Giraldi (Colaborador)

1.1.2. Bolsistas

Raquel Ellem M.de Oliveira, M.Sc.,LNCC (PCI)
Graziele Weinchutz Kapps, M.Sc.,LNCC (PCI)
Lorran Reder Ferreira, B.Sc.,LNCC (PCI)

1.1.3. Alunos e p6s-Doutores

Doutorandos: Francielly Munique da S. Rodrigues (LNCC)

Mestrandos:  Antbnio  Luis Carlicio Doneda (IME), SilasLuisFurtado
C.C.deLima(IME)

IC: Ana Luiza Buse da Silva (IME), Artur Santiago de O.Meneses (IME) e
GustavoAlvesCasqueiro(IME)

1.1.4. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais:

Paulo Fernando Ferreira Rosa(IME)
Luiz C.P. R. Velho(IMPA)

Selan Rodrigues dos Santos(UFRN)
Liliane dos Santos Machado (UFPB)
Pablo A. Baier(IFCE)

Internacionais:
Shervin Shirmohammadi (Univ.ofOttawa, Canadd)

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Realidade Virtual: Ambientes de Realidade Virtual imergem o usuario em um mundo
sintético, possibilitando-o a ter uma experiéncia de interesse em um contexto
controlado.

Realidade Aumentada: Ambientes de Realidade Aumentada acrescentam a cena
real, um conjunto de conteldos virtuais de interesse.

Ambientes Virtuais Colaborativos: Sistema avangado que, através de sistemas de
realidade virtual ou aumentada, permitem a interacéo de diversos usuarios através
do sistema.

12



e Sistemas Multimidia: Sistemas baseados em midias basicas, tais como video,
audio, imagens, animacoes, interacdes tateis, etc. Inclui compressao, codificacdo e
transmissdo de dados multimidia.

1.3. Ensino/Formacéao de Recursos Humanos

Estruturas de Dados e Aplicacdes, LNCC
Sistemas Multimidia, LNCC
Tépicos Especiais em Realidade Virtual, LNCC

Sistemas Multimidia, IME

Topicos Especiais em Realidade Virtual, IME

2. Projetos de Pesquisa

2.1. Medicina Assistida por Computacéao Cientifica—-INCT-MACC

Responsavel por desenvolver pesquisa e desenvolvimento de sistemas na secao
de Realidade Virtual e Aumentada, onde desenvolvemos simuladores cirdargicos e
sistemas de reabilitagdo motora e psicologica. Financiado pelos CNPq e FAPESP.
2017 a 2022.

2.2. Desenvolvimento de um Sistema de Aeronaves Remotamente
Pilotadas com Controle baseado em Alocagao Dinamica para Cobertura
de Areas com Prioridades de Interesse—PROCADDEFESA

Propbe desenvolver um sistema para controle de mdltiplas aeronaves
remotamente pilotadas de pequeno porte (ARPs de classe3) em tarefas de
monitoramento persistente por cobertura de area, aplicado a missdes de ISR
(Inteligéncia, Vigilancia e Reconhecimento). Envolve IME, LNCC, IMPA, FT-
Sistemas e IMBEL. Financiado pela Capes. Dez 2019 a Dez 2024

3. DestaguesCientificoseTecnolégicos

3.1. Sistema de Treinamento para Sinalizadores de Controle de
Aeronaves

Trata-se de um sistema de treinamento para sinalizadores de aeronaves que
operam em ambarcacdes, contando com um modulo imersivo para o observador
em treinamento e um modulo do instrutor. Os resultados estéo reportados em um
trabalho de mestrado, bem como tendo sido publicado no Symposium on Virtual
and Augmented Reality2020 (SVR2020 da SBC). O sistema foi experimentado
por oficiais de instrutores (Figural) e obteve o prémio de melhor artigo de
aplicacdo do SVR2020 (Figura?2).
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W SVR2020

We hereby certify that the work entitled "Helicopter visual signaling simulation:
Integrating VR and ML into a low-cost solution to optimize Brazilian Navy
training”, from Antonio Doneda, Jauvane Oliveira, received the "Best Application
Paper award" of the XXIl Symposium on Virtual and Augmented Reality (SVR 2020).

(

N . o X
Ageia, el
Veronica Teichrieb
General Chair

Online, November 7-10, 2020

SPONSORS ORGANIZERS

& unity @”‘!ﬁﬁf‘ < & o imn Owes

Figura 2:Prémio de Melhor Artigo de Aplicacdo do SVR2020

3.2.  Sistema para Tratamento de Abliopia

Este sistema apoia o tratamento de Ambliopia, também conhecida como Olho
Preguicoso. Trata-se de uma alternative ao tratamento tradicional, que pode ser
utilizado por profissionais da area oftalmolégica para tartar criangas que tenham
esta disfuncao. O sistema foi apresentado em artigo no Symposium on Virtual
and Augmented Reality2020 (SVR2020 da SBC), tendo sido experimentado por
profissionais da area. O sistema é implementado através de um serious game,
gue atria o public alvo, compost especialmente de criangcas. O sistema é
imersivo, e forca o olho preguicoso a trabalhar, o que a médio prazo reabilita a
parte do cérebro que processa os dados capturados por aquele olho. O trabalho
também resultou em uma dissertacdo de mestrado.
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Figura3: Interface do Ambliopong, serious game para tratamento de ambliopia

3.3.  Ambientes Virtuais para Reabilitagdo Terapéutica

Um conjunto de sistemas para reabilitagdo (motora) terapéutica foram
desenvolvidos. Os sistemas variaram de sistemas imersivos a sistemas baseados
em dektop, utilizando dispositivos tateis u dispositivos inerciais.

Figura4:Interface imersiva com dispositivos inerciais de sistema terapéutico
O sistema foi documentado em artigo apresentado no Syposiumun Virtual and
Augmented Reality (SVR2020 da SBC).

4, Resultados Cientificos e Tecnoldgicos

4.1. Artigos Cientificos em Periddicos

e BAIER-SAIP,J.A;BAIER,P.A. ;DE FARIA, A.R.; OLIVEIRA, J.C.; BAIER,H.
Shearlocking inone-dimensional finite element methods. EUROPEAN JOURNAL
OF MECHANICS A-SOLIDS, v.79,p.103871-103886, 2020.

e MOREIRA,L.A.S. ; JUSTEL,C.M.;OLIVEIRA,J.C.;ROSA, P. F.F. .Development of a
Method for Data Dimensionality Reductionin Loop Closure Detection: An
Incremental Approach. ROBOTICA, p.1-15,2020.
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Aceitos para publicacdo:

MOREIRA,ERICKMENEZES ;LUIZJUNIOR, FABIO;MOREIRA, L.S.; OLIVEIRA,
J.C.;ROSA, P. F. F. . Rede loT assistida por sistema de aeronaves remotamente
pilotadas para apoio em operacdes de recuperacdo de desastres. REVISTA
MILITAR DE CIENCIA E TECNOLOGIA, 2020.

MOREIRA, ERICK MENEZES ;OLIVEIRAN. ;LUIZJUNIOR, FABIO;
MOREIRA,L.A.S.; OLIVEIRA,J.C.; ROSA,P. F. F. .Arquitetura de um sistema de
multiplas aeronaves remotamente pilotadas para operacfes em Defesa. REVISTA
MILITAR DE CIENCIA E TECNOLOGIA, 2020.

BAIER-SAIP, JURGENA..BAIER, PABLO A. :Oliveira, JauvaneC.. BAIER,
HERBERT. Higher Order Approximation to the Guidewire Model used in Simulators
of Cardiac Catheterization and Multiple Segment Relaxations. PRESENCE-
TELEOPERATORS AND VIRTUAL ENVIRONMENTS, 2020.

4.2. Livros e Capitulos de Livros

N/D

4.3. Artigos em Anais de Eventos

DO PRADO, ALEX SILVA; de Oliveira, JauvaneC.. A serious game using virtual
reality for treatment of Amblyopia. In:2020 22" Symposium on Virtual and
Augmented Reality (SVR), 2020, Porto de Galinhas. 2020 22" Symposium on Virtual
and Augmented Reality (SVR).Los Alamitos, CA, EUA: IEEE, 2020. v.1. p.277-284.

DE OLIVEIRA, RAQUEL ELLEM MARCELINO; DA CRUZ TEIXEIRA, CARINA; DE
OLIVEIRA, JAUVANE CAVALCANTE .Virtual Environments for Therapeutic
Rehabilitation. In: 2020 22" Symposium on Virtual and Augmented Reality (SVR),
2020, Porto de Galinhas. 2020 22nd Symposium on Virtual and Augmented Reality
(SVR).Los Alamitos, CA, EUA: IEEE, 2020.v.1. p.371-380.

DONEDA, ANTONIO L.C.; de Oliveira, JauvaneC. .Helicopter visual signaling
simulation: Integrating V Rand M Lintoalow-cost solution to optimize Brazilian Navy
training. In:2020 22" Symposium on Virtual and Augmented Reality (SVR), 2020,
Porto de Galinhas. 2020 22" Symposium on Virtual and Augmented Reality
(SVR).Los Alamitos, CA, EUA: IEEE, 2020. v. 1. p. 434-442.

4.4. Participacdo em Eventos Cientificos

XXl Symposium on Virtual and Augmented Reality (Membro do Comité de
Programa, Apresentacdo de artigos, coordenacdo de sessdo e avaliacao de
trabalhos de sesséo)

4.5, Palestra a Convite

Série LNCC 40anos — Ambientes Colaborativos e Multimidia APlicada.
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4.6. Desenvolvimento de Programas e Produtos

Registro de Patente obtido: Sistema de Treinamento de Ressucitagao
Cardiorespiratoria (depositado em 2012, obtido em 2020). Patente
BR102012032446. Patente em nome apenas do LNCC (e dois autores na
instituicao).

Sem registro de patente ou de software: Sistema de treinamento para sinalizadores
de aeronaves em embarcagdes. Sistema para tratamento de ambliopia, sistema
de tratamento motor terapéutico.

4.7. Dissertacfes e Teses Defendidas

6.

Erick Menezes Moreira. Redelo T assistida por sistema de mudltiplas aeronaves
remotamente pilotadas para operacdes de recuperacdo de desastres. 2020. Tese
(Doutorado em Engenharia de Defesa) — Instituto Militarde
Engenharia,.Coorientador: Jauvane Cavalcante de Oliveira.

Tamirys Virgulino Ribeiro. SIMOBTURATION: Aplicacdo da Realidade Virtual para
Simulagéo de Treinamento do Procedimento de Obturacdo Utilizando Dispositivo
Téatil com 6GDL. 2020. Dissertagdo (Mestrado em Engenharia de Sistemas -
Informatica) — Instituto Militar de Engenharia, Coordenacao de Aperfeicoamento de
Pessoal de Nivel Superior. Orientador: Jauvane Cavalcante de Oliveira.

Alex Silva do Prado. Um Jogo Sério Utilizando Realidade Virtual para o Tratamento
de Ambliopia. 2020. Dissertagdo (Mestrado em Engenharia de Sistemas -
Informatica) — Instituto Militar de Engenharia, Coordenacao de Aperfeicoamento de
Pessoal de Nivel Superior. Orientador: Jauvane Cavalcante de Oliveira.

Roémullo Girardi Moreira. Aplicacdo da Realidade Virtual no Adestramento do
Observador de Artilharia e Generalizagdo da Solugdo como Framework IMEVR.
2019. Dissertacao (Mestrado em Engenharia de Sistemas - Informatica) —Instituto
Militar de Engenharia,. Orientador: Jauvane Cavalcante de Oliveira.

Atividades Projetadas para 2021

Em 2021 esperamos avancar no projeto CAPES PROCAD DEFESA, juntamente
com o Instituto Militarde Engenharia (IME) e Instituto de Matematica Pura e Aplicada
(IMPA). O projeto iniciou-se em dezembro de 2019, mas agora no final de 2020 é
gue deve efetivamente receber os recursos aprovados. Devemos publicar pelo
menos dois artigos no SVR2021, mais outros tantos em outros eventos relacionados.
Em 2021 devemos voltar a ter resultados novos com relagéo ao simulador de cirurgia
de video laparoscopia, o que foi de certo modo adiado por conta da pandemia, mas
outra fase do desenvolvimento que seria feita depois foi antecipado, de modo que
no final o impacto da pandemia foi minimizado.

Outras Informacfes Relevantes

O website do grupo esta disponivel em http://acima.lncc.br
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PAD

COMPUTAGCAO DE ALTO DESEMPENHO

Carla Osthoff

RESPONSAVEL

RESUMO

O desenvolvimento de softwares que possibilitam uma utilizagcao eficiente dos
recursos computacionais do SDumont e de maquinas de Computacao de Alto
Desempenho em geral € uma tarefa complexa que requer recursos humanos
altamente especializados. O grupo de pesquisa do SEPAD, tem como objetivo auxiliar
o desenvolvimento de Aplicacoes eficientes e escalaveis em maquinas de
Computacao de Alto Desempenho em colaboracao com grupos de pesquisa em
computacao cientifica e oferecer cursos de formacao de recursos humanos na areade
PAD. O grupo desenvolve pesquisa na area de programacao paralela, de programacao
distribuida, de E/S de dados paralelos e workflows cientificos e Inteligéncia Artificial
aplicada a HPC. Por final, o grupo PAD também desenvolve pesquisa para permitir
uma utilizacao eficiente dos recursos computacionais oferecidos pelo portal web
para usuarios que nao possuem expertise em programacao paralela.
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1. Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe
1.1.1. Pesquisadores

e Roberto Pinto Souto (COTIC)

e Diego Carvalho (CEFET/RJ, Doutorado em IA pela COPPE/UFRJ ( Em processo
de transferéncia)

¢ Douglas Cardoso (CEFET/ Petropolis, doutorado em IA pela COPPE/UFRJ) (Em
processo de transferéncia)

¢ Fabio Borges (COTIC)- Coordena grupo de pesquisa em seguranca em TI.

1.1.2. Tecnologistas

e André Carneiro (COTIC): colaboragdo do Tema [3]: ( Cursando mestrado na
UFRGS)

¢ Bruno Fagundes (COTIC): colaboracdo do Tema [3]: ( Membro da colaboracdo com
a UFRGS)

1.1.3. Analistas de Tl

Frederico Cabral: colaboracdo do Tema|[l, 8 e 9]
Stiw Herrera :colaboracdo do Tema [5]

Maria Eugenia Welter: colaboracdo do Tema [4 e 7]
Mateus Melo: colaboracéo do Tema [6]

1.1.4. Alunos

e Doutorandos:

Frederico Cabral: Tema 9: Projeto HPC em Computacdo Quantica que tem como
objetivo pesquisar uma sintese de circuitos quanticos eficientes através de HPC.
Colaboracao Tema [9].

e Mestrandos:

Weber Ribeiro: Colaboracdo do Tema [5]: Colaboracdo Interna com o grupo de
pesquisa de 6leo e gas do LNCC no projeto "METODOS NUMERICOS PARA O
ESCOAMENTOS BIFASICO EM MEIOS POROSOS HETEROGENEOS EM
AMBIENTES COMPUTACIONAIS DE ALTO DESEMPENHO”. Publicagdes: 12

André Carneiro : Projeto do Tema [3]: Colaboracdo com a UFRGS no projeto
"Pesquisa em Entrada e Saida de Grande Massa Dados em Ambientes de
Computadores de Alto Desempenho"”. Publicacbes 9,13
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Bolsistas PCI:

Micaella Coelho: Projeto do Tema [2 e 8]: "Avaliacdo de Desempenho dos Recursos
Computacionais do Supercomputador Santos Dumont no Apoio a Execugéo Eficiente
de Experimentos Cientificos em Larga Escala". Publica¢des : 2,6,7,10 e 11.

Thiago Teixeira: PROJETO do Tema [5 e 8]: OPORTUNIDADES DE OTIMIZACAO
EM METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTOS BIFASICO EM MEIOS
POROSOS HETEROGENEOS EM AMBIENTES COMPUTACIONAIS DE ALTO
DESEMPENHO. Publicactes : 9,13

Bolsistas PIBIC/LNCC:

Gabriel Costa, Projeto tema [1] : Aplicacdo das ferramentas Intel Parallel Studio para
moderniza¢do de cddigo para métodos numéricos de diferencas finitas para solucéo
de equacbes diferenciais parciais em arquitetura Intel Haswel/Broadwell. Publicacéo:
8, selecionado como um dos melhores trabalhos na semana PIBIC/LNCC em junho
de 2020.

Guilherme Freire,Projeto Tema [2] : Exploracdo de Médulos Paralelo-Hibrido de
Bioinformatica para Ambientes GPU de Supercomputacédo. Publicacéo: 10,6.

Lucas Cruz: Projeto Tema [2] : Projeto e Implementagédo de Workflows Cientificos
Reprodutiveis de Alto Desempenho. Publicagdo: 7,11. Meng¢do honrosa na
publicacdo do WSCDA-WIC . Publicagdo nimero 7.

Pesquisadores Colaboradores
LNCC

Ana Tereza Vasconcelos. Colaboracdo Tema [2]
Antonio Tadeu. Colaboracdo Tema [7]

Frederic Valentin. Colaboragcédo Tema [7]

Kary Ocafa Colaboragdo Tema [2]

Luiz Gadelha . Colaboracdo Tema [2]

Marcio Borges. Colaboracdo Tema [5]

Renato Portugal. Colaboracéo Tema [9]

Nacionais:

Universidade de Sao Paulo / IAG (Pedro Dias ),Colaboracdo Tema [4]

Universidade Federal do Rio Grande do Sul (Philippe Navaux),Colaboracdo Tema [3]
Instituto Tecnologico da Aeronautica (Jairo Panetta ),Colaboracdo Tema [4]

CEFET Rio de Janeiro (Diego Brandao ), Colaboragdo Tema [1]

Universidade Federal Fluminense (Mauricio Kischinhevsky , Licia Drummond)
Colaboracéo Tema [1]

Universidade Estadual do Rio de Janeiro (Cristiana Bentes) Colaboragéo Tema [2]
Universidade Federal de Lavras (Sanderson Oliveira ) Colaboragéo Tema [1]

INPE (Haroldo Fraga de Campos Velho ) Colaboracdo Tema [7]
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Internacionais:

¢ INRIA (Francieli Boito e Jean Francoes Mehaut). Colaboracdo Tema [3]
¢ Universidade da Costa Rica ( Esteban Meneses )

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

e Tema 1: Colaboracéo externa com UFF, CEFET/RJ e UFLavra no projeto "Pesquisa
e desenvolvimento de otimizacdo e modernizagdo onde codigo para métodos
numeéricos de diferencas finitas para solucdo de equac@es diferenciais parciais em
arquiteturas paralelas hibridas”.O trabalho consiste na pesquisa de métodos e de
técnicas de otimizacdo e paralelismo para possibilitar uma utilizacédo eficiente dos
recursos computacionais em ambientes de computacdo de alto desempenho.
Equacdes diferenciais parciais séo uma ferramenta indispensével para a modelagem
de diversos problemas de alta relevancia, e em diversas areas cientificas, como por
exemplo fisica, quimica e meteorologia. Esta pesquisa apresenta foca em estudos
comparativos entre diferentes técnicas de paralelizagéo utilizadas para aumentar o
desempenho de métodos numéricos para resolugdo de equagbes diferenciais
parciais hiperbodlicas de problemas de convecc¢éo-difusdo. O objetivo é avaliar os
ganhos das estratégias desenvolvidas a partir da versao original do cédigo, com o
intuito de diminuir os tempos gastos em barreiras de sincronizacao, e compara-las
entre si. Além disso, o trabalho trouxe novos estudos em relagdo as publicagdes
anteriores envolvendo o método numérico HOPMOC com analise da relagéo entre
Spin Time e CPU Time para comprovar a eficiéncia das estratégias desenvolvidas
.Publicagbes: 1,4,5,8.

e Tema 2: Colaboragao interna com o grupo de bioinformatica no projeto : “ Portal
Bioinfo”. Desenvolvimento de pesquisa para permitir uma utilizagdo eficiente dos
recursos computacionais oferecidos pelo do portal web para usuarios que nao
possuem expertise em programacdo paralela. Publicacbes: 2,6,7,10, 11 e 16. A
pesquisa tem como objetivo realizar estudos do comportamento de aplicacdes
cientificas de bioinformatica quando acoplados nos recursos computacionais do
Santos Dumont (SDumont), por meio da analise de desempenho dessas aplicacdes,
a partir das suas configuragfes, par@metros e natureza dos dados cientificos.
Bioinfo-Portal € um portal cientifico de bioinformética desenvolvido e hospedado no
LNCC e é composto por diversas aplicacdes de bioinforméatica como software,
workflows e algoritmos. Bioinfo-Portal, e suas aplica¢des, foi usado para os estudos
de desempenho e escalabilidade nos recursos hibridos do SDumont. Este estudo de
desempenho possibilitara identificar a melhor configuragéo para o uso eficiente do
SD, o que levaria ao desenvolvimento de um portal cientifico “inteligente” e “verde”.
Esta inserido dentro de uma colaboracao multidisciplinar no LNCC/MCTIC, através
da colaboragéo interna entre o SEPAD e o projeto “Rede Avangada em Biologia
Computacional” (RABICO). Inicialmente foram escolhidas trés aplicacbes de
bioinformatica que representam trés cenarios diferentes no que se refere ao uso e
acoplamento no SDumont. Analises de desempenho e a escalabilidade foram
realizados nos recursos CPU do SDumont com aplicacdo RaxML e suas trés versdes
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(MPI, threads e hibrido) a qual visa a construcdo de arvores filogenéticas. Os
resultados dessa primeira pesquisa foram publicados em [2] e [6] e foram
apresentados no relatorio anterior, e possibilitou a utilizacdo eficiente dos recursos
do portal da bioinformatica, gerando além disso uma publicacdo de nivel Qualis B4
na conferéncia “Latin American High-Performance Computing Conference” [7].
Dando continuidade no segundo cenario foi realizado explorando os recursos GPU
do Sdumont realizando andlises da aplicacdo BEAST 1.10, que gerou uma
publicacdo de nivel Qualis B4 em “Brazilian e-Science Workshop” [10]. O ultimo
cendrio possibilitou a implementacao e o desenvolvimento e andlise de um workflow
cientifico RNA-Seq, que gerou uma publicagdo no “Simpdsio em Sistemas
Computacionais de Alto Desempenho” [11].

Tema 3: Colaboracdo com a UFRGS no projeto "Pesquisa em Entrada e Saida de
Grande Massa Dados em Ambientes de Computadores de Alto Desempenho.
Colaboragcdo Externa: LNCC/ UFRGS."para o desenvolvimento de estudos
relacionados com utilizagéo eficiente do sistema de entrada e saida de dados do
SDumont, e gerenciamento eficiente para manter e operar os nés de administragéao,
nés de conectividade e autenticagdo, ndés computacionais, equipamentos de
armazenamento e a rede de comunicagdo. Publicacbes:1 e 12. Plataformas de
computacdo de alto desempenho (HPC) s&o utilizadas para resolver os mais
diversos problemas cientificos em pesquisa areas, como biologia, quimica, fisica e
ciéncias da saude. Os pesquisadores usam uma infinidade de softwares cientificos,
gue tém requisitos diferentes. Esses requisitos incluem entrada e operagfes de
saida, que afetam diretamente o desempenho devido a diferenca existente nas
velocidades de processamento e acesso aos dados. Assim, 0s supercomputadores
devem estar preparados para lidar com eficiéncia um cenario de carga de trabalho
mista ao armazenar dados do formularios. Conhecimento do desempenho do
conjunto de aplicativos rodando em um supercomputador € necessario para entender
0 uso do sistema de armazenamento, identificar possiveis gargalos e guiar técnicas
de otimizacdo. Esta pesquisa visa realizar um estudo sobre a infraestrutura de
armazenamento de dados do supercomputador, avaliando o desempenho do
sistema de arquivos Lustre em relacdo as cargas de trabalho variadas e suas
demandas ao estudar o comportamento durante um longo periodo de operacao,
onde coletamos métricas e analisou o sistema de arquivos da maquina por trés
meses. As pesquisas desenvolvidas apontam para a necessidade de se melhorar o
desempenho do sistema de E/S de dados do SDumont. Publicagfes:1 e 12.

Tema 4: Colaboracéo externa com USP/IAG/UFRGS no projeto de desenvolvimento
de funcionalidades, aumento da escalabilidade e estudos numéricos com modelos
atmosféricos de alta resolucdo: BRAMS e OLAM. "Trabalho que visa aumento de
escalabilidade e migracao de algumas partes do modelo meteorolégico BRAMS para
GPU e XEONPHI. " Dentro do contexto deste projeto foi desenvolvido a pesquisa de
Otimizagdo computacional do médulo de quimica do BRAMS através de técnicas de
paralelismo em plataforma computacional multicore Xeon Scalable Processor. Os
estudos permitiram a redugdo no tempo de execu¢do do modulo da Quimica do
BRAMS e aumento de 30% de desempenho no cédigo de producdo do BRAMS do
CPTEC. A nova versdo encontra-se disponivel no site do CPTEC. Publicacdes: [14]
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e Tema 5: Colaboracao Interna com o grupo de pesquisa de oleo e gas do LNCC no
projeto "METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTOS BIFASICO EM MEIOS
POROSOS HETEROGENEOS EM AMBIENTES COMPUTACIONAIS DE ALTO
DESEMPENHO”, Este trabalho estd gerando um cdodigo escalavel para ser
executado de forma eficiente em ambiente de computagao de alto desempenho. O
método numérico utilizado inicialmente na nossa pesquisa € um programa pré-
existente escrito em FORTRAN, que foi paralelizado através do padrdo OpenMP.Do
ponto de vista numérico, 0 modelo propdem a aplicacdo de um método de elementos
finitos localmente conservativo para a velocidade da mistura e um método de
volumes finitos de alta ordem, n&o-oscilatério, baseado em esquemas centrais, para
a equacdao hiperbdlica ndo-linear que governa a saturacdo das fases. Apesar de
realizar calculos de dados 3D, o cédigo foi criado para realizar célculos de dados em
2D inicialmente. Desta forma, na visdo de boas préaticas para paralelizacdo de
codigos, o trabalho realizado ndo é bem otimizado. O motivo principal da refatoracéo
do caodigo foi a necessidade de modificacdes na estrutura de dados da malha para
gue pudesse ser feita a divisdo do dominio fisico entre processos MPI, desta forma,
possibilitando o cédigo ser executado de forma paralela em MPI. O cédigo refatorado
foi escrito em Fortran e é composto por 8 mdédulos. No médulo principal
Simulador.F90 o framework MPI esta sendo utilizado para estratégia de
decomposi¢cdo de dominio. No momento o cédigo apenas calcula o Transporte,
porém, ja apresenta resultados promissores onde pode ser obtido um speedup de
110x executando com 960 processos comparado a apenas um processo.O foco para
o futuro € o aprimoramento do codigo para que ele tenha todas as funcionalidades
do anterior e para que os Frameworks OpenMPI e OpenMP possam trabalhar juntos
em uma estratégia Hibrida buscando um ganho de desempenho maior que ambas
as estratégias separadas. Publicacdes: 9,13, 15

Tema 6: Colaboragdo Interna com o grupo de pesquisa IPES (Innovative Parallel
Finite Element Solvers), nos projetos “ Simulagao Multiescala de Problemas da
Engenharia do Petréleo Usando o Método MHM"e "PADEF - Paralelizacao e Analise
de Acuracia, Desempenho e Aplicabilidade de Simuladores baseados em Elementos
Finitos”. Publicagdes: 3

Tema 7: colaboracdo 3d-VAR. Esta é uma colaboracao com grupos de pesquisa do
INPE (Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais), UFPel (Universidade Federal de
Pelotas) e UFOPA(Universidade Federal do Oeste do Para), no projeto “G-Assimila:
Assimilacao de Dados por Rede Neurais Atrtificiais”. Assimilagdo de dados é um
problema chave em sistemas de previsdo de tempo operacional. A determinacdo da
condicao inicial € um dos pontos mais importantes para melhorar a previsdo. Em
previsdo numérica do tempo, assimilagdo de dados é o processo que atualmente
demanda o maior custo computacional de todo o sistema de previsao, pelo qué se
justifica o esforco na obtencdo de ganho de desempenho via otimizagdo e
paralelizacdo dos codigos utilizados nesta pesquisa. Projeto iniciado em junho de
2020.
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e Tema 8: Projeto SUPERPD. Infraestrutura e suporte para 0s usuarios da area de
6leo e gas do Supercomputador Santos Dumont e pesquisa e desenvolvimento de
otimizacdbes em softwares de computagdo cientifica para aumentar a sua
escalabilidade e eficiéncia em plataformas de Supercomputacdo. Colaboracéo
Externa LNCC/Petrobras. Projeto iniciado em outubro de 2020.

Tema 9: Projeto HPC em Computacdo Quantica. A sintese de circuitos quanticos
eficientes € um desafio, especialmente quando se tenta considerar 0 menor circuito
possivel que execute uma determinada tarefa. Ndo existe um método geral o
suficiente, que sirva para todos os algoritmos possiveis, por isso algumas técnicas
tém seu valor em casos particulares. Uma abordagem possivel, a mais intuitiva que
se possa considerar, € a chamada forga bruta, que por apresentar complexidade
computacional exponencial em funcdo do numero de portas quanticas nao é utilizado
extensivamente, mas com o uso da Computacdo de Alto Desempenho (HPC em
Inglés) pode se tornar uma saida para tal abordagem. Neste sentido, a parceria do
grupo de pesquisa em HPC com o grupo de computagdo quéantica € benéfica para
ambos os grupos. Colaboragéo Interna SEPAD/ Grupo de computagdo Quéantica do
LNCC.

1.3. Ensino/Formacédo de Recursos Humanos

¢ Disciplinas em programas de Pos-Graduagéo

GA-26: Algoritmos |
GB 100: Processamento Paralelo

Mini-cursos / Escolas / Congressos

Escola Semestral Supercomputador Santos Dumont

O objetivo da escola é difundir conhecimento na area de programagdo em
Computacdo de Alto Desempenho”para que os usuarios possam ter condicbes de
executar os seus programas de forma mais eficiente dos recursos computacionais
do SDumont. Foram ministrados minicursos sobre a utilizacdo de modelos de
programacdo paralela e sobre as ferramentas de perfilagem, que ajudam na
identificacdo dos "gargalos"do codigo que necessitam ser otimizados. A escola
ofereceu também minicursos introdutérios em gerenciamento de clusters.

Projetos de Pesquisa

2.1 Projeto SUPERPD

Financiado pela Petrobras. Infraestrutura e suporte para os usuarios da area de 6leo
e gas do Supercomputador Santos Dumont e pesquisa e desenvolvimento de
otimizacdes em softwares de computacdo cientifica para aumentar a sua
escalabilidade e eficiéncia em plataformas de Supercomputacdo. Colaboracdo
Externa LNCC/Petrobras
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2.2. Projeto INRIA/LNCC

Projeto submetido para financiamento pelo INRIA e aguardando o julgamento para
uma colaboracdo LNCC/INRIA, dentro do contexto do tema 3 citado na secéo 1.2
acima: "Pesquisa em Entrada e Saida de Grande Massa Dados em Ambientes de
Computadores de Alto Desempenho”.

Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1. Destaque 1

Destaca-se, a participacdo com a pesquisa multidisciplinar integrando pesquisas de
bioinformatica a ambientes e tecnologias de supercomputacdo. Diversos
experimentos cientificos de genémica, filogendmica, entre outros foram abordados
na sua modelagem, execuc¢do no ambiente de CAD do SINAPAD e Santos Dumont,
e andlise dos seus metadados cientificos e proveniéncia. A colaboragdo com a Linha
de Pesquisa em Bioinformatica, focando na integragdo com pesquisadores nas linhas
de CAD, Supercomputacédo, Ciéncia de Dados e Aprendizado de Maquina. Frutos
dessas colaboracdes geraram diversas publicagbes no 2020, o Bioinfo-Portal foi
desenvolvido, hospedado e administrado no LNCC, “Ocafa, K.A.C.S.; Galheigo, M;
Osthoff, C.; Gadelha, L.M.R.; Porto, F.; Gomes, T.A.; Oliveira, D.; Vasconcelos, A.T.
BioinfoPortal: A scientific gateway for integrating bioinformatics applications on the
Brazilian national high-performance computing network. Future Generation Computer
Systems, v. 107, p. 192-214, 2020”. Publicag¢des: 2,6,7,10 e 11

3.2. Destaque 2

Participacdo na elaboragéo e formacdo do SCALAC: ADVANCED COMPUTING
SYSTEM FOR LATIN AMERICA AND THE CARIBBEAN , que tem como objetivo
cooperar para o desenvolvimento de uma infraestrutura de Computacdo de Alto
Desempenho para a América Latina e Caribe além de promover colaboragéo entre
as instituicdes cientificas e de prover formacéo de recursos humanos.

Participacdo da mesa redonda “Americas HPC Collaboration” com parte do evento
“Supercomputing 2020”. O painel teve como objetivo discutir como aumentar a
colaboracdo de forma continental ( America Latina e Caribe, USA e Canada), e foi
composto por 5 “panelistas" : John Towns/ NCSA, Carla Osthoff/ LNCC, Daniel
Gruner / Compute Canada, Keith Strier/ NVIDIA, Luis Eliécer Cadenas/ RedCLARA,
onde fui convidada para representar o LNCC como um dos membros principais da
Ameérica Latina.

Resultados Cientificos e Tecnologicos

4.1. Artigos Cientificos em Periédicos

[1] CABRAL, F. L. ; Gonzaga De Oliveira, S. L. ; OSTHOFF, C. ; COSTA, G. P. ;
BRANDAO, D. N. ; Kischnhevsky, M. An evaluation of MPIl and OpenMP paradigms
in finite-difference explicit methods for PDEs on shared-memory multi- and manycore
systems. CONCURRENCY AND COMPUTATION-PRACTICE AND EXPERIENCE,
v. 32, p. 5642, 2020. doi.org/10.1002/cpe.5642.
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https://doi.org/10.1002/cpe.5642
https://doi.org/10.1002/cpe.5642

[2] Kary A.C.S.Ocafa,Marcelo Galheigo, Carla Osthoff, Luiz M.R.GadelhaJr, Fabio
Porto, Antbnio Tadeu A.Gomes, Danielde Oliveira, Ana Tereza Vasconcelosa. A
SCIENTIFIC GATEWAY FOR INTEGRATING BIOINFORMATICS APPLICATIONS
ON THE BRAZILIAN NATIONAL HIGH-PERFORMANCE COMPUTING NETWORK.
Future Generation Computer Systems Volume 107, June 2020, Pages 192-214.
doi:10.1016/j.future.2020.01.030.

[3] Gomes, A. T. A., Molion, E., Souto, R. P., & Méhaut, J. F. Memory allocation
anomalies in high-performance computing applications: A study with numerical
simulations. Concurrency and Computation: Practice and Experience.
https://doi.org/10.1002/cpe.6094

4.2. Livros e Capitulos de Livros

[4] Gonzaga de Oliveira, S.L.; CARVALHO, C. V. ; OSTHOFF, C. The influence of
reordering algorithms on the convergence of a preconditioned restarted GMRES
method..In: The 20th International Conference on Computational Science and its
Applications - ICCSA, 2020, Cagliari. Lecture Notes in Computer Science. Cham:
Springer, 2020. v. 12249. https://doi.org/10.1007/978-3-030-58799-4 2..

[5] ROBAINA, D. T. ; Gonzaga de Oliveira, S.L. ; Kischnhevsky, M. ; OSTHOFF, C. ;
SENA, A. C.A convergence analysis of a multistep method applied to an advection-
diffusion equation in 1-D.. In: The 20th International Conference on Computational
Science and its Applications - ICCSA, 2020, Cagliari. Lecture Notes in Computer
Science. Cham: Springer, 2020. v. 12249. doi.org/10.1007/978-3-030-58799-4 1

4.3. Artigos em Anais de Eventos

[6] OCANA, K.A.C.S.; Coelho, M. ; Freire, G. ; Osthoff, C.High-Performance
Computing of BEAST/BEAGLE in Bayesian Phylogenetics using SDumont Hybrid
Resources.In: Brazilian e-Science Workshop (BreSci 2020), 2020, Cuiaba, Mato
Grosso. Anais do XV Brazilian e-Science Workshop, 2020.
doi.org/10.5753/bresci.2020.11190.

[7] Silva, L. C. ; Coelho, M. ; GADELHA, LUIZ M.R. ; OCANA, K.A.C.S. ; OSTHOFF,
CARLA. Avaliacdo de Desempenho de um Workflow Cientifico para Experimentos
de RNA-Seq no Supercomputador Santos Dumont. In: Workshop de Iniciagéo
Cientifica em Arquitetura de Computadores e Computacdo de Alto Desempenho
(WSCAD 2020 - WIC), 2020.Anais do Workshop de Iniciacdo Cientifica em
Arquitetura de Computadores e Computacao de Alto Desempenho, 2020. Prémio de
mencao honrosa.

[8] Gabriel Costa (CEFET/RJ), Thiago Teixeira (LNCC), Frederico Cabral (LNCC),
Carla Osthoff (LNCC). Implementagéo de overthread no método numérico HOPMOC
através de um algoritmo hibrido MPI/OpenMP .Workshop de Iniciacdo Cientifica em
Arquitetura de Computadores e Computacédo de Alto Desempenho (WSCAD 2020 -
WIC), 2020. Anais do Workshop de Iniciacdo Cientifica em Arquitetura de
Computadores e Computacédo de Alto Desempenho, 2020.
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[9] Stiw Herrera, Weber Ribeiro, Tiago Teixeira, André Carneiro, Frederico Cabral,
Marcio Borges, Carla Osthoff. Avaliacdo de Desempenho no Supercomputador
SDumont de uma Estratégia de Decomposicdo de Dominio usando as
Funcionalidades de Mapeamento Topolégico do MPI para um Método Numérico de
Escoamento de Fluidos. Anais da Escola Regional de Alto Desempenho do Rio de
Janeiro (ERAD-RJ), 2020.

[10] Guilherme Freire, Kary Ocand, Micaela Coelho, Carla Osthoff. Exploracdo de
Modulos Paralelo Hilbrido de Bioinformatica para Ambientes GPU de
Supercomputacdo. Férum de Iniciacdo Cientifica. Anais da Escola Regional de Alto
Desempenho do Rio de Janeiro (ERAD-RJ), 2020.

[11] Lucas Cruz, Micaela Coelho, Luiz Gadelha, Kary Ocand, Carla Osthoff.
Desempenho de Workflows Multithreading no Supercomputador SDumont em
Experimentos de RNA-Seq.Forum de Iniciagdo Cientifica. Anais da Escola Regional
de Alto Desempenho do Rio de Janeiro (ERAD-RJ), 2020.

[12] André Ramos Carneiro, Jean Luca Bez, Carla Osthoff, Lucas Mello Schnorr,
Philippe O. A. Navaux. Lustre Filesystem Impact on Supercomputers: The SDumont
Experience. Artigo submetido para o evento Parallel, Distributed, and Network-
Based Processing (PDP2021).

[13] Carla Osthoff, Stiw Herrera, Thiago Teixeira, Micaella Coelho, Mateus Melo,
Gabriel Costa, Frederico Cabral, Maria E. Welter Bruno Fagundes, André Carneiro,
Roberto Souto, Lucas Cruz Guilherme Freire, Luiz Gadelha, Kary Ocana. A
ARQUITETURA DO SUPERCOMPUTADOR SDUMONT E OS DESAFIOS DA
PESQUISA BRASILEIRA NA AREA DE COMPUTACAO DE ALTO DESEMPENHO.
Artigo convidado para os anais da Escola Regional de Computagdo de Alto
Desempenho de S&o Paulo (ERAD-SP) 2020.

4.4, Relat6rios Técnicos

[14] Welter M.E.S., Souto R.P., Osthoff C., Borseti R., and Melo M.S.Description and
evaluation of the chemistry and the Rosenbrock scheme of the numerical and
environmental prediction model BRAMS. Relatério Técnico LNCC 2020.

[15] Thiago Daniel Quimas Simdes Teixeira.Orientador: Carla Osthoff Ferreira de
Barros e Marcio Rentes Borges. OPORTUNIDADES DE OTIMIZACAO EM
METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTOS BIFASICO EM MEIOS
POROSOS HETEROGENEOS EM AMBIENTES COMPUTACIONAIS DE ALTO
DESEMPENHO. Nivel de bolsa: PCI-DD. PROGRAMA DE BOLSAS PCI/LNCC.
Relatério Final de Atividades.

[16] Micaella Coelho Valente de Paula. Orientador: Carla Osthoff Ferreira de Barros
e Kary Ann del Carmen Ocarfia Gautherot.Avaliacdo de Desempenho dos Recursos
Computacionais do Supercomputador Santos Dumont no Apoio a Execucéao Eficiente
de Experimentos Cientificos em Larga Escala. Nivel de bolsa: PCI-DD. PROGRAMA
DE BOLSAS PCI/LNCC. Relatério Final de Atividades.
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4.5, Participagdao em Eventos Cientificos

Organizacao do evento:

Carla Osthoff: Organizacdo do evento Internacional Latin American  High
Performance Computing (CARLA 2020 ) e do Workshop Women in HPC from the
conference Latin American High Performance Computing (LA-WHPC 2020).

Roberto Pinto Souto: Participacdo no Comité Executivo do HACKCOVID19,
hackathon online que teve como obijetivo criar tecnologias para ajudar a enfrentar os
desafios da covid-1. Participagdo na Coordenacdao dos Minicursos da VI Escola
Regional de Alto Desempenho do Rio de Janeiro (ERAD-RJ 2020-UFRRJ).

Membro de comité de programa nos periédicos:
Carla osthoff

e Computer Physics Communications

e Journal of Supercomputing,

¢ Journal Cloud Computing and Data Science

¢ Journal of Advances in Applied & computational Mathematics

Membro e, comité de programa nos eventos cientificos:
Carla Osthoff:

¢ International Conference in Supercomputing (ICS2020)

¢ International Conference on Machine Learning Techniques and NLP (MLNLP 2020)

¢ Internacional Latin American in High Performance Computing Conference (CARLA
2020),

¢ Simpdésio de Sistemas Computacionais de Alto Desempenho (WSCAD

e 2020)

e Simposio Brasileiro de Arquiteturas de Computadores-Processamento de Alto
Desempenho (SBAC-PAD2020)

e Escola Regional de Alto Desempenho do Rio de Janeiro (ERAD-RJ 2020)

e Conferéncia Ibero-Americana Computagdo Aplicada (CIACA 2020), 22nd
International Conference on Enterprise Information Systems (ICEIS2020).

4.6. Palestras a Convite
Carla Osthoff:

e Palestra "O Supercomputador SDumont, sua infra-estrutura e as pesquisas nas
areas de computacdo cientifica e Inteligéncia Artificial " , Semana Nacional de
Ciéncia e Tecnologia 2020. (MCTI)

e Palestra: O Supercomputador SDumont e a insercdo da Comunidade Académica
Brasileira na Produgdo Internacional de Pesquisa de Ponta. “Na Semana de
Computacédo (UNFESP/SP)
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Palestra:" O Supercomputador Santos Dumont e os desafios para a computacéo de
Alto Desempenho no Brasil.” Escola Regional de Alto Desempenho de Sao Paulo.
(ERAD-SP 2020).

Palestra. As Pesquisas em computacdo Exaflépica e a arquitetura do
Supercomputador Santos Dumont. “. Escola Regional de Alto Desempenho do Rio
de Janeiro. (ERAD-RJ 2020).

Palestra: “ O Supercomputador SDumont e sua importadncia como ferramenta de
Computacdo de Alto Desempenho para o desenvolvimento e Aplicagbes e de
Softwares da pesquisa de ponta no Brasil."Ciclos de seminérios IC/UFF 2020

Roberto Pinto Souto:

Palestra: “Sistemas computacionais para aprendizado de maquina e Inteligéncia
Artificial’. 172 Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia (SNCT 2020-LNCC).

4.7. Desenvolvimento de Programas e Produtos

5.

Participacdo na elaboracdo do projeto de E-SCIENCE, que tera como objetivo
atender a comunidade cientifica brasileira, sendo desenvolvido em colaboragédo com
a RNP e o CBPF.

Impactos da pesquisa na sociedade

Os trabalhos desenvolvidos pelo grupo de Processamento de Alto Desempenho tem
como objetivo diminuir o tempo de execucdo de coOdigos executados no
Supercomputador SDumont e em plataformas de Computacéo de Alto Desempenho
em geral, trazendo como impacto uma utilizagdo mais eficiente dos recursos
computacionais e diminuindo os custos para a sua execugao. Além disso, o grupo de
PAD tem como prioridade a geracdo de recursos humanos em Computacao de Alto
Desempenho gerando impacto importante para o desenvolvimentos das Aplicacdes
e dos Software de Alto Desempenho, que séo fundamentais para o desenvolvimento
cientifico e tecnolégico da nossa sociedade.

Atividades Projetadas para 2021

Dar continuidade aos projetos de pesquisa listados acima, no item 1.2 e dar
continuidade a formacdo de recursos humanos em Computagdo de Alto
Desempenho.

Dar inicio a estudos relacionados com Alto Desempenho em aplicagbes de
Inteligéncia Artificial sob a orientagcdo dos novos pesquisadores Diego Carvalho e
Douglas Cardoso.
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Devemos iniciar um projeto de colaboracdo com o grupo LINEA para fornecer
assisténcia em computacdo de alto desempenho para aumentar a eficiéncia e
diminuir o tempo de execugdo de aplicacdes do LINEA em ambientes de
Computacédo de Alto Desempenho.

Devemos iniciar, em conjunto com a RNP, um projeto de assisténcia de computacao
de alto desempenho para os pesquisadores da EMBRAPA, dentro do ambito deste
projeto pretendemos desenvolver ferramentas para serem utilizadas por um portal
inteligente, para submeter os jobs no SDumont de forma a alocar 0s recursos
computacionais de forma eficiente, em colaboracdo com o grupo de pesquisa em
dindmica molecular do LNCC.
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MDA

METAHEURISTICAS: DESENHO E APLICACOES

Helio J.C. Barbosa

RESPONSAVEL

RESUMO

Estudo geral de metaheuristicas tanto do ponto de vista de desenho e
implementacao quanto de sua aplicacao em problemas de otimizagcao multi-nivel e
multi-objetivo.
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1. Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores
e Laurent E. Dardenne (COMOD)
e Fabio Lima Custodio (COMOD)

1.1.2. Alunos e p6s-Doutores
e Pos-Doutores: Jaqueline da Silva Angelo, Isabella Alvim Guedes

¢ Doutorandos: Igor Lucas S. Russo, Celio Henrique Nogueira Larcher Jr, Thiago
Tavares Magalhées, Vinicius Kreischer de Almeida

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores
¢ Nacionais:

Alex B. Vieira (UFJF), Camila Silva de Magalhdes (UFRRJ), Douglas Adriano
Augusto (FIOCRUZ), Eduardo Krempser da Silva (FIOCRUZ), Heder Soares
Bernardino (UFJF), Itamar L. de Oliveira (UFJF),.

¢ Internacionais:

Amanda Sabatini Dufek (Lawrence Berkeley National Laboratory)

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Lista de temas de pesquisa desenvolvidas pelo grupo, incluindo titulo e
pequenadescrigdo(2ou3linhas)

e Metaheuristicas, Metamodelos e Computacéo Paralela para Otimizacao Multinivel e
Multiobjetivo

¢ Inferéncia de Modelos Através de Programacao Genética Gramatical para a
Simulag&o Dindmica Deterministica de Redes Bioquimicas

1.3. Ensino/Formagédo de Recursos Humanos
= Disciplinas em programas de Pés-Graduacao
“Computacao Evolucionista” no PPG em Modelagem Computacional da UFJF.
= Mini-cursos / Escolas /Congressos

“Mini-Symposium on Computational Intelligence Techniques for Optimization
andData Modeling”, Congresso Ibero-Latino-Americano de Métodos
Computacionais em Engenharia (CILAMCE) 2020.

Barbosa, Helio. J.C. & Ebecken, Nelson F.F.
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2. Projetos de Pesquisa

2.1 Metaheuristicas, Metamodelos e Computacdo Paralela para Otimizag&o
Multinivel e Multiobjetivo

Bolsa de Produtividade CNPq (1C) vigente.

2.2. Inferéncia de Modelos Através de Programacdo Genética Gramatical
para a Simulacdo Dinamica Deterministica de Redes Bioguimicas

Projeto de pesquisa FAPEMIG; encerrado.

3. Resultados Cientificos e Tecnoldgicos

3.1.  Artigos Cientificos em Periddicos
Sempublicagdesemperiddicos no periodo.

3.2. Livros e Capitulos de Livros

e Queiroz A.C.L.C., Bernardino H.S., Vieira A.B., Barbosa H.J.C. (2020) Solving
Multi-Agent Pickup and Delivery Problems Using a Genetic Algorithm. In: Cerri R.,
Prati R.C. (eds) Intelligent Systems. BRACIS 2020. Lecture Notes in Computer
Science, vol 12320, p. 140-153. Springer, Cham.https://doi.org/10.1007/978-3-030-
61380-8 10.

e Campos R.S., Silva J.G.R., Barbosa H.J.C., Santos R.W.. (2020) Electrotonic Effect
on Action Potential Dispersion with Cellular Automata. In: Gervasi O. et al. (eds)
Computational Science and Its Applications — ICCSA 2020. ICCSA 2020. Lecture
Notes in Computer Science, vol 12249, p.205-215. Springer, Cham.
https://doi.org/10.1007/978-3-030-58799-4_15.

3.3. Artigos em Anais de Eventos

¢ J. E. H. da Silva, H. S. Bernardino, H. J. C. Barbosa, A. B. Vieira, L. C. D. Campos,
I. L. de Oliveira, "Inferring Gene Regulatory Network Models from Time-Series Data
Using Metaheuristics," 2020 IEEE Congress on Evolutionary Computation (CEC),
Glasgow, United Kingdom, 2020, pp. 1-8, doi: 10.1109/CEC48606.2020.9185572.

e T. T. Magalhdes and B. Helio J. C., "Parallel Differential Evolution Algorithms for
Stackelberg-Nash Bilevel Optimization Problems," 2020 IEEE Congress on
Evolutionary Computation (CEC), Glasgow, United Kingdom, 2020, pp. 1-8, doi:
10.1109/CEC48606.2020.9185813.

3.4. Participacdo em Eventos Cientificos
Vide item anterior.

3.5. Palestra a Convite
Nenhuma palestra proferida no periodo.

3.6. Desenvolvimento de Programas e Produtos
Nenhum registro ou patente no periodo.
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3.7. Dissertacfese Teses Defendidas

Nenhuma tese concluida no periodo.

