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Apresentação

O Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional do LNCC (EAMC/LNCC) é um
evento dedicado à Modelagem Computacional, que busca promover maior integração entre
os alunos, docentes, pesquisadores e demais pro�ssionais da área de Ciência e Tecnologia.
O EAMC é inteiramente organizado por discentes do LNCC e de outras instituições colabo-
radoras, sendo composto por minicursos, mesas redondas, palestras, além de apresentações
de trabalhos em formato pôster e apresentações orais.

Criado em 2007, o EAMC tem como principal objetivo proporcionar um ambiente ci-
entí�co que promova a divulgação cientí�ca, estimule a cooperação entre os pro�ssionais
da área, além de fomentar a multidisciplinaridade na formação de novos pro�ssionais. O
EAMC abrange diferentes áreas do conhecimento, tais como Computação Cientí�ca, Con-
trole e Filtragem de Sistemas Dinâmicos, Modelagem de Biossistemas e Bioinformática,
Modelagem de Circulação e Transporte, Modelagem de Equilíbrio e Otimização e, mais
recentemente, Ciência de Dados e áreas correlatas, como Inteligência Arti�cial.

Em 2021, o XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional (EAMC) foi rea-
lizado no Laboratório Nacional de Computação Cientí�ca, em Petrópolis/RJ, nos dias 08
a 11 de fevereiro. Em razão da pandemia do SARS-CoV-2, os minicursos e apresentações
orais foram transmitidas de forma virtual visando a segurança de todos os participantes.
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How the spread of an infectious disease is
affected by the contagion’s probabilistic model

Beatriz Borges1, Roberta Lima1 e Rubens Sampaio1

1 Pontifćia Universidade Católica do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro/RJ, Brasil

Abstract
This work analyzes the spread of an epidemiological disease with a stochastic approach. In the

analysis, the number of individuals that each infected member of the population can infect is modeled as
a random variable and the number of individuals infected over time is modeled as a stochastic branching
process. The focus of the work is to characterize the influence of the probabilistic model of the random
variable that models the contagion between individuals in the spread of the disease and in the probability
of extinction. The comparison is made based on histograms and sample statistics of the number of
infected individuals over time, such as, mean and variance. Statistical models are computed using Monte
Carlo simulations to 3 different families of random variables: binomial, geometric-1 and geometric-0. For
each family, 21 different distributions were selected and, for each distribution, 2000 simulations of the
branching process were computed. In total, 126 thousand simulations were performed, characterizing a
big data problem.

Keywords: Stochastic Modeling, Uncertainties Propagation, Infectious Disease, Big Data

1 INTRODUCTION

The spread of infectious diseases is a subject of interest in many different research areas.
The knowledge of the spread behavior over time can help governments to plan and take
best control strategies. Accurate predictions of the evolution of the number of infected
individuals over time can help, for example, in the organization of hospital supplies.

In the literature, there are several different models for the propagation of an infectious
disease. Some examples are the compartmental models, as the susceptible-infectious (SI
model) and the susceptible-infectious-removed (SIR model). In each of these models, the
population is divided into groups (called compartments) and an initial value problem
characterizes the evolution of the number of individuals in each of the groups [9], [3], [6].

Contact: Beatriz Borges, beatrizrbborges@gmail.com
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HOW THE SPREAD OF AN DISEASE IS AFFECTED BY THE CONTAGION’S PROB. MODEL BORGES et al.

Although these models are widely used, they approach the problem of propagation
from a deterministic point of view. They do not consider the inherent random behavior of
the contagion. For more accurate predictions, stochasticity should be taken into account.