4, Atividades Projetadas para 2021

Nenhuma. Aposentadoria prevista para o inicio de 2021. Apenas atividades dos
atuais orientandos de doutorado em andamento.
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DEXL

DATAEXTREME LAB

Fabio Porto
RESPONSAVEL

RESUMO

O DEXL DataExtreme Lab, é o grupo de pesquisa do LNCC interessado em técnicas,
metodologias e algoritmos para o processamento, analise e modelagem de grandes
volumes de dados. O grupo tem desenvolvido suas atividades em torno
principalmente das linhas de pesquisa: BigData, Inteligéncia Artificial, Ciéncia de
Redes e Workflows Cientificos. O trabalho desenvolvido pelo grupo, tem como
motivacao problemas reais identificados por parceiros em institutos de pesquisaeem
empresas, transformando problemas praticos em novos desafios cientificos e
tecnologicos. Neste sentido, o grupo de pesquisadores se une a colaboradores
nacionais e internacionais, além de contar com um grupo grande de alunos em todos
os hiveis de formacgao. Seja no apoio cientifico e tecnoldégico fornecido a seus
parceiros, seja na formacao de recursos humanos, oDEXL cumpre seu papel de
retornarresultados paraasociedade.
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1.

Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1.Pesquisadores

Artur Ziviani (COMAC)
Fabio Porto (COMAC)
Luiz Gadelha Jr (COMAC)

1.1.2.Alunos e pds-Doutores

Pés-Doutores:

Yania M. Souto (LNCC)

Douglas Ericson de Oliveria (UFF)
Felipe S. Abrado (LNCC)

Klaus Wehmuth (LNCC)

Doutorandos:

Anderson Chaves da Silva (LNCC)

Caroline de Oliveira Costa Souza Rosa (LNCC)
Claudio Tendério de Barros (LNCC)

Daniel Ramos Silva (LNCC)

Diego Braga Santi (UTFPR), co-orientacéo
Diogo Pereira da Silva Santos (LNCC)

Haron Fantecele (LNCC)

Julio Cesar Borges da Silveira Nardellij (UTFPR), co-orientacao
Maria Luiza Modelli (LNCC)

Mateus Ribeiro F de Mendonca (LNCC)
Rebecca Salles (CEFET-RJ), co-orientacdo
Rocio Zorilla Milagros Coz (LNCC)

Yasmmin C. Martins (LNCC), co-orientacdo com A.T.R. Vasconcelos (defesa
em 2020)

Mestrandos:

Carmen Bonifacio (LNCC)
Henrique Mateus F. da Silva (LNCC)
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Nathalia Barbosa Santos (LNCC)

Rafael Silva Pereira (LNCC) (defendido em 2020)
Rafaela Nascimento (CEFET-RJ) (defendido em 2020)
Thiago Moeda (LNCC)

Victor de Paula Dornellas Ribeiro (LNCC)

Viviane de Matos Matioli (LNCC)

IC:
e Raquel Gritz (FAETEC) (defendido em 2020)

e Lucas Cruz (CEFET-RJ — Campus de Petropolis)
e André Demori (FAETEC) (Terminado em 2020)

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais:

o Alex Borges Vieira (UFJF)

e Eduardo Ogasawara (CEFET-RJ)
e Eduardo Bezerra (CEFET-RJ)

¢ Flavia Delicato (UFF)

e Leobino Sampaio (UFBA)

¢ Marcel Pedroso (FIOCRUZ)

¢ Marinez de Siqueira (JBRJ)

¢ Manoel Barral (FIOCRUZ)

e Paulo Figueiredo Pires (UFF)

Internacionais:

¢ Aline Viana (INRIA), Franca

¢ Andrew Townsend-Peterson (UKansas), USA

¢ Ben Chin Ooi (NUS), Cingapura

¢ Birgitta Konig-Ries (FSU Jena), Alemanha

e Christoph Steinbeck (FSU Jena), Alemanha

e Dennis Shasha (NYU), USA

¢ Florin Rusu (UCMec), USA

¢ Hector Zenil (University of Oxford), Reino Unido
e Patrick Valduriez (INRIA), Franca
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2. Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1: Bancos de Dados e Big Data

* A disponibilizagdo crescente de dados exige o desenvolvimento de novas
técnicas, metodologias e algoritmos para o0 processamento e analise de dados.
Temos atuado nas éareas de: saude, astronomia e simulacdo numérica. O
sistema SAVIME foi desenvolvido sob este tdpico de pesquisa;

Tema 2: Inteligéncia Artificial. Temos atuado nas seguintes frentes: (a) aplicacdo de
algoritmos de IA para problemas em diversas areas; (b) desenvolvimento de novas
técnicas de IA; (c) desenvolvimento de sistema de apoio ao desenvolvimento de
modelos de aprendizagem. Quanto ao item (b), temos investigado 0s seguintes
problemas:

* Aprendizado com poucos dados;

* Resolucao de consultas preditivas espaco-temporais;

* Arquitetura de redes profundas para predi¢éo espago-temporal;
* Detec¢éo de anomalias em séries-temporais;

* Processamento de linguagem natural;

Tema 3: Ciéncia de Redes. Temos atuado na modelagem e analise de redes
complexas, incluindo estudos teoricos sobre (i) propriedades fundamentais de redes
complexas; (ii) algoritmos e métodos para analise de redes complexas; (iii)
interacdo da area de redes complexas e aprendizado de maquina; e (iv) aplicacdes
interdisciplinares de modelagem e analise de redes, em areas como cidades
inteligentes, biodiversidade, salde publica, Internet, entre outros.

Tema 4: Geréncia de Dados Cientificos e Reprodutibilidade. Desenvolver
metodologias, técnicas e ferramentas para a geréncia das diversas etapas do ciclo de
vida de dados cientificos. E enfatizada a geréncia de workflows cientificos para a
etapa de analise desses dados, visando propriedades como reprodutibilidade,

escalabilidade e conformidade com os principios FAIRL (Findability, Accessibility,
Interoperability, and Reuse).

1

https://www.go-fair.org/fair-principles/
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Ensino/Formacdao de Recursos Humanos

Disciplinas em programas de Pos-Graduagao

GAO009-Banco de Dados
GA-54 -Ciénciade Redes

Mini-cursos / Escolas / Congressos

4.

Jornada em Ciéncia de Dados, Programa de Verdo LNCC
- Algoritmos e Modelos de Programacéao para Big Data

— Ciéncia de Redes

Jornada de e-Biodiversidade, Programa de Verdo do LNCC

- Modelagem de Nichos Ecoldgicos

Simpésio Brasileiro de Banco de Dados
~ Coordenador de Programa

— Coordenador do Comité Diretivo

HackCovid19

— Membro do Comité de Organizagéo

Simposio Brasileiro de Computacéo Aplicada a Saude (SBCAS)

— Coordenador do Workshop de Ferramentas e Aplicagcdes (WFA)

IEEE International Smart Cities Conference (ISC2 2020)

— Publications Co-Chair

Mini-curso

- Aprendizado de Maquina Aplicados a Grafos de Conhecimento;

Projetos de Pesquisa

4.1. Projeto 1
Titulo: Desenvolvimento de Plataforma de Inteligéncia Computacional

Descricao: O projeto objetiva investigar o ciclo de vida de modelos de aprendizado
de maquina e desenvolver um sistema de geréncia que apoie a construcao de
modelos.

Vigéncia: Setembro de 2018 a Junho de 2021
Financiamento: Petrobras/ANP
Valor: R$ 6.955.550,82.
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4.2. Projeto 2
Titulo: High Performance Data Science

Descri¢do: Projeto de pesquisa em colaboracéo Internacional, Brazil — INRIA.
Formacao de Time Associado. Explorar técnicas de ciéncia de dados, utilizando
computacédo de alto desempenho.

Vigéncia: Janeiro de 2020 a Dezembro de 2022
Financiador: INRIA
Valor: 45.000 euros

4.3. Projeto 3
Titulo: Gypscie — Transformando Dados em Conhecimento

Descri¢éo: Projeto de bolsa de produtividade em pesquisa. Objetivo do projeto
explorar técnicas de inteligéncia artificial aplicadas a areas da ciéncia e de na
melhoria do desempenho de sistemas.

Vigéncia: Julho de 2018 a Junho de 2021 Financiador:
CNPq
Valor: R$ 39.600,00

4.4. Projeto 4
Titulo: Data Science for Weather and Climate Sciences

Descrigcdo: Projeto de colaboragéo internacional entre o LNCC e a Universidade
da Dinamarca. Objetivo do projeto é desenvolver técnicas de inteligéncia artificial
aplicadas a areas de meteorologia e mudancas climaticas. Em especial, estamos
interessados em desenvolver modelos espago-temporais que sejam atualizados por
informagdes capturadas por sensores.

Vigéncia: Julho de 2018 a Junho de 2021

Financiador: Agéncia Dinamarquesa para Ciéncia e Educag&o Superior Valor:
DKK 287.940,00

4.5. Projeto 5

Titulo: CReTA: Ciéncia de Redes: Teoria e Aplicagcbes

Descricdo: Projeto de bolsa de produtividade em pesquisa. Prevé atividades de
pesquisa, desenvolvimento e inovagéo nas areas de redes complexas, em particular a
investigacdo das naturezas (i) quantitativa e matemadtica; (ii) empirica e orientada a
dados; (iii) computacional; e (iv) interdisciplinar; da area de ciéncia de redes.

Vigéncia: Marcgo de 2020 a Fevereiro de 2024
Financiador: CNPq
Valor: R$ 48.000,00
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4.6. Projeto 6

Titulo: Ciéncia de Redes em Ciéncia de Dados: Teoria e Aplicacdes

Descricdo: Projeto do Programa Cientista do Nosso Estado da FAPERJ. Este projeto
visa a investigacdo de diferentes aspectos, da teoria a aplicacbes, da area
recentemente chamada de Ciéncia de Redes, inserida em um contexto mais amplo de
Ciéncia de Dados. Os objetivos gerais do projeto sdo a pesquisa basica e aplicada em
ciéncia de redes, incluindo pesquisa interdisciplinar com diferentes areas do
conhecimento, a formacgdo de recursos humanos e a transferéncia de conhecimento
tanto para a sociedade quanto para outras instituicdes. Sao definidos os seguinte quatro
objetivos especificos de pesquisa referentes a aspectos complementares (com alguma
sobreposicao entre si) com os quais pretende-se atuar em ciéncia de redes: Investigar
as naturezas (i) quantitativa e matematica; (ii) empirica e orientada a dados;

(iif) computacional; e (iv) interdisciplinar; da area de ciéncia de redes.

Vigéncia: Margo de 2018 a Junho de 2021
Financiador: FAPERJ
Valor: R$ 100.800,00

4.7. Projeto 7

Titulo: INECID: Internet e a Nova Era de Ciéncia de Dados

Descricao: O projeto INECID apresenta duas vertentes principais. A primeira delas,
inclui a caracterizagdo do comportamento de usuérios e carga de trabalho que
impactardo o futuro da Internet. A segunda vertente de pesquisa trata da criacao de
ferramentas de suporte a sistemas baseados em grandes volumes de dados a partir
de um Gnico objeto matematico, de forma a permitir uma modelagem integrada de
tais sistemas, simplificando a analise de objetos de larga escala. Este projeto
envolve as seguintes instituigcdes: LNCC e UFJF.

Vigéncia: Outubro de 2017 a Setembro de 2020
Financiador: FAPESP, MCTI e CGl.br
Valor: R$ 144.812,80

5. Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

5.1. Entre a Teoria e Préatica no Desenvolvimento de Modelos de Inteligéncia
Artificial

O destaque cientifico e tecnoldgico identificado nesta sec¢éo refere-se ao projeto
Gypscie, em desenvolvimento no contexto de projeto de P&D com a Petrobras. O
projeto iniciou-se com o foco na investigacdo de técnicas e metodologias que
permitam o compartihamento e integragdo entre modelos baseados em
aprendizagem e os dados associados. Partiu-se do principio de que um sistemas
de geréncia de modelos deve oferecer algumas funcBes basicas associadas ao
ciclo de vida de modelos e dados. A partir do apoio a construcdo de modelos,
novas funcionalidade aparecem como relevantes: Explicar as predicdes de um
modelo; Fornecer mecanismos de Proveniéncia de modelos; Selecionar
automaticamente modelos competitivos para uma tarefa de predicdo. Enquanto a
funcionalidade essencial de apoio ao ciclo de vida de modelos foi implementada na
primeira versdo do sistema Gypscie [1], avancamos em técnicas para a
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composicdo automatica de modelos espacgo-temporais. Para isso desenvolvemos
a estratégia DJEnsemble [2]. Esta ultima considera o problema definido sobre um
Dominio de aplicacdo Espaco-temporal, como por exemplo, a predicdo de
temperatura ou volume de chuva. Neste contexto, a estratégia DJEnsemble define
um conjunto de técnicas que minimiza o erro de predicdo e o custo de avaliacdo
de uma consulta preditiva espaco-temporal, na presenca de modelos preditivos
competitivos (i.e. que realizem a predigcdo da mesma quantidade) . Dois principios
fundamentais sédo adotados neste trabalho: (i) a definicdo de um critério de alocacéo
espacial de modelos preditivos e (2) ume método de escolha de modelos baseado na
distribuicdo de dados.

A Figura 1, apresenta os principais componentes da proposta da estratégia
DJEnsemble, enquanto os detalhes da técnica podem ser acessados no preprint [2].

=
Spatio-temporal
g Predictive query
SAVIME | ¥
Offiine Online: Query processor
Register Predictor & 1. Find query tiles
Training datasets 2. Select candidate

STPs
Compute
Clust_er & Learzing 3. Compute optimum
Tiling DJEnsemble plan
4. Run plan

- O &

Figura 1 Arquitetura da abordagem DJEnsemble

Function

O componente DJEnsemble estd planejado para ser implementado no sistema
Gypscie. Mais detalhes sobre o sistema podem ser obtidos no endereco:
http://dexl.Incc.br/gypscie/.

5.2. Investigagdes na luta contra o COVID-19

Em 2020, o mundo se viu frente a uma pandemia causada pelo virus SARS-COV-2,
responsavel pela doenga que passou a ser conhecida pela sigla COVID-19. Assim que
determinou-se o confinamento no Brasil, nosso grupo iniciou um trabalho de uso da
ciéncia de dados no apoio a luta contra a pandemia. Nosso primeiro resultado [3],
publicado em preprint em Abril de 2020, objetivou prever o colapso do sistema de
saude nos estados brasileiros caso um modelo de relaxamento das politcias de
confinamento da populacao fosse adotado. Para isso, utilizamos dados disponiveis
naquele momento sobre a difusdo da infeccdo em trés paises, onde a epidemia havia
sido identificado com alguns meses a frente da que ocorria em nosso pais. A partir de
um modelo matematico simples indicativo da necessidade de leitos hospitalares para
tratar de doentes em caso de internacéo, e os modelos de expansao da doencafornecida
pelos dados dos trés paises, projetamos o0 desenrolar da doenga em cada estado.
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Considerando a quantidade de leitos hospitalares disponiveis por estado, informado
pelo sistema do Ministério da salde pudemos determinar o dia que, tomadas as
medidas de relaxamento do confinamento social, cada estado entraria em colapso de
seu sistema de hospitais.

COVID-19 Hospitalization estimate on Sao Paulo

Need for hospital beds

Days

Figura 2 Projecéo do colapso hospitalar em S&o Paulo

Ainda no contexto da pandemia do SARS-COV-2, desenvolvemos alguns modelos de
predi¢éo de casos de infec¢éo a partir da detecdo de fragmentos de RNA do virus, no
esgoto de cidades. Ocorre que esta sendo desenvolvido um projeto de pesquisa entre
a Prefeitura de Niterdi e o Laboratorio de Virologia da FIOCRUZ, no Rio de Janeiro, em
gue coletas do esgoto em algumas regides da cidade de Niter6i sdo processadas
pelo laboratério da FIOCRUZ e a quantidade de fragmentos encontrada é publicada
em dados publicos da prefeitura. A partir desses dados e de modelos de aprendizado

de maquina, trabalhamos na predicdo do niumero de infectados por regido da cidade.
Dadas as caracteristicas de aparecimento de vestigios dos fragmentos, a t'cnica
proposta pode servir como anuncio do desenvolvimento da infec¢éo, uma vez que seus
sinais aparecem em até duas semanas antes da percepg¢ao normal da doenca a partir
de testes em pessoas que tenham desenvolvido a doenca, permitindo uma acéo
prematura dos 6rgao publicos.

Finalmente, na parceira com a FIOCRUZ/ICICT, na qual desenvolvemos a Plataforma
de Ciéncia de Dados para Saude (PCDaS-https://bigdata.icict.fiocruz.br/),
adicionamos um componente completo de informacdes sobre o0 avanco da pandemia
nos estados brasileiros.

5.3. Destaque 3

Artur Ziviani listado em um grupo de IEEE Impact Creators:
https://transmitter.ieee.org/author/artur/
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6. Resultados Cientificos e Tecnolédgicos

6.1. Artigos Cientificos em Periédicos

BARONI, L.; SALLES, REBECCA ; SALLES, S.;GUEDES, G.;PORTO, FABIO;
BEZERRA, E.;BARCELLOS, C.; PEDROSO, M. ; Ogasawara, E.. AnAnalysis of
Malaria in the Brazilian Legal Amazon Using Divergent Association Rules.
JOURNAL OF BIOMEDICAL INFORMATICS, v. 109, p. 1,2020.

LEMUS, NOEL MORENO ; SOUTO, Y.M. ;PEREIRA,R.S.;LIU, J.; PACITTI,
Esther ; VALDURIEZ, Patrick ; PORTO, FABIO . {SUQ2:} Uncertainty
Quantification Queries over Large Spatio-temporal Simulations. Bulletin of the
Technical Committee on Data Engineering, v. 43, p. 47, 2020.

OCANA,KARY A.C.S.;GALHEIGO, MARCELO ; OSTHOFF, CARLA; GADELHA,
LUIZ M.R. ; PORTO, FABIO ; GOMES, ANTONIO TADEU A. ; DE OLIVEIRA,
DANIEL ; VASCONCELOS, ANA TEREZA . BioinfoPortal: A scientific gateway for
integrating bioinformatics applications on the Brazilian national high-performance
computing network. Future Generation Computer Systems , v. 107, p. 192-214,
2020.

CASTRO, RAFAELA;SOUTO, YANIAM.; Ogasawara, Eduardo;PORTO, FABIO
i BEZERRA, EDUARDO . STConvS2S: Spatiotemporal Convolutional Sequence to
Sequence Network for Weather Forecasting. NEUROCOMPUTING , v. 422, p. 1,
2020.

CHIESSE, R. ; FIGUEIREDO, D. R. ; ROCHA, A. A. A.; ZIVIANI, A. . Efficient
Network Seeding under Variable Node Cost and Limited Budget for Social
Networks. INFORMATION SCIENCES, v. 514, p. 369-384, 2020.

SIRACUSA, P. C. ; GADELHA JUNIOR, L. M. R. ; ZIVIANI, A. . New
perspectives on analysing data from biological collections based on social
network analytics. Scientific Reports ,v. 10, p. 3358, 2020.

CARNIVALI, G.S.; VIEIRA, A. B. ; ESQUEF, P. A. A.; ZIVIANI, A.. CoVeC: Coarse-
Grained Vertex Clustering for Efficient Community Detection in Sparse Complex
Networks. INFORMATION SCIENCES, v. 522, p. 180-192, 2020.

TENTORI, MONICA ; Ziviani, Artur ; MUCHALUAT-SAADE, DEBORA C. ‘FAVELA,
JESUS . Digital healthcare in Latin America. COMMUNICATIONS OFTHEACM, v. 63,
p.72-77,2020.

Artigos aceitos parapublicagdo em 2020:

OLIVEIRA, A. T.; MARTINS, B. J.; MORENO, M. F.; VIEIRA,A. B.; GOMES,A. T. A.
; ZIVIANI, A. . SDN-Based Architecture for Providing Quality of Service to High
Performance Distributed Applications. International Journal of Network Management
, 2020.

GADELHA JUNIOR, L. M. R.; SIRACUSA, P. C.; DALCIN, E.C.; SILVA, L. E.;
AUGUSTO, D.A.; KREMPSER, E.; AFFE,H. M. ; COSTA, R.L.; MONDELLI, M.
L.B.;MEIRELLES, P.M.; THOMPSON, F.; CHAME, M.; ZIVIANI, A.; SIQUEIRA,
M. F. . A survey of biodiversity informatics: Concepts, practices, and challenges.
WIRES DATA MINING AND KNOWLEDGE DISCOVERY, 2020.

MASCARENHAS, J. G. Z. ; ZIVIANI, A. ; WEHMUTH, KLAUS ; VIEIRA, A.. On the
Transaction Dynamics of the Ethereum-based Cryptocurrency. Journal of Complex
Networks, 2020.
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VIANA, A. C. ; COSTA, R. ; ZIVIANI, A. ; SAMPAIO, L. N. . Tactful
Networking: Humans in the communication loop. IEEE Transactions on
Emerging Topics in Computational Intelligence (TETCI), 2020.

MENDONCA, M.R.F.;BARRETO, A.M. S.; ZIVIANI, A. . Approximating Network
Centrality Measures Using Node Embedding and Machine Learning. IEEE
Transactions on Network Science and Engineering (TNSE), 2020.

WEHMUTH, K. ; ZIVIANI, A.; COSTA,L.C.; SILVA,A.P.C.; VIEIRA,A. B..You Shall
not Pass: Avoiding Spurious Paths in Shortest-Path Based Centralities in
Multidimensional Complex Networks. IEEE Transactions on Network Science and
Engineering (TNSE), 2020.

6.2. Livros e Capitulos de Livros

e ABRAHAO, F.S.;D'OTTAVIANO, I. M. L. ; WEHMUTH, K. ; DORIA, F. A. ; ZIVIANI,

A. . Learning the Undecidable from Networked Systems. In: Shyam Wuppuluri;
Francisco Antonio Doria. (Org.). Unravelling Complexity: The Life and Work of
Gregory Chaitin. 1ed.Singapura: World Scientific, 2020, v. , p. 131- 180.

6.3. Artigos em Anais de Eventos

COSTA, R. ; VIANA, A. C.; ZIVIANI, A. ; SAMPAIO, L. N. . Towards Human-Aware
D2D Communication. In: 2nd International Workshop on Urban Computing (UrbCom),
IEEE DCOSS, 2020, Marina del Rey, CA, EUA. Proc. of the 2nd International
Workshop on Urban Computing (UrbCom), IEEE DCOSS, 2020.

SILVA, M. A.; SANTOS, N. B. ; ROSA, C. O. C. S. ; OLIVEIRA, R. M. ; SANTOS, M.
; ITO, M. ; VIEIRA, A. B. ; ZIVIANI, A. . Analise dos Atendimentos de Gestantes na
Rede de Atencdo Basica de Saude no Municipio de Sao Paulo. In: XX Simpdésio
Brasileiro de Computacdo Aplicada a Saude (SBCAS 2020), 2020, Salvador, BA.
Anais do XX Simpésio Brasileiro de Computacdo Aplicada a Saude (SBCAS 2020).
Porto Alegre: SBC, 2020.

SALLES, R. ; ESCOBAR, L. ; BARONI, L. ; ZORRILLA, R. ; ZIVIANI, A. ;
KREISCHER, V. ; DELICATO, F. C.; PIRES, P. ; MAIA, L. ; COUTINHO, R. ; ASSIS,
L.; OGASAWARA, E. . Harbinger: Um framework para detec¢éo de eventos em séries
temporais. In: XXXV Simpésio Brasileiro de Banco de Dados - SBBD'2020, 2020.
Anais do XXXV Simpésio Brasileiro de Banco de Dados - SBBD'2020, 2020.

ABRAHAO, F. S. ; WEHMUTH, K. ; ZENIL, H. ; ZIVIANI, A. . An Algorithmic
Information Distortion in Multidimensional Networks. In: The 9th International
Conference on Complex Networks and their Applications (Complex Networks 2020),
2020, Madri, Espanha. Proceedings of the The 9th International Conference on
Complex Networks and their Applications (Complex Networks 2020), 2020.

COSTA, R. ; VIANA, A. C. ; ZIVIANI, A. ; SAMPAIO, L. N. . Extracdo e Analise de
Dados Como Suporte a Estratégias de Comunicagcédo D2D Cientes do Humano. In:
XXXVIII Simpésio Brasileiro de Redes de Computadores e Sistemas Distribuidos
(SBRC), 2020, Rio de Janeiro, RJ. Anais do XXXVIII Simpdsio Brasileiro de Redes
de Computadores e Sistemas Distribuidos (SBRC), 2020.
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Palestras a Convite

4a Escola de Inverno — IC — UFF, A Computacéo e a pesquisa aplicada no
Combateao COVID-19noLNCC, Fabio Porto

| Encontro de IA e Aprendizado de Maquina na Industria de Oleo & Gas 2020 -
IEEE CIS - Gypscie: Um Ambiente para Geréncia de Dados e Modelos de
Aprendizado de Maquina, Fabio Porto,

VIl Workshop da Escola de Informatica & Computacéo -WEIC 2020 - CEFET-RJ,
Painel Geréncia de Modelos e Dados, Gypscie: Um Ambiente para Geréncia de
Dados e Modelos de Aprendizado de Maquina

Associacao Brasileirade gedlogos de Petréleo, Gypscie —managing Al Models for
the Oil and Gas Industry, Fabio Porto

Ciclo de Seminarios do IC/UFF, Gypscie: Um Ambiente para Geréncia de Dados e
Modelos de Aprendizado de Maquina, Fabio Porto

Workshop em Computacdo Aplicada 2020, INPE, DJENSEMBLE — An Approach
for The Automatic Selection of Black-Box Spatio-temporal Deep- Learning
Models, Fabio Porto.

Encontro com alunos de Engenharia, Universidade Catolica de Petr6polis (UCP),
Ciénciade Redes em Ciéncia de Dados: Desafios e Oportunidades, Artur Ziviani

Meet Up -- Grupo CiDAMO/UFPR, Ciéncia de Redes em Ciéncia de Dados:
Desafios e Oportunidades, Artur Ziviani

Seminério da Disciplina Design, Comportamento e Tecnologias Digitais, Programa
de Pds-Graduacao em Design da UFPR, Ciéncia de Redes em Ciéncia de Dados:
Desafios e Oportunidades, Artur Ziviani

Seminarios da Area Interdisciplinar de Engenharia e Ciéncia Computacional,
COPPE/UFRJ, Ciéncia de Redes em Ciéncia de Dados: Desafios e
Oportunidades, Artur Ziviani

Escola de Inverno da UFF, Exceléncia em Pesquisa em Computagéo, Artur
Ziviani
Seminario Cientifico STIC-AmSud, SafeCityMap: Mission Covid Inria, Artur Ziviani

XVII Congresso Brasileiro de Informatica em Saude (CBIS 2020), Painel
“Ciénciade Dados aplicadaa Saude", Artur Ziviani

XXXVIII Simpésio Brasileiro de Redes de Computadores e Sistemas Distribuidos
(SBRC 2020), Painel “Researching Outside the Box: O Papel da
Interdisciplinaridade nas Pesquisas da Comunidade”, Artur Ziviani

School on Systems and Networks (SSN 2020), UFES, Palestra “Time Centrality in
Dynamic Complex Networks", Artur Ziviani

Ecological Niche Modeling 2020 Course, organizado por Andrew Townsend-
Peterson (U.Kansas). Palestra “Scientific Workflows and Reproducibility in
Ecological Niche Modeling”, Luiz Gadelha e Maria Luiza Mondelli

Desenvolvimento de Programas e Produtos

Gypscie, Sistema para Gerenciamento de Dados e Modelos, sem registro,
LNCC, UFF, CEFET-RJ, Petrobras
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9.

DissertacOes e Teses Defendidas

9.1. Dissertacdes de Mestrado

Rafael Silva Pereira. Strategies and Techniques for Deep Learning on Small
Data. 2020. Dissertacao (Mestrado em Modelagem Computacional) - Laboratério
Nacional de Computagcado Cientifica, Conselho Nacional de Desenvolvimento
Cientifico e Tecnolégico. Orientador: Fabio Andre Machado Porto.

Rafaela de Castro do Nascimento. STCONVS2S: SPATIOTEMPORAL
CONVOLUTIONAL SEQUENCE TO SEQUENCE NETWORK FOR WEATHER
FORECASTING. 2020. Dissertacdo (Mestrado em Ciéncia da Computacao) -
Centro Federal de Educacdo Tecnholdgica Celso Suckow da Fonseca,
Coorientador: Fabio Andre Machado Porto.

9.2. Teses de Doutorado

Hermano Lourengo Souza Lustosa. SAVIME:Enabling Declarative Array Processing
In Memory. 2020. Tese (Doutorado em Modelagem Computacional) - Laboratdrio
Nacional de Computacgéo Cientifica, Coordenacéo de Aperfeicoamento de Pessoal
de Nivel Superior. Orientador: Fabio Andre Machado Porto.

Yasmin Cortes Martins. Predicdo de interagBes proteina-proteina por analise
combinada de evidéncias. 2020. Tese (Doutorado em Modelagem
Computacional) - Laboratorio Nacional de Computacdo Cientifica, Conselho
Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico. Coorientador: Artur
Ziviani.

10. Impactos da pesquisa na sociedade

1

As atividades desenvolvidas em torno do combate ao COVID-19 foram sem duvida
as que mais contribuiram neste momento dificil em que o mundo enfrenta a pandemia.
Tanto no ponto de vista de resultados refletidos em artigos cientificos quanto no
desenvolvimento da Plataforma Monitora COVID-19 o grupo mostrou rapida reacao
em prol da pesquisa aplicada a um problema importante da sociedade.

1. Atividades Projetadas para 2021

Avancar na investigacéo de dados+modelos+eventos-> Digital. Twin

O tema de gémeos digitais tem recebido bastante atencao na Indastria. A partir da
disponibilizagdo de sensores monitorando em tempo-real o funcionamento de
dispositivos e o0 estado do ambiente, modelos de predicdo e de deteccdo de
anomalias sao construidos e integrados em um contexto de sistemas de informacao
reproduzindo digitalmente o processo monitorado e permitindo a criagcdo de
cenarios what-if. Este tema que é de alto interesse na Petrobras, sera também
relevante em outras industrias. No entanto a concretizagdo dessa visao requer
pesquisa e desenvolvimento tecnolégico. Esta atividade se caracteriza no contexto
do desenvolvimento do sistema Gypscie.
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e Desenvolveralinhade NLP

O processamento de linguagem natural € um tema de bastante interesse atualmente.
Técnicas permitem a coleta de informacfes registradas de maneira informal em
textos livres. Em particular, na area de saude, textos livres aparecem em prontuérios
eletrénicos, bulas de remédios e artigos cientificos. Nosso grupo ainda nao havia se
envolvido nessa tema o que acabou acontecendo com a parceria em um projeto na
areade COVID-19 com a FIOCRUZ Brasilia. A partir dessa oportunidade, que inclui
bolsa para trés alunos, capacitaremos o grupo nessa nova linha de investigacéo
aplicando técnicas de Inteligéncia artificial, bancos de dados e ontologias.

e Desenvolver alinha de reprodutibilidade de experimentos

e Continuar as colaborag¢@es Internacionais

As colaboragfes Internacionais sdo de suma importancia para que mantenhamos o
alto nivel de pesquisa e de resultados obtidos. A partir das cooperacbes
internacionais oferecemos oportunidades de co-orientagcdes de nossos alunos e
mesmo de experiéncias em doutorado sanduiche. Pretendemos continuar a
construir essas parcerias, com énfase no INRIA, com quem o LNCC esta
estabelecendo um Laboratério Internacional.

e Estender as parcerias com industria/institutos de pesquisa

Em 2020 houve um grande esforgo na colaboragédo com aPetrobras. Infelizmente, as
condicbes econbmicas se mostraram desfavoraveis, prejudicando o
desenvolvimento das tarefas conforme haviam sido planejadas. Neste ano,
pretendemos estender parcerias para outros interlocutores. Ja temos uma parceria
estabelecida com a FIOCRUZ/ICICT mas também com outros grupos como o da
Bahia, associado ao CIDACS. Temos também outras parcerias em curso de
estabelecimento que devem gerar frutosem 2021.
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SCP

SEGURANCGA CIBERNETICA E PRIVACIDADE

Fabio Borges de Oliveira
RESPONSAVEL

RESUMO

O grupo SCP vem trabalhando na area interdisciplinar envolvendo Teoria da
Computacao, Matematica da Computacao, Sistemas de Computacao, Probabilidade
e Estatistica, e Matematica Aplicada com Algebra, Matematica Discreta e
Combinatéria, especificamente com pesquisa em processamento sobre dados
cifrados, geralmente conhecido como criptografia homomorfica. Além disto, tem se
desenvolvido biblioteca para a linguagem Fortran com o objetivo de prover seguranca
e privacidade em processamento de mapas da Petrobras. Permitindo que os dados
sensiveis sejam processados fora da empresa, sem basear a seguranca e privacidade
apenas em normatizacao daadministragcaocomoalSO 27000.
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1.1. Grupo de Pesquisa

1.1 Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Professor
Tecnologista

1. Dr.-Ing. Fabio Borges de Oliveira (COTIC)

1.1.2.  Alunos e p6s-Doutores

L\

Ll s

Neste periodo tivemos algumas saidas, grifamos os postos que perdemos.

Pés-Doutores: 1 vagaem aberto

Doutorandos:

Aline de Lurdes Zuliani Lunkes (LNCC - Brasil)
Marcio Prudéncio Belleza (LNCC - Brasil)

Murilo Coutinho Silva (UnB - Brasil)

Diogo Pereira da Silva Santos (LNCC - Brasil)

Mestrandos:

Elaine Bernine (LNCC - Brasil)

Paulo Ricardo Borré Reis (LNCC - Brasil)
Thays Rocha Neri Ferreira (LNCC -Brasil)

Matheus da Fonseca Dornelles (LNCC - Brasil)

IC:
Daniel Veiga da Silva Antunes (CEFET - RJ)

2. Ricardo Luiz Cerqueira Junior (CEFET - RJ)

Outros Colaboradores:

1. Matheus Aranha Silva

Yuri Gongalves Miguel
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1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

¢ Nacionais:
1. Antbnio Lacerda Juanior (Inmetro)
2. Basilio de Braganca Pereira (UFRJ)
3. Rafael Timéteo de Sousa Jr (UnB)
4. *Pedro Carlos da Silva Lara (CEFET - RJ)
* Pedro esta apenas honrando com 0s compromissos, ele ndo quer mais assumir
novos compromissos no LNCC.
e Temal: Avaliacdo de Seguranca
Na Ultima década, o Inmetro publicou diversos regulamentos metroldgicos exigindo
um nivel alto de seguranga da informag&o em instrumentos de medicdo. Varios dos
requisitos contidos nesses regulamentos envolviam criptografia e assinatura digital, os
quais foram baseados em normas do NIST. O nivel atual de conhecimento aplicado
ja coloca o Brasil na vanguarda dentre os paises da América Latina e na frente de
varios paises europeus.
e Tema2: Criptografia e Criptoanalise
Aprimoramento de algoritmos criptogréaficos e detecgdo de vulnerabilidades, incluindo
Criptografia Pds-Quantica e Criptografia Homomoarfica.
e Tema 3: |IA Aplicada a Seguranca e Privacidade
Algoritmos de Inteligéncia Atrtificial (IA) tém se mostrado eficientes em diversas
areas de pesquisa, inclusive com aplicacdes em Seguranca e Privacidade. Temos
interesse em todas as relagdes de IA com Segurancae Privacidade. Em particular,
redes neurais artificiais com dados cifrados.
e Tema4: Computacao Paralela e Distribuida
Paralelizacdo de algoritmos para sistemas computacionais de memoria
compartilhada e de memoria distribuida, possibilitando o processamento dados e
execucdo de protocolos de forma paralela e distribuida em hardwares com
arquitetura heterogéneos.
e Tema 5:Privacidade
Avaliacdo de complexidades, aplicacbes em cendrios reais e otimizacdo de
algoritmos criptogréficos capazes de computar sobre dados cifradas, usando
criptografia homomorfica e DC-Nets. Além disso, usamos outras técnicas como
secret sharing para proteger dados privados que pertengcam a pessoas e
instituicdes, mas que precisam ser manipulados por outrem sem que os dados
sejam expostos.
1.2. Ensino e Formacdo de RecursosHumanos

Disciplinas em programas de Pés-Graduagao

— Curvas Elipticas e Hiperelipticas

- Criptografia

- Criptografia Homomorfica

- Tépicos Especiais em Modelagem Computacional: Programacdo em Criptografia

— Ciéncia da Computacdo: Fundamentos

51



2 Projetos de Pesquisa

2.1. Criptografia em Software de Modelagem Computacional Hidro-

Geomecanica de Reservatorios

Desenvolvimento de metodologias para garantir seguranca e privacidade a
instituicdo detentora de informacdes relevantes para descrever reservatérios de éleo
e gas que sdo processados em computadores fora da institui¢éo.

A equipe de TIC da Petrobras entendeu equivocadamente que bastater a ISO
27000 para o sistema ser seguro. A equipe do CENPES gostaria de continuar o
projeto, mas o projeto perdeu prioridade e perdeu os recursos, devendo terminar
em 2021.

2.2. Redes Neurais e Aplicacdes de Maquinas Estatisti- cas de

Aprendizado

1) Preparo e submissdo a CRC Editora o livro Neural Networks in Statatistics and
Data Science: An Introduction 2) Consultoria e colaboracao estatistica em
aplicacdes de métodos de maquinas estatisticas de aprendizados em cardiologia em
colaboragcdo com o Instituto de Cardiologia Edson Saad da UFRJ. Bolsa de
professor Emérito da FAPERJ até 30/06/2021.

3 Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1. Best Paper

Através de um processo rigoroso de double blind peer review, recebemos o
prémio do SBSeg 2020 de Melhor Trabalho em Criptografia para o artigo:
“Improving the Security of ChaCha against Differential-Linear Cryptanalysis”

Abstract: The stream cipher ChaCha has received a lot of attention and
recently is being used as a new cipher suite in TLS 1.3, as a random number
generator for operating systems (Linux, FreeBSD, OpenBSD, NetBSD, and
DragonFly BSD), a proposed standardization in RFC 7634 for use IKE and IPsec,
and by the WireGuard VPN protocol. Because of that, it is very important to
understand and study the security of this algorithm. Previous works showed thatitis
possible to break up to 7 of the 20 rounds of ChaCha. In this paper, we show that a
simple modification in the algorithm, namely changing the rotation distances in the
Quarter Round Function, makes Cha- Cha more secure against all the most
effective known attacks without any loss in performance. In fact, we show that with
these changes, itis only pos- sible to break up to 6 rounds of ChaCha. Therefore,
it would be no longer possible to break 7 rounds of ChaCha with the best-known
attacks.

Menc&o Honrosa

Através de um processo rigoroso de double blind peer review, recebemos a
Mencao Honrosa do SBSeg 2020 para Artigos Curtos com o trabalho: “Computacao
da Quadratura Gaussiana em um Esquema Criptogréfico Parcialmente
Homomorfico”

Abstract: There is a growing attention to the use of homomorphic encryption,
thatis, cryptographic systemsable to perform mathematical opera- tionswiththe data
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inthe encrypteddomain. Although suchsystemsprovide a huge gain in terms of data
privacy, they prove to be significantly slower. This work evaluates the applicability
of the Paillier system in the calculation of Gaussian quadrature. A mean increase of
3234 times in the computational time was verified using the homomorphic system
and nine decimal cases of precision.

4 Resultados Cientificos eTecnoldgicos

4.1. Artigos Cientificos em Periédicos

1. Fabio Borges, Paulo Ricardo Reis e Diogo Pereira. «A Comparison of Security and
its Performance for Key Agreements in Post-Quantum Cryptography». Em: IEEE
Access 8 (2020), pp. 142413-142422. doi: 10.1109/ACCESS - 2020 - 3013250.
url: https://doi.org/10.1109/ ACCESS.2020.3013250

2. Murilo Coutinho, Rafael Timéteo de Sousa Junior e Fabio Borges.
«Continuous Diffusion Analysis». Em: IEEE Access 8(2020), pp. 123735— 123745.
doi: 10.1109/ACCESS . 2020 .3005504. url: https://doi.
org/10.1109/ACCESS.2020.3005504

4.2. Livros e Capitulos de Livros

B. de Braganca Pereira, C.R. Rao e F. Borges de Oliveira. Statistical Lear- ning
Using Neural Networks: A Guide for Statisticians and Data Scientists with Python.
Chapman e Hal/CRC, 2020. isbn: 9780429775550. doi: 10.
1201/9780429431296. url: https://doi.org/10.1201/9780429431296

4.3. Artigos em Anais de Eventos

1. Murilo Coutinho, I. Passos, R. T. Souza JR. e Fabio Borges. «Improving the
Security of ChaCha against Differential-Linear Cryptanaly- sis». Em: XX Simpdsio
Brasileiro em Seguranca da Informacdo e de Sistemas Computacionais (XX
SBSeg 2020). Petrépolis - RJ, 2020

2. Paulo Ricardo Reis, Pedro Lara e Fabio Borges. «Computagéo da Qua- dratura
Gaussiana em um Esquema Criptografico Parcialmente Homomorfico». Em: XX
Simpdosio Brasileiro em Seguranca da Informagéo e de Sistemas Computacionais
(XX SBSeg 2020). Petropolis - RJ, 2020

3. Pedro C. S. Lara, F. R. Henrigues e Fabio Borges. «Converting Symmetric
Cryptography to SAT Problems Using Model Checking Tools». Em: XX Simpoésio
Brasileiro em Seguranca da Informag&o e de Siste- mas Computacionais (XX
SBSeg 2020). Petropolis - RJ, 2020

4. Elaine. Bernine, T. R. N. Ferreira, D. PEREIRA e FabioBorges.
«Cenario apés a Vacinacédo da Populacao Brasileira Contra a COVID- 19 atraves
da Modelagem Matemética». Em: XXIII Encontro Nacional de Modelagem
Computacional (XXIII ENMC). Palmas - TO, 2020

5. Thays R. N. Fereira, E. Bernine, D. Pereira e Fabio Borges. «Processo de
Transmissdo da COVID-19 na Populagéo Brasileira». Em: Encontro Regional de
Matematica Aplicada e Computacional. Campo Grande - MS, 2020
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4.4, Participacdo em Eventos Cientificos

O L N

Participagcdo no XX Simposio Brasileiro de Seguranca da Informagédo e de
Sistemas Computacionais (SBSeg 2020), participantes:

Aline de Lurdes Zuliani Lunkes
Fabio Borges de Oliveira
Paulo Ricardo Borré Reis
Thays Rocha Neri Ferreira

Yuri Gongalves Miguel

4.5, Palestras a Convite
1. Seminario LNCC 40 anos - Fabio Borges (LNCC/MCTI)

https://www.youtube.com/watch?v=1xule2vticQ

Fui convidado a escrever um texto de divulgacao cientifica divulgado na web:
Privacidade em Tempo de Pandemia - COVID-19. SBC Horizontes, 29 abr. 2020
http://horizontes.sbc.org.br/index.php/2020/04/privacidade-em-tempo-de-pandemia-covid-
19/

4.6. Desenvolvimento de Programas e Produtos

Incluimos novos algoritmos em uma biblioteca de criptografia com algoritmos
simétricos e assimétricos para a Petrobras proteger dados de geo-mecanica
processados com a linguagem Fortran.

O software e suas atualizagcbes tém sido entregues a Petrobras. Estamos
finalizando em 2021.

4.7. DissertacOes e Teses Defendidas

Dissertacdo de mestrado 1. Diogo Pereira da Silva Santos. Identity-based Proxy
Re-Encryption with Equality Test. 2020. Dissertacdo (Mestrado em Modelagem
Computacional) - Laboratorio Nacional de Computacéo Cientifica, Fundacéo Carlos
Chagas Filho de Amparo a Pesquisa do Estado do RJ. Orientador: Fabio Borges de
Oliveira.

Outras em andamento.

Impactos da pesquisa nasociedade

O TSE gastou R$ 26,2 milhGes para contar os votos em um supercomputador que
ficana sala-cofre do tribunal. Além disso gastou R$ 19.564.473,36 com a Oracle do
Brasilem 2020. No DOU existem diversas publicacdes sobre contratacdo da Oracle
com inexigibilidade de licitagéo. Os tribunais "utilizam o sistema de banco de dados
Oracle ha mais de uma década e os servicos da Oracle foram contratados em todas
as eleicdes que utilizaram o sistema de votacéo eletrénica desde 1996". Toda essa
contagem poderia ser feita de forma mais transparente no LNCC usando criptografia
homomorfica e transmitindo muito mais confianga do que a Oracle do Brasil. Além
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http://www.youtube.com/watch?v=1xuIe2vticQ
http://www.youtube.com/watch?v=1xuIe2vticQ
http://horizontes.sbc.org.br/index.php/2020/04/privacidade-em-tempo-

disso, tais pesquisas sdo importantes para manter a seguranca e privacidade em
prontuarios médicos, processamento em nuvens, infraestrutura critica, dispositivos
pessoais (I0T), em geral em tecnologias da informacéo e comunicagao.

Atividades Projetadas para 2021
Defesadadissertacdo de mestrado do Elaine.

Defesa dadissertacao de mestrado do Paulo.

Defesa dadissertacdo de mestrado do Thays.

Defesa da dissertacdo de mestrado do Matheus Aranha.
PublicagGes de artigos em periddicos.

Finalizag&o do projeto com a Petrobras.

Ministrar disciplinas na pés-graduacéo

Outras InformacdesRelevantes

Foi realizado o XX Simposio Brasileiro de Seguranca da Informacéo e de Sistemas
Computacionais (SBSeg) que é um evento cientifico promovido anualmente pela
Sociedade Brasileira de Computacédo (SBC). Ele representa o principal forum do
pais para divulgacdo de resultados de pesquisas, debates, intercambio de ideias e
atividades relevantes ligadas a seguranca da informagdo e de sistemas
computacionais, integrando a comunidade brasileira de pesquisadores e profissionais
atuantes nessa area. A 20a. edicdo do simposio fui realizada e esta no processo de
prestacéo de contas, pela primeira vez online em 20 anos.
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clae]e

COMPUTAGCAO QUANTICA E CRIPTOGRAFIA

Renato Portugal
RESPONSAVEL

RESUMO

A missao do grupo de computacao quantica do LNCC é desenvolver pesquisa original
nas areas de computacao quantica e informagao quantica, supervisionar estudantes
de mestrado e doutoramento, buscar colaboracées nacionais e internacionais a fim
de aumentar a qualidade da pesquisa desenvolvida pelo grupo, propor novas
técnicas, seguir, e, se possivel, participar do desenvolvimento do hardware quantico.
Para alcancar esta missao, o grupo de computagao quantica desenvolve e
implementa algoritmos quanticos baseados em passeios quanticos nos
computadores quanticos da IBM e desenvolve simulacdoes computacionais de
sistemas quanticos e computacao quantica usando processamento de alto
desempenho (PAD) empregando as seguintes linguagens: Python, C, OpenCL, Cuda,
Neblina. O grupo também desenvolve simuladores para plataformas de PAD visando
pesquisadores que trabalham tanto em computacao quantica quanto em mecanica
quantica. Os membros do grupo também usam linguagens de computacao algébrica,
com conhecimento avancado nas linguagens Mathe matica e Maple.
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1.1.1.

Grupo de Pesquisa

Equipe

Pesquisadores
Renato Portugal - Comac
Fabio Borges - Cotic (na parte de criptografia)

1.1.2.Alunos e p6s-Doutores

Pos-Doutores: Jalil Kathibi Mogadam
Doutorandos: Caue Teixeira, Frank Acasiete, Frederico Cabral, Pedro Lugzo

Mestrandos: Gustavo Bezerra

1.1.3.Pesquisadores Colaboradores

1.2.

1.3.

Nacionais: Celina Figueiredo (UFRJ), Daniel Posner (pts-doutorando UFRJ), Fernando
Bandeira de Melo (CBPF), Franklin Marquezino (UFRJ), Gabriel Coutinho
(DCCIUFMG), Marcos Cesar de Oliveira (Unicamp), Pedro Lara (CEFET), Tharso
D. Fernandes (UFES).

Internacionais: Raqueline A. M. Santos (University of Latvia), Raul Donangelo
(Udelar), Alejandro Romanelli (Udelar), Andris Ambainis (University of Latvia), Etsuo
Segawa (Tohoku University), Norio Konno (Yokohama National University), Pedro
Costa (pts-doutorando Macquarie University, Stefan Boettcher (Emory University)

Pesquisa e Desenvolvimento
Tema 1: Computagao quantica
Tema 2: Passeios quanticos

Tema 3: Simulacao de computagzo quantica usando HPC

Ensino/Formacédo de Recursos Humanos

Disciplinas em programas de Pos-Graduagdo: Computagao Quantica | (GB 120),
Computacao Quéntica Il (GB 121), Topicos Avancados de Computagio Quantica (GB
500),

Mini-cursos / Escolas / Congressos: Minicurso de Computagao Quantica na escola de
verao do LNCC, SBMAC, SBC, Spolm,
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2.1.

2.2.

3.1.

Projetos de Pesquisa

Projeto 1

Cientista do Nosso Estado: Algoritmos Quénticos: Desenvolvimento, Analise e
Implementaggdo. 01/11/2018 a 31/10/2021.

Descricco: O projeto de pesquisa Algoritmos Quanticos: Desenvolvimento,
Analise e Implementagco se insere na aea de Computacggdo Quéntica e visa ao
desenvolvimento de novos algoritmos quanticos para o problema da distinco de
elementos e para problemas de busca espacial em grafos. Alem disso, visa tambem a
andise de passeios quanticos em grafos, construgao de um simulador usando
computaggo de alto desempenho e implementagao dos algoritmos em computadores
quanticosde 5, 16 e 20 qubits disponibilizados pela IBM.

Projeto 2

Bolsa de Produtividade 1D: Algoritmos Quanticos baseados em Passeios Quanticos
e Implementagdo em Computadores Quanticos. 01/03/2016 a 28/02/2020.

Descriggo: O projeto de pesquisa Algoritmos Quanticos baseados em Passeios
Quanticos e Implementacdo em Computadores Quanticos visa ao de- senvolvimento
de novo algoritmos quanticos. Usamos o passeio quantico escalonado porque este
modelo & uil tanto nos problemas de busca quanto na implementaggo fisica em
laborat@rios. Este projeto tem um forte carater inovador tanto na area espedifica de
passeios quanticos e grafos (o passeio escalonado foi desenvolvido recentemente pelo
autor deste projeto junto com colaboradores e sua defi cao se baseia ho conceito de
tesselabilidade de grafos), quanto na implementagado em computadores quanticos
disponibilizados recentemente para uso da comunidade cientifica (n2o ha ainda
implementagao de algoritmos baseados em passeios quanticos em computadores
quénticos).