This paper analyzes the spread of an epidemiological disease in a population with a
stochastic approach, as found in [2] and [5]. In the analysis, the number of individuals
that each infected member of the population can infect is modeled as a random variable
and the number of individuals infected over time is modeled as a stochastic branching
process. The focus of the work is to characterize the influence of the probabilistic model
of the random variable that models the contagion between individuals in the spread of the
disease and in the probability of extinction. The comparison is made based on histograms
and sample statistics of the number of infected individuals over time, such as, mean and
variance. The evolution of the histograms characterizes the uncertainty propagation in
the spread of the disease [7], [8]. Statistical models are computed using Monte Carlo simu-
lations to 3 different families of random variables: binomial, geometric-1 and geometric-0.
For each family, 21 different distributions were selected and, for each distribution, 2000
simulations of the branching process were computed. In total, 126 thousand simulations
were performed and over 2 million realizations of random variables were generated, char-
acterizing a big data problem. The computations were developed in Matlab software and
consumed more than 2 days of CPU time, in a MacOs system, 1.3 GHz Dual-Core Intel
Core i5 processor with 4 GB 1600 MHz DDR3 memory.

2 CONSTRUCTION OF PROBABILISTIC MODELS TO THE CON-
TAGION AND SPREAD OF THE DISEASE

In this section, the probabilistic models of the contagion between individuals and the
spread of the disease are constructed. The number of individuals that each infected
member j of the population can infect is modeled as a random variable, Cj. It is assumed
that all Cj are independent and identically distributed (IID). We call C the discrete
random variable that models the contagion.

The number of individuals infected over time is modeled as a stochastic branching
process I with discrete parameter. Given a set of discrete parameters N = {0, 1, 2, 3, · · · },
representing the generations over time, for each n ∈ N , I(n) = In is a discrete random
variable that represents the number of infected individuals in the nth generation. It is
given by the sum of the number of individuals who were contaminated by each infected
individual of the previous generation (generation n − 1), characterizing it as a Markov
process, that is:

In =

In−1∑

k=0

Ck, n > 0. (1)

Figure 1 shows the first five generations of one realization of the branching process I.
The process of spread starts with a single infected person i0 = 1. In the next generation,
n = 1, 3 new individuals are now infected by the initial one. This amount of new infected
individuals is obtained by a sample of the discrete random variable C. In the following
generation, n = 2, the total of infected individuals is the sum of the number of individuals
who were contaminate by each one of the 3 infected individuals of the generation before.
To achieve this number, 3 independent samples of C were generated, and the drawn

2
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quantities were added. Given that the first individual infected only one person and, the
two others have not infected anyone, i2 = 1. In the next generation, n = 3, the single
person infected in generation 2 infects 4 new individuals, thus i3 = 4. In the generation
n = 4, the total number of infected individuals, which is the sum of the number of
individuals who were contaminated by each of the four infected in n = 3, is obtained
generating four independent realizations of C and adding the amounts drawn. Given
that, the first infected person infected three individuals, the second infected person did
not make any contamination, and the third and fourth persons made two infections each,
we have i4 = 7. If none of these seven contaminated individuals make new contaminations,
we will have in = 0, ∀n ≥ 5 and, in this case, the disease will be extincted. The probability
of extinction of a disease is one of the variables of interest in this work.

Fig. 1: One realization of the branching process that models the number of infected
individuals over generations. It is considered i0 = 1.

The probability generating function (pgf) of C is:

GC(x) =
∞∑

k=0

pk x
k, (2)

where each pk is the probability of C taking the value k. According to theorem 4.36 of
[4], the probability generating function (pgf) of In is given by:

GIn(x) = GC(GIn−1(x)). (3)

3 DISEASE SPREAD STATISTICS

This section shows some statistics of the stochastic process that models the spread of the
disease,[1], [2] and [5]. According to theorem 9.8 and the theory of probability generating
function from [4], given that E(In) = E(In−1)µ, the average of the number of infected
individuals in each generation is E(In) = µn, where µ =

∑
k k pk is the mean of the

random variable C. Long-term we have:

lim
n→∞

E(In) =





0 if µ < 1,

1 if µ = 1,

∞ if µ > 1.