Destaques Cientificos e Tecnholdgicos

Passeios Quanticos Escalonados

Recentemente, 0 GCQC desenvolveu um novo modelo de passeios quanticos chamado
passeio quantico escalonado (staggered quantum walk ) [1], que teve véaios
desdobramentos|2, 3,4, 5, 6]. Este novo passeio quanticoe mais geral do que o modelo
com moeda e inclui o modelo de Szegedy [7] como caso particular. A Ref. [1] &
vencedora do prémio Howard E. Brandt Best Paper Award de 2017 darevista Quantum
Information Processing. A generalizaggo do modelo usando Hamiltonianos foi
desenvolvida em [8], e usando esta generalizaggo, obtive junto com um aluno de
doutoramento (Tharso Fernandes) um novo algoritmo quéntico de busca na malha
quadrada [9]. Este resultado positivo justifica o investimento em novos algoritmos de
busca usando o modelo escalonado em outros grafos.

Paradefinir ooperadorde evolugdo de um passeio quantico escalonado em um grafo, &
necessaio obter um cobertura do grafo atraves de um conjunto de tesselagens. Uma
tesselagem & uma parti¢ao do conjunto de vertices em cliqgues e uma cobertura @ um
conjunto de tesselagens que cobre as arestas do grafo. O grafo completo e 1-
tesselavel, isto &, pode ser coberto com uma inica tesselagem. No entanto, um
grafo generico é t-tesselavel onde t @ maior ou igual a 2. A determinagao de uma
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cobertura minima & um problema nao-trivial, o qual e importante de ser analisado para
determinar o operador de evolugao e para a elaboracd de um simulador classico
de passeios escalonados. Recentemente, obtivemos os parametros @imos do algoritmo
proposto por Ambainis para o problema da distinggo de elementos [10]. Note que
Ambainis nao teve sucesso em determinar 0s parametros otimos porque o metodo
usado por ele & por demais complexo. Na minha formulaggo, os passeios quanticos
escalonados simplificaram a descricao. O algoritmo de Ambainis & @imo apenas
quando o k=2 (ke o nimero de repeticoes). Uma das propostas de pesquisa deste
projeto & obter o algoritmo otimo para k maior do que 2.

O problema da distinggo de elementos tem aplicagtes para diversos problemas
computacionais, especialmente a versao com mais de dois elemento repetidos. Por
exemplo, a moda estatistica & defi como o elemento que tem o maior nimero de
repeticoes em umalistaamostral e pode ser calculada usando o algoritmo de distin¢ao
de elementos, o que justificaaescolhadeste tema em particular. Porem, uma segunda
razzo e que como desenvolvi um conhecimento detalhado do algoritmo para obter os
parametros @imos do algoritmo de Ambainis, minha proposta para o algoritmo @&imos
quando ké maior do que 2 tem boas chances de ser bem sucedida.

Referéncias

[1] R. Portugal, R. A. M. Santos, T. D. Fernandes, and D. N. Gongalves. The staggered
quantum walk model. Quantum Inf. Process., 15(1):85— 101, 2016.

[2] R. Portugal. Establishing the equivalence between Szegedy’s and coined gquantum
walks using the staggered model. Quantum Inf. Process., 15(4):1387-1409, 2016.

[3] R. Portugal. Staggered quantum walks on graphs. Phys. Rev. A, 93:062335, 2016.

[4] J. Khatibi Mogadam, M. C. de Oliveira, and R. Portugal. Staggered gquantum walks
with superconducting microwave resonators. Phys. Rev. B, 95:144506, 2017.

[5] R. Portugal and E. Segawa. Connecting coined quantum walks with Szegedy’s model.
Interdisciplinary Information Sciences, 23(1):119-125, 2017.

[6] G. Coutinho and R. Portugal. Discretization of continuous-time quantum walks via the
staggered model with Hamiltonians. Nat. Comput., arxiv:1701.03423, 2018.

[7] M. Szegedy. Quantum speed-up of Markov chain based algorithms. In Proc. 45th
Annual IEEE Symposium on Foundations of Computer Science, FOCS '04, pages 32—
41, Washington, 2004.

[8] R. Portugal, M. C. de Oliveira, and J. K. Mogadam. Staggered quantum walks with
Hamiltonians. Phys.Rev. A, 95:012328, 2017.

[9] R. Portugal and T. D. Fernandes. Quantum search on the two- dimensional lattice
using the staggered model with Hamiltonians. Phys. Rev.A,95:042341, 2017.

[10] R. Portugal. Element distinctness revisited. Quantum Inf. Process., 17(7):163, 2018.
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3.2.

Livro: Quantum Walks and Search Algorithms, Springer, 2nd
edition, 2018

Quantum Science and Technology

Renato Portugal

Quantum Walks
and Search

Algorithms

Second Edition

@ Springer

Resultados Cientificos e Tecnoldgicos

Artigos Cientificos em Periodicos

CHAGAS, BRUNO; Portugal, Renato Discrete-Time Quantum Walks on Oriented
Graphs. ELECTRONIC PROCEEDINGS IN THEORETICAL COMPUTER SCIENCE. ,
v.315, p.26 - 37, 2020.

ACASIETE, F.; AGOSTINI, F. P.; MOQADAM, J. KHATIBI; Portugal, R. Implementation
of quantum walks on IBM quantum computers. Quantum Information Processing. , v.19,
p.1-20,2020.

Abreu, A.; Cunha, L.; DE FIGUEIREDO, C.; Kowada, L.; MARQUEZINO, F.; Posner,
D.; Portugal, R. The graph tessellation cover num- ber: Chromatic bounds, efficient
algorithms and hardness. THEORETICAL COMPUTER SCIENCE. , v.801, p.175 - 191,
2020.

VALLEJO, ANDRES ; ROMANELLI, ALEJANDRO; DONANGELO, RAWL ; Portugal,
Renato . Entropy production in the quantum walk. PHYSICAL REVIEW A, v. 99, p.
032319, 20109.

COUTINHO, GABRIEL ; Portugal, Renato . Discretization of continuous- time quantum
walks via the staggered model with Hamiltonians. Natural Computing, v. 18, p. 403-409,
20109.

HIGUCHI, YUSUKE ; Portugal, Renato ; SATO, IWAO ; SEGAWA, ETSUO.Eigenbasis
of the evolution operator of 2-tessellable quantum walks. LINEAR ALGEBRA AND ITS
APPLICATIONS, v. 583, p. 257-281, 2019.

COSTA, PEDRO C. S. ; DE MELO, FERNANDO ; Portugal, Renato . Multiparticle
quantum walk with a gaslike interaction. PHYSICAL REVIEW A, v. 100, p. 042320, 2019.
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Dissertacfes e Teses Defendidas

Juan del Carmen Grados Vasquez. Post-Quantum Cryptography: An Efficient
Differential Fault Analysis Attack and a New One-Time Signature Scheme. 2018.
Doutorado em Modelagem Computacional, LNCC.

Bruno Chagas. Caminhada Quéantica Escalonada em Grade Hexagonal. 2018. Doutorado
em Modelagem Computacional, LNCC.
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COMOHR

COMPUTATIONAL MODELING OF HYDROCARBON RESERVOIRS

Marcio Arab Murad
RESPONSAVEL

RESUMO

A missao do grupo COMOHR é o desenvolvimento e implementacao de novos
modelos computacionais multiescala para descrever o acoplamento hidromecanico
em meios porosos. Em particular, temos como foco processos relacionados a
prospeccao de hidrocarbonetos em reservatorios de petréleo, bem como a
construcao de ferramentas computacionais para integrar informacoes de escala fina
em simuladores comerciais usados pelaindustria.
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1. Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Membros:
e Marcio Arab Murad - COMOD (Coordenador)
e Eduardo Lucio Mendes Garcia— COMOD

Colaboradores:

¢ Marcio Rentes Borges - COMOD
e Fabio Lima Custédi - COMOD

¢ Gilson Anténio Giraldi - COMAC
e Jodo Guerreiro Nisan— COMOD

1.1.2. Alunos e p6s-Doutores

e Po6s-Doutores:
— Josué dos Santos Barroso - LNCC/Brasil
— Patricia de Araujo Pereira - LNCC/Brasil

— Tuane Vanessa Lopes - LNCC/Brasil

e Doutorandos:
— Eduardo da Silva Castro - LNCC/Brasil
-  Eliaquim Monteiro Ramos - LNCC/Brasil

— Natanael Junior Soares Bento - LNCC/Brasil

e Mestrandos:
—  lury Coimbra - LNCC/Brasil
—  Sandro Carvalho Valente - LNCC/Brasil

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

¢ Nacionais:
— Sidarta Lima - UFRN (membro do grupo)
—  Eduardo Abreu - UNICAMP
—  Francisco Hilario Bezerra- UFRN

—  Francisco Pinheiro - UFRN
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- lgor Mozolevsky - UFSC
— Maicon Correa - UNICAMP

— Rafael Silva - Cenpes/Petrobras
—  Flavia Falcdo - Cenpes/Petrobras

— Marcos Vitor Barbosa Machado - Cenpes/Petrobras

¢ Internacionais:
—  Christian Moyne (LEMTA/Franga)
— Tien Dung Le (LEMTA/Franca)

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

° Titulo: Modelos Computacionais Multiescala para Escoamento em
Reservatérios com Complexidade Geoldgica.

Descricdo: Desenvolvimento de modelos para descrever a hidrogeo- mecénica em
reservatérios fraturados, carstificados e com falhas geold- gicas.

. Titulo: Plugins para incorporacdo de complexidades geoldgicas em si- muladores
comerciais

Descricéo: Elaboracéo de plugins que estendam as funcionalidades dos simuladores
comerciais a fim de incorporar complexidades geol6gcas através de propriedades
macroscoépicas equivalentes.

o Titulo: Gerac&o de afloramentos sintéticos

Descricao: Desenvolvimento e aplicacdo de técnicas de aprendizado de maquina que
visam a geragdo de afloramentos sintéticos analogos a reservatorios a partir de
afloramentos naturais.

° Titulo: Interpolagéo e filtragem de dados geoldgicos

Descricdo: Desenvolvimento de metodologias para o preenchimento de propriedades e
estruturas geoldgicas em regiées ndo amostradas, a partir da utilizacao de técnicas de
aprendizado de maquina alimentadas com dados obtidos nas adjacéncias.

. Titulo: Desenvolvimento de modelos hidromecanicos para escoamento trifasico com
efeitos de histerese nas propriedades elasto-plasticas.
Descricdo: Desenvolvimento de algoritmos robustos para acoplamento entre escoamento,
geomecanica e transporte considerando dependéncia propriedades petrofisicas e de
resisténcia mecanica com memoria da deformacéao.

. Titulo: Métodos de Galerkin Descontinuo para Escoamento em Meios Porosos
Fraturados
Descricdo: Desenvolvimento de formulacdes de GD baseadas em pe- nalidade e
simetrizacao da hidrodindmica em modelos de fraturas dis- cretas (Discrete Fracture
Modeling)
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1.3. Ensino/Formacédo de Recursos Humanos

¢ Disciplinas em programas de P6s-Graduacéo
— GA-017 — Introducéo a Programacéo de Computadores — Prof. Eduardo Garcia

-  GA-018 — Métodos Numeéricos — Prof. Pablo Blanco, Prof. Marcio Murad e Prof.
Marcio Borges

-  GB-163 Escoamento em Meios Porosos - Prof. Marcio Murad

¢ Mini-cursos / Escolas / Congressos

2 Projetos de Pesquisa

2.1 Novos Modelos Computacionais Multiescala de Acoplamento Hidro-Mecénico
em Meios Porosos Fraturados e Carstificados

Descricdo: O objetivo deste projeto de pesquisa € a constru¢do de um modelo
computacional multiescala inovador para descrever o acoplamento hidromecanico e
quimico em reservatdrios fraturados e carstificados.

Vigéncia: 01 dejaneiro de 2018 a 31 de dezembro de 2020.
Instituicdo de Fomento: FAPERJ-Programa Cientistas do Nosso Estado

2.2. VISCARB - Atlas digital Interativo com Visualizagdo 3D de Andlogos em
variasescalaseModelagem Multiescalar

Descricdo: Esse projeto visa desenvolver, em conjunto com a universidade Unisinos,
um Atlas Digital Interativo com visualizacdo 3D de andlogos em vérias escalas com
ferramental de apoio a interpretacdo e modelagem multiescalar. O Atlas comp&e um
conjunto de solugbes integradas capaz de gerenciar, processar, compartilhar,
visualizar, interpretar e modelar de forma integrada modelos digitais de analogos 3D
obtidos por diversastécnicas e em varias escalas.

Vigéncia: 28 de fevereirode 2018 a 20 de dezembro de 2020.

Instituicdo de Fomento: Petrobras

2.3. GEOMEC - Modelagem Computacional Multiescala Hidro-Geomecéanica de
Carbonatos Fraturados Carstificados

Descricdo: Desenvolvimento de uma metodologia para o computo de propriedades
equivalentes dependentes do estado de tensdo capazes de incorporar a presenca de
estruturas geoldgicas complexas nas escalas mais finas tais como carste, fraturas e

falhas.
Vigéncia: 26 de agosto de 2018 a 24 de agosto de 2022.

Instituicdo de Fomento: Petrobras
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2.4. Novos Modelos Hidro-Mecanicos Multiescala de Meios Porosos com
Complexidade Geoldgica

Descricdo: Desenvolvimento de uma nova metodologia para descrever 0 aco- plamento
hidro-mecanico em meios porosos caracterizados pela presenca de estruturas
geologicas de extrema complexidade. Neste cenario daremos énfase aos meios
fraturados e carstificados, comumente encontrados nas rochas carbonaticas que
compdem o o pré-sal brasileiro.

Vigéncia: 19 de julho de 2019 a julho de 2024.
Instituicdo de Fomento: CNPq

3. Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

Descrever os resultados destacados do GP. Sugere-se utilizar entre meia e uma
pagina por cada destaque. Estima-se o uso de uma figura por destaque parailustrar o
resultado destacado, caso haja algumailustracao pertinente.

3.1 Modelagem Multiescala do Acoplamento Hidrodinadmico entre Condutos
Cérsticos e Rochas Adjacentes

Ao longo do presente ano, o grupo consolidou metodologias de incorporacdo de
propriedades equivalentes culminando na elaboracdo de uma formulagdo altamente
inovadora para descrever troca de massa entre condutos carstificados e rocha intacta,
visando aplica¢éo emreservatérios do Pré-Sal brasileiro.

3.2. ConstrucdodeumPlug-Inparalncorporar Efeitos Geomecéanicos em
Simuladores de Reservatorio

O grupo CoMoHR liderou um benchmark de simulagdo hidromecénica de rochas
fraturadas, o qual teve participacdo de diversas grupos académicos vinculados ao
CENPES/Petrobras. A elaboracéo desses testes, bem como a interagéo entre equipes de
pesquisa, resultaram em diversos conhecimentos que poderiam ser aplicados nodiaadiado
engenheiro de reservatdrios. Com esse objetivo, damos continuidade ao desenvolvimento de
um plug-in que realiza o cdmputo de tabelas de pseudoacoplamento para células de
simulacdo, concretizando os conhecimentos adquiridos. Tais tabelas tem como funcao
viabilizar computacionalmente a incorporagdo dos efeitos geomecénicos, bem como da
influéncia darede de fraturas, em simulag6es hidrodinaAmicas de reservatorios.

3.3. Modelagem de Histerese em Geomecanica Baseada emDados

O grupo COMOHR vem desenvolvendo uma metodologia inovadora baseada em dados
para descrever fendbmenos observados experimentalmente pelo grupo do Cenpes de Ensaio
de Rochas referente a construcdo de propriedades Petrofisicas dependentes do caminho de
deformagéo.

3.4. Novas Condi¢cdes de Transmisséo entre Objetos Geoldgicos e Rochas
Carbonéticas

Explorando técnicas multiescala aliadas a reducao de dimenséao (Modle Reduction) a equipe
construiu novas condi¢cdes de transmissao nas extremidades de diversas estruturas geolégicas
tais como Fraturas e Carste
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4. Resultados Cientificos e Tecnoldgicos

4.1. Artigos Cientificos em Periédicos

Murad, Marcio A.; Lopes, Tuane V.; Pereira, Patricia A.; Bezerra, Francisco H.R.;
Rocha, Aline C.. A three-scale index for fl in karst conduits in carbonate rocks.
ADVANCES IN WATER RESOURCES, v. 141, p. 103613, 2020.

Lima, Sidarta A.; Murad, Marcio A.; Puime, Adolfo. A New Multiscale Computational
Model for Low Salinity Waterfl oding in Clay Bearing Sandstones. TRANSPORT IN
POROUS MEDIA, v. 1, p. 1-1, 2020.

Barroso, Josue; Murad, Marcio .A.; Pereira, Patricia. A new two-scale computational
modelfor hydromechanical couplinginjointedrocks. COM- PUTERS & MATHEMATICS

WITH APPLICATIONS, 2020.

Borges, M. R.; PEREIRA, F. . A novel approach for subsurface cha- racterization of
coupled fl fl and geomechanical deformation: the case of slightly compressible fl
COMPUTATIONAL GEOSCIENCES, v. 24, p. 1693-1706, 2020.

Murad, Marcio A.; Correa, Maicon R.; Borges, Marcio R.; Obregén, Jesus L. O;
Lopes, Tuane V.. A Fixed-Stress Split Strategy for Two- Phase Flow inHeterogeneous
Poroelastic Media Overlain by Viscoelastic Rock Salt Layers. COMPUTER METHODS
IN APPLIED MECHA- NICS AND ENGINEERING (to be accepted)

4.2. PalestrasaConvite

Marcio Arab Murad. Multiscale Modeling for Flow and Deformation In PaleoKarst
Reservoirs. SIAM Conference on Mathematical Computational Issues in the
Geosciences, 2021

Marcio Arab Murad, Multiscale Models for Flow in PaleoKarst Reservoirs X
WORKSHOP ON POROUS MEDIA - FLOW IN POROUS MEDIA AND
FRACTURES, on July 17th, 2020 (online).

Marcio Arab Murad, A Modelagem Computacional Multi-escala de Meios Porosos
Heterogéneos e os Novos Desafios do Pré-Sal, Seminarios LNCC 40 anos, 22 de junho de
2020.

Marcio Arab Murad. A sequential formulation for coupling fl and geomechanics
incorporating stress-dependent permeability hysteresis. | WEBINAR dos Termos de
Cooperacao da Geréncia de Geologia e Geomecénica de Reservatérios
(CENPES/Petrobras), 5de agosto de 2020.

Tuane Lopes e Josue Barroso. Plugin de Propriedades Equivalentes. | WEBINAR
dos Termos de Cooperacdo da Geréncia de Geologia e Geomecanica de
Reservatorios (CENPES/Petrobras), 5 de agosto de 2020.

Patricia de Araujo Pereira. Incorporacdo de Condutos Carsticos em Simuladores
Comerciais via Fatores de Skin Geométrico e de Dano Associado a Segdes N&o-
circulares e Presenca de Brechas de Colapso. | WEBINAR dos Termos de Cooperacgao
da Geréncia de Geologia e Geomecanica de Reservatorios (CENPES/Petrobras),
23 de setembro de 2020.
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4.3. Desenvolvimento de Programas e Produtos

Desenvolvimento de plug-in para o software Gocad utilizado pela Petrobras. O
objetivo do plug-in é o cdmputo de permeabilidades equivalentes em escalas grosseiras
em reservatorios fraturados com magnitude dependente do estado de tensdo (tabela de
pseudoacoplamento).

4.4. Dissertagdes e Teses Defendidas

Sandro Carvalho Valente. Uma Nova Classe de Modelos Perturbativos paraDescrigcdo
da Troca de Massa entre Redes de Condutos Carstificados e Matriz em Rochas
Carbonéticas (2020), Dissertagdo de Mestrado em Modelagem Computacional -
Laboratério Nacional de Computagéo Cientifica. Orientador: Marcio Arab Murad, Co-
orientador: Patricia de Araujo Pereira.

5. Atividades Projetadas para 2021

Intensificar as parcerias existentes, sobretudo com os gedlogos visando simula¢Ges mais
realistas.

Aumentar funcionalidades do plugin de propriedades equivalentes através da interagcao
entre os futuros usuérios da Petrobras.

Desenvolver o treibamento de Metamodelos baseados em Redes Neurais para reproduzir
os modelos de alta fidelidade

6. Outras Informacgdes Relevantes

Apos ter sido selecionado dentre varios candidatos, o pesquisador do LNCC Marcio
Murad foi convidado como Professor Visitante da Université de Lorraine periodo 1mes
(2021).

O comité brasileiro da Interpore, onde membros do grupo fazem parte da vice-
presidéncia e conselho, caracterizado por uma organizagdo cientifica internacional
gue congrega pesquisadores e representantes da industria, area de meios porosos,
ganhou o InterPore National Chapter Award. O prémio foi concedido ao pais pelas
atividades cientificas da &rea desenvolvidas no Brasil nos Gltimos anos.

A equipe foi nomeada pelos fundadores da Interpore para o prémio maximo
oferecido por esta organizacao relacionado ao Lifetime Achievement.

A equipe foi convidado para ministrar uma plenéria no maior evento de geociéncias
computacional organizado pelo SIAM, Conference on Mathematical & Computational
Issuesinthe Geosciencesem 2021.
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ASTOP

ANALISE DE SENSIBILIDADE TOPOLOGICA

André Novotny

RESPONSAVEL

RESUMO

O Grupo de Pesquisa ASTOP tem como objetivo principal dar continuidade ao
desenvolvimento tedrico e aplicagcoes da Analise de Sensibilidade Topolégica em
otimizacao otopoldgica, problemas inversos, processamento de imagens, sintese
e/ou projeto 6timo de microestruturas e modelagem de fenédmenos dissipativos,
incluindo mecanica da fratura e do dano. Em particular, objetiva-se utilizar a derivada
topoldégica de primeira ordem na modelagem do fraturamento hidraulico e o
conceito de derivada topoldgica de ordem superior na resolucao de certas classes de
problemas inversos de reconstrucao.
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. GrupodePesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Membros da COMAC: Andre Novotny, Frederic Valentin, Gustavo Perla e Jaime
Rivera

Membros da COMOD: Abimael Fernando Dourado Loula e Marcio Arab Murad

1.1.2. Alunos e pods-Doutores

Pos-Doutores: Lucas dos Santos Fernandez

Doutorandos: Raquel Mattoso (LNCC), Jorge Luz (LNCC), Andressa da Silva
(LNCC), Dirlei Ruscheinsky (UnB), Fernando Carvalho (UnB), Valentin Calisti

(IECN, Franca) e Akshay Desai (l1Sc, india)

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais: Marcel Xavier (UFF), Lucas Heitzmann (UNICAMP), Carla Anflor (UnB),
Antoine Laurain (USP), Em’ilio Silva (USP), Antonio Leitao (UFSC) e Eduardo
Fancello (UFSC).

Internacionais:  Jan Sokolowski (IECN, Franca), Samuel Amstutz (Universite
d’Avignon, Franca), Nicolas Van Goethem (Universidade de Lisboa, Portugal),
Sebastian Giusti (UTN, Argentina), Eduardo Alberto de Souza Neto (University
of Wales, Reino Unido), Ravi Pra- kash (Universidad de Concepcion, Chile), Bojan
Guzina (University of Minnesota, EUA), Julian Norato (University of Connecticut,
EUA), Alan Amad (Zienkiewicz Centre for Computational Engineering, UK) e Gondi
Kondaiah Ananthasuresh (Indian Institute of Science)

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1: Reconstrugdo de Fontes Poluidoras, que consiste em determinar o numero,
localizacao e intensidade de um conjunto de fontes poluidoras puntuais imerso em
um dominio geometrico a partir de medidas da concentracao de poluente tomadas
em parte da fronteira do referido dom’inio.

Tema 2. Reconstrugdo de Anomalias Utilizando Ondas Sismicas, que consiste em
determinar o nimero, tamanho, forma e localizacao de um conjunto de anomalias
imerso em um dominio geométrico a partir de medidas de ondas sismicastomadas
em parte da fronteira do referido dom’inio.

Tema 3: Projeto de Antena em Hipertermia, que consiste em determinar o nimero,
localizacao e intensidade de um conjunto de eletrodos eletromagneticos
concentrados a fim de aquecer seletivamente celulas cancerosas provocando
apoptose.

Tema 4: Modelagem do Fraturamento Hidromecénico, que consiste em simular o
processo de fraturamento hidraulico em rochas poroelasticas, desde a nucleacao até
a propagacao final de redes de fraturas, incluindo caracteristicas importantes tais como
desvios e bifurcacoes.
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1.3. Ensino/Formacao de Recursos Humanos

e Disciplinas em programas de Pos-Graduacao: Analise de Sensibilidade.

2. Projetos de Pesquisa

e Bolsa Produtividade em Pesquisa MCT/CNPqg, N’ivel PQ-1B. Processo
310512/2017-4: Desenvolvimento de Novos Metodos de Resolucao de Problemas
Inversos Utilizando o Conceito de Derivada Topologica. Co- ordenador: Andre
Novotny. Vigenica: 48 meses.

e Bolsa de bancada Cientista do Nosso Estado, FAPERJ. Processo E-
26/203.041/2017: Desenvolvimento de Novos Metodos de Resolucao de Problemas
Inversos Utilizando o Conceito de Derivada Topologica. Coordenador: André
Novotny. Vigénica: 36 meses.

e Edital Universal MCTIC/CNPg 28/2018. Processo 408274/2018-2:
Desenvolvimento de Novos Metodos de Resolucao de Problemas Inversos
Utilizando o Conceito de Derivada Topologica. Coordenador: Andre Novotny.
Vigeénica: 36 meses.

e ArchiMatHOS Project: Materiaux architectures congcus par homogéneisation d'ordre
superieur. Agence Nationale de la Recherche, France. Coordenador: Arthur Lebge,
Chercheur au Laboratoire Navier, Paris, France. Vigénica: 48 meses.

3. Destaques Cientificos e Tecnolégicos
3.1.  Publicacao de Livro

@ Springer springer.com
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3.2. Otimizacao topolodgica de estrutural

A.A. Novotny, C.G. Lopes and R.B. Santos. Topological Derivative-Based
Topology Optimization of Structures Subject to Self-Weight Loading, Structural and
Multidisciplinary Optimization, 2020.

:

“

%

/\ /\
(@ (b)

Figura 1: Otimizacao topologica de uma torre submetida a peso proprio: dominio
inicial (a) e resultado obtido (b).

3.3. Projeto de Antena no Tratamento de Cancer por Hipertermia

R. Mattoso & A.A. Novotny, Pointwise Antennas Design in Hyperthermia Therapy,
Applied Mathematical Modelling, 89:89-104, 2021.

(@) (b)

Figura 2. Tratamento de cancer de prostata por hipertermia: corte transversal do
phamton da pelve masculina mostrando os diferentes tecidos (a) e distribuicao de
temperatura obtida (b), sendo preto/marrom mais frio e amarelo/branco mais quente.
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4. Resultados Cientficos e Tecnologicos

4.1. Artigos Cientificos em Peritdicos

A.A. Novotny, C.G. Lopes and R.B. Santos. Topological Derivative-Based
Topology Optimization of Structures Subject to Self-Weight Loading, Structural and
Multidisciplinary Optimization, 2020.

D. Ruscheinsky, F. Carvalho, C. Anflor, S.M. Giusti & A.A. Novotny. Topological
Derivative-Based Topology Optimization of Plate Structures under Bending Effects.
Structural and Multidisciplinary Optimization, 2020.

P. Menoret, M. Hrizi & A.A. Novotny. On the Kohn-Vogelius Formulation for
Solvingan Inverse Source Problem. Inverse Problemsin Science and En- gineering,
2020.

D. Ruscheinsky, F. Carvalho, C. Anflor & A.A. Novotny. Topological asymptotic
analysis of a diffusive-convective-reactive problem. Engineering Computations,
2020.

L. Fernandez, A.A. Novotny, R. Prakash & J. Sokolowski. Pollution sources
reconstruction based on the topological derivative method. Applied Mathematics &
Optimization, 2020.

R. Mattoso & A.A. Novotny, Pointwise Antennas Design in Hyperthermia Therapy,
Applied Mathematical Modelling, 89:89-104, 2021.

A.A.S. Amad, A.A. Novotny & B.B. Guzina. On the full-waveform inversion of
seismic moment tensors, International Journal of Solids and Structures,
202(1):717-728, 2020.

M. Xavier, A. A. Novotny & J. Sokolowski. Growth control of cracks under contact
conditions based on the topological derivative of the Rice’s integral. Control and
Cybernetics, 48(2):307-323, 2020.

M. Xavier, N. Van Goethem & A.A. Novotny. Hydro-mechanical fracture modelling
governed by topological derivatives. Computer Methods in Applied Mechanics and
Engineering, 365:112974, 2020.

4.2. Livros e Capitulos de Livros

A.A. Novotny & J. Sokolowski. An Introduction to the Topological Derivative
Method. Springer Briefs in Mathematics. Springer Nature, Switzerland, 2020.

4.3. Palestras a Convite

Coloquio de Matematica da UFSC, Florianopolis.
Seminarios LNCC 40 anos, Petropolis.

4.4, Dissertactes e Teses Defendidas

Jorge Morvan Marotte Luz Filho. Andise de Sensibilidade Topologica no
Fraturamento Hidraulico. LNCC/MCT, Petropolis 2020. Orientadores: A.A. Novotny,
M.A. Murad e M. Xavier.

73



4.5, Participacao como Membro em Comisstes Nacionais/Internacionais ou
Corpo Editorial

Membro do corpo editorial do Latin American Journal of Solids and Structures e do
Control and Cybernetics da Academia Polonesa de Ciéncias.

. Atividades Projetadas para2021

Realizar visita tecnica a University of Minnesota, ao Indian Institute of Science e a
Universidad de Concepcion.

Receber no LNCC o Professor Ravi Prakash da Universidad de Concepcion, Chile,
por duas semanas em 2020.

Concluir a redacao dos seguintes artigos cientificos:

M. Hrizi, A.A. Novotny & M. Hassine. Imaging of mass distributions from partial
domain measurement.

V. Calisti, A. Lebee, A.A. Novotny & J. Sokolowski. Sensitivity of the second order
homogenized elasticity tensor to topological microstructural changes.

L. Fernandez, A.A. Novotny & R. Prakash. Imaging of small penetrable obstacles
based on the topological derivative method.

A.J. Torii & A.A. Novotny. A priori error estimates for probability of failure sensitivity
analysis with Monte Carlo Simulation.

Outras InformacGes Relevantes

Revisao de 21 artigos para periodicos cientificos em 2020. Atuacdo como
consultor ad hoc para CNPqg e CAPES.
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NUMA

ANALISE NUMERICA E APLICACOES

Frédéric Valentin
RESPONSAVEL

RESUMO

O Grupo de Pesquisa NUMA objetiva desenvolver modernas técnicas
e estrategias matematicas visando a analise numérica de novos métodos
e algoritmos numéricos, com aplicagao na simulagcao computacional de
modelos baseados em EDPs - Equacoes Diferenciais Parciais.
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1

GrupodePesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Pablo Blanco - COMAC

Jose Karam Filho - COMOD
Abimael Loula - COMOD
Alexandre Madureira - COMAC
Sandra Malta - COMAC

Andre Novotny - COMAC
Frederic Valentin - COMAC

1.1.2. Alunos e Pos-Doutores

Pos-Doutores: Lucas Fernandez (LNCC), Jemy Mandujano Valle (LNCC), Luis
Alonso Mansilla Alvarez (LNCC), Bernardo Martins Rocha (UFJF)

Doutorandos: Larissa Martins (LNCC), Raquel Mattoso (LNCC), Jorge Luz
(LNCC), Diego Volpatto (LNCC), Ismael lledoino (LNCC), Leo- nardo Mello
(LNCC), Juliano Deividy Santos (LNCC), Denis Ordonio Hoyos (LNCC),
Natanael Jinior Soares Bento (LNCC)

Mestrandos: Franklin Da Conceicao De Barros (LNCC), Laura C. P. Miranda
(LNCC), Daiana Soares Barreiro (LNCC), Jose Damiao Melo (DMMDC/UFBA-
LNCC)

Iniciacao Cientifica: Perla Rocha (FGV)

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais: Henrique Versieux (UFMG), Sonia Gomes e Philippe De- vloo
(UNICAMP), Honorio Fernando (UFF), Antoine Laurain (USP), Cristiane O. Faria
(UERJ), Isaac Santos (UFES), Lucia Catabriga (UFES), Andrea Valli (UFES),
Regina Leal Toledo (UFF), Rubens Cysne (FGV), Eduardo Campos
(ENCE/IBGE, FGV), Rodrigo We- ber dos Santos (UFJF), Marcio Bortoloti
(UESB), lury Igreja (UFJF), Claudia Mazza (UFRRJ), Gustavo Libotte
(PCI/LNCC)

Internacionais: Rodolfo Araya, Diego Paredes e Ravi Prakash (UDEC, Chile),
Stephane Lanteri, Claire Scheid e Theophile Chaumont, Simon Lemaire (Inria,
Franca), Alexandre Ern (CEMARCS, Franca), Gabriel Barrenechea (University
of Straitclyde, UK), Christopher Harder (Ms- Denver, EUA), Jan Sokolowski
(IECN, Franca), Marcus Sarkis (WPI, EUA), Alessandro Veneziani (Emory
University, USA)

76



1.2.

Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1: Andise Numerica de Metodos Numericos Multi-Escalas

Tema 2: Desenvolvimento de Novos Metodos de Resolucao de Problemas
Inversos

Tema 3: Epidemiologia e modelagem socio-econdmica
Tema 4. Metodos Numericos para a Simulacao do Escoamento Sanguineo

Tema 5; Metodos Numericos Estabilizados e Analise Numerica em Problemas de
Fendmenos de Transporte

Tema 6: Modelagem Computacional em Sistemas Socio-educacionais- Difuséo
do Conhecimento

1.3. Ensino/Formacao de Recursos Humanos

2

Disciplinas em programas de Pos-Graduacao
Andlise Numerica de Elementos Finitos (PG-LNCC)
Analise de Sensibilidade (PG-LNCC)

Analise na Reta (PG-LNCC)

Calculo Variacional (PG-LNCC)

Metodos Numericos - Modulo 1 (PG-LNCC)

Metodos de Elementos Finitos Hibridos de Alta Ordem: Analise Numeérica e
Implementacao Computacional (PG-LNCC)

Fundamentos de Modelagem (PG-LNCC)

Mini-cursos / Escolas / Congressos

Mini-curso sobre o método MHM no LNCC, marco de 2020 no Programa de
Verao 2020 do LNCC.

Projetos de Pesquisa

2.1. Desenvolvimento e analise de métodos de elementos finitos

hibridos de alto desempenho

Vigéncia: 01/01/2019 - 01/02/2022

Financiamento: Produtividade em Pesquisa - CNPQ. No. 307392/2018-
Coordenador: Alexandre Madureira.

Resumo: O interesse & desenvolver méetodos aproximem solucbes de EDPs
exigindo regularidade minima na presenca de alto contraste. A primeira classe
de metodo baseia-se em decomposicoes espectrais localizadas. A segunda
classe envolve o desenvolvimento e analise de novos metodos de elementos
finitos multiescalas “duplamente hibridos”.
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2.2. Desenvolvimento e analise de métodos de elementos finitos
hibridos de alto desempenho

= Vigeéncia: 01/01/2020 - 31/12/2021

* Financiamento: FAPERJ, Edital Apoio a Pesquisa 2019 E-26/010.001941/2019.
Coordenador: Alexandre Madureira.

= Resumo: O objetivo & desenvolver e analisar metodos de elementos finitos do
tipo hibrido para aproximar solucbes de certas Equagcdes Diferenciais Parciais
(EDPs) elipticas. As EDPs a serem investigadas apresentam caracteristicas que
dificultam ou mesmo impossibilitam boas aproximacbes via metodos classicos.
Os metodos a serem investigados sao adequados a computacao de alto
desempenho.

2.3. Metodos Multi-Escalas: Uma Abordagem Precisa e Realista para a
Simulacao de Escoamentos Complexos

e Vigéencia: 01/02/2013 - 01/02/2021

= Financiamento: Produtividade em Pesquisa - CNPQ. No. 301576/2013-
* Coordenador: Frederic Valentin

= Resumo: Este projeto pretende desenvolver e analisar matematicamente novos
metodos de elementos finitos multiescalas e estimadores de erro a posteriori para
problemas com coeficientes altamente heterogeneos efou singularmente
perturbados.

2.4, Metodos de Elementos Finitos Mistos e Hibridos em Mecanica do
Continuo

e Vigéncia: 26/05/2017 - 26/04/2022

= Financiamento: Produtividade em Pesquisa - CNPQ. No. 312388/2016-
e Coordenador: Abimael Loula.

= Resumo: Formulacao, analise e implementacao computacional de metodos de
elementos finitos mistos e hibridos para solucao de problemas acoplados em
elasticidade, poroelasticidade, meios porosos e ondas harmdnicas no tempo.

2.5. Modelagem computacional do sistemacardiovascular humano
orientada a pacientes espedficos

e Vigéncia: 01/01/2020 - 31/12/2022

= Financiamento: Produtividade em Pesquisa - CNPQ. No. 304309/2019-
= Coordenador: PabloBlanco.
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= Resumo: Ao longo dos ultimos anos, a interacao cada vez mais frequente
entre pesquisadores da area de modelagem computacional e profissionais da area
medica tem resultado no desenvolvimento e aplicacao de ferramentas baseadas
em modelos matematico-computacionais dentro de diferentes aeas da pratica
medica, demonstrando o grande potencial desta ferramenta para utilizacao na
pratica clinica. Estes esforcos, somados ao aumento do poder de calculo dos
computadores e aevolucao da qualidade e quantidade de informacoes fornecidas
pelas maquinas da aquisicao de imagens medicas, tem dado lugar ao
surgimento de novos paradigmas na medicina: a medicina individualizada a
populagbes e pacientes espedificos, e a medicina assistida por modelagem
computacional e simulacado numerica. Visando solidificar esta linha de pesquisa
altamente interdisciplinar e inovadora, e objetivando propor novas soluctes a
diversos problemas encontrados na &ea da salde, a missao deste projeto e
realizar atividades de pesquisa e desenvolvimento de alto impacto cientifico e
de forte cunho tecnologico atraves do desenvolvimento de pesquisas na area de
computacao cientifica e sua aplicacao a problemas oriundos da aea medica.
Em particular, neste projeto aborda-se a problematica de utilizar tecnicas de
assimilacao de dados a fim de construir modelos computacionais do sistema
cardiovascular humano individualizados a pacientes e/ou populacoes
manifestando condicbes cardiovasculares espedficas. As atividades propostas
por este projeto estao dentro do contexto do Instituto Nacional de Ciencia e
Tecnologia em Medicina Assistida por Computacao Cientifica (INCT-MACC).
Espera-se que os resultados alcancados com este trabalho venham a fornecer
ferramentas robustas de modelagem e simulacao para a criacao de modelos
individualizados que permitam predizer, com alto grau de precisao, o estado
hemodinamico em pacientes espedificos.

3 Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1 Click-Covid: Uma ferramenta de informagao (Tema 3)

Projeto aprovado na chamada Fast-Track for COVID-19 SCALAC! do Su-
percomputador SDumont, tendo como objetivo a implementacao de modelos
matematicos com diferentes caractersticas que, quando calibrados com da- dos
das regioes de interesse, possam ser combinados de forma a melhorar a previsao
dos efeitos da propagacao da COVID-19 nessas regioes. A cali- bracao e a
selecao dos modelos serao feitas usando a metodologia Approxi- mate Bayesian
Computation (ABC). Com os melhores modelos selecionados pelo ABC pode-se
entao aplicar tecnicas de combinacao de modelos para aprimorar a capacidade
de previsao. A calibracao & um processo de alto custo computacional e de
fundamental importancia para a eficacia do funcio- namento dos modelos. Porem,
esse processo, considerando a alta quantidade de dados e o nimero de modelos a
serem avaliados, demanda uma grande capacidade computacional, levando a um
tempo grande de simulagao. Dessa forma o uso do SDumont & de suma importancia
para obter-se previsbes em um tempo razoavel. O projeto conta com a
participacdo de Renato Silva (LNCC/COMOD), Gustavo Libotte (Posdoc-
PCI/LNCC) e um grupo de 8 alunos do final da graduacao do curso de Fisica da
UnB.
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3.2. Modelos Compartimentais Generalizados para a COVID-19 (Tema
3)

Desenvolvemos modelos compartimentais generalizado do tipo SEIRD onde sao
consideradas medidas de distanciamento social para descrever a disseminacao do
COVID-19. Para a identificacao dos parametros dos modelos e a quantificacao
das incertezas e aplicada uma estrtura bayesiana. Diferentes estrategias de
relaxamento de medidas de distanciamento social tem sido investigadas para
determinar quais estrategias sao viaveis.

3.3. Extensao do metodo MHM para a equacao de Helmholtz e os operadores de
Darcy e Stokes: Estimativas a priori e a posteriori para elementos finitos em po-

litopos (Tema 1)

Desenvolvemos e analisamos matematicamente novos metodos de elementos finitos
multi-escalas definidos em poligonos para o modelo de Darcy. Demonstramos
condictes suficientes para a existencia e unicidade de solugao, e provamos resultados
de super-convergéncia colocando em evidencia a influencia das diferentes escalas de
discretizacao nas taxas de convergéncia. Introduzimos o conceito de estimadores de
erro a posteriori com mltiplas escalas aplicados as equacdes de Stokes/Brinkman.
Demonstramos uma equivalencia entre um novo estimador de erro multiescalas com
respeito ao verdadeiro erro, induzindo um novo algoritmo de adaptacao de espagos
sem mudanca da topologia da malha de primeiro nivel (veja Fig. 1). Extendemos o
metodo MHM para 0 modelo de ondas no dominio da frequéncia, com analise de
erro a priori tendo o cuidado de explicitar a dependencia das constantes com
respeito ao nimero de ondas.

8.4e+03

Figura 1: Campo de velocidade em meio poroso com adaptacao de espacos via
MHM.
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3.4. Modelagem da COVID-19 com multiplas geractes (Tema 3)

Usamos um modelo compartimental, do tipo suscetivel, infectado, recuperado (SIR)
com envolvendo multiplas geracbes para prever comportamentos futuros da doenca.
Com o mesmo modelo, conseguimos tambem investigar como politicas de vacinacao.

Na Figura 2 apresentamos a previsao de casos (esquerda) e mortes (di- reita)
acumulados usando os dados obtidos ate o dia 200 (12 de setembro de 2020). Na
Figura 3, apresentamos o nimero de reproducao R: dividido por faixas etarias, i.e.,
quantos pessoas um infectado de determinada faixa etaria pode contaminar
(esquerda). Representamos também uma simulacao ficticia de vacinacao da
populacao do Rio de Janeiro por faixas etarias (direita).

Acumulated cases

SIR clinical
gata

Acumulated deaths

SIR
dado al

= =
= =
L

percentage of total population
5
=

parcentage of total population
\

c,
8
\\
\
\
\

B

240
days

Figura 2: Previsbes para o Estado do Rio de Janeiro (preto) e dados do
Ministerio da Saude (vermelho)

3.5. Metodos numéricos para escoamento em tubulag@es (Tema 4)

Desenvolvemos técnicas de quantificacao de incertezas eficientes para a si-
mulacdo do escoamento sanguineo em redes vasculares. A contribuicao foi a
combinacao de um metodo eficiente de resolucao numerica para as equacodes de
Navier-Stokes desenvolvido pelo grupo e denomimnado Transversally Enriched Pipe
Element Method (TEPEM) com tecnicas de decomposicao de dominios formuladas
sobre o problema de calculo dos coeficientes da expansao polynomial chaos. O
processo de quantificacao de incertezas requer a avaliacao de diversas instancias
do problema em questao, com diferentes condicbes de contorno (fonte das
incertezas). Em vez de particionar cada uma das instancias individuais, a estrategia
consiste em resolver o problema do calculo dos coeficientes utilizando o conceito
de decomposicao de dominios. Dessa forma, cada instancia & resolvida em um
subdominio (empregando TEPEM) sob condicbes de contorno (inter-dominio)
espedficas, as quais sao definidas pelo algoritmo de quantificacao de incertezas. A
Figura 4 ilustra a utilizacao do metodo para estimar valor medio, desvio padrao e
coeficiente de variacao em quantidades de interesse hemodinamico dentro de uma
rede de vasos correspondente a vasculatura cerebral, incluindo as fontes de incertezas
em todas as fronteiras do dominio.
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Acumulated deaths

percentage of total population

Figura 3: Estimativa do nimero de reproducao por faixa etaria para a cidade do Rio
de Janeiro (esquerda), e simulacao ficticia da evolucao da doenca na Cidade do Rio
de Janeiro caso a vacina fosse aplicada no inicio de marco de 2020. Em azul
continuo repressenta a evolugao da doenca sem vacinas, em azul tracejado
representa 0 caso de vacinar a populacao acima de 60 anos; em preto tracejado
vacinando a populacao na faixa etaria 40-59; preto continuo os entre 15-20; em
magenta os entre 20—-39

3.6. Analise computacional em hemodialise e modelos constitutivos
dependentes de protenas (Tema 6)

Andise de extensao da faixa de angulos de anastomose para aplicacbes em fistulas
radio-cefalicas em hemodialise atraves de padroes de escoamento e indice de
oscilacbes de tensbes cisalhantes em parede de vasos, com sucesso (apresentado
no International Congress on Rheology, 2020.)

Andise de dependencia reologica do sangue atraves de modelo constitutivo original,
proposto para acomodar dependéncia de proteinas cericas, determinando importante
relacao com diametro de vasos. (ICR-2020)
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Figura 4: Arterias do cerebro com incertezas nas condicbes de contorno em todas as fronteiras de
saida de fluxo. Valores medio (avg), desvio padrao (std) e coeficiente de variacao (CV) da tensao

de cisalhamento (WSS) e coeficiente de variacao da pressao.
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4

Resultados Cientificos e Tecnoldgicos

4.1. Artigos Cientificos em Peritdicos

R. Araya, R. Rebolledo, and F. Valentin. On a multiscale a posteriorierror
estimator for the Stokes and Brinkman equations. to appearin

IMA Journal of Numerical Analysis. https://doi.org/10.1093/imanum/drz053.

G. Barrenechea, F. Jaillet, D. Paredes, and F. Valentin. The multiscale hybrid mixed
method in general polygonal meshes. Numer. Math., 145:197-237, 2020.

T. Chaumont-Frelet and F. Valentin. A multiscale hybrid-mixed method forthe Helmholtz
equationin heterogeneousdomains. SIAMJ.Numer. Anal., 58(2):1029-1067, 2020.

Jemy A. Mandujano Valle, Alexandre L. Madureira, Antonio Leitao, A Computational
Approach for the inverse problem of neuronal conductances determination, Journal of
Computational neuroscience 48, p. 281-297, 2020.

Guzzetti, S; Mansilla Alvarez, LA; Blanco, PJ; Carlberg, KT; Vene- ziani, A.
Propagating uncertainties in large-scale hemodynamics models via network
uncertainty quantification and reduced-order modeling. Computer Methods in
Applied Mechanics and Engineering, v. 358, p. 112626, 2020.

Thiago O. Quinelato, Abimael F. D. Loula, Maicon R. Correa, Todd Arbogast. Full
H(div)-approximation of linear elasticity on quadrilateral meshes based on ABF finite
elements, Computer Methods in Applied Mechanics and Engineering, Vol. 347, pp.
120-142,20109.

A.A.S. Amad, A.A. Novotny & B.B. Guzina. On the full-waveform inversion of
seismic moment tensors, International Journal of Solids and Structures, 202(1):717-
728, 2020.

L. Fernandez, A.A. Novotny, R. Prakash & J. Sokolowski. Pollution sources
reconstruction based on the topological derivative method. Applied Mathematics &
Optimization, 2020.

Moesia B., M., Karam F., J. and Giraldi, G., Domain Extensions of Binomial Numbers
Applying Successive Sums Transformations on Se- quences Indexed by Integers,
TEMA - Trends in Applied and Computational Mathematics, V. 21, N. 1, pp.133-
155, 2020.

Carneiro I., Borges, M. and Malta, S., Numerical Simulation of Two- Phase Flows in
Heterogeneous Porous Media, TEMA - Trends in Applied and Computational
Mathematics, V. 21, N. 2, pp.339-358, 2020.

Bernardo Martins Rocha, Rodrigo Weber dos Santos, lury Igreja, Abimael F. D. Loula.
Stabilized hybrid discontinuous Galerkin finite element method for the cardiac
monodomain equation, IntJ Numer Meth Biomed Engng. 36:e3341, 2020.

4.2. Livros e Capitulos de Livros

A.A. Novotny & J. Sokolowski. An Introduction to the Topological Derivative Method.
Springer Briefs in Mathematics. Springer Nature, Switzerland, 2020.

E.O. Toroco, P. Blanco and R. Feijo, Introduction to the Variational Formulation
in Mechanics: Fundamentals and Applications, Wiley, 2020.

J. Karam-Filho, Capitulo de livro, Fundamentos de Modelagem, J. Analista Cognitivo
(ed. EDUFBA), 2020.
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L. A. Medeiros, S.M.C. Malta, Introducao aos Metodos Variacionais, NOMA - Notas
em Matematica Aplicada (ed. SBMAC), Vol. 87, 2020.

4.3. Participacao em Eventos Cientificos

Madureira, A., Sarkis, M., Robust Model Reduction Discretizations Based on
Adaptive BDDC Technigues. In Domain Decomposition Methods in Science and
Engineering XXV. Lecture Notes in Compu- tational Science and Engineering 158.
pp. 41-52,2020.

Andrade, A. A. S. ; Silva, G. D. ; Kloh, V. P. ; Karam-Filho, J. . Modelagem
Epidemioogica da Dispersao da Tuberculose Pulmonar. In: XllI Encontro Acadé&mico
de Modelagem Computacional, Petropolis, V 1. pp. 8-17., 2020.

Moesia, M., Karam-Filho, J., Giraldi, G., Representacao e Extensao dos Nimeros
Hiperpiramidais Atraves das Transformadas pela Soma Sucessivas. In Proceeding
Series of the Brazilian Society of Computational and Applied Mathematics. Sao
Paulo: SBMAC V. 7. pp.010278-1-010278-2, 2020.