(4)

3
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Adapting theorem 9.8 from [4], it is possible to write the variance of the number of infected
individuals in each generation as:

var(In) =

{
nσ2 if µ = 1,

σ2µn−1
(
µn−1
µ−1

)
if µ 6= 1,

(5)

where σ2 the variance of C. Long-term:

lim
n→∞

var(In) =

{
0 if µ < 1,

∞ if µ ≥ 1.
(6)

Analyzing Eqs. 4 and 6, we observe that for µ ≤ 1 the epidemic will be extinct someday.
For µ > 1, on the other hand, the epidemic may or may not end. To determine the
probability of extinction, we define two events. First event: A, extinction of the disease
in the nth generation, i.e., In = 0. Evaluating Eq. 3 at x = 0, we get:

GIn(x) = GC(GIn−1(x))

GIn(0) = GC(GIn−1(0)) = en, (7)

where en is the probability of A. Second event: B, the disease extinction. By theorem
1.54 from [4], the probability of this event is given by lim

n→∞
en, represented by e. Therefore:

en = GIn(0) = GC(GIn−1(0)) → en = GC(en−1)

lim
n→∞

en = e → e = GC(e), (8)

where the smallest root of the equation e = GC(e) in [0, 1] is the probability of the
epidemic extinction.

4 ESTIMATED STATISTICS, HISTOGRAMS, AND PROBABILITY
OF EXTINCTION

To analyze the influence of the probabilistic model of the random variable that mod-
els the contagion between individuals in the spread of the disease and and probability
of extinction, statistical models were computed for the disease propagation using Monte
Carlo simulations to 3 different families of random variables C: binomial, geometric-1
and geometric-0. For each family, 21 different distributions were selected and, for each
distribution, 2000 simulations of the branching process from generation n = 0 to n = 20
were computed. In total, 126 thousand simulations were performed. A convergence study
was developed to determine the number of simulations [11]. A chart of the simulations is
shown in Fig.2. In order to analyze the stochastic behavior of the epidemic over the gener-
ations, sample statistics, as mean, variance and probability of extinction, and normalized
histograms of the number of infected individuals were computed for different generations
of the branching process. With those histograms is possible to observe the propagation of
uncertainties [10] in the spread of the disease. The most expressive results obtained with
the Monte Carlo simulations are shown in the following sections.

4
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Fig. 2: Chart of the performed simulations.

4.1 Probabilistic model of C - binomial(m, p)

The first family chosen to C was the binomial(m, p) distribution. This distribution can
be interpreted as an experiment in which an individual meets m others individuals and
have probability p of infecting each one of them. After those meetings, we evaluate
whether each one of them individuals was infected, and count the number of new infected.
A binomial(m, p) distribution has mean µ = mp, variance σ2 = mp(1 − p) and pgf
GC(x) = (q + px)m. Figure 3 shows the normalized histograms of the number of infected
individuals constructed for different generations of the branching process with contagion
modeled by the binomial(3, 0.5). Please observe the evolution of the function mass of the
number of infected throughout the generations. Figure 4 shows the sample mean and
variance of the process I over the generations for three different values of p (p = 0.16,
0.33 and 0.50). The results agree with the analytical results given by Eqs. (4) and (6).
For p = 0.16, with µ = 0.5, we can see from Fig. 4(a) that both average and variance
of the stochastic process tends to zero, indicating that for µ < 1 we have the extinction
of the epidemic. For p = 0.33, with µ = 1.0, we can see from Fig. 4(b) that the process
average is around 1, while the variance grows linearly along of the generations. This
result is in accordance with Eq. (5). For p = 0.50, with µ = 1.5, we can see from Fig.4(c)
that both mean and process’ variance grow over the generations. This behavior indicates
that lim

n→∞
E(In) = ∞ and lim

n→∞
var(In) = ∞, so that there is no possibility of epidemic

extinction. According to Eq.(8), the probability of extinction of the disease, e, is given by
GC(e) = (q+pe)m = e. Figure 5 shows the probabilities of extinctions over the generations
for the three values of p set above. Note that, with probability e = 1, the epidemic tends
to extinguish for values of µ ≤ 1, and that for values of µ < 1, it extinguishes with values
of e ∈ [0, 1].