Bortoloti, M.A., Karam-Filho, J., Computational analysis for Walburn- Schneck blood
model with diameter dependence in stenotic vessels, Proceedings of the XVIII-
International Congress on Rheology, p. 085, 12-17 dez, Rio de Janeiro, 2020.

Andrade, J., Borges, C.H., Karam-Filho, J., Computational Analysis of Oscillatory
Wall Shear Stress for Hematocrit Dependent Blood Rheological Model in Fistulae for
Hemodialysis, Proceedings of the XVIII- International Congress on Rheology, p 084,
12-17 dez, Rio de Janeiro, 2020.

Santos, J.D.B. and Loula, A.F.D. A Stabilized hybrid finite element formulation for
the elastic wave equation, CILAMCE 2020.

Ledoino, I.S and Loula, A.F.D. Primal HDG Methods for Elliptic Problems on Curved
Meshes, CILAMCE 2020.

Ledoino, I.S and Loula, A.F.D., Primal hybrid methods for elliptic problems on
curved meshes, WCCM 2020.

4.4. Palestras a Convite

Alexandre L. Madureira, Modelagem epidemiologica da COVID-19 por um modelo
SIR multigeracional, LNCC.

Alexandre L. Madureira, Matematica Aplicada: Modelando a COVID- 19,
Departmento de Matematica, UFPA-PA.

Alexandre L. Madureira, Departmento de Matematica, Modelando a COVID-19:
uma modesta proposta, UFSC-SC.

Abimael F. D. Loula. Stabilized hybrid DGFEM naturally coupling Stokes and Darcy
flows, Sixth China Brazil Conference on Scientific Computing, Shanghai, China,
20109.

Sandra M. C. Malta, Seminarios UFF/UFRJ

Karam-Filho, J., "Analise Cognitivoa: Fundamentos de Modelagem”, Congresso de
Difusao do Conhecimento - 2020, UFBA Realizado Re- motamente, 21 a 27/10/2020.
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Karam-Filho, J., "Novos Espagos para Ocupar o Vazio”, palestra e mesa tematica.
Congresso de Difusao do Conhecimento - 2020, UFBA Realizado Remotamente, 21
a 27/10/2020.

Frederic Valentin, "The Origin of the Multiscale Hybrid-Mixed Method: An Overview”,
Seminario do LNCC 40 anos, 23/11/2020.

4.5, Dissertactes e Teses Defendidas

= Jorge Morvan Marotte Luz Filho, Dissertcao de Mestrado, Andise de Sensibilidade
Topologica no Fraturamento Hidraulico, Andre Novotny, Marcio Murad e Marcel Xavier.

= Martha H. Timoteo Sanchez, Tese de Doutorado, Anélise Numerica de metodos de
elementos finitos para a equacao da onda no dominio da frequéncia, Abimael Loula.

4.6. Participacao como Membro em Comissdes Nacionais/Internacionais ou
Corpo Editorial

Frederic  Valentin. Membro do Comite Assessor do CNPg na area de
matematica/probabilidade e estatistica. Periodo 2017-2020. Par- ticipacao no Grupo
de Trabalho do CNPq para propor novas regras de avaliacao do CA-MA. Editor
associado da Jornal Computational and Applied Mathematics, Springer.

André Novotny. Membro do corpo editorial do Latin American Journal of Solids and
Structures e do Control and Cybernetics da Academia Polonesa de Ciencias.

Alexandre L. Madureira. Member of the scientific committee for the Brazilian
meeting ENAMA, on mathematical analysis and its aplica- tions (2014- ); Associate
editor of the International Journal of Computer Mathematics (2012- ); Associate
editor of the Journal TEMA - Tendéncias em Matematica Aplicada e Computacional -
SBMAC (2012- 2020).

Sandra M. C. Malta. Membro do Conselho da SBMAC (2018-2021) e Editora-Chefe
da NoMA-Notas em Matematica Aplicada (2020-presente)

Abimael F. D. Loula. Editor associado da Jornal Computational and Applied
Mathematics, Springer.

Pablo J. Blanco. Editor associado do International Journal for Numerical Methods in
Biomedical Engineering, Wiley.

Karam-Filho, J., Conselheiro da Sociedade Brasileira de Reologia (BSR) (2015- atual);
Membro Emerito da Associacao Brasileira de Cigncias Mecanicas (ABCM) (desde
2007); Membro do Corpo editorial da Revista REUCP (2013-atual); Membro titular do
Colegiado do Programa

de Doutorado Multiinstitucional de Modelagem do Conhecimento DMMDC (2019-atual).

4.7. Prémios e Honrarias

Frederic Valentin. Inria International Chair. Periodo 2018-2023;

Pablo Blanco. Aprovacao de bolsa em Produtividade do CNPq nivel 1C. Periodo
2020-2023;
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5

Impactos da pesquisa na sociedade

Entendimento de como dados demograficos como envelhecimento da populacao
afeta decisbes de tempo de estudo, salario, aposentadoria e poupanca agregada.

Modelagem da evolucao da pandemia relacionada a COVID-19 usando modelos SIR
com miltiplas geracbes. Previsao do desenvolvimento da pandemia. Desenvolvimento
de estrategias otimas de vacinacao.

Pablo J. Blanco participou na Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia atravées de
uma mesa redonda discutindo os desafios do nicleo de inteligéncia artificial do LNCC.

Atividades Projetadas para 2021

Tema 1:

Continuacao do desenvolvimento e analise numerica do método MHM e seus

derivados;

* Aplicacao dos metodos MHM a modelos de propagacao de on- das em nano-
estruturas dentro da tematica incluida na INRIA International Chair;

* Desenvolvimento, andlise e implementacao de estimadores de erro a posteriori para
modelos de fluidos com advecao do- minante baseados nos metodos MHM, dentro
da colaboracao com a Universidad de Concepcion, Chile;

* Propor equivalencias entre o0 metodo MHM e o metodo HHO proposto por A. Ern e
co-autores;

* Proposta de um novo metodo multi-escalas (MH2M) contendo dois niveis de
hibridizacao.
Submissao de uma nova proposta Math/Amsud com financiamento do CAPES e

Inria/Franca  visando a manutencao da colaboracao com o Inria/Franca e
UDECI/Chile;

Visita cientifica de longa duracao do Frederic Valentin ao INRIA Sophia-Antipolis
dentro do Programa Inria International Chair;

Continuacao do desenvolvimento da analise numerica do metodo DD (Dynamic
Diffusion) visando a obtencao das taxas Otimas obtidas para 0s casos de conveccao e
difusao dominantes.

Tema 2:
Dar continuidade ao desenvolvimento teodrico e aplicacdes do con- ceito de derivada
topologica na resolucao de outras classes de problemas inversos.

Tema3

Desenvolver modelos macroecbnomicos baseados em aspectos de- mograficos a fim
de investigar influencia de aposentadoria e investimentos em educacdo no
desenvolvimento econdmico. Explorar aplicacbes do tipo mean field game para
estudar desigualda- des econdmicas, e desenvolver metodos numericos para esta classe
de equacbes. Desenvolver modelos epidemiologicos que levem em conta aspectos
geo-espaciais.

Desenvolver novos modelos (extensdes/simplificacbes - familia de modelos) e de
procedimentos sistematicos de selecao de modelos. Tratar dos problemas de
identificabilidade dos dados. Extensao para heterogeneidade espacial: modelagem
de metapopulactes e em redes complexas.
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Tema4d
Continuar a desenvolver tecnicas numericas eficientes para simular escoamentos em
tubos com énfase no fendmenos de interacao fluido-estrutura

Investigar a utilizacao dos meétodos desenvolvidos em aplicacdes clinicas

Tema 5:

Extensao das analises bem sucedidas para anastomose em aplicacoes em fistulas radio-
cefalicas em hemodialise atraves de padroes de escoamento e indice de oscilacbes
de tensbes cisalhantes, agora para fistulas maduras.

Extensao das analises de dependencia reologica do sangue atraves do modelo
constitutivo proposto com dependéncia para mais duas proteinas cericas e sua
dependéncia com hematocrito e diametro de vasos.

Tema 6:

Continuar participacao do LNCC no Programa Multi-institucional de Doutorado em
Difusao do Conhecimento com analise de processo de cognicao e influencia de redes
colaborativas de pesquisa.
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IPES

INNOVATIVE PARALLEL FINITE ELEMENT SOLVERS

Antonio Tadeu Azevedo Gomes
RESPONSAVEL

RESUMO

O grupo de Pesquisa IPES objetiva desenvolver, analisar e validar novos modelos e
meétodos numeéricos multiescalas através de modernas técnicas e estratégias
matematicas e computacionais para uso em arquiteturas massivamente paralelas,
contribuindo para o desenvolvimento de pesquisas cientificas de ponta e na
formacao de recursos humanos com carater fortemente multidisciplinar.
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1. Grupo de Pesquisa
1.1. Equipe
1..1.1. Pesquisadores

Membros da COMAC: Antbnio Tadeu Gomes, Alexandre Madureira e Frédéric

Valentin

Membros da COTIC: Roberto Souto

1.1.2. Alunos e p6s-Doutores

Po6s-Doutores: Weslley Pereira (LNCC)

Doutorandos: Juan Leonardo Fabian (LNCC), Larissa Martins (LNCC), Larissa
Miguez (LNCC)

Mestrandos: Franklin Da Conceicéo De Barros (LNCC)

Bolsistas de projeto: Mateus Silva de Melo, Aaron Ledo, Lucas Prett

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Pesquisadores Nacionais: Henrique Versieux (UFMG), Honb6rio Fer- nando
(UFF), Sonia Gomes, Philippe Devloo (UNICAMP)

Pesquisadores Estrangeiros: Rodolfo Araya, Diego Paredes (Universidad de
Concepcion, Chile), Stephane Lanteri, Claire Scheid, Théophile Chaumont
(Inria, Frangca) e Gabriel Barrenechea (University of Straitclyde, UK),
Christopher Harder (MsDenver, USA), Fabrice Jaillet (IUTLyon, Franca), Jean-
Franc,ois Méhaut (LIG-UGA, Franca), Marcus Sarkis (WPI, EUA)

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1: MHM - Multiscale Hybrid-Mixed Methods: A modelagem do conceito
de multiplas escalas através de equacgOes diferenciais parciais e 0
desenvolvimento de métodos numeéricos adaptados a sua resolugdo permeiam
diferentes areas do conhecimento. Neste contexto, propomos um nova familia
de métodos multi-escalas para problemas da mecéanica dos fluidos como
escoamentos turbulentos ou em meios porosos, problemas da mecanica dos
sélidos representados por materiais heterogéneos, propagacdo de ondas em
problemas de sismica ou ainda problemas singularmente perturbados comuns
nas areas da fisica e da biologia.

Tema 2: Productivity and Efficiency in Finite Element Solvers: A habilidade dos
desenvolvedores de empregar eficientemente os recursos computacionais das
plataformas de HPC atuais e a surgir na construcao das aplicacdes cientificas
€ pelo menos tao importante quanto o aumento da capacidade computacional
dessas plataformas ou de métodos numéricos inovadores. Ndo menos
relevante, contudo, é a facilidade com que esses desenvolvedores podem
construir e manter essas aplicacoes:

€ inimaginavel que tais desenvolvedores sejam expostos diretamente a’
complexidade inerente dessas plataformas. Neste contexto, propomos a
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investigacdo e o emprego de técnicas de desenvolvimento de software técnico
e cientifica com qualidade e produtividade, como prototipagem rapida,
configuracdo automatica e desenvolvimento dirigido por modelos de software,
no contexto especifica de simuladores numéricos baseados em elementos
finitos, como os baseados nos métodos MHM.

Tema 3: Métodos Localizados: Propomos desenvolver e implementar métodos
de elementos finitos localizados. Este tipo de método permite, através de
condensacfes estaticas quasi-locais reduzir o tamanho dos sistemas globais
de métodos hibridizaveis, aumentando a eficiéncia computacional.

1.3. Ensino/Formacdo de Recursos Humanos

2

Disciplinas em programas de Pés-Graduacgéao

Analise Numérica de Elementos Finitos

Arquitetura, Projeto e Implementacéo de Sistemas de Software
Estrutura de Dados

Algoritmos

Mini-cursos / Escolas / Congressos

MC-A - Métodos Multiescalas: Teoria e Pratica (Escola de Verdao do LNCC -
Margo de 2020)

Projetos de Pesquisa

2.1 Metodos Multi-Escalas: Uma Abordagem Precisa e Realista para a
Simulacao de Escoamentos Complexos

Vigéncia: 01/02/2013 - 01/02/2021
Financiamento: Produtividade Pesquisa - CNPQ. No. 301576/2013-0

Resumo: Este projeto pretende desenvolver e analisar matematicamente
novos métodos de elementos finitos multiescalas e estimadores de erro a
posteriori para problemas com coeficientes altamente hete- rogéneos e/ou
singularmente perturbados.

2.2. PADEF - Paralelizagao e Analise de Acuracia, De- sempenho e
Aplicabilidade de Simuladores basea- dos em Elementos Finitos

Vigéncia: 29/06/2018 - 28/12/2020
Financiamento: CENPES

Resumo: O objetivo principal do projeto é avaliar e ampliar a aplicabilidade de
simuladores numéricos legados, seja em termos dos tipos de problemas fisicos
(tipos de EDPs) que 0os mesmos séo capazes de resolver e do tamanho desses
problemas (em termos de complexidade computacional), seja em termos de
sua integracdo com outros siste- mas, seja em termos de sua incorporag¢ao no
contexto da nova familia de métodos de elementos finitos os multiescala MHM.
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2.3. Desenvolvimento e analise de metodos de elementos finitos hibridos
de alto desempenho

Vigéncia: 01/03/2019 - 28/02/2022

Financiamento: CNPq

3.

Resumo: O objetivo é desenvolver e analisar métodos de elementos finitos do
tipo hibrido para aproxima solucdes de certas Equacdes Diferenciais Parciais
(EDPs) elipticas. As EDPs a serem investigadas apre- sentam caracteristicas
que dificultam ou mesmo impossibilitam boas aproximages via metodos
classicos. Osmetodos asereminvestigados sao adequados acomputacgo de alto
desempenho. O interesse & que os metodos aproximem solucbes de EDPs
exigindo regularidade minima e na presenga de alto contraste. A primeira classe
de metodo baseia-se em decomposiges espectrais localizadas. A segunda
classe envolve o desenvolvimento e analise de novos metodos de elementos
finitos mul- tiescalas “duplamente hibridos

Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1 Novos metodos MHM para elementos poligonais aplicadosamodelosde
elasticidade emmeiosalta- mente heterogéneos

Resumo: Propusemos uma nova familia de elementos finitos poligonais parao
meéetodo MHM aplicado ao modelo de elasticidade linear em problemas bi- e
tridimensionais. Estendemos a construcao e a andise do metodo MHM proposto
em outros trabalhos que abordavam tais pro- blemas somente com elementos fi

simplex. Provamos convergéncia @ima na norma L2 usando tais elementos fi
itos poligonais. Tambem abordamos aspectos computacionais dessa nova familia
de metodos, implementada em paralelo com diferentes configuragies, e ilustramos
por meio de experimentos como balancear tempo de execugao e consumo de
mema@ia na busca por uma certa ordem de aproximagao. Este trabalho esta
disponivel em preprint ([1]) e foi recentemente submetido para a SIAM Journal
on Numerical Analysis.

3.2. Suporte a metodos iterativos paralelos no MHM

Resumo: Estendemos o conjunto de bibliotecas msl core, msl cg, msl mhm para
suporte a metodos iterativos na resolugao dos sistemas lineares esparsos gerados
pelo metodo MHM, tanto nos problemas locais como  no problema global,
empregando a biblioteca AztecOO da suite Trilinos (https://trilinos.github.io).
Tambem experimentamos, como parte do projeto PADEF, o uso de simuladores
numericos legados no nivel dos problemas locais MHM, baseados em uma
biblioteca desenvolvida pelo CENPES em parceria com o Laborataio LAMEMO
da COPPE/UFRJ. Desse modo, expandimos nossa capacidade de resolver
problemas de alta complexidade computacional associados a uma grande
variedade de modelos.
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Figura 1: Componentes ux e uz de deslocamento obtidas para um modelo de elasticidade
linear com o método MHM em um dominio com deslocamento nulo nafronteirainferiore com
tracgao nulanas demais fronteiras. O dominio

e dividido em 16 camadas segundo o benchmark HPC4e [2], com as camadas 4 e 12
contendo argila saturada e as demais camadas preenchidas com o material original do
benchmark. A fonte & o peso constante por partes, usando aceleraggo da gravidade de

9.8m/s2. Amalhausadaé retangular grossa em todo o dominio (nota-se como as camadas
“atravessam” os elementos da ma- lha grossa), exceto na fronteira superior, onde
elementos com em media 35 arestas sao usados para capturar atopografia.

Resultados Cientificos e Tecnol@icos

Gomes, A.T.A.; Molion, E.; Souto, R.P.; Mehaut, J.F. Memory allocation anomalies in high-
performance computing applications: A study with numerical simulations. CONCURRENCY
AND COMPUTATION- PRACTICE & EXPERIENCE. p.e6094 -, 2020.

Araya, R.; Rebolledo, R.; Valentin, F. On a multiscale a posteriori error estimator for the
stokes and brinkman equations. To appear in IMA Journal of Numerical Analysis.

Barrenechea, G.; Jaillet, F.; Paredes, D.; Valentin, F. The multiscale hybrid mixed method
in general polygonal meshes. Numer. Math., 145:197-237, 2020.

Chaumont-Frelet, T.; Valentin, F. A multiscale hybrid-mixed method for the helmholtz
equationin heterogeneous domains. SIAMJ. Numer. Anal., 58(2):1029-1067, 2020.

4.1. Artigos Cientificos em Periddicos

Gomes, A.T.A.; Molion, E.; Souto, R.P.; Mehaut, J.F. Memory allocation anomalies in high-
performance computing applications: A study with numerical simulations. CONCURRENCY
AND COMPUTATION- PRACTICE & EXPERIENCE. p.e6094 - , 2020.

Araya, R.; Rebolledo, R.; Valentin, F. On a multiscale a posteriori error estimator for the
stokes and brinkman equations. To appear in IMA Journal of Numerical Analysis.

Barrenechea, G.; Jaillet, F.; Paredes, D.; Valentin, F. The multiscale hybrid mixed method
in general polygonal meshes. Numer. Math., 145:197-237, 2020.

Chaumont-Frelet, T.; Valentin, F. A multiscale hybrid-mixed method for the helmholtz
equationin heterogeneous domains. SIAMJ. Numer. Anal., 58(2):1029-1067, 2020.
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4.2. Artigos em Anais de Eventos

Madureira, A., Sarkis, M., Robust Model Reduction Discretizations Based on Adaptive
BDDC Techniques. In Domain Decomposition Methods in Science and Engineering XXV.
Lecture Notes in Compu- tational Science and Engineering 158. pp. 41-52, 2020.

FABIAN, J. H. L. ; GOMES, A. T. A. ; OGASAWARA, E. Estimating the execution time
of the coupled stage in multiscale numerical simulations. In: Latin America High
Performance Computing Conference (CARLA), 2020, Cuenca, EQ. Proceedings of the
7th Latin America High Performance Computing Conference (CARLA2020), 2020.

FABIAN, J. H. L. ; GOMES, A. T. A. ; OGASAWARA, E. Estima- ting the execution
time of fully-online multiscale numerical simulations. In: Simp®io em Sistemas
Computacionais de Alto Desempenho (WSCAD), 2020, Santo Andre, SP. Anais do XXI
Simptsio em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho (WSCAD2020). Porto
Alegre, RS:SBC, 2020.

4.3, Palestras a Convite

Anténio Tadeu Gomes, “Developing scientific software with quality and productivity: a 15-
year endeavor”, Semindario do LNCC 40 anos, 06/07/2020.

Frédéric Valentin, “The Origin of the Multiscale Hybrid-Mixed Method: An Overview”,
Seminario do LNCC 40 anos, 23/11/2020.

4.4, Desenvolvimento de Programas e Produtos

msl core, mslcg, msl mhm: the MHM Set of Libraries for the development of multiscale fi
element simulators — disponivel mediante solicitacdo em https://gitlab.com

4.5. Participagdo como Membro em Comissdes Nacio- nais/Internacionais ou
Corpo Editorial

Frédéric Valentin. Membro do Comit'e Assessor do CNPg na area de
matematica/estatistica. Per’iodo 2017-2020. Per’'iodo 2018-2019. Editor associado da
Jornal Computational and Applied Mathematics, Springer.

Alexandre L. Madureira. Member of the scientific committee for the Brazilian meeting
ENAMA, on mathematical analysis and its aplications (2014-); Chief-editor of the book
series Notas em Matema'tica Aplicada (2015-); Associate editor of the International
Journal of Computer Mathematics (2012-); Associate editor of the Journal TEMA -
Tendéncias em Matemética Aplicada e Computacional - SBMAC (2012).

Anttnio Tadeu A. Gomes. Chair do Comite de Programa do Simp@sio Brasileiro de
Sistemas Computacionais de Alto Desempenho (WSCAD 2020), ocorrido este ano de forma
virtual devido apandemia da COVID- 19.

4.6. Prémios

Frederic Valentin. Inria International Chair. Periodo 2018-2023.

Atividades Projetadas para 2021

Temas 1l e 2:
Continuagao da implementaczo do metodo MHM na biblioteca MSL;
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— Proposta de cursos novos sobre o metodo MHM do ponto de vista pr&ico e tecrico;

— Desenvolvimento, andise e implementacdo de estimadores de erro a posteriori para modelos
de fl baseados nos metodos MHM, dentro da colaboragao com a Universidad de
Concepcion, Chile;

- Visita cientifi de longa durac¢do do Frederic Valentin ao INRIA Sophia-Antipolis dentro do
Programa Inria International Chair;

— Submiss@ de proposta de continuaggo do projeto PADEF, com financiamento do

CENPES, visando aplicacgo dos metodos MHM a problemas de interesse da area de Qeo
e Gas.

6. Outras Informacfes Relevantes
Nada adeclarar.

Referéncias

[1] A. T. A. Gomes, W. S. Pereira, and F. Valentin, The MHM Method for Elasticity
on Polytopal Meshes. working paper or preprint, Sept. 2020.

[2] J. de la Puente, HPC4E Seismic Test Suite. https://hpcde.
eu/downloads/datasets-and-software, 2016. Copyright Josep de la Puente
(Barcelona Supercomputing Center) 2016. Licenced under the Creative-Commons
Attribution-ShareAlike 4.0 International License.
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MIE

MODELAGEM DE INCERTEZAS EPISTEMICAS

Renato Simoes Silva
RESPONSAVEL

RESUMO

As simulacoées numéricas de problemas de engenharia vém acompanhadas de
incertezas e erros. Estas caracteristicas sao muitas vezes agravadas pela precariedade
ou ausénciadasinformacgoes necessarias para caracterizar afenomenologia.

O tratamento de incertezas envolve trés etapas essenciais:

-Obtencao e tratamento das informacoes relevantes;

- Escolha do modelo fisico que representa o problema;

- Escolha do modelo matematico que representa asincertezas que sedeseja modelar
levando em consideracao as informacgoes disponiveis;

- Tratamento numérico do modelo matematico considerando-se as incertezas.

O objetivo deste projeto é estudar como estas incertezas podem ser determinadas e
como inserir o conhecimento destes fatores nas simulagoes para obter solucoes
confiaveis inclusive considerando as incertezas na escolha do modelo
fisico/matematico.
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1

Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Renato S. Silva (COMOD)

1.1.2. Alunos e p6s-Doutores

Pos-Doutores:
Doutorandos: Mauricio Pessoa C. Menezes (coorientaggo com Regina Almeida)
Mestrandos: Joao Vitor (coorientacgo com regina Almeida) - LNCC

IC: Alunos do projeto Click Covid: Ferramenta de Informagdo Interativa - UNB
(coorientacdo com: Sandra Malta e Gustavo Libotte - (PCI/LNCC))

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais:

Regina C. Almeida - LNCC
Sandra M. C. Malta - LNCC
Gustavo Libotte - PCI / LNCC

Internacionais:

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1: Analise e Quantificagao de Incertezas - Modelagem de Incertezas nZo
probabilisticas em paranetros e modelos utilizados em engenharia, nas areas de
transferencia de calor e problemas de trans- porte. As tecnicas utilizadas sao: Analise
Intervalar, Logica Fuzzy e Teoria da Evidéncia.

Tema 2: Incrustacao em trocadores de calor - Criacao de modelos de incrustagao que
levem em conta transformages dos cristais da in- crustagzo.

Tema 3: Metamodelos com foco em Gaussian Process - Uso de meta- modelos na
calibra¢ao de modelos complexos

Tema 4: Projeto Click Covid: Ferramenta de Informaggo Interativa

- esse projeto tem como objetivo a implementacgco de modelos matemé&icos com
diferentes caracteristicas que, quando calibrados com dados das regites de interesse,
possam ser combinados de forma a melhorar a previszo dos efeitos da propagaco do virus
nessasregices.

Tema 5: Coleta de dados experimentais - Desenvolvimento de pequenos experimentos
para obtemcao de dados para permitir a aplicagao das tecnicas desenvolvidas e utilizadas
no tema anterior, com baixo custo experimental. Atualmente sao utilizados na disciplina
GB500 - Calibragto, Analise de Incertezas e Validagao de Modelos Numericos
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1.3. Ensino/Formacéo de Recursos Humanos

Disciplinas em programas de Pos-Graduagao

— GB500- Calibraggo, Analise de Incertezas e Validagao de Modelos Numericos - LNCC

2

Mini-cursos / Escolas / Congressos

Resultados Cientificos e Techoldgicos

Artigos Cientificos em Periadicos

Gustavo B. Libotte, Lucas dos Anjos, Regina C. Almeida, Sandra M.

C. Malta, Renato S. Silva. Enhancing the estimation of compartmental model parameters
for COVID-19 data with a high level of uncertainty. (submetido para publicagdo no
Communications in Nonlinear Science and Numerical Simulation)

Impactos da pesquisa na sociedade

Industria: Ostemas sobre modelos de incrustagao e analise de incertezas, sao pertimentes
pois tem como objetivo auxiliar nas tomadas de decistes para que estas possam levar a
economia de energia, redu¢go de custos e aumento da seguranca

Area da Saide: Projeto Projeto Click Covid eh uma ferramenta que tem como objetivo
melhorar a predi¢go de modelos epidemiolaicos, podendo ser usado em varias doengas
auxiliando na elaboragao de politicas publicas.

Atividades Projetadas para 2021

submissao de artigos em periédicos indexados:
Fuzzy Model Combination for Cystalization Fouling (em fase final de escrita)

Bayesian inference using Gaussian Process surrogates in cancer modeling, H. L. Rocha,
J. V. O. Silva, R. C. Almeida, and R. S. Silva

Finalizacao do Projeto Click Covid
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LABINFO

LAB(?RATORIO DE BIOINFORMATICA E
UGCDFA - UNIDADE DE GENOMICA COMPUTACIONAL DARCY FONTOURA DE ALMEIDA

Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos
RESPONSAVEL

RESUMO

O LABINFO desenvolve pesquisas em Bioinformatica e Biologia Computacional e
utiliza a infraestrutura de processamento do LNCC, incluindo o supercomputador
Santos Dumont. Esta associado a Unidade de Gendmica Computacional “Darcy
Fontoura de Almeida” (UGCDFA), uma facility de sequenciamento de ultima geracao.
Devido a grande quantidade de dados gerados pelo sequenciamento em larga-escala
de DNA, utiliza técnicas de Computacao de Alto Desempenho e de metodologias nas
areas de Inteligéncia Artificial e Big Data que permite maior agilidade no
processamento e analise dos dados gerados. Com experiéncia em Gendmica,
transcritdbmica, metagendémica, exoma, filogenémica, e pequenos RNAs desenvolve
pesquisa nas areas de saude humana, animal, vegetal e em aplicagoes
biotecnolégicas. Destacamos, em 2020, a atuacao do LABINFO no enfrentamento da
pandemia da COVID-19. Os estudos de sequenciamento e analise de genoma do virus
e de amostras de pacientes acometidos pela COVID-19 estao sendo realizados em
colaboracao com instituicoes nacionais com as quais tivemos varios projetos
aprovados.
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1. Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores e tecnologistas

Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos
Kary Ann del Carmen Ocafa Gautherot
Luciane Prioli Ciapina Guedes

Luiz Gonzaga Paula de Almeida
Marisa Fabiana Nicolas

1.1.2. Analistas e técnicos delaboratorio

Alexandra Lehmkuhl Gerber
Ana Paula C. Guimaraes
Eduardo Wagner da Silva David
Ellen dos Santos Correa

Rangel Celso Souza
Vinicius Prata Kloh

1.1.3. Suporte administrativo e financeiro

Natélia Fernandes Aquino

1.1.4. Alunos e p6s-Doutores

e Po6s-Doutores:

1. Yasmmin Cortes Martins Inicio: 2020. Laboratério Nacional de Computacao Cientifica.
(Orientador - Ana Tereza Vasconcelos)

2. Leandro Nascimento Lemos. Inicio: 2020. Laboratério Nacional de Computacéo
Cientifica. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos)

3. Fabiola Marques de Carvalho. Inicio: 2020. Laboratério Nacional de Computacgéo
Cientifica. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos)

4. Cristina dos Santos Ferreira. Inicio: 2020. Laboratorio Nacional de Computagéo
Cientifica. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos)

5. Bruno Zonovelli da Silva. Inicio: 2020. Laborat6rio Nacional de Computacao Cientifica.
6. Guilherme Cordenonsi da Fonseca. Inicio: 2020. Laboratorio Nacional de Computacao

Cientifica. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos)

7. Otavio José Bernardes Brustolini. Inicio: 2019. Laboratério Nacional de Computacéo
Cientifica. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos)

8. Guadalupe Del Rosario Quispe Saji. Inicio: 2018. Laborat6rio Nacional de Computacao
Cientifica, Fundacédo Carlos Chagas Filho de Amparo a Pesquisa do Estado do RJ.

9. Rangeline de Azevedo da Silva. 2020. Laborat6rio Nacional de Computacao Cientifica,
Coordenacédo de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. Ana Tereza Ribeiro de
Vasconcelos.
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10. Victor Octavio Borda Pua. 2020. Laboratério Nacional de Computacdo Cientifica,
Coordenacdo de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. Ana Tereza Ribeiro de
Vasconcelos.

11. Marbella Maria Bernardes da Fonseca. 2020. Laboratério Nacional de Computacao
Cientifica, Coordenacéo de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. Ana Tereza Ribeiro
de Vasconcelos.

12. Liliane Tavares de Faria Cavalcante. 2020. Laboratério Nacional de Computacao
Cientifica, Coordenacéo de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. Ana Tereza Ribeiro
de Vasconcelos.

13. Luciano Takeshi Kishi. 2020. Laboratério Nacional de Computacao Cientifica, . Ana
Tereza Ribeiro de Vasconcelos.

14. Rafael de Oliveira Schneider. 2020. Laboratério Nacional de Computacdo Cientifica,
Coordenacdo de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. Ana Tereza Ribeiro de
Vasconcelos.

15. Maiana de Oliveira Cerqueira e Costa. 2019. Laboratério Nacional de Computacao
Cientifica, CNPQ-PCI. Marisa Fabiana Nicolas.

e Doutorandos:

1. Ronaldo da Silva Francisco Junior. Analise Transcriptdmica Comparativa de Perfis de
Expressédo Alelo-Especifica durante Infec¢des por Arbovirus em Tecidos Humanos Utilizando
Dados de RNA-seq. Inicio: 2020. Tese (Doutorado em Ciéncias Bioldgicas (Genética)) -
Universidade Federal do Rio de Janeiro, Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e
Tecnologico. (Orientador - Ana TerezaVasconcelos).

2. Amanda Arauljo Serrdo de Andrade. Metagendbmica aplicada a virologia clinica no
descobrimento de novos arbovirus. Inicio: 2020. Tese (Doutorado em Ciéncias Biolégicas
(Genética)) - Universidade Federal do Rio de Janeiro, Coordenacdo de Aperfeicoamento de
Pessoal de Nivel Superior. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos).

3. Filipe Romero Rebello Moreira. Vigilancia Gendmica de arboviroses circulantes no Brasil.
Inicio: 2018. Tese (Doutorado em Ciéncias Biologicas (Genética)) - Universidade Federal do
Rio de Janeiro. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos).

4. Vitor dos Santos Baia Ferreira. ANALISE METAGENOMICA DAS COMUNIDADES DE
MICRORGANISMOS DA BAIA DO ALMIRANTADO E REGIOES ADJACENTES, PENINSULA
ANTARTICA. Inicio: 2019. Tese (Doutorado em Genética) - Universidade Federal do Rio de
Janeiro. (Coorientador - Ana TerezaVasconcelos).

5. Stephanny Miranda Alves de Souza. Caracterizagdo Estrutural, Funcional e
Desenvolvimento de Nanobiossistemas do Peptideo Lunasina Aplicados a sua Efetivacédo
Terapéutica Anticancer. Inicio: 2020. Tese (Doutorado em Nanobiossistemas) - Universidade
Federal do Rio de Janeiro, campus Duque de Caxias. (Coorientador - Marisa Fabiana Nicolas).

6. Cristiano Nascimento Costa. Desenvolvimento e validacdo de metodologia para
avaliacdo de substancias ativas nanoestruturadas e nédo nanoestruturadas administradas via
nanoinjecdo em Drosophila melanogaster. Inicio: 2019. Tese (Doutorado em
Nanobiossistemas) - Universidade Federal do Rio de Janeiro, campus Duque de Caxias.
(Coorientador - Marisa Fabiana Nicolas).
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e Mestrandos:

1. Douglas Terra Machado. -. Inicio: 2019. Dissertacdo (Mestrado profissional em
Modelagem Computacional) - Laboratorio Nacional de Computacgdo Cientifica, Coordenagéo
de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. (Orientador - Ana Tereza Vasconcelos).

2. Rafael de Souza Terra. Analise de redes filogenéticas de genes ancestrais por meio de
arvores de regressao em ambientes de supercomputacéo. Inicio: 2020. Dissertacao (Mestrado
profissional em Modelagem Computacional) - Laborat6rio Nacional de Computacéo Cientifica,
Coordenacao de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior. (Orientador - Kary Ocafia).

3. Leon Sulfierry Corréa Costa. Avaliacdo do impacto das mutacdes ndo sindnimas na
estrutura da proteina Nspl2 de SARS-CoV-2. (Mestrado em Modelagem Computacional) -
Laboratério Nacional de Computacéo Cientifica, Coordenac¢éo de Aperfeicoamento de Pessoal
de Nivel Superior. (Coorientador Marisa Fabiana Nicolas).

4, Juliana Simas Coutinho Barbosa. Dissertacdo defendida em julho de 2020 intitulada:
“Genome-scale Reconstruction of the Metabolic Network iJS784 for Acinetobacter baumannii
strain ATCC 17978 to Address Drug Target Prioritization” (Orientador Marisa Fabiana Nicolas).

¢ Iniciacdo Cientifica:

1. Guilherme Freire da Silva Dornelas. Desenvolvimento de médulos paralelo-hibrido de
bioinformatica para ambientes GPU de supercomputacao. Inicio: 2019 - Laboratério Nacional
de Computacao Cientifica, Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico.
(Orientador - Kary Ocania).

2. Mayconn Luiz Bispo dos Santos. Geréncia de Aplicacdes Cientificas no Portal da Rede
Nacional de Bioinformética (Bioinfo-Portal). Inicio: 2018 - Laboratdrio Nacional de Computacéo
Cientifica, Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico. (Orientador - Kary
Ocania).

3. Lucas Silva. Exploragdo de Modulos Paralelo-Hibrido para Workflows de Bioinformatica
em Ambientes Supercomputagédo por meio do gerenciador de workflows Parsl. Inicio: 2020 -
Laboratério Nacional de Computacdo Cientifica, Conselho Nacional de Desenvolvimento
Cientifico e Tecnolégico. (Orientador — Carla Osthoff, Coorientador Kary Ocafia)

eBolsistas PCI:

1. Micaela Coelho. Bolsista PCI. Inicio: 2019 - Laboratério Nacional de Computacdo
Cientifica. (Orientador Carla Osthoff, coorientador Kary Ocafia. Nivel: Graduacao.

1.2. Instituicdes Colaboradoras

e Nacionais:

1 Biomanguinhos - Fiocruz - RJ

2 Embrapa Soja — Laboratério de Biotecnologia do Solo
3. Embrapa Suinos e Aves

4 Faculdade de Medicina de S&o José do Rio Preto
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FIOCRUZ / Bahia / Fortaleza/ Minas Gerais / Rio de Janeiro
Fundagéo Getulio Vargas (FGV)

INMETRO

Instituto Adolfo Lutz

Instituto Fernandes Figueira - IFF - FIOCRUZ

Instituto Nacional de Pesquisa da Amazénia (INPA)
UFRJ/Campus Xerém

Universidade de Brasilia

Universidade de Sao Paulo — Ribeirdo Preto

Universidade de Sao Paulo — USP

Universidade Estadual de Campinas —Unicamp
Universidade Estadual do Norte Fluminense Darcy Ribeiro -UENF
Universidade Estadual do Rio de Janeiro —UERJ
Universidade Estadual Paulista "Julio de Mesquita Filho" -UNESP
Universidade Federal de Minas Gerais - UFMG
Universidade Federal de Santa Catarina — UFSC
Universidade Federal de Sdo Paulo —UNIFESP
Universidade Federal do Espirito Santo - UFES
Universidade Federal do Para — UFPA

Universidade Federal do Rio de Janeiro —UFRJ
Universidade Federal do Rio Grande do Norte —UFRN

Universidade Federal do Rio Grande do Sul —UFRGS

Universidade Federal do Tocantins
Universidade Federal Fluminense —UFF
Universidade FEEVALE

e |Internacionais:

1
2.
3.
4
5

Gene
6.

7.

8.

9.

10.

1.3.

Beijing Institute of Genomics - BIG, China

Centre National de Référence des Staphylocoques - CIRI-HCL-CNR, Franca
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales - UBA, Argentina

Fondation Merieux — Franga

Geneva University Hospitals and School of Medicine, Service of Infectious Diseases -

va, Switzerland

Instituto Clemente Estable, Uruguai

Sorbonne Université - Paris, Franga

Universidad Autbnoma de México - UNAM, México
Universidad Catolica de Cordoba -UCC, Argentina
Université Lyon 1, Franca

Pesquisa e Desenvolvimento

Ver projetos de pesquisa (item 2)
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1.4. Ensino/Formacéo de Recursos Humanos

e Cursos de Pos-graduacao

Disciplinas ministradas no Curso de Pds-graduacdo em Modelagem Computacional do LNCC
(devido a pandemia, 05 disciplinas foram canceladas):

GA-016 — Introducéo a Biologia Molecular

GB-203 — Introducéo a Biologia Computacional e Bioinformética

GB-500 — Estatistica aplicada a Bioinformatica em R

GB-500 — Métodos de Andlise Filogenética e Filogendmica

GA-047 — Banco de dados do ponto de vista biologico

GB-500 — Aprendizagem de Maquina e Reconhecimento de Padrbes

GB-204 — Montagem de Genomas

GB-205 — Anotacdo de genomas

GB-500 — Andlise de variantes genéticas (germinativas e somaticas) utilizando dados
de sequenciamento de exoma

©CeNOOORO®DE

e Organizacgao de eventos

Workshop: GenoBio20 - 20 anos de Genbmica e Bioinformatica no Brasil. Organizado sob a
coordenacéo do LABINFO tendo como membros do Comité organizador outras instituicoes que
atuam na area com o objetivo de celebrar os 20 anos de Gendmica e Bioinformatica no Brasil.
O evento de forma presencial, com data para o periodo de 27 a 29 de abril de 2020, seria
realizado no LNCC. No entanto, devido a pandemia o evento foi adiado e serarealizado de forma
online através do canal do Youtube da Sociedade Brasileira de Genética (SBG), no periodo de
12 a 14 de dezembro de 2020. O evento conta com a apresentacdo de debates com
representantes da industria com foco em gendmica e bioinformatica e com dirigentes de
agéncias financiadoras e dos ministérios; conferéncias; painéis para discussdes sobre os
recursos humanos na é&rea, avangos e impactos cientificos, tecnologicos e econdmicos da
genbmica e bioinformatica no Brasil, as oportunidades e desafios, bem como o futuro dessas
areas diante do atual cenario de Educacdo, Ciéncia e Tecnologia no pais. Ana Tereza
Vasconcelos.

- Organizacdo e Participagdo no evento da Marcha Virtual pela Ciéncia (SBPC) - Marcha
Virtual pela Ciéncia - Ana Tereza Vasconcelos (LNCC)

- Organizacao da Marcha pela VIDA (SBPC) - Frente pela Vida Ana TerezaVasconcelos.

- Organizacao do evento da Democracia e Vida e do dia Ciéncia (SBPC) - Retransmisséao -
Painel "As Ciéncias e a Vida" e "As Ciéncias e a Democracia" Ana TerezaVasconcelos.

-Organizagao do evento: “Situagdo da Pandemia de COVID-19 na América”; Série de 3 Painéis
com a participacdo de, ao todo, 19 paises. Ana Tereza Vasconcelos. Linksabaixo:

1° Painel - 24/09/2020 - 1° Painel "Situacdo da Pandemia de COVID-19 na América" 22 Painel

- 22/10/2020 - 2° Painel "Situacéo da pandemia da COVID-19 na América" 3° Painel

- 24/11/2020 - 3° Painel "Situacdo da pandemia da COVID-19 naAmérica"
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2. Projetos de Pesquisa

Sob coordenacao do LABINFO

1. Coalizao Multidmicas Covid-19 Brasil: componente sequenciamento do genoma do
SARS-CoV-2

Descricdo: O SARS-CoV-2 foi relatado pela primeira vez em dezembro de 2019 na cidade de
Wuhan na China e em seguida o Diretor Geral da Organizacdo Mundial da Saude (OMS)
decretou estado de emergéncia em saude publica. Os dados disponiveis na literatura sobre a
Covid-19 apresentam muitas contradicdes e existem ainda muitas lacunas de conhecimento a
serem preenchidas. Embora esteja bem documentado que a doenca represente um risco
elevado para individuos idosos, sobretudo os do sexo masculino e que possuem alguma
condicdo de salde preexistente (tais como diabetes, doencas cardiovasculares e respiratérias),
ela também tem sido associada a manifestacéo de quadros clinicos severos e 0bitos em alguns
adultos mais jovens. Por outro lado, a medida que mais testes em massa sao realizados para
Covid-19, os pesquisadores estdo encontrando cada vez mais individuos assintométicos ou que
apresentam sintomas leves ou atipicos da doenga. Embora fatores ambientais e de estilo de
vida ainda néo identificados possam contribuir para esses desfechos clinicos drasticamente
diferentes, parece cada vez mais plausivel que caracteristicas intrinsecas do individuo
(gendmicas, transcritbmicas, protedbmicas, metabolémicas, imunolégicas, entre outras)
possuem uma forte contribuicdo em relacdo a manifestacao clinica da Covid-19. S&o poucas
ainda as evidéncias disponiveis na literatura sobre como se procede a interacdo das
caracteristicas individuais do hospedeiro em relacao a infec¢do ocasionada pelo SARS-CoV-
2 e quais dessas caracteristicas podem conferir maior susceptibilidade ou protecéo a infecgéo
e ao desenvolvimento do quadro clinico. Cabe ainda destacar que a influéncia dos fatores
individuais em relacdo a susceptibilidade, protecdo e manifestacao clinica da Covid-19 pode
variar amplamente entre populagfes. Tal fato se faz especialmente relevante quando se trata
da populagéo brasileira devido ao seu elevado grau de miscigenacdo, resultando em um
genoma mosaico composto por fragmentos de diferentes genomas subcontinentais (europeu,
amerindio, africano e asiatico). Ademais, as disparidades socioecon6micas em nosso pais
geram uma maior variabilidade de exposicdo inter individual do que a de nacdes mais
desenvolvidas, permitindo uma melhor exploragdo dos efeitos da interacdo gene-ambiente.
Face a todo o exposto e considerando o estado de emergéncia de saude publica global e
pandemia decretado pela OMS, faz pungente uma melhor compreensédo de como os fatores
intrinsecos contribuem para a infecgdo do SARS-CoV-2 e o desenvolvimento do quadro clinico
da Covid-19 na populacéo brasileira.

Coordenador: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos / Gilberto Domond - Integrante / Mayana
Zatz - Integrante / Lygia da Veiga Pereira - Integrante / Financiador(es): Conselho Nacional de
Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico

2. Corona-6mica - RJ: Plataforma computacional integrativa para caracterizacdo de
determinantes virais e do hospedeiro na COVID-19 utilizando abordagens OMICAS no estado
do Rio de Janeiro. 2020 - Atual

Descricao: O objetivo deste projeto é identificar e caracterizar fatores genémicos virais e dos
hospedeiros envolvidos na patogénese do COVID-19, associados as manifestacdes clinicas da
doenca através da integracdo de dados de dmica (genbmica viral, metagendmica, exoma e
transcritoma humanos) e técnicas de Inteligéncia Artificial. Os dados gendmicos virais serdo
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utiizados em estudos de vigilancia gendmica através de reconstrucdes filogenéticas e
filogeograficas para avaliar a dispersdo de epidemia e identificagdo de “clusters” de
transmissao. Os dados de exoma e RNA-Seq dos pacientes serdo utilizados para identificacdo
de marcadores prognosticos e possiveis alvos terapéuticos para fornecer suporte ao
diagnéstico da COVID-19 com perspectivas de aplicacdo ao SUS.Integrantes: Ana Tereza
Ribeiro de Vasconcelos - Coordenador / Integrante / Caroline Moreira Voloch - Integrante /
Cynthia Chester Cardoso - Integrante / Cintia Barros Santos Reboucas - Integrante / Enrique
Medina-Acosta - Integrante. Financiador(es): Fundacdo Carlos Chagas Filho de Amparo a
Pesquisa do Estado do RJ - Auxilio financeiro.

3. Inteligénciébmica saude: o uso de metodologias de inteligéncia artificial para identificacéo
de preditores genéticos associados aos casos severos por arboviroses. 2020 - Atual
Descricdo: O Brasil tem sofrido com diversas epidemias de arboviroses ao longo dos dltimos
séculos. Viroses como Zika, Febre Amarela, Chikungunya, Dengue, Oropouche e Mayaro sédo
transmitidos por mosquitos vetores abundantes no Brasil. Através de estratégias de genémica
viral, exoma, transcritbmica e metagendmica serdo analisadas amostras humanas e de
primatas por meio de métodos de inteligéncia artificial (Deep Learning) com o objetivo de extrair
conhecimento nos dados gerados. Além disso, a integracdo com metadados auxiliardo na
identificacdo de possiveis fatores envolvidos na susceptibilidade aos casos mais severos de
arboviroses. Trata-se de um projeto interdisciplinar envolvendo pesquisadores com
conhecimento em diferentes areas (bioinformatica, bioestatistica, matematica, médicos,
virologistas, genética, biologia celular e neurocientistas) de diferentes instituicbes do Rio de
Janeiro e nacionais na tentativa de identificar os fatores preditivos que expliquem a
susceptibilidade de uma pequena propor¢do da populagdo acometida por arboviroses em
desenvolverem manifestacdes clinicas severas e fatais.

Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Coordenador / TANURI, AMILCAR -
Integrante / Roberto Andrade Medronho - Integrante.

Financiador(es): Fundagéo Carlos Chagas Filho de Amparo a Pesquisa do Estado do RJ -
Auxilio financeiro.

4, Sequenciamento de DNA e andlises bioinforméaticas para metagenémica —
METAPETRO: 2019 - Atual

Descricao: Devido aos avangos nas tecnologias de sequenciamento de Ultima geragéo e no
desenvolvimento de novos algoritmos, softwares e ferramentas de bioinformatica, analises
mais robustas a partir da enorme quantidade de dados geradas, vem abrindo novos caminhos
em estudos ambientais. A metagendmica consiste na andlise, independente de cultivo, de
genomas presentes em dado habitat. As informacdes obtidas a partir da analise de
metagenomas podem ser usadas para determinar a diversidade de uma comunidade, a
presenca de microrganismos especificos ou dominantes, rotas metabdlicas, bem como
determinar a simples presenca de um gene. O presente projeto tem como objetivo principal
realizar estudos ambientais em areas influenciadas pela industria do petrdleo através de
estudos metagenémicos. De acordo com o0s interesses da industria de 6leo e gas e
disponibilidade qualitativa e quantitativa das amostras serdo realizadas analises
metagendmicas que permitirdo acessar o perfil taxonémico, funcional e metabdlico dos
ambientes estudados, realizar estudos comparativos entre as comunidades, bem como buscar
produtos génicos de interesse biotecnoldgico. Esse conhecimento poderd ser util para o
desenvolvimento de medidas de intervencdo nos processos, visando reducdo de custos e
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aumento da producdo. Além disso, sera util para avaliacdo da degradacdo do ambiente e
proposi¢cdo de medidas de recomposicao dos ecossistemas degradados. Termo de cooperacao
n° 5900.0109896.18.9. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Coordenador /
Almeida, Luiz G. P. - Integrante / Alexandra L. Gerber - Integrante / Ana Paula Guimaraes -
Integrante / Ciapina, Luciane Prioli - Integrante / Luciano Takeshi Kishi - Integrante.
Financiador(es): PETROBRAS - Auxilio financeiro.

5. Genbmica Computacional do Virus da Zika (ZIKV) - 2016 - Atual

Descricdo: Este projeto pretende investigar a interacdo do microorganismo-hospedeiro
(SAIZIKA) através do sequenciamento de cultivos (primarios ou linhagens estabelecidas) de
células humanas de diferentes tecidos considerados como alvos potenciais de infecc¢éo,
incluindo neurénios/neuroblastos, células de Schwann, trofoblasto, queratinécitos, fibroblastos,
epiteliais timicas e células- tronco de sangue de corddo, seguidas por andlises de
bioinformatica. Para isso, realizaremos uma andlise comparativa do transcritoma humano em
cultivos celulares de amostras sadias e infectadas pelo ZIKV. Nessa etapa, pretende-se
identificar e caracterizar as fungbes bioldgicas e vias metabodlicas dos genes humanos
diferencialmente expressos e que estejam envolvidos na padronizagdo do neuro-eixo e
malformacdes encefélicas. Convénio FINEP - n° 01.16.0078.00 - GENOVIR. Ana Tereza
Ribeiro de Vasconcelos - Coordenador / Luiz Gonzaga Paula Almeida - Integrante / Marisa
Fabiana Nicolas - Integrante / Luciane Prioli Ciapina - Integrante / Alexandra L. Gerber -
Integrante / Ana Paula Guimards - Integrante / ORTIZ, MAURO FREITAS - Integrante /
GUEDES, RAFAEL - Integrante / Kary Ann Del Carmem Ocafia Gautherot - Integrante /
Joseane Biso de Carvalho - Integrante / DE MORAIS, GUILHERME L. - Integrante.
Financiador(es): Financiadora de Estudos e Projetos - Auxilio financeiro.