5
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Fig. 3: Normalized histograms of the number infected individuals in the 5th, 10th, 15th and
20th generations constructed with 2000 realizations of the branching process I,with C =

binomial(3, 0.50).

(a) C = binomial(3, 0.16) (b) C = binomial(3, 0.33) (c) C = binomial(3, 0.50)

Fig. 4: Sample’s and analytic mean and variance for the different values of p.

(a) C = binomial(3, 0.16) (b) C = binomial(3, 0.33) (c) C = binomial(3, 0.50)

Fig. 5: Analytic and sample’s probability of extinction for the different values of p.

6
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4.2 Probabilistic model of C - geometric-1(p)

The second family chosen to C was the geometric-1(p) distribution. On this less con-
servative analysis, an infected individual has no limit of individuals that he can infect,
and, always, infects at least one person. What is singular in this analysis is that: if every
individual infects at least one other individual, this epidemic will never be over. This
model depicts a society with low, or not at all, restrictions concerning social distancing.

The geometric-1 distribution has its pgf given by GC(x) =
px

1− (1− p)x , its mean µ =
1

p
,

and variance σ2 =
1− p
p

. For every value of p 6= 0 we have µ ≥ 1, in agreement with the

fact that the epidemic will never get extinguished. This implies that the probability of
extinction is e = 0.

Fig. 6: Normalized histograms of the number infected individuals in the 5th, 10th, 15th and
20th generations constructed with 2000 realizations of the branching process I, with C =

geometric-1(0.88).

(a) C = geometric-1(0.68) (b) C = geometric-1(0.78) (c) C = geometric-1(0.88)

Fig. 7: Sample’s and analytic mean and variance for the different values of p.

7
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(a) C = geometric-1(0.68) (b) C = geometric-1(0.78) (c) C = geometric-1(0.88)

Fig. 8: Analytic and sample’s probability of extinction for the different values of p.

Figure 6 shows the normalized histograms of the number of infected individuals con-
structed for different generations of the branching process with contagion modeled by
the geometric-1(p), with p = 0.88. Figure 7 shows the agreement between the sample
statistics, mean and variance, and the analytic ones. Figure 8 shows the probability of
extinction en = 0 over the generations.

4.3 Probabilistic model of C - geometric-0(p)

The third family chosen to C was as the geometric-0(p). In this scenario, an infected
individual has no limit of individuals that he can infect, but he has the possibility of not
infecting anyone. Geometric-0 portrays a society with low restrictions of social distancing,
but with some isolated individuals. The pgf of the geometric-0 distribution is GC(x) =

p

1− (1− p)x , and its mean is µ =
1− p
p

. Now, as the individuals can go out and not infect

someone, there is a non null probability of extinction of the epidemic. By Eq. 8, with C
being geometric-0, the probability of extinction for µ > 1 is given by e =

p

1− p . Figure 10
shows the agreement between the sample statistics, mean and variance, and the analytic
ones. Figure 11 shows the probability of extinction en = 0 over the generations. Figure 9
shows the normalized histograms of the number of infected individuals constructed for
different generations of the branching process with contagion modeled by the geometric-
0(p), with p = 0.4.

5 CONCLUSIONS

This work analyzes with a stochastic approach the spread of an epidemiological disease in a
population. The number of individuals infected by each infected member of the population
was modeled by a discrete random variable and the number of infected individuals over the
time was modeled by a stochastic branching process. To characterize the propagation of
uncertainties in the spread of the disease, histograms of the number of infected individuals
were constructed. Sample statistics were also calculated. Analysis of the influence of the
probabilistic model of the random variable that models the contagions between individuals
in the branching process were made and the probability of extinction was calculated for
three different families of random variables.

The results of the work show that the parameters of the probabilistic model of the
random variable that models the contagion, C, strongly influence the propagation’s be-
havior of the disease. C being a binomial(m, p), the number of individuals infected by

8
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Fig. 9: Normalized histograms of the number infected individuals in the 5th, 10th, 15th and
20th generations constructed with 2000 realizations of the branching process I, with C =

geometric-0(0.4).