6. Gendmica Aplicada a Recursos Pesqueiros e de Aquicultura do Estado do Rio de Janeiro
GARPA-RIO 2014 - Atual

Descricao: O Brasil possui uma extensa costa cuja pesca artesanal serve de sustento para as
populacdes costeiras, e cuja exploracdo comercial é atividade altamente lucrativa. No entanto,
a exploracéo desregulada dos recursos pesqueiros pode levar ao seu esgotamento em poucos
anos. O projeto GARPA-RIO € constituido por uma rede de laboratérios e instituicbes de
pesquisa dos Estados do RJ, SC e RN que visa abordar duas questfes de importancia
fundamental para a preservagdo desses recursos, através de abordagens de gendmica
molecular e andlises de bioinformatica. A primeira questao busca estratégias de melhoramento
para cultivo de ostras na costa fluminense. Para isso, utilizaremos os métodos mais recentes de
sequenciamento no NextSeq 500 Illlumina, através de experimentos de gendmica,
transcritbmica e metagenémica, onde buscaremos caracterizar o perfil genético das ostras
nativas do género Crassostrea sob determinadas condigbes ambientais e seus possiveis
patégenos, bem como detectar os limites dos estoques genéticos na costa. Os experimentos
serdo realizados comparando as populagbées de SC, onde o cultivo de C. gasar est4d bem
estabelecido, com aquelas do RJ, a fim de detectarmos as diferencas no perfil de expressao e
estabelecermos as condi¢cdes adequadas para o futuro estabelecimento de um cultivo
ostreicola no RJ. A aplicacéo deste cultivo sera conduzida pela FIPERJ, parceira neste projeto.
A segunda questéao visa 0 monitoramento da qualidade e comercializacao do pescado através da
identificacdo molecular e criacdo de um banco de dados com sequéncias de marcadores
moleculares das espécies, nativas ou ndo, pescadas ou comercializadas no RJ. Ambas as
estratégias implicardo na geracdo de empregos e desenvolvimento social local, a0 mesmo
tempo em que proporciona beneficios tangiveis ao ambiente marinho e ganho econdémico ao

106



Estado. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Coordenador / Marisa Fabiana
Nicolas - Integrante / Fabiola Marques de Carvalho - Integrante / Luciane Prioli Ciapina -
Integrante / Carla Osthoff - Integrante / GUEDES, RAFAEL LUCAS MUNIZ - Integrante / DE
MORAIS, GUILHERME LOSS - Integrante / Roberto Pinto Souto - Integrante

/ Nathalia Pereira Cavaleiro - Integrante.

Financiador(es): Fundacdo Carlos Chagas Filho de Amparo & Pesquisa do Estado do RJ -
Auxilio financeiro.

7. Abordagem multi-6mica e modelagem de redes biologicas para priorizar alvos em
patdgenos clinicos (Bolsa Produtividade Pesquisa CNPq Processo: 306894/2019-0)

Descricdo: Priorizagcdo de alvos candidatos para futuras aplicagbes terapéuticas contra
patégenos humanos das espécies Klebsiella pneumoniae, Staphylococcus aureus e
Acinetobacter baumannii. Especificamente, estudaremos clones emergentes no Brasil e
América Latina dessas espécies que além de multirresistentes podem apresentar fenétipo de
hiperviruléncia, os quais representam um sério problema em saude publica atualmente. Em
particular, utilizaremos véarias camadas de dados '6micos', de redes em escala gendmica e
dados estruturais/funcionais relacionados a essas espécies para priorizar genes e proteinas
com caracteristicas de potenciais alvos atraentes para o desenvolvimento de novos
antimicrobianos (farmacos/biofarmacos).Financiador(es): CNPq - Auxilio financeiro

8. Reconstrugdo de modelos metabdlicos integrados com redes regulatérias em genomas
bacterianos: 2017 — Atual

Descricdo: Este projeto de pesquisa visa selecionar alvos moleculares como resultado da
abordagem in silico da reconstrucdo das redes metabodlicas em escala gendmica (GENRE),
combinadas com a analise de balanco de fluxo (FBA) e as redes regulatérias transcricionais
(TRNSs). Integrantes: Marisa Fabiana Nicolas - Coordenador / Maiana de Oliveira C E Costa -
Integrante / Guadalupe del Rosario Quispe Saji - Integrante / Pablo Ivan Pereira Ramos -
Integrante / Rodrigo Amarante Colpo - Integrante / Juliana Juliana Simas Coutinho Barbosa -
Integrante / Dario Fernandes do Porto - Integrante / Adrian Turjanski - Integrante / Marcelo Marti
- Integrante. Financiador(es): Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico
- Bolsa / FAPERJ - Auxilio financeiro.

0. Apoio Computacional a Andlise Gendmica de Doengas Tropicais Negligenciadas por
meio de Mineracdo de Dados e Aprendizado de Maquina: 2017 - Atual

Descricdo: Atualmente, existe uma urgéncia por resultados cientificos decorrentes de
demandas emergenciais da sociedade, e.g., na descoberta de novos farmacos para o
tratamento de doencas tropicais negligenciadas (DTN) ou ZIKA, o que acionou Vvarios projetos
pelos Ministérios de Saude e de Ciéncia Tecnologia, Inovacdes e Comunicagdes (MCTIC). No
Brasil, varios grupos de pesquisa ja estdo envidando esforcos para se adequarem aos novos
paradigmas da computacdo paralela/distribuida, a fim de aprimorarem seus experimentos
cientificos. Experimentos de bioinformatica séo complexos e estima-se que o volume de dados
produzidos atinja os 44 zettabytes em 2020. Muitos desses experimentos adotam workflows
como abstracdo para representar as etapas computacionais de uma simulac&o. Muitas etapas
dos workflows s@o datacéntricas e computacionalmente intensivas, assim necessitando de
ambientes de processamento de alto desempenho (PAD) como clusters, grades ou nuvens
para o processamento de dados em tempo habil. A maioria das aplicagBes da bioinformética
nao esta adequada a utilizacao eficaz de recursos de PAD, pelo que é necessario um esforco

107



grande para adapta-las, o que ndo é uma tarefa simples de ser realizada. A analise dos dados
também é um ponto fundamental, porém dados cientificos sdo normalmente multi-relacionados,
0 que demanda técnicas de mineracdo de dados e aprendizado de maquina. As solucdes
existentes para geréncia dos dados cientificos ja englobam a execucao paralela e a coleta de
dados de proveniéncia em ambientes de PAD, porém, € preciso adequa-las eficientemente a
experimentos de bioinformatica. Desta forma, o objetivo deste projeto é propor uma série de
solucBes para a geréncia de simulagbes computacionais de bioinforméatica em ambientes de
PAD. Espera-se conseguir uma maior escalabilidade usando técnicas de
paralelizacdo/distribuicdo tradicionais, granularidade e PAD considerando o uso de
proveniéncia como base para as solu¢des propostas. Integrantes: Kary Ann del Carmen Ocafia
Gautherot - Coordenador. Auxilio financeiro: Jovem Cientista do Nosso Estado 2017, FAPERJ
n° 03/2017.

10. A Global Alliance For Zika Virus Control And Prevention — ZIKAlliance 2016 - Atual
Descricao: The overall objectives of ZIKAlliance are to assess the impact of Zika virus infection on
pregnant women and fetuses as well as to decipher the natural history of Zika virus infection in
humans and their environment in the context of other circulating arboviruses. The
multidisciplinary ZIKAlliance project will link large observational multicentre cohort studies with
basic scientific research to address the above questions, (i) with longstanding shared work
experience on arboviral diseases in basic, clinical and applied sciences; (ii) with an established
network of clinical cohorts currently studying Dengue Fever in Latin America & the Caribbean;

(i) guided by the principles of One Health approach to respond to the challenges of vector-
borne epidemics.. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Coordenador. Financiador
Horizon 2020

11. Gerenciamento e Andlise de Dados Bioldgicos em Plataformas de Computacéo de Alto
Desempenho (HPC) e de Processamento de Grandes Massas de Dados (Big Data), 2016 —
Atual.

Descricao: O desafio em questdao € a melhor maneira de processar, gerenciar e analisar o
biological big data em ambientes HPC paralelos e distribuidos e torna-la em uma metodologia
exitosa. Os cientistas precisam de um grau de abstracéo, a fim de integrar eficientemente
experimentos de bioinformatica a varias tecnologias computacionais como sistemas de
gerenciamento de workflows cientificos (SGWfC), sistemas de gerenciamento de banco de
dados (SGBD), aplicacbes aceleradas por GPU (do inglés, graphics processing unit),
aprendizagem de maquina e profundo (do inglés machine and deep learning), sistemas Web, e
sistemas de seguranca em uma arquitetura HPC como clusters de supercomputadores. No
entanto, a integragdo, o uso e o acoplamento destas tecnologias para ambientes HPC tém
muitos outros desafios relacionados principalmente a geréncia de recursos em larga escala de
dados, tarefas, simula¢cdes computacionais, niumero de processadores e seguranca de dados.
Integrantes: Kary Ann del Carmen Ocafia Gautherot - Coordenador / Ana Tereza Ribeiro de
Vasconcelos - Integrante / Luiz Gadelha - Integrante / Antonio Tadeu Azevedo Gomes -
Integrante / Carla Osthoff - Integrante / André da Motta Salles Barreto - Integrante / Fabio
Borges de Oliveira - Integrante / Fabio Lima Custodio - Integrante / Roberto Pinto Souto -
Integrante / Laurent Dardenne - Integrante / Renato Portugal - Integrante. Financiador(es):
FAPERJ - Auxilio financeiro. Aprovado — Sem entrada de recursos.

12.  BioMiningHPC: Arquitetura baseada em Workflows, Mineragéo e Proveniéncia de Dados
de Experimentos de Bioinformatica para Ambientes HPC no Apoio ao Estudo de Doencas
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Negligenciadas e Doencgas Gendmicas Raras em Humanos, 2016 - Atual

Descricdo: Embora o Brasil tenha avancado significativamente nos Ultimos anos em varios
campos das Ciéncias e tecnologias afins, pesquisas em areas multidisciplinares como a
bioinformatica ainda sdo nascentes, mesmo sendo fundamentais para o desenvolvimento
biotecnoldgico do pais. As pesquisas biomédicas/biotecnolégicas tém alavancado descobertas
cientificas devido a exploracdo da grande quantidade de dados coletada de pesquisas
genbmicas/protedbmicas para a descoberta de padrdes de sequéncias, funcBes de genes e
interacdes proteina-proteina que alavanquem investigagdes de biomarcadores e/ou na terapia
de doencas. Por outro lado, recentes progressos nas pesquisas na mineracdo de dados tém
levado ao desenvolvimento de numerosos métodos eficientes/escalaveis para mineracao,
interessantes para os padrdes/conhecimento em grandes bancos de dados e.g. métodos de
classificacao eficiente, analises de valores/resultados atipicos, frequéncia, métodos de analise
de padrbes estruturados, ferramentas de andalise de dados temporal/espacial, e visualizagéo.
O desafio em questdo é a melhor maneira de tornar experimentos de mineracdo de dados
bioldgicos em larga escala em uma metodologia exitosa. Neste caso, 0 cientista precisa de um
grau de abstracdo para poder atrelar as atividades dominio especificas da bioinformética a
aguelas que melhor se adéquam ao algoritmo de mineracéo e acopla-los em uma arquitetura.
Esses experimentos podem ser modelados como workflows e interconectados a Sistemas de
Gerenciamento de Workflows Cientificos, Sistemas de Gerenciamento de Banco de Dados e
Sistemas Web. Desta maneira, workflows podem usufruir das vantagens de paralelismo e
distribuicho de ambientes de computacdo de alto desempenho como clusters de
supercomputadores e recentemente nuvens. No entanto, a integracdo/uso desses ambientes
apresentam outros muitos desafios relacionados principalmente a geréncia de recursos em
larga escala i.e. dados, tarefas, simulagBes computacionais, nimero de processadores.
Integrantes: Kary Ann del Carmen Ocafia Gautherot - Coordenador / Daniel Cardoso Moraes de
Oliveira - Integrante / Aline Paes

- Integrante / Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Integrante / Luiz Gadelha - Integrante /
Anténio Tadeu Azevedo Gomes - Integrante / Marta Lima de Queiros Mattoso - Integrante /
Vanessa Braganholo - Integrante. Financiador(es): FAPERJ - Auxilio financeiro. Aprovado —
Sem entrada de recursos.

13. Medicina de precisao aplicada a imunodeficiéncia primaria (PIDD): Uma abordagem
progressiva e custo-efetiva utilizando o sequenciamento de nova geracao. 2016 - Atual

Descricao: As imunodeficiéncias primarias sdo doencgas genéticas raras que tém como principal
caracteristica alteracdes das fungfes do sistema imune, levando a maior suscetibilidade as
infec¢des de repeticao, autoimunidade e neoplasias. A crianga com imunodeficiéncia primaria,
embora relativamente rara, € um paciente de alto custo para o SUS, devido a dificuldades
diagnosticas, requer o uso de antibidticoterapia e internagdes prolongadas que em muitos
casos evoluem a 6bito. Alternativas terapéuticas para alguns casos sdo de alto custo como
transplantes de Células Tronco Hematopoiéticas ou infusdo de imunoglobulina intravenosa. No
entanto, a indicacdo terapéutica adequada esta diretamente relacionada ao diagndstico
diferencial, precoce e preciso, possibilitando alcancar a eficiéncia da intervencéo clinica, com
reducdo significativa do nimero de infec¢des e internagfes. Até 0 momento existem mais de
300 mutacdes causadoras de PIDD. Os testes de diagnéstico molecular existentes podem ser
inconclusivos devido a sobreposi¢cdo com fendtipos clinicos. Dentre os testes genéticos para
variantes genéticas associados a PIDD, o sequenciamento de genes individuais usando a
metodologia de Sanger € demorado e caro. Embora existam painéis de genes PIDD
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conhecidos, este método possui limitacdes, tais como a incapacidade de detectar novos genes
relacionados a PIDD. Nesse trabalho propomos o estudo de diferentes grupos de
imunodeficiéncias através de estratégias de sequenciamento de exomas, com 0 objetivo de
alcancar o diagnéstico no maior nivel de complexidade e definir de forma precisa a deficiéncia
no sistema imune. O conhecimento dessas alteracdes moleculares permitird o tratamento mais
efetivo do paciente e possibilitardo beneficios a curto e longo prazo, com adog¢édo de protocolos
de cuidados adequados e minimizando internacdes graves e morte associada a essas
patologias. Adicionalmente, o conhecimento dos genes envolvidos nessas patologias no
contexto de doencas do nosso meio, permitirdo dissecar as vias moleculares essenciais para
0 combate as doencas negligenciadas. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos -
Coordenador / Marisa Fabiana Nicolés - Integrante / Fabiola Marques de Carvalho - Integrante /
GUEDES, RAFAEL LUCAS MUNIZ - Integrante / Joseane Biso de Carvalho - Integrante / DE
MORAIS, GUILHERME L. - Integrante / CIAPINA, LUCIANE P. - Integrante / Leonardo Gomes
- Integrante / Leticia Guida - Integrante / Zilton Vasconcelos - Integrante. Aprovado — Sem
entrada de recursos.

14. Apoio & manutencdo da infraestrutura do centro multiusuario Unidade de Gen6mica
Computacional Darcy Fontoura de Almeida (UGCDFA) 2016 - Atual

Descricdo: A Unidade de Gendmica Computacional Darcy Fontoura de Almeida (UGCDFA),
inaugurada no final de 2008, é uma Unidade Multiusuario destinada a atender aos projetos
genomas do Estado do Rio de Janeiro bem como do pais e do exterior e estad associada ao
Laboratério Nacional de Bioinformatica (LABINFO) do LNCC. A UGCDFA atua em sincronia
com o LABINFO sendo este um centro de exceléncia em Bioinformatica no Brasil e no exterior.
Esta associacdo tem como finalidade integrar as atividades de sequenciamento em larga-
escala de DNA e de bioinformética, utilizando a infraestrutura de Computagdo de Alto
Desempenho do LNCC, permitindo maior agilidade no processamento e analise dos dados
gerados pelos sequenciadores de DNA de nova geracdo instalados na UGCDFA.
Recentemente, com a instalacdo do supercomputador Santos Dumont, com um total de
18.144 nucleos de CPU, as sequéncias geradas na UGCDFA poderéo ser processadas com
maior velocidade atendendo de forma mais eficiente as varias redes genbmicas, grupos
parceiros e colaboradores. Até o momento, foram sequenciados cerca de 450 genomas,
metagenomas, transcritomas totalizando, aproximadamente, 60Tb de dados gerados pela
UGCDFA e processados pelo LABINFO. E importante destacar que para todos os projetos
desenvolvidos em colaboracdo, fazemos parte do alicerce central, visto que somos
responsaveis pela geragdo e processamento das informagBes gendmicas. Esta proposta tem
por objetivo a manutencgdo da infraestrutura da UGCDFA visando continuar gerando grandes
guantidades de dados para diversos modelos bioldgicos e disponibilizando servigos para
instituicdes de pesquisa e académicas, nacionais e internacionais. Ressaltamos que devido ao
namero de sequenciamentos realizados, processados e analisados na UGCDFA/LABINFO,
atualmente, o Estado do Rio de Janeiro tem um papel de destaque nacional na area de
gendmica computacional/bioinformatica, pois foi 0 que mais gerou, depositou e analisou dados
de genomas, transcritomas e metagenomas..

Situacdo: Em andamento; Natureza: Pesquisa. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de
Vasconcelos - Coordenador / Fabiola Marques de Carvalho - Integrante / Luciane Prioli Ciapina
- Integrante / Nicolas, Marisa F. - Integrante / DE MORAIS, GUILHERME LOSS - Integrante /
GUEDES, RAFAEL - Integrante / Kary Ann Del Carmem Ocafia Gautherot - Integrante /
Joseane Biso de Carvalho - Integrante.Financiador(es): Fundacdo Carlos Chagas Filho de
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Amparo a Pesquisa do Estado do RJ - Auxilio financeiro. Aprovado - Sem entrada de recursos.

15. Abordagem integrativa e multi-bmica na priorizacdo de alvos contra patdgenos de
importancia clinica combinando técnicas de bioinformética e biotecnologia: 2019 — Atual
Descricao: As contribui¢cfes cientificas, tecnoldgicas e de inovagéo a partir deste projeto vao
desde a aplicacdo da bioinformética, modelagem molecular, machine learning, virtual
screening, molecular docking, para a identificacao e selecéo de alvos candidatos, até a biologia
e biotecnologia para a avaliacdo experimental de alvos especificos identificados. Ressalta-se
a consolidacao da interag&o entre grupos de pesquisa brasileiros, argentinos e mexicanos com
expertises complementares e forte atuacdo em suas respectivas areas que vem trabalhando
em conjunto ha mais de cinco anos, a exemplo do Laboratério Nacional de Computacao
Cientifica (LNCC), Fundagdo Oswaldo Cruz (Fiocruz - Instituto Gongalo Moniz, BA), UNIFESP,
Universidad Nacional Autbnoma de México (UNAM) e Universidad de Buenos Aires (UBA).
Integrantes: Marisa Fabiana Nicolas - Coordenador / Luciane Prioli Ciapina - Integrante / Ana
Tereza Ribeiro Vasconcelos - Integrante / Ana Cristina Gales - Integrante / Pablo Ivan Pereira
Ramos - Integrante / Adrian Gustavo Turjanski - Integrante / Laurent E. Dardenne - Integrante
/| Dario Fernandes do Porto - Integrante / Ernesto Perez Rueda - Integrante. Financiador(es):
Coordenacéo de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior

- Auxilio financeiro. Aprovado -Sem entrada de recursos.

16. Abordagem multi-6mica e modelagem de redes biol6gicas para priorizar alvos em
Staphylococcus aureus: 2019 - Atual
Descricdo: a presente proposta de projeto tem énfase na priorizagédo de alvos candidatos para

futuras aplicacdes terapéuticas contra o patdégeno humano Staphylococcus aureus pertencente
a linhagem ST239-SCCmeclll do Clone Epidémico Brasileiro (BEC) resistente a meticilina.
Especificamente, utilizaremos véarias camadas de dados 'Gmicos', de redes em escala
genbmica e dados estruturais/funcionais relacionados a essas espécies para priorizar genes e
proteinas com caracteristicas de potenciais alvos atraentes para o desenvolvimento de novos
antimicrobianos (farmacos/biofarmacos). Integrantes: Marisa Fabiana Nicolas - Coordenador /
Maiana de Oliveira C E Costa - Integrante / Agnes Marie S Figueiredo - Integrante / Dario
Fernandes do Porto - Integrante. Financiador(es): FAPERJ - Auxilio financeiro. Aprovado -Sem
entrada de recursos.

Sob coordenacédo de outras instituigdes

1. Corona-6mica BR MCTIC/FINEP: Rede Nacional de genomas, exoma e transcriptoma de
COVID-19 para identificacéo de fatores associados a dispersdo da epidemia e severidade
Descricao: O presente estudo tem por objetivo realizar uma ampla andlise da variabilidade
genética humana e viral associadas com a dispersao da epidemia no pais, bem como aos perfis
de suscetibilidade a doenca.;A partir da analise de genoma completo dos virus, esperamos
identificar mutacdes associadas a viruléncia ou ainda potenciais alvos terapéuticos.Situacéo:
Em andamento; Natureza: Pesquisa.lntegrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos -
Integrante / Fernando Spilki - Coordenador. Financiador(es): Financiadora de Estudos e
Projetos - Auxilio financeiro.

2. Estudo-Piloto para a Implantagdo de uma Rede Brasileira de Vigilancia de Resisténcia
Antimicrobiana em Satide Unica 2019 - Atual
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Descrigdo: A epidemiologia da resisténcia bacteriana aos antimicrobianos é complexa e tem
sido amplamente reconhecida a importancia de um sistema de vigilancia integrado baseado no
conceito “One-Health’- Satde Unica. Vérios estudos brasileiros tém reportado a frequéncia, os
fenotipos e genotipos de bactérias resistentes em isolados de origem humana, de distintos
animais, incluindo animais selvagens, de producéo e de estimac¢ado, bem como de alimentos e
do meio ambiente. Entretanto, até onde € do nosso conhecimento, nenhum estudo coletou,
prospectivamente e simultaneamente, isolados de humanos, de animais e do ambiente sob a
perspectiva de uma vigilancia integrada em salde Unica. Com o objetivo de estimar a
frequéncia de E. coli e K. pneumoniae resistentes as cefalosporinas de amplo espectro e
carbapenémicos, estabelecemos uma rede colaborativa com grupos de pesquisa das cinco
regides geogréficas brasileiras para obtencdo de amostras de humanos saudaveis e doentes,
animais de producdo, alimento e do meio ambiente sob 0 mesmo critério de inclusao e
metodologia de avaliacdo. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Integrante / Ana
Cristina Gales - Coordenador / CAYO, RODRIGO - Integrante / Anténio Carlos Campos
Pignatari - Integrante / Carlos Roberto Veiga Kiffer - Integrante / Timothy R. Walsh - Integrante
/ Diego Andrey - Integrante.

3. Rede Fluminense para a Pesquisa e Desenvolvimento de Nanomateriais
Nanobiosistemas. 2019 — Atual

Descricdo: Esta proposta visa a criacdo de uma rede de pesquisa em nanotecnologia
fortemente interligada entre seis instituicbes (UFRJ, UFF, Inmetro, PUC-RJ, Fiocruz e LNCC)
reconhecidas pela alta qualidade na formacdo de seus pesquisadores e estudantes e de sua
producao cientifica, assim como pela vocagéo para interacdo com o meio industrial. Diversas
equipes interinstitucionais formadas nesta proposta aliardo suas expertises para o
desenvolvimento, avaliacdo de inocuidade, e caracterizagdo de nanomateriais e
nanobiossistemas com grande potencial para a fabricacdo de nanodispositivos e nanoprodutos
na area da saude, para tecnologias de armazenamento e processamento de informacdao, para
geracdo de energia limpas e preservacdo do meio ambiente. A sinergia entre pesquisadores
atuantes em Ciéncia de Materiais, Ciéncias Biolégicas e Farmacéuticas, Fisica, Quimica,
Medicina, Modelagem Computacional e Bioinforméatica, de varios niveis de experiéncia (de
pesquisadores consolidados a jovens cientistas promissores) permitira sem davida a geracao
de pesquisas de fronteira e de alto nivel cientifico-tecnoldgico. E importante enfatizar que, além
da geracao de conhecimento, nossa proposta possui forte vocacdo para a inovagédo, uma vez
gue, praticamente, todos os laboratérios envolvidos possuem programas oficiais de apoio a
geracdo de empresas e produtos. A formacdo desta Rede de Nanotecnologia também
contribuira para consolidagdo da nova pos-graduacdo em Nanobiossistemas que envolve
quatro das instituicbes (UFRJ, INMETRO, LNCC e FIOCRUZ) e que visa a formacdo de
pesquisadores qualificados e aptos a proporem solugfes sustentaveis, usando a nanociéncia
e nanotecnologia, para os desafios atuais e futuros na area da salde e do meio ambiente, as
guais sao fundamentais para o pais.Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos -
Integrante / Carlos Alberto Achete - Coordenador.Financiador(es): Fundagédo Carlos Chagas
Filho de Amparo a Pesquisa do Estado do RJ - Cooperacao.

4. Diagnastico e prognostico de mulheres com Neoplasia Intraepitelial Grau 2: identificagéo
e validacao clinica de biomarcadores. 2017 - Atual

Descricao: Avaliar a introducdo de novas tecnologias (biomarcadores, imuno-histoquimica,
expressdo génica, genotipagem HPV, quantificacdo digital) no diagndstico e progndstico de
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pacientes com NICIl.Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Integrante / Fabio
Bastos Russomano - Integrante / Cecilia Vianna de Andrade -Coordenador

5. Laminin and Cell Therapy for Muscular Dystrophies 2015 - Atual

Descricdo: We propose to decipher the organisation of the laminin matrix, its relationship with
myogenic precursors proliferation and differentiation, and its role in normal and dystrophic
muscle, including on gene expression in vivo in xenografts. We will investigate the presence of
laminin isoforms and receptors in normal and dystrophic cultured human muscle cells, as well
as in muscle biopsies. We will define the dynamic evolution of laminin isoforms and their
possible deregulation in dystrophic conditions by transcriptomic analyses. We will then alter the
expression of laminin isoforms and laminin receptors in vitro using siRNAs, in order to improve
engraftment of muscle cells for cell therapy and identify new targets for other therapeutic
approaches.Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Integrante / Wilson Savino -
Coordenador / Vincent Mouly - Integrante.

6. Sistema de Microscopia de Optica N&o-Linear Multifotonica: Introdugdo de um Novo
Recurso na Plataforma de Bioimagem da Fundag&o Oswaldo Cruz. 2015 - Atual

Descrigdo: A microscopia de luz tem evoluido muito, tanto pelo constante desenvolvimento
tecnolégico dos constituintes dos microscopios, quanto pela retroalimentagdo oriunda das
guestdes cientificas por eles estudadas. Nesse cendrio, destaca-se a microscopia de Optica
nado-linear multifotdnica, cuja disseminacdo entre o0s pesquisadores é crescente. O
aperfeicoamento tecnolégico de seus componentes, incluindo lasers sintonizaveis de
centralizacdo automatica, lentes objetivas especiais e detectores de alta sensibilidade, vem
aumentando o escopo de aplicacdes dessa técnica, as quais passaram a incluir, por exemplo,
estudo de processos bioquimicos dinamicos em células vivas e mesmo em pequenos animais de
experimentacdo. Por conta disso, a presente proposta solicita a aquisicdo de um sistema de
microscopia multifotbnica, a ser integrado a Plataforma de Bioimagem da Fundacdo Oswaldo
Cruz, e disponibilizado para a comunidade cientifica do nosso estado enquanto uma importante
ferramenta para estudos de biologia celular e estrutural. Esta Plataforma esté inserida na Rede
de Plataformas Tecnoldgicas da Fiocruz e dispbe de equipamentos de microscopia fotbnica e
eletronica, distribuidos entre suas diferentes subunidades e colocados a disposicdo da
comunidade interna e externa. Considerando as expertises tematicas dos diferentes
pesquisadores que aderiram a este projeto, a aquisicdo do microscopio multifotdnico permitird
um salto de qualidade nas analises realizadas em experimentos de migracéo e diferenciagédo
celular, interacdes celulares e moleculares, reconstrugdes tridimensionais em alta resolucgéo,
de tecidos e de 6rgaos. Tais estudos certamente revelardo aspectos ainda ndo desvendados
sobre a fisiologia celular e tecidual, além de permitir analises complexas relativas as
modificagBes encontradas em diversas doencas agudas e cronicas. Além disso, permitird que
os alunos de graduacado e pos-graduacdo possam realizar andlises cujo detalhamento n&o
poderia ser realizado sem este equipamento.

Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Integrante / Wilson Savino - Coordenador.

7. Associate Teams: SciDISC - Scientific data analysis using Data-Intensive Scalable
Computing 2017 - Atual

Descricdo: This project is an international collaborative project between Brazil and France,
funded by the French side. --Inria (France) supports "Associate Teams" to strengthen scientific
collaboration between Inria project teams and top-level research teams worldwide. -- Data-
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intensive science requires the integration of two fairly different paradigms: high-performance
computing (HPC) and data-intensive scalable computing (DISC). Spurred by the growing need to
analyze big scientific data, the convergence between HPC and DISC has been a recent topic
of interest. This project will address the grand challenge of scientific data analysis using DISC
(SciDISC), by developing architectures and methods to combine simulation and data analysis.
The expected results of the project are: new data analysis methods for SciDISC systems; the
integration of these methods as software libraries in popular DISC systems, such as Apache
Spark; and extensive validation on real scientific applications, by working with our scientific
partners such as INRA and IRD in France and Petrobras and the National Research Institute
(INCT) on e-medicine (MACC) in Brazil.https://www.inria.fr/en/associate- team/scidisc.
Integrantes: Kary Ann del Carmen Ocafa Gautherot - Integrante / Daniel Cardoso Moraes de
Oliveira - Integrante / Alvaro Coutinho - Integrante / Fabio Andre Machado Porto - Integrante

/ Marta Lima de Queiros Mattoso - Integrante / Patrick Valduriez - Coordenador / Esther Pacitti

- Integrante / Reza Akbarinia - Integrante / OGASAWARA, EDUARDO - Integrante / Jose
Camata - Integrante / Florent Masseglia - Integrante / Dennis Shasha - Integrante.

8. Metodologias, Ferramentas e Abstracdes para Produtividade em Computagéo Cientifica
de Alto Desempenho: 2016 — Atual

Descricao: O desafio em questéo é a melhor maneira de processar, gerenciar e analisar dados
cientificos em ambientes HPC paralelos e distribuidos e torna-la em uma metodologia exitosa.
Os cientistas precisam de um grau de abstracdo, a fim de integrar de forma produtiva
experimentos cientificos computacionais a varias tecnologias computacionais como sistemas de
gerenciamento de workflows cientificos (SGWfC), bancos de dados cientificos, aplicacdes
otimizadas por aceleradores tais como GPUs (do inglés, graphics processing unit),
aprendizagem de méquina e profunda (do inglés machine and deep learning), portais cientificos
na Web, e sistemas de seguranga em arquiteturas HPC. Um dos desafios atuais é permitir que
as tanto os experimentos cientificos computacionais quanto as aplicacdes que os compdem
sejam implementados com ferramentas mais produtivas, permitindo que tirem proveito em um
prazo mais curto de recursos computacionais de alto desempenho como supercomputadores
e plataformas para processamento de Big Data..

Integrantes: Kary Ann del Carmen Ocafia Gautherot - Integrante / Fabio Andre Machado Porto

- Integrante / Luiz Gadelha - Coordenador / Antbnio Tadeu Azevedo Gomes - Integrante /
Carla Osthoff - Integrante / Fabio Borges de Oliveira - Integrante / Fabio Lima Custédio -
Integrante / Roberto Pinto Souto - Integrante / Frédéric Gerard Christian Valentin - Integrante

/ Gilson Antbnio Giraldi - Integrante.

Financiador(es): FAPERJ - Auxilio financeiro. Aprovado — Sem entrada de recursos.

9. Estudo das bases moleculares das comorbidades associadas ao desenvolvimento de
COVID-19 grave - Uma abordagem de biologia de sistemas

Descricao: Para apoio no tratamento de pacientes graves com COVID-19, é preciso entender a
intrincada correlacdo molecular da infeccdo pelo SARS-CoV-2 com as comorbidades
associadas a gravidade e seus tratamentos. Pretendemos avancar na compreensao destes
mecanismos por meio da modelagem computacional, utilizando algoritmos de aprendizado de
maquina e analise de redes bioldgicas, analisando dados transcriptdmicos e de proteoma de
células humanas infectadas com SARS-CoV-2 para identificar os genes e proteinas associados
a infeccdo. Esta analise fornecera uma ampla visdo geral das moléculas envolvidas em
doencas relacionadas a COVID-19 grave e como elas podem estar relacionadas a infec¢éo por
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SARS-CoV-2. A integracéo e&#10;analise deste complexo conjunto de informacgdes ird gerar
uma lista de farmacos (individuais ou combinados), candidatos ao reposicionamento,
adequados aos diversos casos clinicos.

Situagcdo: Em andamento; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Fabricio Alves Barbosa da Silva - Coordenador / Alberto Martin Rivera Davila -
Integrante / Marcelo Trindade dos Santos - Integrante / CASTRO, MARIA CLICIA S. - Integrante
/ Alessandra Jordano Conforte - Integrante / Adriano Barbosa - Integrante / Andrea Henriques
Pons - Integrante / Anna Cristina Cal¢cada Carvalho - Integrante / Marcelo Alves Pinto -
Integrante / Alba Cristina Magalhaes Alves de Melo - Integrante / Maria Emilia Machado Telles
Walter - Integrante / Maiana de Oliveira Cerqueira e Costa - Integrante / Marisa Fabiana Nicolas
- Integrante / Helder Takashi Imoto Nakaya - Integrante.

Financiador(es): INOVA-FIOCRUZ - Auxiliofinanceiro.

2.1.Acordos de cooperacéo, coordenados pelo LABINFO, sem aportefinanceiro

1. LIA - Laboratério Internacional Associado -Titulo do projeto: Laboratério InteRnacional de
pesquisa em blOinformatica — LIRIO: 2012 - Atual

Descricao: The current project for a LIA builds upon a strong collaboration between the team of
a French-Brazilian researcher with a background in discrete mathematics and algorithmics for
the life sciences who has made her scientific career in France, since 2001 in the Laboratoire de
Biométrie et Biologie Evolutive UMR 5558, and the team of a Brazilian researcher with a
background in genetics and bioinformatics, and extensive national and international links in the
area of bioinformatics. The research that will be conducted in the LIA will concern putting
together all the activities currently conducted by each team separately or that each team has
already planned to do, but also new research that the synergy between the two teams will enable
to address in future. This synergy represented by the LIA should also allow us to apply for other
sources of funding to support the research we wish to develop. Initially, this research will be
concentrated on two main axes, one strongly concerned with the host-parasite relationship and
the second with micro-environmental genomics and systems biology. Both address complex
systems by a broad variety of experimental, bioinformatic and algorithmic approaches that
reflect the complementarity of the two teams involved (biology including experimental part for
the Brazilian team, algorithmics for the French one) while bioinformatics is a common language
between the two. Besides fundamental issues, the two axes may have also important health-
related implications. Training will represent another key aspect of the LIA, and will aim at
extending the already intensive exchanges of researchers, Master and PhD students between
the two French and Brazil.

Natureza: Pesquisa. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos — Coordenador.

2. Global Approach to Biological Research, Infectious diseases and Epidemics in Low
income countries - GABRIEL network: 2014 - Atual

Descricao: Co-operation between Foundation Mérieux and LNCC for research and training in
the field of laboratory-based surveillance of infectious diseases.

Situacdo: Em andamento; Natureza: Outra. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos
- Coordenador.
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3. “Acordo de Cooperagao Técnico-Cientifica com a Fundacao Oswaldo Cruz”: 2016 - Atual
Descricao: O presente Acordo de Cooperacao Técnico-Cientifica entre a FIOCRUZ e o LNCC
tem por objetivo: i) fortalecer o intercambio de conhecimento técnico-cientifico de pessoal nas
areas de atuacdo das instituicdes; ii) desenvolver atividades de pesquisa em temas de
interesse comum; iii) Disponibilizar, compartilhar os recursos tecnoldgicos e computacionais;
iv) promover a formagéo de pessoal em nivel de pds-graduagéo e v) realizar o sequenciamento
gendmico, as analises de Bioinformatica e a constru¢do de bancos de dados para estudos
relativos a fisiologia do sistema imune, fisiopatologia de doencas genéticas, doencas
neurodegenerativas e do neurodesenvolvimento, doencas infecciosas e patégenos.

4, Global Biodiversity and Health Big Data Sharing Initiative: 2019 - Atual

Descricdo: The objectives of this project are to build a Global Biodiversity and Health Big Data
Alliance, whose core members consist of countries and regions along the Belt and Road based
on Beijing Institute of Genomics solid foundation and international status in the field of biological
big data, and collaborations with international research organizations and universities; to
explore new mechanism of data openness and sharing; to develop a platform for omics big data
integration, translation and sharing; to construct a world-class omics data center containing a
variety of repositories and knowledge bases that are publicly accessible to worldwide
communities; and to promote the development of science and innovation for global human
health and biodiversity studies. Integrantes: Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos

- Coordenador / Yiming Bao - Integrante.

Encerrados em 2020

1. Genbmica Aplicada a aquicultura da ostra nativa de importancia econdémica (Crassostrea
gasar) no Estado do Rio de Janeiro

Descricdo: O presente projeto tem como foco a caracterizacdo dos perfis genémicos da
espécies nativa da ostra brasileira (C. gasar) incluindo analises comparativas com a ostra
japonesa mais cultivada no mundo (C.gigas) e aproveitar-se dessa ampla area de
conhecimento ainda pouco explorada para a formag&o de recursos humanos para ensino e
pesquisa. Esses conhecimentos sao necessarios para estabelecer as condi¢cdes necessarias
para aplicacdo de politicas que evitem a degradacao dos estoques pesqueiros no Estado do
Rio de Janeiro. A rede GARPA-RIO busca estabelecer as condigbes necessarias para
aplicacao de politicas que evitem a degradacao dos estoques ostreicolas no Estado do Rio de
Janeiro, através da caracterizacdo do perfil gendmico da espécie mais consumida de ostras
nativas, C. gasar. Para identificar as melhores condi¢des de crescimento da C. gasar no Estado
do Rio de Janeiro, com o objetivo de uma posterior implantacéo de cultivo no litoral fluminense,
serdo realizadas diversas andlises de seu perfil genético sob determinadas condi¢cdes
limitantes em comparacdo com a populacdo da mesma espécie em Santa Catarina. Busca-se
compreender se as condi¢des j& estabelecidas para cultivo de C. gasar em Santa Catarina
podem ser aplicadas a populacdo do Rio de Janeiro e, no caso provavel de diferencas
adaptativas importantes, empregar uma abordagem genémica para guiar o processo de
melhoramento genético das mesmas.

Financiador(es): CNPq

116



2. Rede Avancada em Biologia Computacional (RABICO)

Descricdo: A Rede Avancada em Biologia Computacional (RABICO) tera sua sede no LNCC e
pretende oferecer um conjunto de softwares com tecnologia moderna e atualizada para o
desenvolvimento de aplicagbes que requerem alto poder computacional e recursos avangados
de visualizagéo cientifica, possibilitar a geracdo e estimular o desenvolvimento da pesquisa de
forma integrada com equipes multidisciplinares, para o estudo de problemas relacionados a
saude humana, animal, vegetal e ambiental, e principalmente, formar recursos humanos
qualificados na Graduac¢éo e na Pds-Graduacao.

3. Mineracéo de Dados de Experimentos de Bioinformética Executados em Larga Escala no
Apoio ao Estudo de Doencas Negligenciadas e Doencas Genémicas em Humanos Descri¢ao:
As pesquisas biomédicas/biotecnologicas tém alavancado descobertas cientificas devido &
exploracdo da grande quantidade de dados coletada de pesquisas
genbmicas/protedbmicas para a descoberta de padrbes de sequéncias, funcbes de genes e
interacBes proteina-proteina que alavanquem investigacdes de biomarcadores e/ou na terapia
de doencgas. Por outro lado, recentes progressos nas pesquisas de mineracdo de dados tém
levado ao desenvolvimento de numerosos métodos eficientes/escalaveis para mineracao,
interessantes para os padrdes/conhecimento em grandes bancos de dados e.g. métodos de
classificagéo eficiente, analises de valores/resultados atipicos, frequéncia, métodos de analise
de padrdes estruturados, ferramentas de andlise de dados temporal/espacial, e visualizacéo.
O desafio em questdo € a melhor maneira de tornar experimentos de mineracdo de dados
biolégicos em larga escala em uma metodologia exitosa. Neste caso, o cientista precisa de
um grau de abstracdo para poder atrelar as atividades dominio especificas da bioinformatica
a aquelas que melhor se adéquam ao algoritmo de mineracao e acopla-los em uma arquitetura.
Esses experimentos podem ser modelados como workflows e interconectados a Sistemas de
Gerenciamento de Workflows Cientificos, Sistemas de Gerenciamento de Banco de Dados e
Sistemas Web. Desta maneira, workflows podem usufruir das vantagens de paralelismo e
distribuicho de ambientes de computacdo de alto desempenho como clusters de
supercomputadores e recentemente nuvens. No entanto, a integracdo/uso desses ambientes
apresentam outros muitos desafios relacionados principalmente a geréncia de recursos em
larga escala i.e. dados, tarefas, simulagBes computacionais, nimero de processadores.
Integrantes: Kary Ann del Carmen Ocafia Gautherot - Coordenador / Marco T. A. Garcia-Zapata
- Integrante / Aline Paes - Integrante / Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos - Integrante / Fabio
Andre Machado Porto - Integrante / Luiz Gadelha - Integrante / Marta Lima de Queiros Mattoso
- Integrante / Daniel Cardoso Moraes de Oliveira - Integrante. Auxilio financeiro: Universal
MCTI/CNPq.

3 Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1. COVID-19

Através das tecnologias de sequenciamento de nova geragdo (NGS — next-generation
sequencing) é possivel realizar uma varredura de fatores genéticos e moleculares através de
abordagens Amicas (gendmica viral, metagendmica, exomas e transcritomas humanos),
objetivando elucidar as particularidades individuais que levam a diferentes respostas diante da
infeccdo pelo SARS-CoV-2. A compreensdo desse fendbmeno gera conhecimentos que
permitirdo, com base nas caracteristicas intrinsecas da populacao brasileira, a descoberta de
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novos alvos moleculares associados com a infecgdo e as manifestagdes clinicas da Covid-19
gue podem ser utilizados para o desenvolvimento de tecnologias terapéuticas e diagnésticas de
precisao e até mesmo personalizadas. Além disso, permite identificar, por meio dos fatores
intrinsecos, os individuos que possuem risco elevado em desenvolver os sintomas mais graves
da Covid-19. As analises do genoma viral possibilitam compreender os fatores externos de co-
infeccdo e a evolugéo e dispersdo geografica do SARS-CoV-2 no pais. O desenvolvimento de
uma plataforma computacional permitird que os dados de dmica, bem como os metadados,
sejam integrados e para tanto, técnicas de inteligéncia artificial e computacdo de alto
desempenho serdo empregadas para gerenciamento, otimizagdo e processamento rapido das
andlises.

Todos esses estudos estdo sendo desenvolvidos em Rede, sendo que o LABINFO coordena a
Rede Corona-6mica-RJ (FAPERJ) e a Rede Coalizdo multibmicas, do Ministério da Saude, que
envolve 5 outras instituicdes, e integra a Rede Virus, apoiada pelo MCTIC (CORONA-OMICA-
BR http://www.corona-omica.br-mctic.Incc.br/), que envolve 12 instituices de todas as regides
do pais.

Até o momento foram produzidos dois artigos cientificos: 1. “Evolution and epidemic spread of
SARS-CoV-2 in Brazil”, publicado na Science; 2. “Maternal SARS-CoV-2 infection associated
to systemic inflammatory response and pericardial effusion in the newborn: a Case-Report”,
publicado na Journal of the Pediatric Infectious Diseases Society (ver item 4.1.); e trés outros
estdo submetidos para publicagéo.

3.2. Biodiversidade de aves

Projetos de sequenciamento de genomas inteiros estao cada vez mais povoando a arvore da
vida e caracterizando a biodiversidade. O grande desafio € como comparar eficientemente um
grande numero de genomas em um contexto evolutivo. Um primeiro passo critico é a deteccdo
precisa de sequéncias ortélogas. Neste estudo, foi utilizado um conjunto de dados comparativo
do genoma (363 genomas de 92,4% das familias de aves) em combinag¢do com um pipeline que
aproveita um alinhamento de genoma inteiro sem referéncia para identificar regides ortélogas
em maior nimero do que era possivel anteriormente e reconhecer novidades gendmicas em
determinadas linhagens de aves. Os resultados demonstram que o0 aumento da diversidade de
genomas utilizados em estudos comparativos pode revelar variacdes mais compartilhadas e
especificas da linhagem, e melhorar a investigacéo de caracteristicas gendémicas. E esperado
que este recurso gendmico ofereca novas perspectivas sobre 0s processos evolutivos em
andlises comparativas entre espécies e auxilie nos esfor¢cos de conservagdo das espécies.
Este estudo foi desenvolvido em colaboragdo com varias instituicdes internacionais e gerou o
artigo intitulado ‘Dense sampling of bird diversity increases power of comparative genomics” na
revista Nature (ver item4.1.).

3.3. Inteligenciémica

O desenvolvimento de techologias que geram grandes quantidades de dados (high-
throughput) criou a necessidade do desenvolvimento de estratégias para analisar, integrar e
interpretar essa enorme quantidade de dados (big data). Embora uma grande variedade de
métodos estatisticos tenha sido projetada para analisar big data, experiéncias com o uso de
técnicas de inteligéncia artificial (IA) sugerem que estes métodos sdo os mais apropriados. Em
particular, a analise dos dados de sequenciamento de genoma e transcritoma, que lidam com
dados grandes e complexos, incluindo analise de sequéncias, tém se beneficiado de varios
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algoritmos de aprendizado de méaquina (Machine Learning - ML) e aprendizagem profunda
(Deep Laerning — DL). Para experimentos complexos de metagenomas, transcritomas, exomas
gue envolvem fatores genéticos humanos, métodos de DL s&o indicados como a melhor
maneira de melhorar tanto o desempenho da classificacdo quanto a descoberta de
caracteristicas biolégicas e padrdes, podendo extrair informacdes complexas ndo notadas pelas
andlises iniciais.

Nesse sentido varios softwares estdo sendo desenvolvidos e dois destes foram registrados no
INPI.

3.4. Andlise de Metagenomas

A metagenbmica consiste na analise, independente de cultivo, de genomas presentes em dado
habitat. As informacgdes obtidas a partir da analise de metagenomas podem ser usadas para
determinar a diversidade de uma comunidade, a presenc¢a de microrganismos especificos ou
dominantes, rotas metabdlicas, bem como determinar a simples presenca de um gene. Na area
de petréleo o objetivo principal € realizar estudos ambientais em areas influenciadas pela
industria do de Oleo e gas através de estudos metagenémicos. De acordo com 0s interesses
da industria de 6leo e gas e disponibilidade qualitativa e quantitativa das amostras seréo
realizadas andlises metagendmicas que permitirdo acessar o perfil taxonémico, funcional e
metabdlico dos ambientes estudados, realizar estudos comparativos entre as comunidades,
bem como buscar produtos génicos de interesse biotecnoldgico. Esse conhecimento podera ser
uatil para o desenvolvimento de medidas de interveng&@o nos processos, visando reducdo de
custos e aumento da producdo. Além disso, sera util para avaliacdo da degradacdo do
ambiente e proposi¢do de medidas de recomposi¢do dos ecossistemas degradados.

Na area de saude humana a metagendmica possibilita a descoberta de novos virus humanos
através da caracterizacao de seus genomas. Caracterizacao esta que pode até prever aspectos
importantes de novos microorganismos, como seu potencial patogénico, antigénico e tropismo.
A Amazonia brasileira abriga a maior diversidade de arbovirus do mundo e tem caracteristicas
epidemiolégicas para disseminacdo de novos virus para a populacao (i.e., possui grandes
centros urbanos, fluxos migratérios entre areas urbanas e selvagens e para outras regiées do
pais). Neste sentido, considerando a potencial ameaca destes virus para a saude da populacao
e 0 risco epidemiolégico inerente a esta regido, € evidente que se justifica o esfor¢co para
caracterizacdo de viromas de plasma e sangue de primatas e de doadores que nela habitam.

3.5. Estudos de arboviroses

O Brasil tem sofrido com diversas epidemias de arboviroses ao longo dos Ultimos séculos.
Viroses como Zika, Febre Amarela, Chikungunya, Dengue, Oropouche e Mayaro sao
transmitidos por mosquitos vetores abundantes no Brasil. Cerca de 1-5% da populagdo exposta
a esses virus desenvolvem quadros clinicos mais severos e até o momento ndo entendemos
os fatores envolvidos no agravamento. Uma busca ativa deve ser estimulada no intuito de gerar
alvos que possam ser utilizados como preditores de severidade a serem utilizados em projetos
de intervencdo de saude publica prevenindo os casos fatais. Através de estratégias de
gendmica viral, exoma, transcritbmica e metagendmica serdo analisadas amostras humanas e
de primatas por meio de métodos de inteligéncia artificial (Deep Learning) com o objetivo de
extrair conhecimento nos dados gerados. Além disso, a integracdo com metadados auxiliam
na identificacao de possiveis fatores envolvidos na susceptibilidade aos casos mais severos de
arboviroses. Trata-se de um projeto interdisciplinar envolvendo pesquisadores com
conhecimento em diferentes areas (bioinformatica, bioestatistica, matematica, médicos,
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virologistas, genética, biologia celular e neurocientistas) de diferentes instituicbes do Rio de
Janeiro e nacionais na tentativa de identificar os fatores preditivos que expliquem a
susceptibilidade de uma pequena propor¢do da populacdo acometida por arboviroses em
desenvolverem manifestacdes clinicas severas e fatais.