(a) C = geometric-0(0.4) (b) C = geometric-0(0.5) (c) C = geometric-0(0.6)

Fig. 10: Sample’s and analytic mean and variance for the different values of p.

(a) C = geometric-0(0.4) (b) C = geometric-0(0.5) (c) C = geometric-0(0.6)

Fig. 11: Analytic and sample’s probability of extinction for the different values of p.

each infectious member is limited to m individuals. C being either geometric-1(p) or

9
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geometric-0(p) there is no limit on how many new individual can be infected. As has
been seen, for the binomial(m, p) and geometric-0(p), for values of µ ≤ 1 the epidemic
is extinguished with probability e = 1. Whereas, for µ > 1, it can be extinguished with
probability e ∈ [0.1]. For the geometric-1 distribution, since for every p 6= 0 the mean is
µ > 1, the probability of extinction is e = 0.
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Abstract

The amount of data produced by the current and future astronomic surveys will require to develop

more efficient ways of processing it in order to carry out scientific researches that lead us to more

interesting discoveries. One particular example is the identification of extremely low metallicity stars

([Fe/H] < −3.0) that can allow us to imposed constraints improving our current understanding of

the formation and chemical evolution of our galaxy. To accomplish this goal we present the J-PLUS

Stellar Parameters Estimation based on Ensemble Methods (J-PLUS SPEEM) pipeline that is capable of

performing a variety of tasks suchs as morphological and spectral classification along with the estimation

of the three main stellar parameters (Teff , [Fe/H] and log g) with absolute mean errors of 139.2 K, 0.16

dex and 0.32 respectively.

Keywords: Machine learning, Astroinformatics, Stellar parameters, Low-metallicity stars

1 INTRODUCTION

The main goal of any astronomical observation is the determination of the physical prop-
erties of observed objects in order to study its chemical composition which provide rea-
sonable arguments about how they were formed and how they will evolve.
Particularly, in the case of stars one can estimate its surface parameters such as effective
temperature Teff ; metallicity which is usually expressed in terms of the iron-to-hydrogen
ratio [Fe/H]; and surface gravity log(g) based on the light received from them and col-
lected by a telescope or satellite. To accomplish this goal there are at least two different

Contato: Andres Galarza, carlosgalarza@on.br
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approaches that we can use in order to obtain data through observations: these are Pho-
tometry and Spectrometry. The first offers the advantage of better signal-to-noise ratios
and the collection of data from multiple sources at the same time in exchange of losing
the ability to track individual spectral features. On the other hand, spectrometry allows
you to make a detailed study of chemical abundances (high resolution observations); with
the disadvantange of being extremely difficult to obtain spectra from many sources at the
same time (even using multi-slit or multi-fiber spectrographs).
Different photometric calibrations have been tested in order to make a reliable estima-
tions of stellar parameters. For instance, Ivezić et al. [10] found that (g − r) color from
SDSS provides an accurate estimation for Teff and [Fe/H] can be obtained through a
polynomial fitting using (u − g)1 with some restrictions on (g − r) while Casagrande et
al. [5] used the infrared flux method (Casagrande et al. [4]) to obtain Teff of a sample
of F, G and K type stars using BV JHKs photometry. Regarding spectroscopic obser-
vations, Lee et al. [11] presented the SEGUE Stellar Parameter Pipeline (SSPP) which
made extimations of stellar parameters using both theoretical and empiric calibrations of
medium resolution stellar spectra (R ≈ 10000) along with the implementation of neural
networks based on spectral libraries (ELODIE and MILES; Prugniel and Soubiran [14],
Falcón-Barroso J. et al. [7]) and high-resolution spectra for the validation process.
Nevertheless, in the next years, the data sets produced by different large surveys will be so
huge (the order of many Petabytes) that we will need to come up with new effective ways
to deal with it. In this sense, machine learning algorithms and any other statistical tools
could be extremely helpful to analyze data and make predictions in a reasonable short
amount of time. Some machine learning methods like artificial neural networks (ANN)
have been applied successfully for somme time ago in a wide variety of astronomical ap-
plications such as Gulati and Gupta [8] that propose a model to estimate E(B−V )2 for O
and B stars; and Whitten et al. [16] that implemented ANNs to estimate Teff and [Fe/H]
for J-PLUS data in order to search for low-metallicity stars. On the other hand, we can
find that other models based on algorithms such as Random Forest (Breiman [3]) have
produced interesting results in terms of morphological classifications and estimation of
physical parameters. For instance, Miller [13] presented a Random Forest (hereafter RF)
model capable of inferring Teff , log g and [Fe/H] based on SDSS de-reddened colors; Bai
et al. [1] built a RF model that perform a Star-Galaxy-QSO3 classification and calculate
the Teff for stars using data from SDSS and LAMOST.
In this work, we present the J-PLUS Stellar Parameters Estimation based on Ensemble
Methods pipeline (J-PLUS SPEEM) which consist on a series of machine learning mod-
els that are capable of performing different tasks suchs as separating stars from QSOs,
estimating three main stellar parameters (Teff , [Fe/H], log g), and make spectral classi-
fication (A, F, G, K and WDs4) which can allow us to build a catalog of stars for a wide
variety of interests. We also tested the model for looking for new very metal poor stars
observed with the Javalambre Photo-metric Local Universe Survey (J-PLUS, Cenarro et

1u, g and r are photometric magnitudes measured by the optical filter system of Sloan survey.
2A measure of the interstellar reddening that is related to the quality of the light received by a telescope

from the observed stars
3quasi-stellar object: A type of galaxy with extremely active nucleus that appear as a bright star
4White Dwarf: A kind of star in its final evolutionary state
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al. [6]) that have not been identified before thanks to the comparisson between machine
learning predictions and analysis of medium resolution spectra obtained with the William
Hershel Telescope (WHT) at Canary Islands.

2 METHODOLOGY

There are two different strategies in order to properly implement machine learning al-
gorithms which allow one to obtain reliable estimations and predictions on astronomic
data; these are: the supervised learning and the unsupervised learning. In the supervised
learning one usually start with a fraction of data for which the target variables of interest
are well known, being Teff , [Fe/H], and log g in this work. Then an optimized algorithm
is applied to search for statistical relations between these target variables an a set mea-
sured parameters, being photometric magnitudes, colors5 and in our case. The data used
to applied the algorithm is known as the training sample, the variables to be estimated
are refered as labels (for classification problems) or targets (for regression), while the in-
put parameters considered to deploy a model are simply called features. In contrast to
supervised methods are very useful to make regressions and classifications unsupervised
learning is based on unknown labels in order to find posible patterns or associations from
the features that can be interpreted as classes. [2][9]

For the purpose of this work we restrained the focus to the application of the random
forest algorithm which is a supervised learning method.[3]

2.1 Training Datasets

The sample used in this work was obtained applying a query to retrieve magnitudes in
the dual AB system from the second data release of JPLUS Survey (hearafter JPLUS
DR26). Additionally, selections of 6 arcsec aperture photometry and proper configuration
in MASKS and FLAGS values in the query were made to ensure high quality measure-
ments in each one of the 12 filters, and the stellar wide dwarf loci photometric calibration
proposed by López-Sanjuan et. al. [12] was also taken into account.
We ended up with a sample of 575,593 (hereafter refered as gold sample) objects which in
principle should be considered as unknown/unlabelled data. Then the gold sample was
crossed with other surveys such as Sloan DR127, SEGUE(Yanny et al [18]), LAMOST
and WISE (Wright et. al. [17]) in order to gain new information regarding the target vari-
ables. From this strategy 7393 objects (referred as JPLUSxSLOANxWISE) were found
in common with both Sloan DR12 and WISE that provides information on morpholog-
ical classification. Another 9436 objects (JPLUSxSSPP) were found in commmon with
SEGUE which is a spectroscopic survey of Sloan that allows us to get information re-
garding stellar parameters (Teff , [Fe/H], and log g). Finally we also found and 106769
(JPLUSxLAMOST) objects in common with LAMOST DR68 for testing the predictions
of the model.