Destacamos a producéo de dois artigos cientificos: 1. “Zika virus targets the human thymic
epithelium”, publicado na Scientific Reports; 2. Molecular alterations in the extracellular matrix in
the brains of newborns with congenital Zika syndrome” publicado na Science Signaling (ver item
4.1)

3.6. Resisténcia a antibiéticos

A resisténcia antimicrobiana tem sido reconhecida como uma das mais graves ameacas globais
a saude humana no século XXI. O uso de antimicrobianos na medicina humana, na agricultura
e ha pecuaria tém contribuido para a selecdo de bactérias multirresistentes. Embora
comumente detectadas no ambiente hospitalar, bactérias multirresistentes também tém sido
detectadas em outros nichos ecolégicos. As consequéncias da contaminacdo da agua e do
solo por bactérias que carreiam genes codificadores de carbapenemases ainda sé&o
desconhecidas, mas poderiam levar a contaminagéo dos alimentos, animais de producéo e a
aquisicdo de infeccbes comunitarias causadas por estas bactérias. A epidemiologia da
resisténcia bacteriana aos antimicrobianos é complexa e tem sido amplamente reconhecida a
importancia de um sistema de vigilancia integrado baseado no conceito “One-Health”- Saude
Unica.

Ainda neste topico estamos analisando genomas de cepas de clones emergentes de Klebsiella
pneumoniae ST16 e ST15 que além de resistentes aos antimicrobianos apresentam fenétipos
de elevada viruléncia. Esses clones sdo novos isolados clinicos de K. pneumoniae produtora
de KPC-2 e hipervirulenta mostram altas taxas de mortalidade nos hospitais.

Destacamos a publicagéo do artigo cientifico intitulado “Healthcare-associated carbapenem-
resistant OXA-72-producing Acinetobacter baumannii of the clonal complex CC79 colonizing
migratory and captive aquatic birds in a Brazilian Zoo” na revista Science of the Total
Environment (ver item 4.1.).

3.7. Medicina de precisdo em Doencas Negligenciadas e neuroldgicas

Andlises em escala gendmica tem um papel fundamental na descoberta de variantes
associadas com doencgas, uma vez que permitem caracterizar em larga escala a variabilidade
genética em diferentes pacientes através das tecnologias de NGS (Next-Generation
Sequencing). Além disso, permite analisar de forma abrangente, o repertério de variantes em
um unico individuo, possibilitando o diagnostico molecular das predisposicées em desenvolver
doencas. Nesse sentido, a Medicina de Precisdo surge como uma alternativa para um
diagnostico molecular eficaz, abrangente e personalizado. Esta é uma abordagem
multidisciplinar que envolve areas do conhecimento tais como Medicina, Genética, Gendmica,
Farmacologia, Computacédo, dentre outras.

Neste ano destacamos o estudo nas imunodeficiéncias primarias sao doencas genéticas raras
gue tém como principal caracteristica alterag6es das fun¢fes do sistema imune, levando a maior
suscetibilidade as infeccdes de repeticdo, autoimunidade e neoplasias. A criangca com
imunodeficiéncia primaria, embora relativamente rara, € um paciente de alto custo para o SUS,
devido a dificuldades diagndsticas, requer o uso de antibidticoterapia e internacdes
prolongadas que em muitos casos evoluem a 6bito.

Além disso, estamos pesquisando pacientes com Deficiéncia Intelectual, pacientes que foram
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infectados com Zika e Chikungunya com o objetivo de compreender os mecanismos que afetam
o desenvolvimento neurolégicos e motor.

Destacamos a publicagéo do artigo intitulado “Molecular alterations in the extracellular matrix in
the brains of newborns with congenital Zika syndrome” no periédico Science Signaling (ver item
4.1.).

4. Resultados Cientificos e Tecnolégicos

4.1.Artigos Cientificos em Periddicos

1. MESSIAS, CAROLINA V. ; LOSS-MORAIS, GUILHERME ; CARVALHO, JOSEANE
BISO DE ; GONZALEZ, MARIELA N. ; CUNHA, DANIELA P. ; VASCONCELOS, ZILTON ;
ARGE, LUIS W. P. ; FARIAS-DE-OLIVEIRA, DESIO A. ; GERBER, ALEXANDRA L. ;
PORTARI, ELYZABETH A. ; FERREIRA, NILMA ; RAPHAEL, LIDIANE M. S. ; BONALDO,
MYRNA C. ; RIEDERER, INGO ; LOPES MOREIRA, MARIA E. ; COTTA-DE-ALMEIDA,
VINICIUS ; VASCONCELOS, ANA T. R. ;

MENDES-DA-CRUZ, DANIELLA A. ; SAVINO, WILSON . Zika virus targets the human thymic
epithelium. Scientific Reports, v. 10, p. 1-17, 2020.

2. NARCISO, ANA CLARA ; MARTINS, WILLAMES M.B.S. ; ALMEIDA, LUIZ G.P. ; CAYO,
RODRIGO ; SANTOS, STEFANIE VANESSA ; RAMOS, PATRICIA LOCOSQUE ; LINCOPAN,
NILTON ; VASCONCELOS, ANA TEREZA R. ; GALES, ANA CRISTINA . Healthcare-
associated carbapenem-resistant OXA-72-producing Acinetobacter baumannii of the clonal
complex CC79 colonizing migratory and captive aquatic birds in a Brazilian Zoo. SCIENCE OF
THE TOTAL ENVIRONMENT, v. 726, p. 138232, 2020.

3. AGUIAR, RENATO S. POHL, FABIO MORAIS, GUILHERME L. NOGUEIRA, FABIO

C. S. CARVALHO, JOSEANE B. GUIDA, LETICIA ARGE, LUIS W. P. MELO, ADRIANA
MOREIRA, MARIA E. L. CUNHA, DANIELA P. GOMES, LEONARDO PORTARI, ELYZABETH
A. VELASQUEZ, ERIKA MELANI, RAFAEL D. PEZZUTO, PAULA DE CASTRO, FERNANDA
L. GEDDES, VICTOR E. V. GERBER, ALEXANDRA L. AZEVEDO, GIRLENE S. SCHAMBER-
REIS, BRUNO L. GONCALVES, ALESSANDRO L. JUNQUEIRA-DE-AZEVEDO, INACIO
NISHIYAMA, MILTON Y. HO, PAULO L. SCHANOSKI, ALESSANDRA S. , et al. ; Molecular
alterations in the extracellular matrix in the brains of newborns with congenital Zika syndrome.
Science Signaling, v. 13, p. eaay6736, 2020.Cita¢bes:1
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4.2.Livros e Capitulos de Livros

NICOLAS, MARISA FABIANA; DE OLIVEIRA CERQUEIRA E COSTA, MAIANA ; RAMOS,
PABLO IVAN P. ; DOS SANTOS, MARCELO TRINDADE; PEREZ-RUEDA, ERNESTO;
MARTI, MARCELO A.; DO PORTO, DARIO

FERNANDEZ; TURJANSKI, ADRIAN G.Integrating Omics Data to Prioritize Target Genes in
Pathogenic Bacteria. In: Fabricio Alves Barbosa da Silva; Nicolas Carels; Marcelo Trindade dos
Santos; Francisco José Pereira Lopes. (Org.). Computational Biology. led.: Springer
International Publishing, 2020, v. 32, p. 217-276.ISSN 1568-2684, ISSN 2662-2432 (electronic),
ISBN 978-3-

030-51862-2 (eBook), https://doi.org/10.1007/978-3-030-51862-2.
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4.3. Edicéo delivro

Sem registros no ano corrente.

4.4, Participacdo em Eventos Cientificos

44.1. Palestras, seminéarios a Convite

[Palestra] "Bioinformatica e Biologia Computacional” - Evento: Hackcovid-19 (09/05/20) Ana
Tereza Vasconcelos - Hackcovid19 - COVID-19 - Bioinformatica e Biologia Computacional

[Palestra] "Vigilancia Gendmica e sua importancia na pandemia da Covid-19" - Evento: “40 anos
do LNCC”. Ana Tereza Vasconcelos - 28/05 Coléquio LNCC 40 anos
- Mauricio Barreto (Cidacs - Fiocruz, UFBA) e Ana T. Vasconcelos(LNCC)

[Simposio] "A genbmica do Sars-CoV-2" Evento: Simpésio SBG Genética Viva! Keynote
speaker Ana Tereza Vasconcelos - (Simpdsio 17/09/2020)

[Congresso] "Genomics and Bioinformatics at LNCC From virus to human genome through
bioinformatics" Evento: 1st Latin American Congress of Women in Bioinformatics and Data
Science 2020 (23/09/20). Keynote speaker Ana Tereza  Vasconcelos -
https://womenbioinfodatascla.github.io/speakers.html#

[Congresso] Il Congresso de Biologia Quimica e Il Simpdsio de Ciéncias Biol6gicas da
UNIFESP. Keynote speaker Ana Tereza Vasconcelos (26/10/20) - https://cppgbg.blogspot.com/

[Palestra] Evento: 20 Encontro Fluminense de Mulheres em Biomatemética. Keynote speaker
Ana Tereza Vasconcelos. 20 Encontro Fluminense de Mulheres em Biomatematica - EFMB -
dia 10/11/2020

[Congresso] "How to Prioritize Molecular Targets in Pathogens through Bioinformatics" Evento:
1st Latin American Congress of Women in Bioinformatics and Data Science 2020 (23/09/20).
Keynote speaker Marisa Nicolas - https://womenbioinfodatascla.github.io/speakers.html#

[Palestra] "Variacbes ndo sinbnimas de SARS-CoV-2 e impacto no desenvolvimento de
farmacos e vacinas" - Evento: “40 anos do LNCC”. Marisa Nicolas - 08/06/2020 - Seminario
LNCC 40 anos - Laurent Dardenne e Marisa Nicolas (LNCC/MCTIC)

Palestra no Seminario da pés-graduacéo em Nanobiosistemas. Data 02/09/2020, "Computacao
de Alto Desempenho em Filogendémica e Filodindmica Computacional aplicada a Doencas
Infecciosas Emergentes”. (Kary Ocafia).

Palestra no Projeto de extensdo do CEFET/RJ intitulado SEIC - Seminérios da Escola de
Informatica & Computacdo. Data 17/09/2020. "Portais cientificos para
bioinformatica: Experiéncias no Sistema Nacional de Processamento de Alto Desempenho”.

(Kary Ocana). Péagina CEFET (https://eic.cefet-
ri.br/seminarios/seic/portais-cientificos-para-bioinformatica-experiencias-no-sistema-nacional-
de-processamento-de-alto-desempenho). Youtube

(https://iwww.youtube.com/watch?v=DxIXwkQQynl)
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4.4.2. Como Ouvinte/ Participante:

1. [Congresso] 24th International Conference on Research in Computational Molecular
Biology. 2020. Kary Ann Del Carmen Ocafia Gautherot
[Congresso] Bioinformatics: from Algorithms to Applications 2020 conference (BIATA).
2020. Kary Ann Del Carmen Ocafia Gautherot
3. [Simposio] First Virtual Meeting of Systematic, Biogeography & Evolution (SBE).
Phylogenomic species tree of Virus Retrotransposons. 2020. Kary Ann Del Carmen
Ocafa Gautherot

N

4, [Simpdésio] First Virtual Symposium on Phylogenomics and Comparative Genomics held
by IBE researchers. 2020. Kary Ann Del Carmen Ocafia Gautherot
5. [Oficina] International School on Big Data and Epigenomics applied to Public Health.

2020. Kary Ann Del Carmen Ocafa Gautherot

6. [Congresso] CSBC 2020 - XIV Brazilian e-Science Workshop (BreSci 2020). High-
Performance Computing of BEAST/BEAGLE in Bayesian Phylogenetics using
SDumont Hybrid Resources. 2020. Kary Ann Del Carmen Ocafia Gautherot
Participacdo como ouvinte e autor, com trabalho completo e apresentacédo oral
aceitos.

5. Atividades Projetadas para 2021

Em 2020, as atividades de pesquisa desenvolvidas pelo LABINFO estiveram alinhadas
principalmente com as diretrizes do Plano de A¢éo de CT&I para Saude da Estratégia Nacional
de CT&l (ENCTI), com atuagdo no enfrentamento da COVID-19 bem como no estudo de
dengue, zika, chikungunya, febre amarela, mayaro e Oropouche e no estudo de resisténcia
antimicrobiana em Saude Unica.

Para 2021, o LABINFO continuara tendo forte atuacao no enfrentamento da COVID-

19. Os estudos de vigilancia genémica viral prosseguirdo, além de estudos envolvendo
0 sequenciamento e andlise de diferentes amostras de pacientes acometidos pela COVID-19
que visam identificar fatores genéticos do virus e do hospedeiro e que possam contribuir para o
tratamento da doenca. Para tanto, o LABINFO tem aprovado projetos no qual atuara em rede
com diversas instituicbes nacionais e sera responsavel ndo so pelas etapas de sequenciamento
e analise como também pela integracdo de diferentes camadas dmicas em uma plataforma
computacional disponivel para a comunidade cientifica. Estudos sobre o virus e a interagao
virus-hospedeiro tanto da Zika, Chikungunya como de outras arboviroses continuardo em
andamento visando a compreensao dos mecanismos moleculares e genéticos envolvidos no
processo da doenca e suas consequéncias clinicas.

O LABINFO esta desenvolvendo uma plataforma computacional que integrara
diferentes dados 6micos e metadados para estruturacdo de um banco de dados, permitindo
acesso e processamento rapido da informacao. Para tal, contaremos com a infraestrutura do
Supercomputador Santos Dumont e da utilizacdo de ferramentas de Inteligéncia Artificial para
gerenciamento, otimizacdo e processamento rapido das analises. Esta plataforma podera ser
empregada para o estudo de futuras epidemias, além dos atuais estudos em COVID-19 e
arboviroses.

Ainda na area da saude, através da abordagem metagenémica, estudos de resisténcia
antimicrobiana em Saude Unica serdo continuados visando a implantagdo de uma Rede
Brasileira de Vigilancia de Resisténcia Antimicrobiana.
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O projeto abordagem integrativa e multi-dmica na prioriza¢do de alvos contra patégenos
de importancia clinica combinando técnicas de bioinformética e biotecnologia devera ter suas
atividades iniciadas com a previsdo de missfes entre 0s grupos de pesquisa brasileiros,
argentinos e mexicanos. Além da continuidade dos estudos que ja vem sendo conduzidos
utilizando abordagem multi-6mica e modelagem de redes bioldgicas para priorizar alvos em
patégenos clinicos.

Estudos de alteracdo de expressdo génica em células tumorais ocasionadas pelo
peptideo Lunasina em formulacdo com nanoparticula utilizando a técnica de RNA-Seq estédo
sendo conduzidos em colaboracdo com a Faculdade de Farmacia da UFRJ. Para 2021 temos a
previsao de ter o pipeline completo para andlise dos dados de transcritoma. No entanto, esse
estudo depende de experimentos laboratoriais que serdo conduzidos na faculdade de Farmacia
da UFRJ e no Campus de Xerém. Assim, dependendo da situacdo de pandemia, os estudos
poderdo ser atrasados.

Na area ambiental estdo em desenvolvimento dois projetos junto a Petrobras, ambos
sendo realizados na Bacia de Santos, o metapetro, coordenado pelo LABINFO, e o PCR-BS,
coordenado pela USP. Estudos taxonémicos e funcionais, bem como de abundancia de
organismos e montagem de genomas a partir de metagenomas (MAGS) em amostras de
sedimento, agua, coral e rodolitos, em areas influenciadas pela industria de 6leo e gas
utilizando abordagens baseadas em DNA, como a metagendmica e a metabarcoding serédo
conduzidos em 2021. O pipeline para analise das amostras metagendémicas e montagem de
MAGs ja foi incorporado ao SABIA.

O LABINFO tem atuado nas analises e perfilamento do desempenho usando
Computacdo de Alto Desempenho (CAD) que permitem descobrir gargalhos e visam o uso
racional do ambiente Santos Dumont. Aplicacdes e workflows de bioinformatica permeiam
cenarios com diferentes desafios devido a parametrizacdo da aplicacdo, tipo de ambiente
computacional e natureza do particionamento dos dados. Foram identificados alguns cenarios
relacionados com diversos niveis de paralelismo, atualmente sendo explorados no Santos
Dumont, como por ex: recursos hibridos em andlise filogenética bayesiana do
BEAST/BEAGLE, recursos multinacleos em CPU em andlises de verossimilhanca do RAXML,
parametrizacdo multithreading competitiva do Bowtie/Parsl do workflows em RNASeq, entre
outros cenarios. Os resultados desses cenarios devem ser reinvestidos no sistema do Portal-
Bioinfo. Em 2021 temos como perspectiva, em colaboracdo com os grupos SINAPAD e
CENAPAD no LNCC, reinvestir os resultados obtidos dos diferentes cenarios no sistema do
Portal-Bioinfo.

Com relagéo a formacéo de recursos humanos, o LABINFO patrticipa do programa de
P6s-Graduacdo em Modelagem Computacional do LNCC, bem como do programa de PG em
Nanobiossistemas, do qual participam também as seguintes instituicfes:
Biomanguinhos/Fiocruz, INMETRO e UFRJ (Campus Caxias e Faculdade de Farmécia) e do
programa de Genética da UFRJ. Portanto, promove a formacao e aperfeicoamento de recursos
humanos na area de Bioinforméatica e Biologia Computacional através de teses, dissertacdes,
cursos e palestras. Além das disciplinas e palestras a serem ministradas nesses programas de
PG em 2021, esta prevista a orientacéo de alunos que venham a ingressar nos programas, e a
conducéo de orientacbes que ja se encontram em andamento.
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6. Outras Informacdes Relevantes

Ana Tereza Ribeiro de Vasconcelos

Assessoria cientifica do Instituto Nacional de Comunicac¢do da Ciéncia e Tecnologia (INCT-
CPCT) — agédo COVID 19.(www.coronavirusdc.com.br)

Entrevista paraimprensa:

Videos

e RJ TV primeira edigao: https://globoplay.aglobo.com/v/8434632/

e RJ TV segunda edicao: https://globoplay.globo.com/v/8436793/

e Jornal Nacional: https://globoplay.globo.com/v/8435270/

e Bom dia RJ: https://globoplay.globo.com/v/8436172/

e SBT Brasil: https://www.youtube.com/watch?v=NeXv22XkskA

e Jornal da Cultura: https://tvcultura.com.br/videos/73407 jornal-da-cultura-26-03- 2020.html

e GloboNews Em Pauta: https://g1.globo.com/globonews/globonews-em-
pauta/video/cientistas-brasileiros-sequenciam-genomas-da-covid-19-e-confirmam-
transmissao-local-no-br-8431928.ghtml

¢ Jornal GloboNews Edicdo das 10: https://g1.globo.com/globonews/jornal-globonews-
edicao-das-10/video/pesquisa-encontra-mutacao-genetica-no-novo-coronavirus-
8433492.ghtml

e Canal “COVID19 Divulgagéao Cientifica” (COVID19: o jeitinho brasileiro do novo
coronavirus)

Matérias

e Faperj: http://www.faperj.br/?id=3948.2.9

e Fapemig: https://fapemig.br/pt/noticias/344

e G1 Regido Serrana: https://gl.globo.com/ri/regiao-serrana/noticia/2020/03/25/0s- primeiros-
19-genomas-do-covid-19-sao-sequenciados-em-48h-no-Incc.ghtmi

e G1 - Bem Estar: https://g1l.globo.com/bemestar/coronavirus/noticia/2020/03/26/pesquisa-
mostra-que-coronavirus-esta-aclimatado-no-brasil-e-reforca-necessidade-de-isolamento-
diz-cientista.ghtml

e Portal Acontece em Petropolis:
http://www.aconteceempetropolis.com.br/2020/03/25/pesquisadores-do-Incc-ufmg-e-ufri-
seguenciam-o0s-primeiros-19-genomas-do-covid-19/

e Diério de Petrépolis (25/03): https://www.diariodepetropolis.com.br/integra/pesquisares-do-
Incc-sequenciam-genoma-do-covid-19-em-48-horas-
179052?fbclid=IwAR2dNzovOYVFZZmYmjoy-Qr6 THWNL6QYSJT-Diario de Petrépolis

e Diario de Petrépolis (27/03): https://www.diariodepetropolis.com.br/integra/genomas- do-
covid-19-sao-sequenciados-no-Incc-179096

e Sou Petropolis: https://soupetropolis.com/2020/03/27/cientistas-explicam-a- importancia-da-
pesguisa-feita-em-petropolis-com-0-novo-coronavirus/

e OGlobo: https://oglobo.globo.com/sociedade/coronavirus/transmissao-comunitaria-
genoma-mostra-que-novo-coronavirus-adquiriu-caracteristicas-singulares-no-brasil-
24328953
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UOL - Viva Bem:
https://www.uol.com.br/vivabem/noticias/redacao/2020/03/26/pesquisadores-seqguenciam-

genomas-do-coronavirus.htm

UFMG: https://ufmg.br/comunicacao/noticias/pesquisadores-de-ufmg-ufrj-e-Incc-
sequenciam-genoma-de-19-exemplares-do-covid-19

BandNews FM: http://www.bandnewsfm.com.br/2020/03/26/novo-coronavirus- adquire-
caracteristicas-singulares-no-brasil-apos-um-mes-diz-cientista-gue-coordena-mapeamento/
paisé&filhos: https://paisefilhos.uol.com.br/familia/cientistas-provam-que-coronavirus- sofreu-
mutacao-no-brasil-e-reforcam-importancia-do-isolamento-social/

Metrépoles: https://www.metropoles.com/saude/coronavirus-ja-passou-por- mutacoes-no-
brasil-aponta-pesquisa

Catraca Livre: https://catracalivre.com.br/saude-bem-estar/sequenciamento-de- genomas-
mostra-gque-coronavirus-sofreu-mutacoes-no-brasil/

Canaltech: https://canaltech.com.br/saude/mutacao-do-novo-coronavirus-entre- humanos-
e-baixa-afirmam-cientistas-162416/

Estado de Minas Gerais:
https://www.em.com.br/app/noticia/gerais/2020/03/25/interna_gerais,1132300/ufmg-e-ufrj-
seguenciam-genoma-de-coronavirus-em-pacientes-de-5-estados.shtml

CartaCapital: https://www.cartacapital.com.br/saude/cientistas-sequenciam- genomas-do-
coronavirus-em-tempo-recorde/

BHAZ: https://bhaz.com.br/2020/03/27/pesquisadores-ufmg-genoma-coronavirus/
APUFSC Sindical: http://www.apufsc.org.br/2020/03/26/genoma-mostra-qgue-0-novo-
coronavirus-adquiriu-caracteristicas-singulares-no-brasil/

JM Online: https://imonline.com.br/novo/?noticias,7,SA%C3%9ADE, 194244

VARELA Noticias: https://varelanoticias.com.br/estudo-mostra-qgue-coronavirus- sofreu-
mutacao-genetica-no-brasil/

Jovem Capital: https://www.jovemcapital.com.br/noticia2/75799/pesquisa-mostra- que-
coronavirus-esta-39aclimatado39-no-brasil-e-reforca-necessidade-de-isolamento-diz-
cientista

Hoje em Dia: https://www.hojeemdia.com.br/horizontes/pesquisadores-da-ufmg-
sequenciam-genomas-da-covid-19-de-pacientes-em-cinco-estados-1.780276

e Panorama Farmacéutico:
https://panoramafarmaceutico.com.br/2020/03/27/pesquisadores-sequenciam-

genomas/

e O Tempo: https://www.otempo.com.br/cidades/mapeamento-mostra-que-
coronavirus-ja-adquiriu-caracteristicas-proprias-no-brasil-1.2316842

e Studio.FM: https://www.radiostudiofm.com.br/noticia2/75183/0s-primeiros-19-
genomas-do-covid-19-sao-sequenciados-em-48-horas-no-Incc

e O Povo Online: https://www.opovo.com.br/coronavirus/2020/03/26/coronavirus-
sofreu-mutacoes-no-brasil-apos-inicio-da-transmissao-comunitaria.html

¢ RomaNews: https://www.romanews.com.br/coronavirus/mapeamento-de-genoma-
mostra-gue-novo-coronavirus-ja-sofreu-mutacoes-no/73791/

e LF News: https://Ifnews.com.br/estudo-mostra-gue-coronavirus-sofreu-mutacao-
genetica-no-brasil/
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http://www.otempo.com.br/cidades/mapeamento-mostra-que-
http://www.radiostudiofm.com.br/noticia2/75183/os-primeiros-19-
http://www.opovo.com.br/coronavirus/2020/03/26/coronavirus-
http://www.romanews.com.br/coronavirus/mapeamento-de-genoma-

e Diario Online: https://www.diarioonline.com.br/noticias/brasil/580055/coronavirus-se-

tornou-mutante-no-brasil-nao-teremos-remedios-para-salvar-vitimas

e Primeiro a Saber:

https://primeiroasaber.com.br/2020/03/26/cientistas-sequenciam-genomas-do-
coronavirus-em-minas-gerais1/

e Petrolandia
Conectada:https://petrolandiaconectada.blogspot.com/2020/03/pesquisadores-
brasileiros-sequenciam-19.html

e UOL Tilt Ciéncia:_https://www.uol.com.br/tilt/noticias/redacao/2020/03/27/brasileiros-
buscam-cura-pra-coronavirus-desde-janeiro-e-ja-tem-5-candidatos.htm

e Jornal Priemeira Hora: https://www.cidadenordestes.com.br/2020/03/pesquisadores-
brasileiros-sequenciam-19.htmi

e Tribuna de Petropolis: https://tribunadepetropolis.com.br/pesquisadores-
seguenciam- 19-genomas-do-covid-19-no-laboratorio-do-Incc-

e Agéncia Brasil EBC: https://agenciabrasil.ebc.com.br/saude/noticia/2020-
03/pesquisadores-brasileiros-avancam-no-sequenciamento-do-coronavirus#

e Folha Pe:
https://www.folhape.com.br/noticias/noticias/coronavirus/2020/03/30/NWS,135316,70

,1668,NOTICIAS,2190-PESQUISADORES-COMECAM-DECIFRAR-IDENTIDADE-
NOVO-CORONAVIRUS-BRASIL.aspx

e Serra Verde: http://www.serraverdefm.com.br/noticia/225/pesquisadores-do-lncc-em-
petropolis-sequenciam-19-genomas-do-novo-coronavirus-em-48-horas/

e O Fluminense:
https://www.ofluminense.com.br/editorias/atualidades/2020/03/1137257-genoma-do-
novo-coronavirus.html

e Radio Top Samba: https://www.radiotopsamba.com.br/noticia2/76202/pesquisa-no-
Incc-revela-que-coronavirus-ja-sofreu-mutacao-no-brasil-e-comprova-transmissao-
comunitaria-no-pais

¢ Noticias de Sao Pedro da Aldeia:
https://noticiasdesaopedrodaaldeia.com.br/pesquisa-Incc-revela-coronavirus/

o MSN:https://www.msn.com/pt-br/estilo-de-vida/lifestylegeneral/sequenciamento-de-
genomas-mostra-que-coronav%C3%ADrus-sofreu-muta%C3%A7%C3%B5es-no-
brasil/ar-BB11K7bu

e Diario do Comércio:_https://diariodocomercio.com.br/coronavirus/pesquisadores-
sequenciam-genomas/

e RAadio Bikurin: https://bikurin.com/noticia2/75183/0s-primeiros-19-genomas-do-covid-
19-sao-sequenciados-em-48-horas-no-Incc

¢ Blog do BG:_https://www.blogdobg.com.br/mapeamento-de-genoma-mostra-que-
Nnovo-coronavirus-ja-adquiriu-caracteristicas-proprias-no-brasil/
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Radio Educativa: https://www.radioeducativafm.com.br/noticia2/75183/0s-primeiros-

19-genomas-do-covid-19-sao-sequenciados-em-48-horas-no-Incc

APUFSC:https://www.apufsc.org.br/2020/03/26/genoma-mostra-gue-0-novo-
coronavirus-adquiriu-caracteristicas-singulares-no-brasil/

Luciana Pombo:_https://lucianapombo.com.br/noticia/14678/sequenciamento-de-
genomas-mostra-que-coronavirus-sofreu-mutacoes-no-brasil

Rodrigo Matarazzo:https://www.rodrigomatarazzo.com/noticia/15880/0s-primeiros-
19-genomas-do-covid-19-sao-seguenciados-em-48-horas-no-Incc.html

Vale do Pianc6: https://valedopianconoticias.com.br/noticia/sequenciamento-de-
genomas-mostra-que-coronavirus-sofreu-mutacoes-no-brasil

Lider FM: https://tonalider.com.br/noticia/121151/pesquisadores-da-ufmg-
seguenciam-genomas-da-covid-19

Folha de Dourados: https://www.folhadedourados.com.br/noticias/brasil-
mundo/transmissao-comunitaria-cientistas-sequenciam-genoma-do-novo-
coronavirus-no-brasil

Ulrimas Noticias: https://www.ultimasnoticias.inf.br/noticia/pesquisadores-da-ufmg-
seguenciam-genomas-da-covid-19-de-pacientes-em-cinco-estados/

Portal da Cidade Guaxupé:
https://guaxupe.portaldacidade.com/noticias/regiao/cientistas-sequenciam-genomas-
do-coronavirus-em-minas-gerais-3805

SRZD: https://www.srzd.com/brasil/pesquisadores-brasileiros-avancam-
seguenciamento-coronavirus/

Tribuna de Petropolis https://tribunadepetropolis.com.br/sequenciamento-do-
genoma-de-mais-de-300-especies-de-aves-teve-como-uma-das-autoras-uma-
pesquisadora-do-Incc-pesquisa-foi-publicada-na-revista-nature

Kary Ann Del Carmén Ocafa Gautherot

e Comisséo Julgadora do Hacklaton Online Evento: Hackcovid19. 05/06/2020.
(Cerimbnia de Encerramento do Hackcovid19 )

Atividades previstas no PDU

Numero de genomas sequenciados em
2020: 1007 Numero de genomas
analisados em 2020: 909

130


http://www.radioeducativafm.com.br/noticia2/75183/os-primeiros-
http://www.apufsc.org.br/2020/03/26/genoma-mostra-que-o-novo-
http://www.rodrigomatarazzo.com/noticia/15880/os-primeiros-
http://www.folhadedourados.com.br/noticias/brasil-
http://www.ultimasnoticias.inf.br/noticia/pesquisadores-da-ufmg-
http://www.srzd.com/brasil/pesquisadores-brasileiros-avancam-

GMMSB

MODELAGEM MOLECULAR DE SISTEMAS BIOLOGICOS

Laurent Emmanuel Dardenne
RESPONSAVEL

RESUMO

O GMMSB (Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Biolégicos) € um grupo de
pesquisa multidisciplinar do LNCC. Atua na area de modelagem molecular e tem
como objetivo o desenvolvimento de métodos, algoritmos, programas e portais web
nas seguintes linhas de pesquisa: (i) Planejamento de Farmacos Baseado em Estrutu-
ras e (ii) Predicao de Estruturas de Proteinas. O grupo também tem como objetivo o
desenvolvimento de projetos aplicados na area de planejamento de novos farmacos
associados as seguintes doencas: doencas negligenciadas (e.g. doenca de Chagas,
Leishmaniosis), processos inflamatoérios, doenca de Alzheimer e cancer.”
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1. Grupo de Pesquisa

1.1 Equipe

1.1.1 Pesquisadores

Laurent Emmanuel Dardenne (COMOD)
Fabio Lima Custodio (COMOD)

Hélio José Correa Barbosa (COMOD)

1.1.2 Alunos e pés-Doutores
e Pos-Doutores:
Isabella Alvim Guedes

Karina Baptista dos Santos

Doutorandos:

Paulo Werdt

Aaron Leéo

Emerson Lima

Ana Luiza Martins Karl
Matheus Muller

¢ Mestrandos:
Lincon Vidal

Leon Correa Costa

1.1.3 Pesquisadores Colaboradores

¢ Nacionais:

Camila Silva de Magalhaes (UFRJ)
Priscila Capriles (UFJF)

Eduardo Krempser (FIOCRUZ-LNCC)
Douglas A. Augusto (FIOCRUZ-LNCC)
Gregorio Kappaun (IFF-Macaé)

Obs. Estao listados apenas pesquisadores colaboradores membros do GMMSB
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1.2 Pesquisa e Desenvolvimento

o Tema 1: “Planejamento de Farmacos Baseado em Estruturas”

Desenvolvimento de algoritmos, métodos, programas e portais web para a
identificacdo e melhoria de moléculas ligantes candidatas a farmacos.
Desenvolvimento de métodos de novo utilizando técnicas de Inteligéncia
Computacional/Artificial.

¢ Tema 2: “Predicao de Estrutura e Engenharia de Proteinas”

Desenvolvimento de algoritmos, métodos, programas e web servers para a predicao
de estrutura de proteinas e engenharia de proteinas (e.g., anticorpos).

¢ Tema 3: “Pesquisa Aplicada no Planejamento de Farmacos”

Pesquisa aplicada objetivando a identificacdo e melhoria de compostos protétipos
candidatos a farmacos para o ftratamento das seguintes doencas: doengas
negligenciadas (e.g. doenca de Chagas, Leishmaniosis), processos inflamatérios,
doenca de Alzheimer e cancer.

o Tema 4: Imunoinformatica
Pesquisa objetivando a predi¢cao de epitopos utilizando técnicas de Inteligéncia Artificial.

1.3 Ensino/Formacao de Recursos Humanos
¢ Disciplinas em programas de Pés-Graduagao

Introdugado a DNA e Proteinas (GA-043)

Bioquimica (GA-051)

“Modelagem Molecular de Biomacromoléculas por Dindmica Molecular (GB-187)
Estrututura de Proteinas e Simulagdo Computacional de Macromoléculas Biologicas
(GB-185)

Evolucao (GB)

Aprendizagem de Maquina (GB)

¢ Mini-cursos / Escolas / Congressos

- Escola de Modelagem Molecular em Sistemas Bioldgicos (Bi-anual, organizada no
LNCC)

- Mini-curso sobre o Programa DockThor (eventualmente no Programa de Verédo do
LNCC)

2 Projetos de Pesquisa

2.1 "Desenvolvimento de Algoritmos e Sistemas Computacionais em Plataformas
de Alto Desempenho para Predicdao de Estrutura de Proteinas e Planejamento de
Farmacos"

Coordenador: Prof. Helio José Corréa Barbosa (LNCC/MCTIC)

Edital FAPERJ "Apoio a Projetos Tematicos no Estado do Rio de Janeiro 2019".
Vigéncia: 18 meses (inicio novembro 2019)

Financiamento: R$ 175.000,00
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2.2 “Abordagem integrativa e multi-6mica na priorizagcdo de alvos contra
patégenos de importancia clinica combinando técnicas de bioinformatica e
biotecnologia”

Coordenadora: Marisa Fabiana Nicolas (LNCC/MCTIC)

Vigéncia: 2020 — 2023

Edital CAPES/COOPBRASS

Financiamento: R$ 1.121.536,00

Instituicbes envolvidas:

Laboratério Nacional de Computagéo Cientifica (LNCC)

Universidade Federal de Sao Paulo, Laboratério Especial de Microbiologia Clinica
(LEMC/Alerta) (Unifesp)

Instituto Gongalo Moniz (IGM), Fiocruz Bahia

Universidad de Buenos Aires (UBA) Argentina

“Instituto de Investigaciones en Matematicas Aplicadas y en Sistemas (IIMAS)
Universidad Autonoma de México”

2.3 “Rede Fluminense para a Pesquisa e Desenvolvimento de Nanobiossistemas”

Coordenador: Carlos Achete (INMETRO)

Vigéncia: 2019 — 2022

Edital FAPERJ/ Nanotecnologia

Financiamento: Projeto prevé 5 milhdes para toda a rede (R$ 47.232,70 para o GMMSB-
LNCC)

Instituicbes envolvidas:
INMETRO

LNCC

UFRJ

PUC-RJ

UFF

Esta proposta visa a criacdo de uma rede de pesquisa fortemente interligada entre seis
instituicdes (UFRJ, UFF, Inmetro, PUC, Fiocruz e LNCC) reconhecidas pela qualidade
da formacao de seus pesquisadores e estudantes, sua produgao cientifica de qualidade
€ a vocagao para interagao com o meio industrial. Diversas equipes dessas instituicdes
juntarao sua expertise e conhecimento para o desenvolvimento de nanomateriais e
nanobiosistemas que apresentam potencial para a fabricagdo de nanodispositivos e
nanoprodutos na area da saude, para tecnologias de armazenamento e processamento
de informagdo e para geracao de energia limpas e preservagdo do meio ambiente. A
criatividade resultando da sinergia entre pesquisadores atuantes em Ciéncia de
Materiais, Ciéncias Biolégicas e Farmacéuticas, Fisica, Quimica, Medicina. Modelagem
Computacional e Bioinformatica e de varios niveis de experiéncia (pesquisadores
consolidados, em fase intermediaria da carreira e jovens promissores) permitird sem
duvida a geragdo de pesquisas de fronteira apresentando alto nivel cientifico-
tecnolégico. E importante enfatizar que, além da geragdo de conhecimento, nossa
proposta possui forte vocagdo para a inovagdo, uma vez que os laboratérios de
praticamente todas as equipes envolvidas possuem programas oficiais de apoio a
geracdo de empresas e produtos. Esse projeto contribuira também para consolidagao
da nova pds-graduagao em nanobiosistemas que envolve quatro instituicdes formando
essa rede (UFRJ, INMETRO, LNCC e FIOCRUZ) e que visa a formacdo de
pesquisadores qualificados aptos a proporem solugdes sustentaveis usando a
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nanociéncia e nanotecnologia para os desafios atuais e futuros na area da saude e do
meio ambiente, fundamentais para o pais

2.4 "Identificagdo de Alvos por Docagem Reversa Aplicada ao Estudo e
Otimizacao Estrutural de Compostos Leishmanicidas e Tripanocidas”

Coordenadores: Laurent E. Dardenne (LNCC) e Mauricio Santanna (UFRRJ)

Vigéncia: 2019 — 2022

Projeto dentro do INCT-INOFAR coordenado pelo prof. Eliezer Barreiro (UFRJ).
INSTITUTO NACIONAL DE CIENCIA E TECNOLOGIA DE FARMACOS E
MEDICAMENTOS (INCT-INOFAR) CNPq, Processo: 465.249/2014-0
Financiamento:R$ 20.000,00

3 Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

3.1 Artigo publicado:"Highly Flexible Ligand Docking: Benchmarking of the
DockThor Program on the LEADS-PEP Protein-peptide Dataset"

Autores: Karina Baptista dos Santos, Isabella Guedes, Ana Luiza M. Karl e Laurent E.
Dardenne

Journal of Chemical Information and Modeling
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.9b00905

Resumo:

“Protein-peptide interactions play a crucial role in many cellular and biological functions,
which justify the increasing interest in the development of peptide-based drugs. However,
predicting experimental binding modes and affinities in protein-peptide docking remains
a great challenge for most docking programs due to some particularities of this class of
ligands, such as the high degree of flexibility. In this paper, we present the performance
of the DockThor program on the LEADS-PEP dataset, a benchmarking set composed of
53 diverse protein-peptide complexes with peptides ranging from 3 to 12 residues and
with up to 51 rotatable bonds. The DockThor performance for pose prediction on
redocking studies was compared with some state-of-the-art docking programs that were
also evaluated on LEADS-PEP dataset: AutoDock, AutoDock Vina, Surflex, GOLD,
Glide, rDock, and DINC, as well as to the task-specific docking protocol HPepDock. Our
results indicate that DockThor could dock 40% of the cases with an overall backbone
RMSD below 2.5 A when the top-scored docking pose was considered, exhibiting similar
results to Glide and outperforming other protein-ligand docking programs, whereas
rDock and HPepDock achieved superior results. Assessing the docking poses closest to
the crystal structure (i.e., best-RMSD pose) DockThor achieved a success rate of 60%
in pose prediction. Due to the great overall performance to handle with peptidic
compounds, DockThor program can be considered as a suitable for docking highly
flexible and challenging ligands, with up to 40 rotatable bonds. DockThor is freely
available as a virtual screening web server athttps://www.dockthor.Incc.br/v2/.”

3.2 Aprimoramento da nova versao do Portal DockThor-VS acoplado ao
supercomputador Santos Dumont (https://www.dockthor.Incc.br)

A figura 1 abaixo ilustra o uso do portal DockThor desde o langamento da primeira

versao (maio de 2013) até o presente.
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The DockThor Portal: a Free Protein-Ligand Docking Server

Guedes, I.A." !, Krempser, E. !, Marinho, D. 2, de Magalhdes, C.S. ?, Dardenne, L.E. !

! Grupo de Modelagem Molecular de Sistemas Biolégicos, Laboratério Nacional de Computagdo Cientifica = Petropolis / R) - Brasil
? Instituto de Ciéncias Bioldgicas - Universidade Federal do Pard - Pard / PA - Brasil
? Departamento de Matemdtica - Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro - Rio de Janeiro / RJ - Brasil

Patent Number 13316-3 30, 321 42 4, 885 22
d(\D[CKrhIO Ir i Submitted I Compounds Mean per
jobs evaluated submission**
www.dockthor.Incc.br ‘

Submitted jobs x Evaluated compounds Sttt or 20000l

Submissions W Compounds

2208 L/l 2872
623
623, 22 16661 28 3318} 2 3974941

2013 2014 2015 2016 2017 2018 2019 2020

Figura1: Estatisticas de uso Portal DockThor-VS

O portal DockThor-VS teve no ano de 2020 (até a data de 30/12/2020) cerca de 13.228
jobs submetidos e 303.404 ligantes analisados. Cerca de 3,3 vezes o numero de jobs
submetidos em 2019.

Com os desenvolvimentos feitos em 2020, oportalDockThor-VS permite hoje
experimentos de triagem virtual de até 200 compostos para usuarios nao cadastrados e
de até 5.000 compostos para usuarios cadastrados (comprojetos submetidos e

aprovados). Todos os jobs sdo submetidos ao supercomputador Santos Dumont.
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3.3 Alvos moleculares associados ao SARS-COV-2 foram disponibilizados no
Portal DockThor-VS juntamente com bibliotecas para estudos de
reposicionamento de farmacos.

Resumo:

The COVID-19 caused by the SARS-CoV-2 virus was declared as a pandemic disease
in March 2020 by the World Health Organization (WHO). Structure-Based Drug Design
strategies based on docking methodologies have been widely used for both new drug
development and drug repurposing to find effective treatments against this disease. In
this work, we present the developments implemented in the DockThor-VS web server to
provide a virtual screening (VS) platform with curated structures of potential therapeutic
targets from SARS-CoV-2 incorporating genetic information regarding relevant non-
synonymous variations. The web server facilitates repurposing VS experiments providing
curated libraries of currently available drugs on the market. Currently, DockThor-VS
provides ready-for-docking 3D structures for wild type and selected mutations for Nsp3
(papain-like, PLpro domain), Nsp5 (Mpro, 3CLpro), Nsp12 (RdRp), Nsp15 (NendoU), N
protein and Spike. We performed VS experiments of FDA-approved drugs considering
the therapeutic targets available at the web server to assess the impact of considering
different structures and mutations in the identification of possible new treatments of
SARS-CoV-2 infections. The DockThor-VS is freely available at www.dockthor.Incc.br.

Preprint Publicado :
“Drug Design and Repurposing with DockThor-VS Web Server: Virtual Screening
focusing on SARS-CoV-2 Therapeutic Targets and their Non-Synonym Variants”

Isabella A Guedes, Leon SC Costa, Karina B dos Santos, Ana LM Karl, Gregério K
Rocha, lury M Teixeira, Marcelo M Galheigo, Vivian Medeiros, Eduardo Krempser, Fabio
L Custodio, Helio JC Barbosa, Marisa F Nicolas, Laurent E Dardenne

Preprint publicado na Research Square

https://doi.org/10.21203/rs.3.rs-96789/v1

(Artigo também submetido para ScientificReports)
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Neste artigo foi feito todo um estudo de reposicionamento de farmacos focando nos seis
alvos moleculares de SARS-CoV-2.

Até o momento cerca de 1050 jobs foram submetidos no portal DockThor-VS utilizando
os alvos de SARS-CoV-2 disponibilizados.

3.4 Titulo “HLA-independent T-cellEpitope Mapping Using a Convolutional Neural
Network.”

Autores: Fabio Lima Custddio e Raphael Trevizani
IEEE/ACM Transactions on Computational Biology and Bioinformatics (artigo submetido
em fase de revisao)

3.5 Programa DockTDeep

Um programa de computador, denominado de DockTDeep, foi desenvolvido com o
objetivo de auxiliar o desenvolvimento e a aplicagdo de Fung¢des Scoring, para predicéo
de afinidade Receptor-Ligante, baseadas em técnicas aprendizado profundo (DL, do
inglés deep learning). O programa €& capaz de gerar diferentes representacdes
moleculares de complexos proteina-ligante, baseadas em grades multidimensionais de
voxels (tensores 4D). Outra fungéo crucial do programa é possibilitar o gerenciamento
de grandes conjuntos de dados de complexos proteina-ligante, de maneira adequada
para o treinamento com algoritmos de DL.

Programa desenvolvido associado a dissertacdo de Mestrado de Matheus Muller.

Programa ainda sem registro.

3.6 Participagcao na 14 edicao do CASP (“Critical Assessment ofTechniques for
ProteinStructurePrediction”-https.//www.predictioncenter.org/casp14/index.cqi)  na
categoria Server utilizando o programa GAPF.

4 Resultados Cientificos e Tecnolégicos
4.1 Artigos Cientificos em Periédicos

1- “Highly Flexible Ligand Docking: Benchmarking of the DockThor Program on
the LEADS-PEP Protein-Peptide Data Set.”

SANTOS, KARINA B. ; GUEDES, ISABELLA A. ; KARL, ANA L. M. ; DARDENNE,
LAURENT E.

Journal of Chemical Information and Modeling
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.9b00905

2-“An Expedient Synthesis of Tacrine-Squaric Hybrids as Potent, Selective and
Dual-Binding Cholinesterase Inhibitors.”

CESCHI, MARCO ; PILOTTI, RENAN ; LOPES, JOAO ; DAPONT, HENRIQUE ; DA
ROCHA, JOAO ; AFOLABI, BLESSING ; GUEDES, ISABELLA ; DARDENNE,
LAURENT

JOURNAL OF THE BRAZILIAN CHEMICAL SOCIETY
http://dx.doi.org/10.21577/0103-5053.20200019
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3- “Design, Synthesis and Biological Evaluation of Novel Triazole N-acylhydrazone
Hybrids for Alzheimer’s Disease.”

SILVA, M. F. ; LIMA, E. T. ; PRUCCOLLI, L. ; CASTRO, N. G. ; GUIMARAES, M. ; SILVA,
F. M. R. ; NADUR, N. F. ; AZEVEDO, L. ; KUMMERLE, A. ; Guedes, |.A. ; Dardenne,
L.E. ; GONTIJO, V. ; TAROZZI, A. ; VIEGAS JR, C.

MOLECULES

https://doi.org/10.3390/molecules25143165

4- “Cinnamoyl-N-Acylhydrazone-Donepezil Hybrids: Synthesis and Evaluation of
Novel Multifunctional Ligands Against Neurodegenerative Diseases”

Cindy Juliet Cristancho Ortiz, Caio Miranda Damasio, LetiziaPruccoli, Nathalia Fonseca
Nadur, Luciana Luiza de Azevedo, Isabella Alvim Guedes, Laurent Emmanuel Dardenne,
Arthur Eugen Kiimmerle, Andrea Tarozzi, Claudio Viegas

Neurochemical Research

https://doi.org/10.1007/s11064-020-03148-2

5- “MHOLIine 2.0: Workflow for automatic large-scale modeling and analysis of
proteins”

Artur Duque Rossi, Pedro Henrique Eveling Oliveira, Dimitri Guglinski Siqueira, Victor
Crisostomo Cruz Reis, Laurent Emmanuel Dardenne, Priscila Vanessa Zabala
CaprilesGoliatt

Revista Mundi Engenharia, Tecnologia e Gestao (ISSN: 2525-4782)
http://dx.doi.org/10.21575/25254782rmetg2020vol5n61325

6- “Isobenzofuran-1(3H)-ones as New Tyrosinase Inhibitors: Biological Activity
and Interaction Studies by Molecular Docking and NMR”

Diego A Pires; Isabella A Guedes; Wagner L Pereira; Robson R Teixeira; Laurent E
Dardenne; Claudia J Nascimento; José Daniel Figueroa-Villar

Biochimica et Biophysica Acta (BBA) - Proteins and Proteomics
https://doi.org/10.1016/j.bbapap.2020.140580

Preprints Publicados

7-“Drug Design and Repurposing with DockThor-VS Web Server: Virtual
Screening focusing on SARS-CoV-2 Therapeutic Targets and their Non-Synonym
Variants”

Isabella A Guedes, Leon SC Costa, Karina B dos Santos, Ana LM Karl, Gregério K
Rocha, lury M Teixeira, Marcelo M Galheigo, Vivian Medeiros, Eduardo Krempser, Fabio
L Custdadio, Helio JC Barbosa, Marisa F Nicolas, Laurent E Dardenne

Preprint publicado na Research Square

https://doi.org/10.21203/rs.3.rs-96789/v1

(Artigo submetido para ScientificReports)

4.4 - Participagcao em Eventos Cientificos

SNCT 2020
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4.5- Palestras a Convite

“DockThorVS: Uma Plataforma Computacional para Triagem Virtual em Larga
Escala Visando Alvos Moleculares de SARS CoV 2 e suas Variantes Genbémicas”

Palestrante: Laurent Dardenne
Palestra no ciclo de seminarios LNCC 40 Anos

“Desenvolvimento da Plataforma DockThorVS:Inteligéncia Artificial na Busca de
Novos Farmacos Contra COVID 19”

Palestrante: Laurent Dardenne
Palestra na SNCT 2020

“Biologia, computacao cientifica e inteligéncia artificial”

Palestrantes: Fabio Lima Custddio e Isabella Alvim Guedes
Palestra na SNCT 2020

Mini-Curso- Desenho de Farmacos e Estrutura de Proteinas

Palestrantes: Karina Baptista, Ana Luiza Martins Karl e Mathes Muller (mestrandos,
doutorandos e pos-docs membros do GMMSB)
Palestra na SNCT 2020

4.6 Desenvolvimento de Programas e Produtos
Programa DockTDeep

Um programa de computador, denominado de DockTDeep, foi desenvolvido com o
objetivo de auxiliar o desenvolvimento e a aplicagdo de Fun¢des Scoring, para predicao
de afinidade Receptor-Ligante, baseadas em técnicas aprendizado profundo (DL, do
inglés deep learning). O programa €& capaz de gerar diferentes representagdes
moleculares de complexos proteina-ligante, baseadas em grades multidimensionais de
voxels (tensores 4D). Outra fungéo crucial do programa é possibilitar o gerenciamento
de grandes conjuntos de dados de complexos proteina-ligante, de maneira adequada
para o treinamento com algoritmos de DL.

Autores: Matheus Muller, Lincon Vidal, Camila Silva de Magalhaes, Isabella Alvim
Guedes, Fabio Custddio, Laurent Emmanuel Dardenne

Ainda sem registro.

4.7 Dissertacoes e Teses Defendidas

Dissertacao de mestrado

Titulo “Desenvolvimento de Fungdes Empiricas Quantico-Classicas para a Predigao da
Afinidade Proteina-Ligante”

Autor: Nicolau Gongalves Borsato

Orientador principal: Laurent Emmanuel Dardenne

Co-orientadora: Isabella Alvim Guedes
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Dissertacao de mestrado

Titulo “DockTDeep: Um Programa para Desenvolvimento de Fungbes Scoring para
Triagem Virtual de Compostos usando Redes Neurais Profundas”

Autor: Matheus Miiller Pereira da Silva

Orientador principal: Laurent Emmanuel Dardenne

5 Atividades Projetadas para 2021

Organizacado da X EMMSB (X Escola de Modelagem Molecular em Sistemas Bioldgicos)
— 24 a 28 de maio de 2021 (evento a ser organizado de forma virtual).

6 Outras atividades relevantes
Atividades como Vice-Coordenador da COMOD

O prof. Laurent faz parte da Comissdo Deliberativa (representando o LNCC) na pés-
graduacéo interinstitucional em Nanobiossistemas envolvendo as seguintes instituicdes
(LNCC, UFRJ, FIOCRUZ-Biomanguinhos, INMETRO). Esta pés-graduacio teve o seu
primeiro processo seletivo realizado no primeiro smestre de 2019. Foram selecionados 2
alunos de mestrado e 7 de doutorado.
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BAMC

BIOLOGIA APLICADA A MODELAGEM MATEMATICA E COMPUTACIONAL

Mauricio Vieira Kritz
RESPONSAVEL

RESUMO

Se considerarmos fendmenos como um conjunto de coisas que interagem e assim se
modificam, ha pelo menos duas diferencas fundamentais entre os fenémenos fisicos
ou quimicos e os biolégicos e complexos. Primeiro, nos fendmenos fisicos e quimicos
as possibilidades de interacao entre os componentes jamais variam com o desenrolar
do fendmeno, enquanto que nos bioldgicos as possibilidades de interacao entre os
elementos do conjunto variam a cada instante. Segundo, os fenémenos bioldgicos sao
intrinsecamente multi-escala e as escalas nao podem ser estudadas separadamente
como nha maioria dos fendmenos fisicos e quimicos, tendo em vista que fenémenos de
uma escala podem ser componentes de outra. Nosso intuito é criar e desenvolver
conceitos, objetos e espagos tanto matematicos como computacionais que sejam
melhor adaptados a descricao dos fenédmenos da vida, e dos fenédmenos complexos
em geral. Para isto nos baseamos no aprendizado obtido no proprio exercicio de
modelar de forma matematica e/ou computacional estes fenémenos, com especial
énfase nos bioldgicos e ecolégicos, bem como em fenémenos associados a difusao do
conhecimento.
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1

Grupo de Pesquisa

1.1 Equipe

1.1.1 Pesquisadores

Mauricio Vieira Kritz, COMOD
Marcelo Trindade dos Santos, COMOD
Marisa Fabiana Nicolas, COMOD

1.1.2  Alunos e pos-Doutores

Pos-Doutores:
Maiana de Oliveira Cerqueira e Costa, PCI/LNCC, Brasil
Lucas dos Anjos, PCI/LNCC, Brasil

Doutorandos:
Thiago Franco Leal, PPGEM/UERJ, Brasil

Gilberto Pereira Fernandes, Doutorado Multi-institucional em Mo- delagem de Difusé
do Conhecimento, Brasil

Mestrandos:

Ziting Liu, Universidade de Manchester, UK

IC:

Priscila Luana Lopes de Barros Weisz, UENF, Brasil

1.1.3 Pesquisadores Colaboradores

Nacionais:

Carlos Anttnio de Moura, IME/UERJ, Brasil

Celia Martins Cortez Silva, IME/UERJ, Brasil
Dilson Silva, IME/UERJ, Brasil

Roseli Wedermann, IME/UERJ, Brasil

Fabricio Alves Barbosa da Silva, PROCC/FIOCRUZ, Brasil
Andrea Henrigues Pons, FIOCRUZ, Brasil

Alessandra Jordano Conforte, FIOCRUZ, Brasil
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Anna Cristina Calgada Carvalho, FIOCRUZ, Brasil

Marcelo Alves Pinto, FIOCRUZ, Brasil

Alberto Martin Rivera Davila, FIOCRUZ, Brasil

Ana Paula D’Alincourt Carvalho Assef, LAPIH/IOC/FIOCRUZ, Brasil
Floriano Paes Silva Jinior, LABECFAR/IOC/FIOCRUZ, Brasil
Claudete Fernandes de Queiroz, ICICT/FIOCRUZ, Brasil

Helder Takashi Imoto Nakaya, Universidade de Sao Paulo, Brasil

Alba Cristina Magalhzes Alves de Melo, Universidade de Brasdilia, Brasil
Maria Emilia Machado Telles Walter, UERJ, Brasil
Maria Clicia Stelling de Castro, IME/UERJ, Brasil

Internacionais:

Andreas Prokop, FBMH/Universidade de Manchester, UK
Daniela Delneri, FBMH/Universidade de Manchester, UK

Giles Nicholas Johnson, FBMH/Universidade de Manchester, UK
Jean-Marc Schwartz, FBMH/Universidade de Manchester, UK
Rasmus Petersen, FBMH/Universidade de Manchester, UK
Richard Preziosi, Universidade Metropolitana de Manchester, UK
David L. Robertson, Universidade de Glasgow, UK

Craig C. Douglas, Universidade de Wyoming, USA

Robert A. Lodder, Universidade de Kentucky, USA

Adriano Barbosa, Queen Mary University of London, UK

Enrigue Zuazua, Universidade de Deusto, ES

1.2 Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1: Matematica Biologica/Biologia Matematica Desenvolvimento de
conceitos, objetos, espagcos e arcabougos tanto mateméticos como
computacionais que sejam bem adaptados a descricdo dos fenébmenos da vida
e dos fenbmenos complexos em geral. No momento nosso “estudo de caso”
mais importante € o projeto Infeccao por Virus.

Tema 2: Modelagem computacional de sistemas biolégicos Tem por base a
observacao e representacao de fendbmenos e entidades bioldgicas de forma
matematica e/ou computacional. Alguns topicos em pauta no momento sao:
redes bioquimicas, sistemas ecoldgicos e formagéo de biofilmes.

Tema 3. Modelagem da difusdo do conhecimento Parte do convénio que
contitui o Doutorado Multi-institucional e Multidisciplinar em Difusdo do
Conhecimento. Também neste caso trata-se de modelagem matematico-
computacional.
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1.3 Ensino/Formacéo de Recursos Humanos

= Disciplinas em programas de Péds-Graduacao

— Técnicas de modelagem, GA-046, LNCC

— Modelagem da difuséo do conhecimento, LNCC/UFBA/IFBA/SENAI-
CIMATEC/UEFS/UNEB

= OrientacBes em andamento:

— Thiago Franco Leal, PPGEM/UERJ, Brasil
— Gilberto Pereira Fernandes, DMMDC/UFBA, Brasil

= Mini-cursos / Escolas / Congressos

— Organizacao de Congressos:

2 Projetos de Pesquisa

2.1 Anélise dos principais determinantes de formagao de biofilme através da
modelagem computacional da Pseudomonas aeruginosa multirresistente
produtora de SPM-1 (ST277)

Estudo pos-genémico das redes regulatdrias do organismo multi-resistente a
drogas Pseudomonas aeruginosa. Colaboragdo entre membros do LNCC, Fi-
ocruz e UERJ.

Coordenacao: Fabricio Alves Barbosa da Silva, PROCC/FIOCRUZ

Vigéncia: de 02/2019 a 01/2021.

Valor Total: R$ 99.120,00

2.2 Estudo das bases moleculares das comorbidades associadas ao
desenvolvimento de COVID-19 grave
— Uma abordagem de biologia de sistemas

Modelagem computacional das correlagdes moleculares da infec¢do pelo SARS-CoV-2
com as comorbidades associadas a gravidade da COVID-19 e deseus tratamentos,
atrav’es de aprendizado de ma“quina e da ana’lise de re- des biolégicas. Colaboracéo
entre membros do LNCC, USP, Fiocruz, UERJ, UNB e QMUL.

Coordenacéo: Fabricio Alves Barbosa da Silva, PROCC/FIOCRUZ

Vigéncia: de 09/2020 a 01/2021.

Valor Total: R$ 213.542,00
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3 Destaques Cientificos e Tecnolggicos

3.1 Revitalizacdo da Pesquisa: Infeccao (Celular) por Virus

Esta pesquisa visa descrever a infec¢do celular por virus como uma interagédo entre
organizacoes e informacdo e entender as diferentes reacfes celulares aos virus.
Iniciada em 2014 durante estadias em Manchester, ela encontrava- se engavetada
desde 2017, devido a falta de insumo intelectual e interacdo com pesquisadores da
area. A inundacéo de informacdes propiciada pelas investigacdes acerca da COVID-
19 permitiu a retomada de nossas discussoes e interacées, mesmo remotas, visto
estarmos todos estimulados por perguntas e problemas assemelhados. Um
resultado preliminar € uma verséo inicial de uma Virus Scale-line baseada na
complexidade das organiza¢@es envolvidas e nos 19 sistemas criticos de J.G. Miller

3.2 Revitalizac&o da Pesquisa sobre Filopodia

O trabalho de devolvido pelo aluno Thiago Franco Leal, co-orientado por nés,

C.A. de Moura (UERJ) e A. Prokop (UoM), estad em faze de finalizacéo e tem dado
resultados espantosos. Além de suplantar os modelos computacionais para
filopodia em 40 vezes, isto por restricdes no recursos computacionais disponiveis,
abre vérias avenidas novas de trabalho neste dominio. Esta pesquisa ganhara novo
impeto a partir de agora.

3.3 Publicacdo em periddico Qualis A1

O prof. Marcelo Trindade publicou como co-autor o artigo “Characterization of a SPM-
1 metallo-beta-lactamase-producing Pseudomonas aeruginosa by comparative
genomics and phenotypic analysis” no periodico Scientific Reports (Nature Publishing
Group), classificado na CAPES como Qualis Al.

3.4 Bases moleculares da COVID-19 grave

O prof. Marcelo Trindade passou a colaborar com o projeto Estudo das bases
moleculares das comorbidades associadas ao desenvolvimento de COVID-19 grave:
Uma abordagem de biologia de sistemas, que foi recentemente aprovado para utilizar
0 Supercomputador Santos Dumont, e ja utiliza a plataforma de HPC da Queen Mary
University of London.

4 Resultados Cientificos e Tecnolégicos

4.1 Artigos Cientificos em Periédicos

¢ doNascimento, Ana Paula Barbosa ; MEDEIROS FILHO, FERNANDO

; PAUER, HEIDI ; ANTUNES, LUIS CAETANOMARTHA ; SOUSA,

HERIO ; SENGER, HERMES ; Albano, Rodolpho Mattos ; Trindade dos
Santos, Marcelo ; CARVALHO-ASSEF, ANA PAULA D?ALINCOURT ; DA
SILVA, FABRICIO ALVES BARBOSA. Characterization of a SPM-1 metallo-beta-
lactamase- producing Pseudo- monas aeruginosa by comparative genomics and
phenotypic  analysis. Scientific  Reports, V. 10,p. 13192,  2020.
https://doi.org/10.1038/s41598- 020-69944-6
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4.2 Livros e Capitulos de Livros

* F. A. Barbosa da Silva, N. Carels, M. Trindade dos Santos, F. J. P. Lopes, eds.,
Networks in Systems Biology: Applications for Disease Modeling, Computational
Biology, V. 32, Springer/ISCB,  2020. ISBN 978-3-030-51861-5,
https://doi.org/10.1007/978-3-030-51862-2

= Nicolas, M. F.; Cerqueira e Costa, M. de O. ; Ramos, P. |. P. ; dos San- tos, M. T.;
Perez-Rueda, E. ; Marti, M. A. ; do Porto, D. F. ; Turjanski,
A. G., Integrating Omics-Data to Prioritize Target Genes in Pathogenic Bacteria.
Computational Biology. 1ed. Cham, Switzerland: Springer InternationalPublishing,
2020,v. 1, p. 217-276.

4.3 Artigos em Anais de Eventos

= De La Modelisation a la Creativite Mathematique In J.-Y. Beziau and
D. Schulthess, editors. L’Imagination. Actes du 37e Congres de 'ASPLF (Rio de
Janeiro, 26-31 mars 2018), vol. 1 of Academia Brasileira de Filosofia, pages 267—
289, Londres, 2020. ASPLF/College Publications. ISBN 978-1-84890-337-1

4.4 Palestras a Convite

* M.V. Kritz — Problemas Complexos e 0 LNCC, Semin&ios LNCC 40 Anos,
28/09/2020

5 Atividades Projetadas para 2020

Para o ano de 2021, pretendemos dar continuidade aos projetos em anda- mento
aqui descritos, bem como as orientacbes e colaboragies em curso. Com a
reativacao/impulsz de duas areas de trabalho, as possibilidades se multiplicam.
Podemos ressaltar a elaboracdo de artigos cientifi em trés diregies: a do projeto
sobre as bases moleculares das comorbidades associadas a formas graves de
COVID-19, pelo menos dois sobre aspectos da modelagem de filopodia, e um
“white paper” sobre a infec¢o viral.

6 Outras Informacgdes Relevantes

A economia de tempo de deslocamento foi, certamente, um bénus do dis-
tanciamento social necessario ao controle da pandemia; assim como o rapido
desenvolvimento de aplicativos para reunides, aulas e discussbes remotas,
sincronas ou ndo. Havendo, além do mais, a possibilidade de gravarmos as
conversas de trabalho, sempre que isto se mostrar Util. Estes aplicativos tornaram
também possivel assistirmos e participarmos de evento que, em condicdes normais
nad poderiamos.

Todavia, nem tudo tem sido flores. Houve sobrecarga de apresentacdes nos
congressos de participamos, atividades sempre muito longas e nenhum tempo ou
espaco para dialogo direto. E sobretudo dificil travar novos contatos e estabelecer
novas parcerias. Precisamos aprender a usar estas novas facilidades
convenientemente e retomar 0s procedimentos tradicionais tdo logo possivel,
mesclando-os com 0s novos.
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HeMolLab

LABORATORIO DE MODELAGEM EM HEMODINAMICA

Pablo Javier Blanco
RESPONSAVEL

RESUMO

O HeMolab realiza atividades de pesquisa e desenvolvimento no ambito da
computacao cientifica aplicada a medicina. As atividades principais do grupo estao
relacionadas com a modelagem e simulacao de sistemas fisiolégicos, com énfase na
modelagem do sistema cardiovascular humano e no estudo do desenvolvimento e
progresso de doencas cardiovasculares. Especificamente, as atividades se centram no
desenvolvimento de modelos para simular o escoamento sanguineo, a interagcao
fluid-estrutura, a propagacao de ondas, para processar imagens meédicas, e para
simular fendmenos multiescala. De forma complementar, preza-se o
desenvolvimento de programas de computador visando a realizacao de simulagoes
em sistemas de computacao de alto desempenho e visando a popularizacao e a
continua agregacao dos modelos construidos dentrodo grupo.
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1.

Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

Pablo Javier Blanco - COMAC

1.1.2. Alunos e pos-Doutores

Pos-Doutores: Luis Alonso Mansilla Alvarez (LNCC)

Mestrandos: Luis Fernando Mendes Cury (LNCC), Jefferson da Silva
Fernandes de Azevedo (LNCC)

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais: Gustavo Carlos Buscaglia (USP), Mario Sansuke Maranhao Watanabe
(UFRP), Pedro Alves Lemos Neto (USP, Hospital Albert Einstein), Mauricio
Younes Ibrahim (UERJ), Luciano Fernandes Goncalves (UFRRJ)

Internacionais: Gonzalo Daniel Maso Talou (University of Auckland, Nova
Zelandia), Gonzalo Damian Ares (Universidad Nacional de Mar del Plata,
Argentina), Carlos Alberto Bulant (Universidad Nacional del Centro, Argentina),
Lucas Omar Muler (University of Trento, Italia), Santiago Adrian Urquiza
(Universidad Nacional de Mar del Plata, Argentina), Pablo Javier Sanchez
(Universidad Nacional del Litoral, Argentina), Eduardo Alberto de Souza Neto
(Swansea University, Reino Unido), Alessandro Veneziani (Emory University,
EUA), Soroush Safaei (University of Auckland, Nova Zelandia), Hector Garda-
Garda (Medstar, Washington, Estados Unidos).

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Acoplamento de modelos dimensionalmente heterogéneos: Desenvolvimento de
formulagies variacionais consistentes para o acoplamento de modelos 3D, 2D,
1D e 0D na mecanica dos fluidos, na mecanica dos solidos e em fendmenos
de transporte. Desenvolvimento de tecnicas iterativas eficientes para o
acoplamento de modelos heterogéneos.

Modelagem e simulacéo do sistema cardiovascular humano: Desenvolvimento de
modelos fisiogicos para simular o comportamento do sistema arterial e venoso,
e 0 acoplamento com a fisiologia cardiaca. Desenvolvimento de tecnicas de
assimilaggo de dados e integraggo com dados clinicos de pacientes espedficos

Metodos numericos para problemas de escoamento sanguineo: Desenvolvimento
de tecnicas numericas para resolver de forma aproximada o escoamento
sanguineo utilizando descrigbes de natureza 1D e 3D de forma a simular a
hemodindmica em geometrias advindas de imagens medicas de pacientes
espedfi Desenvolvimento de metodos paralelos para a resoluggo de problemas
hemodinamicos em larga escala usando computaggo distribuida.

Tecnicas de processamento de imagens medicas: Desenvolvimento de metodos
de segmentacao de imagens de tomografia computadorizada e de ultrassom
intravascular por meio de tecnicas de aprendizado de majuina com o objetivo de
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acelerar o processamento e avaliagdo clinica das imagens e de construir modelos
geometricos de pacientes espedifica.

Modelagem multi-escala: Desenvolvimento de tecnicas de modelagem para
problemas com miltiplas escalas baseadas no conceito de elemento de
volume representativo. Desenvolvimento de modelos multi-escala ha mecanica
dos solidos, namecénica dos fluidos, em problemas multi-fisica. Desenvolvimento
de aplicagbes na modelagem de materiais biol@icos, fentmenos de fratura de
material e escoamentos em meios permeaveis.

1.3. Ensino/Formagao de Recursos Humanos

Disciplinas em programas de Pos-Graduago: Metodos Variacionais (LNCC),
Calculo Numerico, Modulo 1/3 (LNCC), Introducdo a Modelagem de Sistemas
Fisicos (UCP)

Projetos de Pesquisa

2.1 Medicina Assistidapor Computagao Cientifica

Titulo completo: Instituto Nacional de Ciéncia e Tecnologia em Medicina
Assistida por Computagzo Cientifica

Responsabilidade: Vice-coordenador

Vigéncia: 28/11/2016 - 28/11/2021
Financiamento: CNPg/CAPES/FAPESP (465586/2014-7)

Resumo: O objetivo do presente projeto & desenvolver e aplicar tecnicas de
computacao cientifi na solucao de problemas estrategicos na area da saide no
Pais, consolidando a aea da Medicina Assistida por Computago Cientfi
formando recursos humanos; e transferindo para a sociedade e setor produtivo
os conhecimentos e beneficios inerentes.

2.2. Modelos do sistema cardiovascular para pacientes espedificos

Titulo completo: Modelos computacionais do sistema cardiovascular humano
individualizados a pacientes espedficos.

Responsabilidade: Coordenador
Vigéncia: 18/02/2019 - 18/02/2022
Financiamento: Universal CNPq (407751/2018-1)

Resumo: O objetivo do presente projeto & o desenvolvimento de atividades de
pesquisa e formacao de recursos humanos visando a criacao de estrategias
numericas e computacionais para construir modelos do sistema cardiovascular
humano com orientagao a pacientes espedificos empregando tecnicas de
assimilagao de dados e tecnicas de otimizago.
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2.3. Modelos hemodinamicos orientados a pacientes espedficos

3

Titulo completo: Modelagem computacional do sistema cardiovascular humano
orientada a pacientes espedificos

Responsabilidade: Coordenador
Vigéncia: 01/03/2020 - 01/03/2023
Financiamento: Produtividade em Pesquisa CNPq (304309/2019-2)

Resumo: Neste projeto aborda-se a probleméica de utilizar tecnicas de
assimilagao de dados a fim de construir modelos computacionais do sistema
cardiovascular humano individualizados a pacientes e/fou populagies
manifestando condigbes cardiovasculares especificas

Destaques Cientificos e Tecnolggicos

3.1 Modelo do sistema cardiorespiratorio com mecanismos de controle

Desenvolvemos um modelo de parametros condensados do sistema cardiores-
pirataio possuindo como caracteristica saliente as diferentes escalas presentes no
problema: a pulsatilidade de escoamento sanguineo, e as escalas de temo
associadas aos mecanismos de controle barorrefl e quimioreflexo. O modelo
inclui o transporte de g& oxigenio e carbtnico, alem de ser um modelo de lago
fechado (acoplamento arterial-venoso). Controle hemodinamico periferico de
caraer local @ tambem incorporado para simular cen&ios encontrados nha
reducéo local de sangue em territaios espedficos O modelo cardiorespirat@io
incorpora compartimentos para descrever os diversos componentes do sistema
cardiovascular, assim como tambem os compartimentos onde ocorrem as trocas
metabdicas, o sistema nervoso central, e os circuitos de retorno do controle. O
sistema de controle inclui as vias barorreceptoras, as vias quimioreceptoras
periferica e central. Este modelo permite simular situacbes de hipixia,
hipercapniae hemorragia. Osresultados obtidos estéo de acordo com o medidas
fisiologicas experimentais e tetricas. Este modelo constitui um modelo que
integra mutiplos sistemas, e & a base para o desenvolvimento de modelos
distribuidos do escoamento sanguineo com transporte de especies e mecanismos
de controle. A Figura 1 mostra 0 modelo dos sis- temas de controle atuando
sobre o sistema cardiovascular e os resultados obtidos em termos de presséo
arterial, contetdo dos gases em sangue e sinais emitidos pelos mecanismos de
controle em uma condigao de repouso.

O modelo construido representa um passo fundamental para a constru¢zo de
modelos integrativos do sistema cardiorespirataio com melhores capacidades
preditivas e descritivas. Os mecanismos de controle e modelos metabdicos
empregados neste trabalho planejam ser reutilizados na criaggao de modelos
anatomicamente detalhados do sistema cardiorespirat@rio. Isto possibilitara o
estudo de uma retroalimentacdo mais refinada, permitindo analisar a
contribuicao dos diferentes territ@ios no controle global do sistema, e melhorando
as condicoes fisioldgicas sob as quais os diversos @gaos encontram-se em
funcionamento, tanto em condicbes normais como patolggicas.
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3.2.

modelos simplificados

Comparagao da hemodinamica arterial empregando modelos detalhados e

Nesta linha de trabalho procuramos avaliar o impacto da definicao da anatomia
vascular nas prediges de modelos do escoamento sanguineo narede
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Figura 1. Acima: Relago entre variaseis controladas e sinais emitidos para produzir
alteragdes no sistema cardiovascular. Abaixo: Sinais fisiogicos em estado de repouso.
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arterial humana. Para isto, comparamos o0s resultados obtidos de simulagies
realizadas com o modelo anatomicamente detalhado ADAN desenvolvido no
HeMoLab, com um modelo obtido a partir do ADAN, reduzindo o nimero de
arterias ate chegaraummodelo como os encontrados naliteratura, o qual contem 86
vasos arteriais. Comparamos os resultados tanto qualitativa como quantitativamente
tanto em termos de presszo como de vazao volumetrica, alem de impedancia e
decomposicao de ondas. As comparagies foram realizadas em condicdes normais
e tambem em condigcbes alteradas por doencas ftipicas, tais como estenoses. Os
resultados obtidos nos mostraram que os modelos simplificados e detalhados estzo
em acordo satisfat@rio quando o foco & o estudo da hemodindmica nas arterias
principais e em condicdes fisioldgicas normais. Por sua vez, o modelo detalhado
possui melhor capacidade de representar a hemodindmica real nos vasos perifericos
devido ao maior refinamento vascular nessas regites. As discrepincias entre os
modelos sao acentuadas de forma marcante no caso em que variagdes anatimicas
ou alteragdes devidoa doencas sao introduzidas no sistema cardiovascular. Ou seja,
a concordancia entre os modelos se deteriora em situacdes de altissimo interesse
praico, como sao as doencas. Isto nos permite estar em melhores condicbes para
interpretar as capacidades dos diferentes modelos e as limitagies dos modelos
simplificados, os quais sao amplamente empregados na literatura cientifica
internacional.

3.3. Quantificagao de incertezas em simulacdes do es- coamento sangLineo

A aplicagao das tecnologias de simulagao na clinica apresenta vaios obst&ulos e
desafios devido, principalmente, a falta de informacbes necessaias para que 0s
modelos possam ser instanciados de forma espedifica. Estas informages sao
condicdes de contorno, parametros, e ate a prgpria geometria vascular. Esses
elementos, somados a problemas inerentes aaproximagao numerica realizada, fazem
com que as predigies dos modelos discrepem da realidade, o que afeta a
confiabilidade das simulagies. Assim sendo, o desenvolvimento de tecnicas para
quantificar as incertezas dos modelos e fundamental. Na modelagem do sistema
cardiovascular o desafios & ainda incrementado devido acomplexidade da rede
vascular, assim como a natureza tridimensional do escoamento sanguineo. Nesta
linha de trabalho, temos desenvolvido uma tecnica eficiente para quantificacao de
incertezas em problemas de escoamento de fluidos em redes vasculares. A
tecnica se baseia na utilizaggo do metodo denominado TEPEM (transversally
enriched pipe-element method), desenvolvido no grupo HeMoLab, para a simulaggo
com baixo custo de escoamentos incompressiveis em dominios tubulares. TEPEM
pode ser visto como uma tecnica de reducgo de dimensionalidade que mantem
versatilidade para abordar problemas em geometrias espedficas. Para a
quantificagao de incertezas, utilizamos uma tecnica de decomposi¢czo de dominios
denominada NetUQ na qual o problema de decomposi¢ao de dominios & formulado
para acoplar as variareis da expansz que representa 0 comportamento
estoc’astico das quantidades de interesse. Em cada dom’inio, o problema local
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Figura 2: Acima esquerda: modelos utilizados no estudo comparativo. Acima direita:
comparago da impedancia na raiz da aorta. Abaixo: formas de ondadapress@ (preto)e
davazao volumetrica (azul) em algumas arterias do modelo ADAN (colunas 1-3) e do ADAN-
86 (colunas 2-4) no caso de oclussao da arteria carotida comum. As linhas pontilhadas
representam o cenario de referéncia, easlinhassolidasrepresentamumcenaiocomodrculo
deWillis incompleto (I.: esquerda, r.: direita, p.: proximal).
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€ aproximado utilizando TEPEM, e o problema global & escrito em termos de
variaveis de interface relacionadas com a expans@ de polynomial chaos que
transporta a informagao sobre as variaveis randd@micas. A Figura 3 mostra 0s
conceitos que foram empregados na criagao datecnica.
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Figura 3: Direita: Conceito do NetUQ para decomposi¢ao do problema de quantificagao
de incertezas. Esquerda: Conceito do TEPEM para aproximar problemas com dinamica
longitudinal e transversal diferenciadas.
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A integracao TEPEM-NetUQ faz com que a abordagem seja escalavel e
possa ser empregada para estudar a incertezas em grandes redes de vasos. Na
Figura 4 o metodo é utilizado para investigar o impacto das incertezas na defi
cao das condigbes de contorno em duas geometrias. A geometria da esquerda e
obtida da rede vascular cerebral do modelo ADAN, enquanto que a geometria da
direita provem de uma tomografia computadorizada de um paciente espedifico.
Na mesma figura, mostram-se os valores medios e desvio padrao, assim como o
coeficiente de variaggo associado apresszo e atenszo de cisalhamento sobre a
parede das arterias.

3.4. Segmentagao automatica de imagens de ultrassom intravascular

A avaliagao da aea luminal minima (MLA) em imagens de ultrassom intravascular
(IVUS) e atualmente realizada por inspecgao visual, o que leva a uma grande
variabilidade na sele¢ao da imagem que caracteriza a MLA assim como tambéem
MLA na definicao do contorno entre o lumen e a parede arterial. Alem di mais,
este &€ um processo que demanda muito tempo e profissionais adequadamente
treinados. Nesta linha de pesquisa temos desenvolvido um processamento
completamente autom&ico para a segmenta¢ao do contorno do lumen em imagens
de IVUS.

A metodologia estacomposta por tres etapas. Primeiro, um procedimiento
de gating automiico & realizado para extrair um sinal de movimento das
imagens e selecionar o conjunto de imagens correspondentes afase cardiaca da
disstole. Segundo, um metodo de aprendizado de maquina profundo composto por
uma rede neuronal convolucional e treinado e validado a fim de ter uma primeira
segmentaggdo do lumen em coordenadas polares. Esta rede possui a
caracteristica saliente de ser alimentada por mitiplas imagens adjacentes,
fornecendo maior coeréncia longitudinal no resultado da segmentagao. Por utimo,
um algoritmo de regress@ baseado no conceito de processos Gaussianos &
utilizado para remover ruido de alta frequéncia das segmentagbes e prover
consisténcia asegmentacao no sistema Cartesiano.

Para treinar, validar e testar a rede, empregamos 85 datasets de imagens de
IVUS (52 pacientes). Do total, 736 imagens foram empregadas para testar as
predidies da rede treinada. As comparagies incluiram erro medio na definicao
do lumen, erro medio no calculo da Jaccard (mede superposi¢o).
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Figura 4: Acima: Definiggo das incertezas nos modelos vasculares do cerebro (esquerda) e
do coragao (direita). Abaixo: valores medios, desvio padréo e coeficiente de variagao para
a pressa e para a tens@ de cisalhamento em ambas as geometrias vasculares.

A Figura 5 apresenta a metodologia proposta para a segmentagao do lumen
em imagens de IVUS. Primeiro, a partir do volume de IVUS & extraida um sinal que
combina sinais presentes na imagem para selecionar de forma automaica as
imagens que correspondem adisstole. Com essas imagens, constrd-se ovolume
registrado que e utilizado no processo de segmenta¢go. Grupos de imagens
adjacentes saofornecidas arede neuronal, aqual entrega a segmentagao inicial do
lumen da imagem central do grupo. Um processo Gaussiano & empregado para
remover flutuacbes de alta frequéncia e fazer com que a segmentago seja
periadica no plano de coordenadas polares. Finalmente, a malha & o resultado da
concatenagao dos diferentes contornos do lumen segmentados.

A Figura 6 apresenta o erro na segmentaczo do metodo comparando contra a
segmentagao manual realizada por um especialista. Na parte superior se vé a
segmentagao em coordenadas polares e a definicao das metricas utilizadas.
Abaixo, apresentam-se os graficos mostrando a distribui¢go da metrica paracada
cen&io proposto empregando uma quantidade diferente de vizinhos. As barras
horizontais denotam resultados cujas diferencas sao estatisticamente significativas.

Estes resultados demonstram que a abordagem proposta e eficiente e ade-
guada para realizar uma segmentaggo automaica do lumen em imagens de 1VUS,
reduzindo o custo em termos de recursos humanos e tempo empregado na
demarcagdo manual dessas imagens.
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Resultados Cientificos e Tecnol@icos

4.1. Artigos Cientificos em Periadicos

Fernandes, LG; Trenhago, PR; Feijoo, RA; Blanco, PJ. Integrated cardiorespiratory
system model with short timescale control mechanisms. International Journal for
Numerical Methods in Biomedical Engineering, early view, 2020.

Ziemer, PGP; Bulant, CA; Orlando, JI; Maso Talou, GD; Alvarez, LAM; Guedes
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segmentation using multi-frame convolutional neural networks in Intravascular
Ultrasound datasets. European Heart Journal Digital Health, v. 1, p. 75-82, 2020.

Su, S; Blanco, PJ; Miuler, LO; Hunter, PJ; Safaei, S. Bond graph model of
cerebral circulation: toward clinically feasible systemic blood flow simulations.
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Propagating uncertainties in large-scale hemodynamics models via network
uncertainty quantification and reduced-order modeling. Computer Methods in
Applied Mechanics and Engineering, v. 358, p. 112626, 2020.

4.2. Livros e Capitulos de Livros

Edgardo O. Taroco, Pablo J. Blanco, Rau A. Feijoo. Introduction to the Variational
Formulation in Mechanics: Fundamentals and Applications, ISBN 978-1119600909,
Wiley, 2020

4.3. Artigos em Anais de Eventos

Santos, IMF, Giraldi, GA; Blanco, PJ; Loula, AD. Parameterizing Variational
Methods Through Data-Driven Inverse Problems for Image Processing Applications.
International Conference on Systems, Signals and Image Processing, Niteroi, 2020.

Gutierrez, J; Blanco, PJ; Spence, JD. Deep and superficial brain arteries flow
pattern suggest differential risks to systemic hemodynamics. International Stroke
Conference, Los Angeles, 2020.

Blanco, PJ; Muller, LO. Exploration of Kalman filtering for parameter identification in
cardiovascular simulations. International Conference on the Virtual Physiological
Human, Paris, 2020.

Cury, LFM; Guimarées, CSBR; Younes-lbrahim, M; Blanco, PJ. Modelagem da
vascularizaggo arterial do rim humano. XIlI Encontro Academico de Modelagem
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e Guimarges, CSBR; Cury, LFM; Younes-lbrahim, M; Blanco, PJ. Vascularizaczo
Automatica do Rim Humano. XXX Congresso Brasileiro de Nefrologia, Evento
Online, 2020.

4.4, Participagao em Eventos Cientificos

* VPH2020, The International Conference on the Virtual Physiological Human,
realizado virtualmente em Junio de 2020.

* WCCM2020, World Conference in Computational Mechanics, a ser realizado
virtualmente em Janeiro de 2021.

45. Palestras a Convite

e Pablo Javier Blanco. Conferencista semi-plenaio no World Conference in
Computational Mechanics (WCCM 2020) a ser realizado virtualmente em Janeiro
de 2021. Titulo da palestra: Exploration of Kalman filtering for parameter
identification in cardiovascular simulations.

= Pablo Javier Blanco. Conferencista keynote no International Conference on the
Virtual Physiological Human (VPH 2020) realizado vir- tualmente em Junho de
2020. Titulo da palestra: Computational He- modynamics across the Scales. From
Fundamentalsto Applications.

= Paulo G.P. Ziemer. Palestrante na Semana Nacional de Ciencia e Tecnologia 2020.
Titulo da palestra: Segmentacdo automatica de imagens medicas de ultrassom
intravascular via tecnicas de aprendizagem de maquina.

4.6. Desenvolvimento de Programas e Produtos

= LIVCorv. 1.0: Software (n2o registrado) para segmentacto deimagens de ultrassom
intravascular

e HeMoLabCor v. 1.0: Software (nzo registrado) para simulaggo do escoamento
sanguineo em arterias coronaias de pacientes espedificos

e HeMoLablD v. 1.0: Software (nZ registrado) para simulaggo do sistema
cardiovascular humano

4.7. Dissertadgies e Teses Defendidas

Nao houve

4.8. Participagao como Membro em Comisstes Nacio- nais/Internacionais ou
Corpo Editorial

= Pablo Javier Blanco. Editor Associado do periadico International Journal for
Numerical Methods in Biomedical Engineering, Wiley.
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= Pablo Javier Blanco. Membro do Corpo Editorial do periadico Engineering
Computations, Emerald.

4.9, Prémios e Honrarias

= Pablo Javier Blanco. Aprovagao de bolsa em Produtividade do CNPq nivel 1C.
Periodo 2020-2023.

5 AtividadesProjetadas para2021

= Continuar a desenvolver tecnicas de processamento de imagens de ultrassom
intravascular por meio de tecnicas de aprendizado de maguina

= Continuar a desenvolver tecnicas de processamento de imagens de tomografia
computadorizada por meio de tecnicas de aprendizado de majuina

= Continuar a desenvolver tecnicas numericas eficientes para simular escoamentos em
tubos com énfase em problemas de interagto fluido-estrutura

= Continuar a desenvolver tecnicas de identificagado de pardmetros em modelos
hemodinamicos

= Continuar a desenvolver o0 modelo ADAVN (sistema arterial-venoso acoplado)

= Continuar a desenvolver modelos vasculares da microcirculaggo do sangue em argzos
espedfi

e Continuar a desenvolver tecnicas de diagnostico medico por simulaggo
computacional

= Continuar a orientar alunos de mestrado e iniciagzo cientifica
= Realizar visita tecnica a University of Trento, na ltalia

= Realizar visita tecnica aUniversidade Nacional de Mar del Plata, na Argentina

6 Outras Informagdes Relevantes

= Participagao na Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia atraves de uma mesa
redonda discutindo os desafios do nicleo de inteligencia artificial do LNCC.
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TMG

MODELAGEM DO CRESCIMENTO TUMORAL

Regina C. Almeida

RESPONSAVEL

RESUMO

O objetivo principal do Grupo de Pesquisa em Modelagem de Tumoral é desenvolver
modelos matematicos e computacionais preditivos para iniciacao, crescimento e
declinio de tumores em resposta as diversas modalidades de tratamento. Usando
uma estrutura tedrica baseada em principios bioldgicos e fisicos, os “hallmarks” do
cancer e dados empiricos, integramos uma variedade de componentes da ciéncia
preditiva que permitem lidar com a selecao, calibracao e validacao de modelos na
presenca de incertezas. Desenvolvemos classes de modelos hibridos e métodos
numeéricos que sao empregados para representar eventos nos niveis molecular,
celular e tecidual. Nossa hipotese central é que as novas metodologias desenvolvidas
pela equipe possam fornecer uma abordagem valiosa as terapias contra o cancer,
contribuindo para reduzir significativamente as mortes. A pesquisa resulta de
esforcos interdisciplinares em diferentes areas, incluindo conhecimentos essenciais
de matematica aplicada, métodos numeéricos e computacionais, e biologia tedrica do
cancer.
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1 Grupo de Pesquisa
Informagies detalhadas esté disponiveis em

(http://www.tmg.lncc.br

[Tl [5

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores

* Regina C. Almeida, COMOD

* Renato S. Silva, COMOD

e Sandra Mara C. Malta, COMAC

= Michel Iskin, COMAC (aposentado)

1.1.2. Alunos (LNCC) e pos-Doutores

Doutorandos (més/ano de inicio no PPG/LNCC)

* Anna Claudia M. Resende (mar/2016; coorientaczo de Ernesto Lima)
-defesa: 21/12/2020
* Emanuelle A. Paixzo (mar/2019; coorientaczo de Luciana Barros)

* Gustavo T. Naosuka (mar/2018; coorientacéo de Heber Rocha)

Mestrandos (mées/ano de inicio no PPG/LNCC)
= Joao Vitor de O. Silva (set/2018; coorienta¢ao de Renato Silva)

* Laura Costa P. Miranda (mar/2020; coorientacao de Sandra Malta)

Pos-Doutores

e Lucas dos Anjos (nov/2019, PCI)

Projeto: Controle biolagico realizado por um agente especialista exotico e
um generalista nativo envolvido sem predagéo intraguilda

Co-superviszo: Michel Iskin
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Gustavo Libotte (jul/2020, PCI)

Projeto: Modelagem Matematica e Computacional para Simulacgdo da
Dinadmica da COVID-19: Desenvolvimento de Técnicas para Mitigacgo da
Doenca em Localidades Brasileiras

Co-supervis@: Sandra Mara C. Malta

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

Nacionais

Luciana R. C. Barros, Instituto do Cancer do Estado de Szo Paulo-
ICESP/USP

Rafael Bonfim, Universidade Federal de Juiz de Fora
Artur Fassoni, Universidade Federal de Itajuba
Andrea Valli, Universidade Federal do Espirito Santo
(FEM) Isaac Santos e Lucia Catabriga, UFES

Internacionais (Oden Institute for Computational Engineering and Sciences,
The University of Texas at Austin e University of Indiana at Bloomington)

Ernesto Augusto B. F. Lima
J. Tinsley Oden
Thomas Yankeelov

Heber Rocha

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

Modelagem hibrida multiescala: desenvolvimento de modelos para a
representacao de fendbmenos que ocorrem a nivel intracelular, celular e de
tecido, utilizando diferentes tecnicas de modelagem( modelagem baseada em
individuos, equacbes diferenciais ordinaias e parciais).

Métodos de calibragdo, validagcédo e selecdo de Modelos: desenvolvimento
de metodos para calibraggo, validagéo e selecao de modelos utilizando dados
in vitro e de imagem.

Metodos numericos: desenvolvimento de metodos robustos para solucao
dos modelos de crescimento tumoral, incluindo quantificagto de incertezas.

Identificagao de sistemas dinamicos nao-lineares: extracao de equacoes
governantes atraves de dados.

Ecologia Matematica: desenvolvimento de modelos para a representaczo
de dindmica de populagbes

Epidemiologia Matematica: desenvolvimento de modelos para a
representagao de dinamica da COVID-19; meta populacoes.
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1.3. Ensino/Formacdo de Recursos Humanos

Orientacdes finalizadas:

*Heber Rocha (12/12/2019)

Titulo: Continuous-Discrete Approach of Tumor Growth: Multiscale
Modeling and Bayesian Inference using Gaussian Process Surrogates

*Anna Resende (21/12/2020)

Titulo: Toward Predictive Computational Models of Breast Cancer
Development and Treatment

Organizacéo de Eventos:

= VI Encontro de Modelagem Mateméaica e Computacional do Crescimento
Tumoral-EM2C2T
Programa de Verao do LNCC, 04 a 06 de margo de 2020. Organizadores:

RCCA, Luciana R. C. Barros (ICESP/USP), Paulo F.
A. Mancera (Unesp/Botucatu)

(http://www.tmg.Incc.br/events.html)

2 Projetos de Pesquisa

A pesquisa do TMG & totalmente financiada pelas bolsas de doutorado e
mestrado.

3 Destaques Cientificos e Tecnolégicos

Destaque 1

O aluno Heber L. Rocha, cuja tese foi de fendida em 12/12/2019, iniciou
em fevereiro de 2020 sua pesquisa de pos-doutorado no MathCancer Lab
da University of Indiana at Bloomington, sob a superviszo do Dr. Paul
Macklin.

Destaque 2

Elaboragso e registro do CarTmath (Processo # 512020001606-5). Disponivel
at https://github.com/tmglncc/CARTmath

Autoria: Emanuelle A. Paix2o, Andrea Valli, Gustavo Naosuka, Luciana R C
Barros, R A
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Covid-19: Efeito da implementagao e relaxamento do distanciamento social.
Grupo de trabalho: Anna, Jodo Vitor, Lucas, Sandra, Claudia (UFRRJ), Diego. Tadeu. Analise
espacial: Gustavo Libotte (PCI), Haron, Klaus, Jesuliana, Laura,...

£a =15 Day:
= Original |
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Indicacéo da tese Pest biological control in a spatial prey-predator system with Allee effect in
the control agent population para prémio CAPES. Autoria: Lucas do Anjos sob orientagao de
Michel Iskin e RCCA.

Resultados Cientificos e Tecnoldgicos

1.  Artigos Cientificos em Perialicos

Luciana R. C. Barros, Brendon J. Rodrigues, R. C. ALMEIDA. CAR-T cell Goes
on a Mathematical Model. Journal of Cellular Immuology, v.2, p.31-37, 2020.
Anna C. M. Resende, Rafael A. Bonfim, Ernesto A. B. F. Lima, Gustavo T.
Naosuka, Regina C. Almeida. Anlmage-driven, Mechanical Deformation
Coupled Reaction-Diffusion Model for Describing Tumor Development.
REVISTA MUNDI ENGENHARIA, TECNOLOGIA E GEST:LO, v. 5, p. 217-01-
217-13, 2020.

Lucas dos Anjos, Michell. S. Costa, Regina C. Almeida. Characterizing the
existence of hydra effectin spatial predator-prey model sand the influence

of functional response type sand species dispersal. ECOLOGICAL
MODELLING, v.428, p.109 109, 2020.
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4.2.  Artigos Cientifico sem Periddicos: Submetidos e Preprints

Diego T. Volpatto, Anna C. M. Resende, Lucas dos Anjos, Joao V. O. Silva, Claudia

M. Dias, Regina C. Almeida, and Sandra M. C. Malta. Spreading of COVID-19 in
Brazil: Impacts and uncertainties in social distancing strategies.

medRxiv:10.1101/2020.05.30.20117283,p.134,2020. (submetido para publicacao no

Journal of Simulation)

Diego T. Volpatto, Anna C. M. Resende, Lucas dos Anjos, Joao V.O. Silva,
Claudia M. Dias, Regina C. Almeida e Sandra M. C. Malta. Avaliacao de
estrategias de relaxamento do distanciamento social para o Brasil e Estado
do Rio de Janeiro. SciELOPreprints:10.1590/SciELOPreprints.595,p.1-
13,2020. (submetido para publicacao na TEMA: Tendencias em Matem&ica
Aplicada)

Gustavo B. Libotte, Lucas dos Anjos, Regina C. Almeida, Sandra M.

C. Malta, Renato S. Silva. Enhancing the estimation of compartmental model
parameters for COVID-19 data with a high level of uncertainty. (submetido
para publicagado no Communications in Nonlinear Science and Numerical
Simulation)

Lucas dos Anjos, Michel Iskin da S. Costa, Regina C. Almeida. Rapid spread
agents may impair biological controlin a tritrophic food web with intraguild
predation. (submetido para publicaggo no Ecological Complexity-em reviszo)

Emanuelle A. Paix2o, Gustavo T. Naozuka, Joao Vitor O. Silva, Mauricio

P. C. Menezes, Regina C. Almeida. Model Comparison and Uncertainty
Quantification in Tumor Growth (submetido para publicaggco na TEMA:
Tendéncias em Mateméica Aplicada-em reviszo)

Isaac Santos, Sandra Malta, Andrea Valli, Lucia Catabriga, Regina Almeida.
Convergence Analysis of the Dynamic Diffusion Method (submetido para
publicacdo na Computers and Mathematics with Applications-em reviséo)

4.3.  Artigos em Anais de Eventos

Gustavo T. Naozuka, Heber L. Rocha, Regina C. Almeida. Hybrid multiscale
modeling of tumor growth with chemotherapeutic drug dispersion, XLI
CILAMCE,16-19 November, 2020.

Gustavo T. Naozuka, Regina C. Almeida. Metodo do gradiente adaptativo
para o controle otimo de um modelo com terapia anti cancer. X ERMAC RS,
1-3 dezembro, 2020.

4.4. Participagao em Eventos Cientificos

Il EncBioMat (UNICAMP, fev/2020): Modelagem matemé&ica da perda de
antigeno na imuno terapia com celulas CAR T (EAP, LB, RA); Modelagem
matem&icada imunoterapia com celulas CAR T (MP, LB, RA); Controle @imo
aplicado a um modelo de crescimento tumoral com tratamento (GN, RA).
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4.5. Desenvolvimento de Programas e Produtos

e CarTmath-(Processo#512020001606-5).
Disponivel:  https://github.com/tmglncc/CARTmath
Autoria: Emanuelle A. Paixao, Andrea Valli, Gustavo Naosuka, Luciana R C
Barros, RA
CarTmath is a user friendly interface using R package Shiny to run the three
compartment mathematical model. This model describes the tumor response
to CAR T cell immunotherapy in immunodeficient mouse models. It
encompasses interactions between tumo rcells, effector, and long term
memory CAR T cells such as tumor induced immunosuppression effects,
conversion of memory T cells into effector T cells in the presence of tumor
cells, and individual specificity considered as uncertainties in the parameters
of the model.

4.6. Dissertacfes e Teses Defendidas

* Anna Claudia M. de Resende (21/12/2020)

Titulo: Toward Predictive Computational Models of Breast Cancer
Development and Treatment

Orientadores: R A e Ernesto A. B. F. Lima

5 Atividades Projetadas para 2021

= realizagto do VII Encontro de Modelagem Mateméica e Computacional do
Crescimento Tumoral - EM2C2T

(http://www.tmg.lncc.br/events.html)

BTOL f_mudJ' o 2 g 2
\/J RAO I_(f 72EmC’T

ENCONTRO EM MODELAGEM MATEMATICA E
COMPUTACIONAL DO CRESCIMENTO TUMORAL
1N 207]
270 29 dEN anNeIro d erz 02

[ Inscrigoes em: www.Incc.br 1

Keynote lectures: Gabor Balazsi (Stony Brook University), Mark Chaplain
(University of St. Andrews), J. Tinsley Oden (UT at Austin)

» defesa da dissertaggo de Joao Vitor de O. Silva, intitulada Surrogate models
in tumor growth;
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submiss@o de artigos em periadicos indexados:

Bayesian inference using Gaussian Process surrogates in cancer modeling,
H. L. Rocha, J. V. O. Silva, R. C. Almeida, and R. S. Silva

Sensitivity Analysis as a Tool for Tumor Growth Modeling, Anna Claudia M.
Resende, Regina C. Almeida, Ernesto A. B. F. Lima,

J. Tinsley Oden, Thomas E. Yankeelov

Model selection for assessing the effects of doxorubicin on triple negative
breast cancer cell lines, Anna Claudia M. Resende, Ernesto A. B. F. Lima,
Regina C. Almeida, Matthew T. Mc Kenna,

J. Tinsley Oden, Thomas E. Yankeelov

CARTmath — A mathematical model of CAR T immunotherapy in xenografts,
Emanuelle A. Paix?o, Andrea Valli, Gustavo Naosuka, Artur Fassoni, Luciana
R CBarros, R A

participacgo em eventos compublicagao de artigos completos:
CNMAC, ENMC, CILAMCE

Inicio de colaboragdo com a FIOCRFUZ/Ba — projeto submetido na Plataforma
Brasil, CNS

Paricipacdo na Hub.Rio COVID19 FaperjC
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ESDA

ESTABILIZAGAO DE SISTEMAS DINAMICOS E APLICACOES

Jaime Rivera
RESPONSAVEL

RESUMO

O grupo de pesquisa tem como objetivo o estudo dos problemas de vibracoes.
Estudando a modelagem fisica dos problemas de oscilagoes e sua estabilizacao e
aplicacoes a engenharia. Nosso principal objetivo é o estudo do problema de Desenho
optimo. Este problema consiste em encontrar a ubicacao onde debe ser aplicado um
mecanismo dissipativo de tal forma que na posicao encontrada o mecanismo
estabilize as oscilagoes no menor tempo possivel. Este problema é muito estudado
pelos engenheiros na construcao de pontes ou de estruturas longas onde oscilagoes
sao potencializadas e podem crescer de forma descontrolada prejudicando a
estrutura. Este problema desde o ponto de vista matematico ainda nao esta muito
desenvolvido. Os engenheiros resolvem estes problemas a traves de maquetas de alta
precissao onde se realizam testes de estabilizacao. O problema matematico e a
modelagem computacional por tanto estao em pleno desenvolvimento o que da
muita atualidade ao problema que tratamos.
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1. Grupo de Pesquisa

1.1. Equipe

e Gustavo Perla Menzala - COMAC
= André Novotny - COMAC

e Jaime Rivera - COMAC

1.1.1. Pesquisadores
* Gustavo Perla Menzala - COMAC
= André Novotny - COMAC

= Jaime Rivera - COMAC (coordenador)

1.1.2. Alunos e p6s-Doutores

e PoOs-Doutores: Mauro de Lima Santos

e Doutorandos: Bruna Sozzo UEL - LNCC
Andrea Martinho UFRRJ - UFRJ

Leandro Tomaz de Araujo UFRRJ — UFRJ

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

* Nacionais:

Hugo Fernandes Sare - UFJF
Carlos Alexande Baldez - UFPA
Sebastido Cordeiro - UFPA
Andreia Malacarne - UFSJR
Marcio Jorge - UEL - Londrina
Ma To Fu - USP - S&o Carlos
Carlos Alexandre Baldes UFPA
Mauro de Lima Santos UFPA

* Internacionais:

Reinhard Racke, Universidade de Konstanz (Alemanha)

Zhuangyi Liu, Universidade de Minnesota USA
Maria Grazia Naso, Universidade de Brescia (Italia)

Ramon Quintanilla, Politécnico de Catalunya. (Espafia)

Yuming Qin, Hanan University (China)

Tomas Carabayo, Universidad de Andaluzia (Espafia)

Vilmos Komornik, Universidade de Strassbourg (Franca)

Farid Ammar Khodja, Universidade de Besancon (Franca)
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1.2. Pesquisae Desenvolvimento

= Estabilizacdo de Sistemas Dinamicos e Aplicacdes.

= Controle exato de sistemas hiperbolicos com aplicacdes a teoria da elasticidade.

1.3. Ensino/Formacéo de Recursos Humanos

* GA-014 Metodos Matematicos IlI.

* GB-050 Andlise Funcional.
- Estudo Dirigido: Teria espectral e aplicacbes as EDP.

- Projetos de Pesquisa

2. Projetos de Pesquisa

2.1. Projeto 1l

Estabilidade de sistemas dinamicos, controle e aplicacdes. Neste projeto
desenvolvemos técnicas da teoria de operadores para encontrar propriedades
gualitativas do tipo assintéticas e regularizantes. Estas propriedades sédo de singular
importancia para tratar dos problemas de desenho 6ptimo. Este problema consiste em
determinar a posicado onde o mecanismo dissipativo optimiza seus efeitos. Este projeto
€ apoiado pelo CNPq. Projetos No. 310249/2018-0, Periodo: 01/03/2019--28/02/2023.

2.2. Projeto 2

Projeto: Workshop em Equacgdes Diferenciais Parciais. Realizado anualmente no
LNCC com apoio da CAPES, Faperj e CNPq.

3. Destagues Cientificos e Tecnol6gicos

Descrever os resultados destacados do GP. Sugere-se utilizar entre meia e uma
pagina por cada destaque. Estima-se o uso de uma figura por destaque para
ilustrar o resultado destacado, caso haja alguma ilustracdo pertinente.

3.1. Destaquel. De acordo com o Reseachgate quase5 mil citacfes.

Top h cited research

h-index ® h-index Energy decay for Timoshenko system of y type
3 8 3 6 Article December 2000 - Journal of Differential Equations
excluding self-citations Request feedback See more
2,913 = 4914 a3 170 s 16164 e
Research Interest (i) Citations Recommendations Reads (0

More details View Show breakdown Show breakdown
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3.2. Destaque2

Nossos projetos de pesquisa sempre foram bem avaliados no CNPqg. A bolsa de
pesquisa que tenho vinculada ao LNCC data desde 1988. Ininterrumpidamente.

3.3. Destaque3

Distinguido como um dos 100 mil pesquisadores mais influentes do mundo. (600 do
Brasil)

https://www.Incc.br/noticia/Pesquisadores do LNCC MCTI entram na lista dos cie
ntistas mais influentes do mundo/1647

4. Resultados Cientificos e Tecnolégicos

4.1. Artigos Cientificos em Periédicos

1. On Exponential Stability for Thermoelastic Plates: Comparison and Singular Limits
APPLIED MATHEMATICS \& OPTIMIZATION] ]
Volume 0, Nimero 1, paginas 1 - 22 (2020). ISBN: 0095-4616 Qualis: M, C*: 0
With J. E. Munoz Rivera, R. Racke, M. Sepulveda, O. Vera Villagran.
MathReview; * Doi: 10.1007/s00245-020-09670-7

2. Decay rates for non-homogeneous thermoelastic and elastic Timoshenko systems
with local equality of the speed of propagation
Volume 2015, Numero 1, paginas 1 - 33 (2020). ISBN: Qualis: Al, C* 0
With J.E. Munoz Rivera, Marcio Jorge da Siva, Ma To Fu.
MathReview; *

3. Asymptotic to systems with memory and non-local initial data
Reviews in Mathematical Physics[ ]
Volume 32, NUumero 1, paginas 1 - 27 (2019). ISBN: 0129-055X Qualis: B4, C*: 0
With Jaime E. Munoz Rivera, Veronica Poblete, Juan C. Pozo and Octavio Vera.
MathReview; * Doi: 10.1142/S0129055X20500142

4. Dynamics of a Non-linear Stochastic Viscoelastic Equation with Multiplicative Noise
JOURNAL OF PARTIAL DIFFERENTIAL EQUATIONS] ]
Volume 32, Namero 1, paginas 304 - 325 (2019). ISBN: 2079-732X Qualis: B4, C*:
0
With  CARABALLO Tomas, PINA Nicolas, MUNOZ Rivera Jaime.
MathReview; * Doi: 10.4208/jpde.v32.n4.2

4.2. Palestraa Convite
Palestra convidado na Universidade de Hanan China.

4.3. DissertacOes e Teses Defendidas
Tese em andamento.
Exame de qualificacdo da Bruna Sozzo.
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5. Atividades Projetadas para 2021

Continuacéo dos projetos
Estabilidade de sistemas dinamicos, controle e aplicagcdes. Projetos No. 310249/2018-
0, Periodo: 01/03/2019--28/02/2023.

Projeto: Workshop em Equacdes Diferenciais Parciais, presencial. Realizado
anualmente no LNCC com apoio da CAPES, Faperj e CNPq.

Defesa de Tese de Doutorado da Aluna Andrea Martinho (UFRJ)
Organizacdo do XIX Workshop em Equacdes Diferenciais Parciais
Realizar visita cientifica as seguintes Universidades

- Universidade de Konstanz.

- Universidade de Brescia

- Universidade de Catalunya
Universidade de Chile

Desenvolver o projeto de pesquisa: Sistemas Dindmicos e aplicagfes. em conjunto
com os alunos de Pos Doutorado: Sebastido Martin Cordeiro da UFPA, com projeto
em analise pelo CNPq.

Desenvolver o projeto de pesquisa: Sistemas Dindmicos e aplicagdes. em conjunto
com os alunos de Pos Doutorado: Carlos Alexandre Baldez da UFPA, com projeto em
analise pelo CNPq.

Desenvolver o projeto de pesquisa: Sistemas Dindmicos e aplicacBes. em conjunto

com os alunos de Pos Doutorado: Mauro de Lima Santos da UFPA, com projeto em
analise pelo CNPq.

6. Outras Informacdes Relevantes

Membro de corpo editorial dos journais

- Mathematical Methods in Applied Sciences,

- Journal of Applied Mathematics (JAM),

- Bulletin of the South Ural State University,

- Mathematical and Computational Applications,

além de paticipar como referee de decenas de jornais cientificos.

Membro titular do grupo PRONEX do IMPA periodo 2019-2023
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SISTEMAS E CONTROLE

Marcos Garcia Todorov
RESPONSAVEL

RESUMO

A area de pesquisa “Sinais e Sistemas” (ou “Sistemas e Controle”) compreende,
fundamentalmente, problemas matematico-computacio nais envolvendo equacoes
diferenciais e de diferencas, frequentemente oriundos da representacao matematica
de problemas de analise e decisao em engenharia e economia. Alguns problemas
emblematicos dessa area sao os de analise de estabilidade e desempenho e de sintese
de controladores, estimadores e filtros para processamento de sinais, bem como
modelagem financeira.Tais problemas dao origemaa multi plas formulagoes
especificas em consonancia com o tipo dos mode los matematicos tratados
(deterministicos ou estocasticos, a tempo continuo ou a tempo discreto, lineares ou
nao-lineares, de coeficien tes constantes ou que variam no tempo, de dimensao finita
ou infinita) e com a consideracao de diferentes tipos de incerteza associadas aos
mesmos (“set-theoretic” ou probabilistica, para métrica ou nao- parameétrica). No
LNCC esta area de pesquisa tem sido ativa desde o inicio dos anos 80, concentrando-
se hoje nos temas gerais de estabilidade e controle estocastico e aplicacoes, controle e
filtragem em presenca de incertezas de modelagem, processamento de sinais
acusticos e elétricos, e métodos estocasticos em financas.
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1 GrupodePesquisa

1.1. Equipe

1.1.1. Pesquisadores
* Jack Baczynski— COMAC, (DSc, UFRJ, 2000),

= Marcelo D. Fragoso — COMAC, (PhD, Imperial College of Science and Technology,
UK, 1986),

* Marcos G. Todorov — COMAC, (DSc, LNCC, 2011),

= Paulo A. A. Esquef — COMAC, (DSc (Tech), Helsinki University of Technology,
2004).

1.1.2. Alunos e Pods-Doutores
» Pos-Doutores:

1. Caio Cesar G. Rodrigues,
2.Estevao Rosalino Junior,

3.José Cristiano Pereira.

* Doutorandos:

1. Allan Jonathan daSilva
2.Dayana Cristine dos Santos
3.Felipe Otavio dos Santos
4.Fortia VilaVerges

5.Marcelo Britto Martins

* Mestrandos:

1. Paulo Vitor da Mota Silva

1.1.3. Pesquisadores Colaboradores

* Nacionais:

1. Carlos E. De Souza — LNCC (Pesquisador Colaborador),
2.Paulo C. M. Vieira — LNCC (Pesquisador Colaborador),
3.0swaldo L. V. Costa — EP/USP,

4.Edilson Fernandes de Arruda— UFRJ,

5.Saul de Castro Leite — UFABC,

6.Telles Timoteo da Silva - UFSJ,

176



7.J. V. M. Vicente — BACEN (Banco Central do Brasil) e IBMEC,
8.Alberto Ohashi —UNB.

* |nternacionais:

1. Francesco Russo—ENSTA Paris Tech,

2. Michael Higele - Universidad de los Andes (Colombia).

1.2. Pesquisa e Desenvolvimento

e Tema 1: Métodos de Controle e Filtragem para Classes de Sis- temas Dinamicos

Nao Lineares. Este projeto trata de problemas de controle e filtragem para classes
de sistemas dinamicos nao lineares quadraticos e sistemas com nao linearidade

Lipschitz locais. Enfase & dada ao projeto de sistemas de controle e de filtros nao
lineares que garantam estabilidade e desempenho regional, i.e. em uma regiao no
entorno de um ponto de equil“ibrio.

Tema 2: Filtragem e Controle de Sistemas Dinamicos com Sal- tos Markovianos
(SDSM) e Observactes Parciais. Uma classe ampla de sistemas complexos
atualmente encontrados nos projetos de engenharia sao inerentemente vulneraveis a
mudancas abruptas (p. ex., falhas) de seus componentes. Por isso, & necessario
projetar politicas de controle capazes de manter o sistema com um desempenho
aceitavel, mesmo na presenca de falhas. Nesse contexto, uma teoria que tem se
destacado e tem sido amplamente utilizada em aplicacbes (em areas tais como
sistemas de comunicacGes, robdtica, economia, dentre ou-tras), & conhecida na literatura
especializada como a teoria de SDSM. No cenario de observacdes parciais, objetiva-
se aqui avancar no estudo de duas situacbes (certamente as mais dificeis): (a)
observacoes parciais da cadeia de Markov; e (b) observacbes parciais tanto do estado
como da cadeia de Markov. Tambem sao tratadas questdes de performance e robustez
de SDSM, com interesse particular em problemas com duas escalas de tempo.

Tema 3. Modelagem de Sistemas e Sinais Discretos. Objetiva 0 emprego de
tecnicas de modelagem de sinais e sistemas discretos para analise, sintese e
processamento de sinais, como por exemplo, no problema de estimacao parametrica de
sincrofasores sujeitos a desconti- nuidades em fase ou magnitude, para aplicacao em
calibracao de PMU.

Tema 4. Metodos Estocasticos com Aplicacao em Financas. Tem como objetivo
utilizar metodos estocasticos no estudo de preci- ficacao de derivativos em mercados
financeiros nos seguintes cenarios:

(1) precificacdo em mercados de renda fixa subscritos em dinamicas de taxa de juros
bastante gerais representadas por modelos de difusao do tipo afim admitindo
volatilidade estocastica, saltos e salto na volatili- dade. (2) precificacao e obtencao de
estimativas de preco no mercado de acoes, de opcbes Multi-asset com barreiras tipo
hiperplano e barreiras na forma de superficies mais gerais em dinamicas do tipo Black-
Scholes; (3) precificacao de derivativos gerais, tanto em mercados de renda fixa como
de acbes, subscritos em modelos com volatilidade estocastica do tipo local vol (local
volatility), portanto compativeis com a formulacao de Feynman-Kac.
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e Tema 5;: Controle de Sistemas Dinamicos com Saltos Marko- vianos e

Perturbacdes Brownianas Facionarias. Embora a teo- ria classica de controle
estocastico de sistemas dinamicos perturbados por movimentos Brownianos tenha sido
amplamente comemorada como uma grande conguista na analise estocastica e de
importancia funda- mental em aplicacdes, existe uma percepcao clara que ha uma
ampla gama de aplicacdes nas quais a modelagem atravées de movimento Brow- niano da
perturbacao aditiva nao & totalmente adequada. Isto esta relacionado, em parte, a
guestao da dependéncia de longo alcance (ob- serve que o movimento Browniano tem
incrementos independentes). Exemplos em economia, hidrologia, reconhecimento de fala,
processa- mento de imagem e comunicacdo em rede resumem algumas aeas em que esse
problema & citico e a modelagem via perturbacbes Browni- anas fracionarias (fBm)
tem sido utilizada. A grande dificuldade em lidar com fBm & o fato desse processo
nao ser nem uma semimartingale nem um processo de Markov nao sendo possivel
portanto a utilizacao da maquinaria disponivel do calculo estocastico classico. Os
resultados preliminares para problemas de controle @imo estao restritos ao caso linear.
Objetiva-se aqui avangar no problema de controle @imo para o cenario de sistemas
dinamicos lineares com saltos Markovianos.

1.3. Ensino/Formacao de Recursos Humanos

¢ Disciplinas no programa de Pos-Graduacao do LNCC

1. GA-001 Agebra Linear - 2° Periodo,

2.Uma Introducao ao Calculo e IaAgebra Linear - 2° Periodo,
3.GA-038 Processamento Digital de Sinais - 3° Perodo,
4.Uma Introducao ao Calculo e éAgebra Linear - 4° Perodo,

5.GA-001 Agebra Linear - 4° Periodo,

6.GA-028 Probabilidade e Processos Estocasticos - 4° Periodo.

e Mini-cursos / Escolas / Congressos

1. Processamento Digital de Sinais para Andise Tempo-Frequéncia: Aplicacbes em Audio
(minicurso no PV/LNCC, 2020).

2 Projetos de Pesquisa

2.1 Meétodos de Controle e Filtragem para Classes de Sistemas Dinamicos Nao
Lineares

Resumo: Este projeto trata de problemas de controle e filtragem para classes de sistemas
dinamicos nao lineares quadraticos e sistemas com nao linearidade Lipschitz locais.

Enfase & dada ao projeto de sistemas de controle e de filtros nao lineares que garantam
estabilidade e desempenho regional, i.e. em uma regiao no entorno de um ponto de
equilibrio.

Vigéncia: 01/03/2017 - 28/02/2022.

Financiamento: CNPq (Bolsa de Produtividade em Pesquisa—nivel 1A)
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2.2.Sistemas Sujeitos a Incertezas: Modelagem, Fil- tragem, Controle e Aplicactes

Resumo: Esse projeto de pesquisa trata de problemas de modelagem, de estabelecer
criterios de estabilidade assim como desenvolver estrategias rele- vantes de controle e
filtragem , para algumas classes importantes de sistemas dinamicos sujeitos a incertezas.
O projeto contempla tambem aplicacdes de métodos estocasticos a problemas praticos. Alem
dos distirbios aditivos usuais, e incertezas parametricas, nesse projeto de pesquisa
estamos parti- cularmente interessados na classe dos sistemas que estao também sujeitos
a incertezas nas suas estruturas como consequéncia de fenémenos abruptos.

Vigéncia: 01/03/2016 - 28/02/2021.

Financiamento: CNPq (Bolsa de Produtividade em Pesquisa—n’ivel 1A)

2.3. Sistemas Dinamicos Sujeitos a Incertezas

Resumo: Este projeto de pesquisa tem como objetivo utilizar metodos es- tocasticos
avangados e robustos para solucionar problemas relevantes de mo- delagem, estimacao e
controle associados a sistemas sujeitos a incertezas. O projeto contempla diversas questoes
teoricas e aplicacbes no tema que de- nominamos sistemas dindmicos multi-modelo
estocasticos, que inclui a classe dos processos de Markov determin‘isticos por partes (PMDP)
e os sistemas com saltos Markovianos (SSM), que & uma area de pesquisa comum a grande
parte dos participantes do projeto.

Vigéncia: 01/06/2016 - 30/12/2020. Financiamento:
CNPq (Projeto Universal)

2.4. Stochastic analysis of non-Markovian phenomena

Resumo: O objetivo desse projeto & estudar algumas questdes fundamen- tais de
analise estocastica para sistemas nao-Markovianos. O objetivo & desenvolver novas
tecnicas e resolver problemas concretos em treés diferentes topicos: (1) analise de
funcionais de formulas tipo 1td sob uma familia de medidas de probabilidade de variacao
finito-quadratica nao-dominada; (2) solucao do problema de controle dtimo estocastico
para equacbes diferenciais estocasticas perturbadas por movimentos Brownianos
fracionarios (3) estudo da dinamica estocastica para sistemas dependentes de trajetos,
perturbadas por ruidos de Levy.

Vigéncia: 01/01/2019 - 01/01/2021.
Financiamento: MATH-AMSUD/CAPES (MATH-AMSUD)

2.5. Probabilidade e Combinattria

Resumo: Tem como objetivo agregar pesquisadores que trabalham com meto- dos
estocasticos e probabilisticos e suas aplicacoes. Dentre os topicos de pes- quisa previstos
incluem-se: sistemas de particulas, analise de trafego pesado, combinatoria e controle
estocastico.

Vigéncia: 01/01/2019 - 01/01/2021.

Financiamento: FAPERJ/CNPqg (PRONEX - Programa de Apoio a Nicleos de Exceléncia
no Estado do Rio de Janeiro).
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3 Destaques Cientificos e Tecnoldgicos

IEEE Senior Member grade

Selecao de pesquisador como membro sénior do IEEE (Institute of Electrical and Electronics
Engineers), na reuniao de 20/jun/2020.

Member of the IFAC Technical Committee

Selecao de pesquisador como membro do comite tecnico da IFAC (Interna- tional
Federation of Automatic Control), na &ea 1.4 (Stochastic Systems), para o trienio 2020
2023.

4 Resultados Cientificos e Tecnologicos

4.1. Artigos Cientificos em Periodicos

1. de Oliveira, A. M.; Costa, O. L. V.; Fragoso, M. D.; Stadtmann, F. “Dynamic
Output Feedback Control for Continuous-time Markov Jump Linear Systems with Hidden
Markov Models”. International Journal of Control
(http://dx.doi.org/10.1080/00207179.2020.1817566).

2.Verges, F. V. ; Fragoso, M. D. “Stationary Linear Mean Square Filter for the
Operation Mode of Continuous-Time Markovian Jump Linear Systems”. Ann. Acad.
Rom. Sci. Ser. Math. Appl., v. 12, p. 501-521, 2020 (artigo convidado para o
festschrift de Vasile Dragan).

3.Coutinho, D. ; de Souza, C. E.; Kinnaert, M.; Schons, S. “Robust Observer Design
for a Class of Discrete-time Nonlinear Singular Sys- tems with Persistent
Disturbances”. International Journal of Adaptive Control and Signal Processing.
https://onlinelibrary.wiley.com/ doi/10.1002/acs.3183 (18 paginas).

4.Coutinho, D.; de Souza, C. E.; Silva Junior, J. M. G.; Caldeira, A.; Prieur, C.
“Regional Stabilization of Input-Delayed Uncertain Nonli- near Polynomial Systems”.
IEEE Transactions on Automatic Control, v. 65, p. 2300-2307, 2020.

5.Carnivali, G. S.; Vieira, A. B.; Ziviani, A.; Esquef, P. A. A. “CoVeC: Coarse-Grained
Vertex Clustering for Efficient Community Detection in Sparse Complex Networks”.
Information Sciences, v. 522, p.180- 192, 2020.

6.dos Santos, F. O.; Todorov, M. G. “Mean Stability and L1 Perfor- mance of a
Class of Two-Time-Scale Markov Jump Linear Systems”. Mathematics of Control
Signals and Systems. http://dx.doi.org/ 10.1007/s00498-020-00270-y

4.2.  Artigos em Anais de Eventos

1. Rosalino Jr., E.; Baczynski, J. “Closed-Form Expressions for Pricing Multi-Asset
Options with Hyperplane Barriers”. In: XX Encontro Brasileiro de Finangs, 2020, Rio
de Janeiro.

2.Guevara, K.; Fragoso, M. D. “Stochastic Differential Equations driven by Fractional
Brownian Motion with Markovian Switching”. In: CN- MAC - XXXIX Congresso
Nacional de Matematica Aplicada e Com- putacional, 2020. v. 7.

3.Verges, F. V.; Fragoso, M. D. “Optimal Linear Mean Square Filter for Markov Jump
Linear Systems with Hidden Markov Chain and Partial Observations of the State”. In:
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2020 European Control Conference, Saint Petersburg — Russia. Proceedings of the
2020 European Control Conference, 2020, pp. 1395-1400.

4.Verges, F. V.; Fragoso, M. D. “Optimal Linear Mean Square Filter and an Associated
Stationary Filter for Hidden Markov Chain”. In: 59th IEEE Conference on Decisionand
Control, 2020, Jeju Island, Republic of Korea. Proceedings of the 59th IEEE
Conference on Decision and Control, 2020.

5.Leite, S. C.; Fragoso, M. D. “Numerical Method for Ergodic Optimal Control Problems
of Switching Stochastic Differential Equations with Reflection”. In: 59th Conference on
Decision and Control, 2020, Jeju Island, Republic of Korea. Proceedings of the 59th
Conference on De- cision and Control, 2020.

4.3. Participacao em Eventos Cientificos

1. XX Encontro Brasileiro de Finangs, 2020, Rio de Janeiro

2.2020 European Control Conference, Saint Petersburg — Russia.

3.59th IEEE Conference onDecision and Control, 2020, Jeju Island, Re- public of Korea.

4.CNMAC - XXXIX Congresso Nacional de Matematica Aplicada e Computacional,
2020.

4.4, Palestras a Convite

1. “Modelagem e Controle de Sistemas Lineares com Saltos Markovianos”, ministrada por
Marcos Todorov no ciclo comemorativo dos 40 anosdo LNCC em 20/07/2020.

2.“Processamento de Sinais e Estimacao de Sincrofasores no Contexto de Metrologia e
Qualidade da Nova Matriz de Energia Eletrica”, minis- trada por Paulo Esquef no
ciclo comemorativo dos 40 anos do LNCC em 20/07/2020.

4.5. Dissertactes e Teses Defendidas

e Felipe Otavio dos Santos: “Modelagem e Analise de Sistemas Line- ares com
Saltos Markovianos em Duas Escalas de Tempo” (Tese de Doutorado/LNCC;
defesa marcada para 14/12/2020).

5 Impactos da pesquisa na sociedade

Temas1,2e5

= Desenvolvimentos de metodos teobricos e computacionais que po- derao,
futuramente, ser aplicados no aprimoramento do desem- penho e da robustez
de sistemas roboticos, de veiculos aéreos nao-tripulados, de sistemas de
comunicacao, e de modelos epide- miologicos, por exemplo.

Tema3

* Reducao de preco de energia eletrica e de prejuizos no setor pro- dutivo,
promovido pela maior qualidade e estabilidade de geracao e distribuicao de energia
eletrica, em uma matriz mista com mais fontes renovaveis de geracao.
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Tema4d

= Alguns resultados em metodos estocasticos em finangas, obtidos pelo grupo, sao
de utilidade na precificacao mais precisa de deri- vativos na bolsa de valores no
Rio e Sao Paulo.

6 Atividades Projetadas para 2021

e Dar continuidade aos projetos de pesquisa elencados nesse relatorio,
e Escrever artigos cientificos para conferencias e periodicos,

e Orientacbes de mestrado e doutorado,

e Supervisbes de pos-doutorado,

e Ministrar cursos,

e Participacao em conferéncias internacionais,

e Participacao em bancas de Mestrado e Doutorado,

e Consultoria ad hoc para instituicoes de fomentos,

e Participacbes em comissoes,

e Participacdes em comissoes e conselhos internos do LNCC,

¢ Divulgacao cientifica.

7 Outras InformagGes Relevantes

Dentre outras atividades e resultados relevantes referentes ao GCON em 2020,
destacam-se:

1. Segundo o Book Performance Report da Springer-Verlag de 2020, re- lativo ao ano de
2019, o livro “Continuous-Time Markov Jump Linear Systems®, de autoria dos
pesquisadores do LNCC Marcelo D. Fragoso e Marcos G. Todorov, em conjunto com
OswaldoL.V.CostadaEP/USP, desde a sua publicacao on-line em 18 de dezembro
de 2012, teve um total de 21.173 downloads de capitulos do eBook no SpringerLink.

2. Participacbes em Bancas de Mestrado e Doutorado

e Lucas Neves Egidio, “Contributions to Switching Affine Systems Control Theory with
Applications in Power Eletronics”, 2020. Tese (Doutorado em Engenharia Eletrica) -
Faculdade de Enge- nharia Eletrica e Computacao da UNICAMP.

3.Exames de Qualificacao e Seminarios Obrigatorios de Orientandos do GCON em
2020

e Dayana Cristine dos Santos - Seminario Obrigatorio.

e Felipe Otavio dos Santos - Seminario Obrigatorio.

4.Divulgacao Cientifica

Producao de \ideo-aulas sobre processamento digital de sinais e sistemas lineares.
(https:/iwww.youtube.com/c/LPSLNCCLNCC)
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Laboratorio de Processamento de Sinais (LPS): criado no inicio de 2010, tem como
principais objetivos: prover no LNCC infraes- trutura para pesquisa aplicada em
processamento digital de sinais e disponibilizar a comunidade o material (artigos,
codigos, dados, demonstracoes, etc.) relacionado apesquisa feita na aea.
(Ips.Incc.br; https://www.youtube.com/c/LPSLNCCLNCC)

5.Membro da Comissao PCI do IMPA.

6.Consultor Ad Hoc da seguintes instituicbes de fomento:

FAPESP,
CNPq,
FAPERJ.

7. Participactes em Comissoes e Conselhos Internos

Conselho Técnico Cientifico - CTC.

Comissao PCI.

Comissao de Exame de Qualificacao.

Comissao de Biblioteca.

Comissao de Avaliacao e Selecao - CAS.

Comite de Pos-Graduacao - CPG.

Coordenacao do Programa de Iniciacao Cientifica e Tecnologica (PIBIC/PIBITI).

Comissao Organizadora do Programa de Verao LNCC - 2020.
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ComCiDis

COMPUTACAO CIENTIFICA DISTRIBUIDA

Bruno Schulze
RESPONSAVEL

RESUMO

O grupo ComCiDis atua desde 2002 no tema de Computacao Cientifica Distribuida e
Aplicagoes, atuando no desenvolvimento do ambiente computacional, interfaces e
aplicacoes, com o objetivo de facilitar a execucao sobre o ambiente implantado. A
missao do grupo é o desenvolvimento e o estudo de ambientes de computacao
cientifica distribuida, em nivel nacional, integrados por meio de uma infraestrutura
computacional escalavel de nuvens, grades e clusters geograficamente distribuidos
em diferentes centros do pais, capaz de permitir o acesso as facilidades
computacionais (equipamentos, aplicagcoes e servigcos) de forma confiavel,
consistente e de custo acessivel.
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1
1.

1.

Grupo de Pesquisa
1 Equipe
1.1 Pesquisadores

COMAC: Bruno Schulze (coordenador), Renato Portugal, Fabio Porto, Antonio
Tadeu, Gilson Giraldi, Pablo Blanco

COTIC: Fabio Borges

.1.2  Alunos e pos-Doutores

Pos-Doutores: Mariza Ferro (LNCC)

Doutorandos: Andre M. Yokoyama (LNCC)

Mestrandos: Gabrieli D. Silva (LNCC), Jonatan Gall (IME-RJ)
Mestrandos: Vinicius P. Kloh (LNCC) (ate Set.)

IC: Vitor Carlos Soares de Sa(Faeterj), Vitor Gongalves Vieira (Fae- terj)
Projeto: Felipe Bernardo de Paula (LNCC)

Projeto: Matheus Gritz (LNCC) (ate Nov.)

.1.3  Pesquisadores Colaboradores

Nacionais: Antonio R Mury (CASNAV), Fabio Lopes Licht (UCP), Luis Erpen
de Bona (UFPR), Raquel Pinto (IME-RJ), Vinod Rebello (IC/UFF), Jose Neuman
(UFC), Luiz Bittencourt (Unicamp), Giacomo Mc. Evoy (Bull-Atos).

Internacionais: Rajkumar Buyya (U.Melbourne, AU), Omer Rana (U.Cardiff, UK), Manish
Parashar (Rutgers, US), David Abramson (AU), Geoffrey Fox (U. Indiana, US).

John Towns e Jay Roloff: no projeto Cyberenvironments, de colaboraggo internacional,
no contexto de Computagzo Cientifica de Alto Desempenho (sem fonte de
financiamento) com o National Center for Supercomputing Applications (NCSA/USA)
desde 2004.

1.2 Pesquisa e Desenvolvimento

Tema 1 - Computacao de Alto Desempenho: Avaliagies de desempenho e consumo
energia, novas arquiteturas de HPC com baixo consumo de energia. Avaliagbes para
a computagao cientifica

Tema 2 - Computacdo em Nuvem: Pesquisa ha avaliacgo de arquiteturas de sistemas
de computagdo, desenvolvimento de novos algoritmos, de novas configuracoes de uso,
de novas arquiteturas de processamento, no contexto de computagao em larga escala
no contexto de Nuvens pri- vadas e/ou piblicas.

Tema 3 - Convergéencia entre Inteligéncia Artificial (IA) e HPC - Green Al: Envolve o uso
de IA para aprimorar simulagbes e sistemas de HPC e a avaliacao de diferentes
arquiteturas de HPC para treinar algoritmos de IA, entender e otimizar seu
desempenho nessas diferentes arquite- turas. Busca de IA e HPC mais ecologica.
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1.3 Ensino/Formagao de Recursos Humanos

Disciplinas em programas de Pos-Graduagao:

GB-500 - Introdugao ao Aprendizado de Maquina (Mariza Ferro)

Mini-cursos / Escolas / Congressos

XVII Workshop em Clouds e Aplicacoes (WCGA), 07 de Dezembro de 2020.
http://wcga.Incc.br/2020/

— Schulze, B, etal., Intl. Workshop on Cloud and Edge Computing, and Applications
Management (CloudAM), Dez.2020

2 Projetos de Pesquisa

2.1 Computagao CientificaDistribudade Alto Desem- penho como laaS

Descriggo: Atrair pesquisas, sejam trabalhos tetricos, praicos, assim como estudos
experimentais, tanto da academia quanto industria, relacionados a todos os aspectos
de Computagao em Nuvem.

Impacto: Projeto de pesquisa do CNPqg nivel 1 habilita o pesquisador a novas
chamadas de projeto de agencias de fomento e pts-graduaggo. Orientagto de alunos de
doutorado, mestrado e iniciagio cientifica e tecnol@gica.

Periodo de vigencia: 2018 - 2022

Fonte de financiamento: CNPq

2.2 Computagao CientificaDistribudade Alto Desem- penho como Servigco

Descriggo: ComCiDis foi um dos 1os a trazer o conceito de Computagao em Nuvem
voltados a computagéo cientifi Algumas referencias citam a inte- gracdo da Computagao
em Nuvem e a Internet das Coisas enquanto outras ressaltam os aspectos ciiticos na
integragao no que se refere a qualidade de servico e qualidade da experiencia.

Impacto: Apoio a pesquisadores CNPq nivel 1. Pesquisa de relevancia mundial e
alinhada & estrategias do Brasil na area de ciencia e tecnologia. Durante o pefiodo
foram feitas publicages em periodicos alem daformagao de recursos humanos.

Periodo de vigéncia: 01/01/2017 a 30/09/2020

Fonte de financiamento: FAPERJ

2.3 Avaliacado de Desempenho e Consumo de Energia para Computagao
Cientifica de Alto Desempenho

Descrigo: Pesquisas tetricas e préicas sobre aspectos de desempenho e con- sumo de energia
em HPC, fundamental para a descoberta de conhecimento que viabilize essa nova geracao
de aplicagbes e computadores exaescala. Pes- quisas teticas e praicas sobre aspectos de

desempenho e consumo de energia de algoritmos de Inteligencia Artificial.

Impacto: Esta pesquisa coloca este trabalho em tema de pesquisa de relevancia mundial
e alinhada as estrategias do Brasil na &ea de ciéncia e tecnologia. Durante o periodo
foram feitas duas publicagies em anais de eventos alem da formagao de recursos humanos.

Periodo de vigencia: 01/09/2018 a 31/08/2021
Fonte de financiamento: Faperj Edital E 05/2018 - Bolsa TCT
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2.4 Uso de Aprendizado de Maguina para Melhorias no Desempenho e no
Consumo de Energiaem Sis- temas HPC

Descriggo: A Computaggo Cientifica tem sido indispensavel para avancos em diversos
dominios de investigacao por oferecer grande capacidade de recursos computacionais
0S quais permitem a execucao de simulagies numericas complexas. Porem, algumas
areas ainda necessitam de maior poder computacional para realizacgo de simulagies
cada vez mais precisas. Para viabilizalas, os sistemas de Computacgo de Alto
Desempenho (HPC) passam por constantes evolugies. Neste sentido, tem-se buscado
o desenvolvimento de supercomputadores e estrategias que viabilizem o seu
desenvolvimento, como a orquestracao de recursos computacionais de maneira mais
eficiente, em termos de desempenho e eficiencia energetica. Entre os desafios
encontrados para atingir estes avangos estao a andise e a previsz de desempenho e de
consumo de energia para diferentes classes de aplicagies cientifica em diferentes
arquiteturas computacionais. Portanto, neste trabalho & proposto o estudo e o uso de
tecnicas de Aprendizado de Maquina (AM) para compreender 0s requisitos das
aplicagbes cientifica e das arquiteturas de HPC, bem como suas relages influenciam no
uso dos recursos computacionais e no consumo de energia. Ainda, o uso de AM sera
avaliado como tecnica para o desenvolvimento de modelos preditivos para o
desempenho e o consumo de energia sobre a execucao de uma aplicacgo em diferentes
arquiteturas.

Periodo de vigéncia: 01/08/2019 a 30/09/2020

Fonte de financiamento: Faperj E-01/2019 - Bolsa Nota 10 - Mestrado - Edicao Agosto

-2019

2.5 Analise de Desempenho e Consumo de Energia dos Algoritmos de
Aprendizado de Maquina em Am- bientes de HPC - Green Al

Descriggo: a convergéncia da HPC e IA tornou-se uma abordagem promissora,
permitindo a reduggo significativa nos tempos de treinamento desses algoritmos. Alem
disso, hatempos, a eficiencia energéetica @ uma das preocupacoes cruciais no uso de
ambientes HPC e que precisa ser considerada na execucao desses algoritmos, que
acontecem cada vez com maior frequéncia e relevancia como solugcao para problemas
complexos da humanidade. Por- tanto, com o desenvolvimento deste projeto de pesquisa,
sao esperadas contribuigdes com 0s requisitos necessarios para a execucao dos
algoritmos de AM em diferentes ambientes de HPC, incluindo plataformas de nuvem
computa- cional, para que de fato essas aplicagies possam aproveitar toda a capacidade
desses ambientes, evitando o desperdicio do consumo de recursos computacionais e
energetico. Alem disso, com o avango da utilizaggo dos algoritmos de |IA em diversos
dominios da ciencia, espera-se que os resultados alcangados sobre o balang entre
desempenho e consumo energetico possa contribuir para uma nova geragao de algoritmos
de AM mais eficientes. Ainda, sao esperadas contribuigdes para a solucao de problemas
com a utilizagago de uma IA mais ecol@ica, visto que atualmente os processos de
treinamento dos algoritmos de AM emitem consideravel quantidade de diaxido de
carbono.

Periodo de vigéncia: 01/03/2020 a 28/02/2021

Fonte de finaniamento: Faperj E-01/2020 - Bolsa Nota 10 — Mestrado
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2.6 Ciberambientes do INCT MACC

Descriggo: Coordenaggo de uso de ciberambientes no contexto de aplicages de medicina
assistida pela computacgo cientifica, aplicando essas novas tecnologias de virtualizagao e
arquiteturas e avaliaggo de desempenho.
Periodo de vigéncia: 01/06/2016 a 01/06/2022
Fonte de financiamento: CNPq

3 Destaques Cientificos e Tecnolggicos

3.1 Projetos de Pesquisa na Convergéncia IA e HPC

A convergéncia da computa¢ggo de alto desempenho (HPC) e Inteligéncia artificial
(IA) tornou-se uma abordagem promissora para grandes melhorias de desempenho.
Essa combinagdo tem muito a oferecer, para ambas as aeas e permite aos usuaios
recursos sem precedentes para a pesquisa cientifi Nessa interacdo, a HPC pode ser
usado pelos metodos de IA (HPC para Al) para executar e aprimorar o
desempenho de seus algoritmos. Nessa convergéncia, envolve usar e avaliar
diferentes arquiteturas de HPC para treinar algoritmos de IA, entender e otimizar seu
desempenho em diferentes arquiteturas.

Por outro lado a IA para HPC pode ser subdividida em IA apts HPC e
autoajuste. No primeiro caso, os algoritmos de aprendizado de majuina (AM) sao
usados para entender e analisar os resultados das simulagies no ambientes HPC.
Envolve ousodo AM paraentender as aplicagies cientifi como elas se relacionam com
diferentes arquiteturas de HPC e o impacto desse relacionamento no desempenho
e no consumo de energia. Esta mais relacionado a descoberta de conhecimento e
seu resultado pode ser usado no autoajuste. No autoajuste, a IA & usada para
configurar os ambientes de HPC, para escolher o melhor conjunto de configuragies
e paranetros para atingir algum objetivo, por exemplo, a economia de energia.
Alem disso, o AM & usado para a predigao de desempenho e consumo de energia,
escalonamento de tarefas e ajustes de frequéncia e voltagem.

As pesquisas nessa area resultaram em 2020 em 3 palestras convidadas (ACM-
GECCO 2020, Palestra Seminaios PPGCOMP-Unioste, Palestra V Semana de
Ensino, Pesquisa e Extensao do Instituto Federal de Educagao, Ciencia e Tecnologia
do Rio de Janeiro, campus Volta Redonda) e 04 pu- blicagies (1 capitulo de livro e 3
trabalhos completos em Anais de Eventos):

e SILVA, GABRIELI; Kloh, Vinicius; Yokoyama, Andre; Gritz, Matheus; Schulze, Bruno;
Ferro, Mariza. SMCis: Scientific Applications Moni- toring and Prediction for HPC
Environments In: Communications in Computer and Information Science.l ed.:
Springer International Pu- blishing, 2020, v.1171, p. 69-84.

e PAULA, F. B.; Silva, Gabrieli D.,; Gritz, Matheus; Ferro, Mariza; Schulze, Bruno.
Avaliagao do Consumo de Energia e o Impacto da emissa de CO2 para algoritmos
de Inteligéncia Artificial In: Congresso da Sociedade Brasileira de Computagto - XIV
Brazilian e-Science Workshop, 2020, Cuiaba Anais do XIV Brazilian e-Science
Workshop. Porto Ale- gre: SBC, 2020. p.81—-88

e S3 V.; Kldoh, V.; Shulze, B.; Ferro. M. Analise de Desempenho e de Requisitos
Computacionais Utilizando o Modelo Roofline: Um estudo para Aplicacoes de
Inteligeéncia Artifi e do NAS-HPC. Workshop de Iniciacgo Cientifica do XXI Simp&sio
em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho, WSCAD-WIC, 2020.
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BERNARDO, Felipe; FERRO, Mariza; VIERA, Vitor; SILVA, Gabrieli; SCHULZE,
Bruno. Em Busca de uma Inteligéncia Artificial Ecologicamente Viavel: Umestudo

de caso do Consumo Energetico de Algoritmos de Arvore de Decis?. Anais
Principais do XXI Simptsio em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho,
WSCAD 2020

Alem disso, o trabalho de Vitor Carlos Soares de Sadestaque na Jornada Cientifica e
Tecnolggica do LNCC. (PIPIC-CNPQ) foi

4

Resultados Cientificos e Tecnol@icos

4.1 Artigos Cientificos em Periadicos

Kloh, H, Rebello, VEF, Boeres, C, Schulze, B, Ferro, M. Static job scheduling for
environments with vertical elasticity. Concurrency Com- putat Pract Exper. 2020;
32:e5761. https://doi.org/10.1002/cpe.5761

Agner Junior, Jair (Mestrado); Schulze, Bruno ; Ferro, Mariza ; Mar- tins, Ernesto
Rademaker ; Santos, Marcos. Modelo para previséo de posiczo de objetos em 3d.
Brazilian Journal of Development, v. 6, p. 1873-1890, 2020

4.2 Livros e Capitulos de Livros

Silva, Gabrieli; Kldh, Vinicius; Yokoyama, Andre; Gritz, Matheus; Schulze, Bruno;
Ferro, Mariza. SMCis: Scientific Applications Monitoring and Prediction for HPC
Environments In: Communications in Computer and Information Science.l ed.:
Springer International Pu- blishing, 2020, v.1171, p. 69-84.

4.3 Artigos em Anais de Eventos

PAULA, F. B.; Silva, Gabrieli D.; Gritz, Matheus; Ferro, Mariza; Schulze, Bruno.
Avaliagao do Consumo de Energia e o Impacto da emissé de CO2 para algoritmos
de Inteligencia Artificial In: Congresso da Sociedade Brasileira de Computaggo - XIV
Brazilian e-Science Workshop, 2020, Cuiaba Anais do XIV Brazilian e-Science
Workshop. Porto Ale- gre: SBC, 2020. p.81 - 88

SA V.; Kloh, V.; Shulze, B.; Ferro. M. Analise de Desempenho e de Requisitos
Computacionais Utilizando o Modelo Roofline: Um estudo para Aplicacoes de
Inteligéncia Artifi e do NAS-HPC. Workshop de Iniciaggo Cientifi do XXI Simpsio
em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho, WSCAD-WIC, 2020.

BERNARDO, Felipe; FERRO, Mariza; VIERA, Vitor; SILVA, Gabrieli; SCHULZE,
Bruno. Em Busca de uma Inteligéncia Artificial Ecologicamente Viavel: Umestudo
de caso do Consumo Energetico de Algoritmos de Arvore de Decis?. Anais
Principais do XXI Simp&sio em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho,
WSCAD 2020.

Agner Junior, Jair; Schulze, Bruno; Mury, A. Roberto; Ferro, Mariza; Santos,
Marcos. Tracking Maneuver TargetUsing 3D Position Forecast Model with Estimated
Speed by Least Squares Method. Proceedings IJCIEOM — International Joint
Conference on Industrial Engineering and Operations Management. 1IJCIEOM 2020
(Aceito para publicagao Nov. 2020)
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4.4 Participagao em Eventos Cientificos

¢ Apresentagao trabalho: Avaliacco do Consumo de Energia e o Impacto da emissao
de CO2 para algoritmos de Inteligencia Artificial. Congresso da Sociedade
Brasileira de Computagao - XIV Brazilian e-Science Workshop, 2020

= Apresentagao de trabalho: Analise de Desempenho e de Requisitos
Computacionais Utilizando o Modelo Roofline: Um estudo para Aplicactes de
Inteligencia Artificial e do NAS-HPC. Workshop de Iniciagao Cientifica do XXI
Simposio em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho, WSCAD-WIC,
2020.

= Apresentagao de trabalho: Em Busca de uma Inteligencia Artificial Ecologicamente

Viavel: Um estudo de caso do Consumo Energético de Algoritmos de Avore de
Decisa. XXI Simposio em Sistemas Computacionais de Alto Desempenho,
WSCAD 2020.

4.5 Palestras a Convite

e Ferro, Mariza. V Semana de Ensino, Pesquisa e Extenszo do Instituto Federal de
Educacao, Ciéncia e Tecnologia do Rio de Janeiro, campus Volta Redonda. Palestra
de encerramento do evento: Como a Inte- ligéncia Artificial pode Contribuir para um
Mundo mais Ecol@gico. 02 de Dezembro, 2020.

e Ferro, Mariza. XXXIII CIUFLA. Palestra - O Papel da Inteligéncia Artificial no
Combate Pandemia Covid-19. 02 de Dezembro, 2020.

e Ferro, Mariza. Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia - Evento MCTI. Como a
Inteligencia Artificial estaPresente no seu Dia a Dia. 25de Outubro de 2020.

e Gabrieli Silva e Felipe Bernardo. Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia - Evento
LNCC. Como a IA pode Contribuir para um Mundo mais Ecologico. 23 de Outubrode
2020.

e Ferro, Mariza. Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia - Evento LNCC. Dos
Games a Ciencia em Inteligencia Artificial e Computacéo de Alto Desempenho. 21 de
Outubro, 2020.

e Ferro, Mariza. Seminaios da Pos Graduacdo em Computaggdo da Universidade
Estadual do Oeste do Parana Palestra - A Convergéncia entre Inteligencia Artificial
e Computagzo de Alto Desempenho. 20 de Outubro de 2020.

¢ Ferro,Mariza. Mesa Redonda Semanade Ciéncia e Tecnologiada UFF. Horizontes da
Inteligéncia Artificial - Aspectos de Bica e Confiabilidade. 21 de Outubro, 2020.

* Ferro, Mariza. Pint of Science Petrgolis. Inteligencia Atrtificial. 9 de Setembro, 2020

e Ferro, Mariza. Webinar O Mercado de Inteligéncia Artificial nos EUA. Inteligéncia
Artificial - Capacidades e Limitagbes. 03 de Agosto, 2020.

e Ferro, Mariza. Mesa Redonda Computacgo e COVID-19: Como a techologia pode
ajudar o mundo em meio a pandemia. Universidade Federal de Lavras. 04 de Junho,
2020.

e Ferro, Mariza. O coronavirus e a desigualdade socioecondmica: um modelo
baseado em agentes para simular e avaliar o impacto de intervencdes na reducéo da
disseminaggo da COVID-19 no Rio de Janeiro. Hackovid LNCC 2020. Abril, 2020.
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e Ferro, Mariza. ACM Genetic and Evolutionary Computation Conference (GECCO).
Keynote - The Convergence of Artificial Inteligence and High-Performance
Computing Towards Green Al Solutions. July, 8th, 2020.

¢ Ferro, Mariza. Abertura do Ciclo de Palestras de Visao Humanistica do Instituto Militar
de Engenharia. Inteligencia Artificial Bica e Confiavel. Fevereiro, 2020.

4.6 Dissertades e Teses Defendidas

* Vinicius Prata Kloh. Mestrado em Modelagem Computacional - Laborat@io Nacional
de Computaggo Cientifi Use of Machine Learning for Improvements in Performance
and Energy Consumption in HPC Systems. Setembro, 2020.

4.7 Revisor de Periadico Internacional:

¢ Concurrency and Computation. Practice Experience

¢ |EEE Computingin Science and Engineering

e The Journal of Supercomputing

¢ International Journal of Parallel, Emergent and Distributed Systems
¢ Future Generation Computer Systems (FGCS)

e Computer Communications

e Computer Networks

4.8 Membro Corpo Editorial Periadico International:

¢ |EEE Transactions on Cloud Computing

4.9 Organizaggo de Eventos:

e Schulze, B, et al.,, Workshop Computagdo em Clouds e Aplicacoes (WCGA), 2020
Schulze, B, et al., Intl. Workshop on Cloud and Edge Computing, and
Applications Management (CloudAM), 2020IEEE Transactions on Cloud
Computing

5 AtividadesProjetadas para2021

Continuidade das atividades de pesquisa elencadas neste relat@io.

e Submissdo do artigo convidado Em Busca de uma Inteligéncia Artificial
Ecologicamente Viavel: Um estudo de caso do Consumo Energético de
Algoritmos de Arvore de Decisdo ao periodico Concurrency Practice and
Experience.

e Defesa Prevista: Mestrado - LNCC - Gabrieli Dutra Silva. Fev. 2021
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5.1 Organizaggao de Eventos:

e Schulze, B, et al., Workshop Computagdo em Clouds e Aplicacdes (WCGA), 2021

e Schulze, B, et al., Intl. Workshop on Cloud and Edge Computing, and Applications
Management (CloudAM), 2021

5.2 Projetos:
. Chamada FAPERJ Cientista do Nosso Estado

e Inicio em Fevreiro 2021 do projeto Green Al: Towards an ecologically viable machine
learning, aprovado em Dez. 2020, chamada CLIMAT AmSud.
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