5A photometric color is defined as the subtraction between two magnitudes.
6http://www.j-plus.es/datareleases/data release dr2
7https://www.sdss.org/dr12/
8http://dr6.lamost.org
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Fig. 1: SPEEM Architecture.

2.2 Architecture of SPEEM

SPEEM is in charge of two main tasks. The first one is two make a morphological classi-
fication two distinguish between different types of stars and contaminants such as QSOs.
Then the second task that SPEEM accomplishes is to estimate the stellar parameters
through a stacking regressor that combines three different emsemble regressors passing
into a final Theil-Sen estimator as shown in Figure 1. Each one of the emsemble regressors
is based on different set of features applying a PCA analysis and different combinations
of photometric colors.

3 RESULTS AND DISCUSSION

3.1 Morphological and Spectral Classification

In oder to estimate stellar parameters from a sample we need to make sure that no
contaminants are present in the data; like QSOs or WDs in this case. So, the first step
consisted on attempting a morphological classification of the data. For this purpose we
used the JPLUSxSLOANxWISE dataset as the training data in order to build a model
that allows us to make a preliminar classification of DR1 which can helps us to clean
the sample as best as possible (keeping a pure sample of stars). In figure 2 we can see
that without applying any model we can use W1, W2, and W3 magnitudes from WISE
(that fortunately has a lot of common fields with JPLUS) in order to classify at least
Stars from QSOs. This color-color diagram is widely discussed by Wright et al. [17]; and
Scaringi et al. [15]. Recall that WISE magnitudes are located in the infrared region of
the electromagnetic spectrum while JPLUS magnitudes belong to optical part; and in
general, QSOs tend to be redder than Stars in respect to WISE colors.

On the other hand the purpose of identifing possible White Dwarfs is to exclude them
from the sample, otherwise they will be mixed with stars with very low metallicity the
moment a photometric estimation is applied, resulting in many false positives. This
misinterpretation had been previosly detected in the analysis of SEGUE and BOSS data

4
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Fig. 2: Color-color diagram using W1, W2, W3 magnitudes from WISE.
Confussion Matrix

Actual / Predicted Morph. Type QSO STAR
QSO 224 5
STAR 6 1614

Table 1: Validation of Stars/QSOs separation model with accuracy score of
0.99.

from Sloan. It is very important to mention that in this work we are not interested in
making a precise spectral classification of stars that composed the sample, we just want to
identify and separate WDs froms our sample of interest. A classification report containing
metrics regarding the precision of the model is presented in Table 2. The term Galaxy
refers to broadband sources identified by SEGUE and Recall means how well the objects
were classified in the test sample. Lower values on G-type stars are expected since they
can be easily mistaken as F or K type stars due to its limited range of temperature.

3.2 Stellar Parameters Estimations - Teff , [Fe/H] and log g

3.2.1 Effective Temperature Teff

This parameter is usually the easiest to calculate using photometry. Specifically in the
case of the JPLUS survey one can define color indexes either based on broad or narrow
band filters in order to fit some polynomial function to adjust the data in the same way
that was done by Bond and Izevic [10] with the formula.

log(Teff ) = F (g − r) (1)

Nevertheless in this work a machine learning model was deployed based on different color
indexes taking advantage of the 12 filter system. This model was trained on a sample of
8523 stars with temperatures between 4200 K and 9200 K Figure 3 shows the validation
results for a test sample of more than 100000 stars that can be used to test the performance

5
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Classification Report
Spectral Class Precision Recall f1-score Support

A 0.88 0.86 0.87 268
F 0.86 0.93 0.89 1434
G 0.58 0.37 0.45 222

Galaxy 1.00 0.88 0.93 8
K 0.91 0.82 0.87 205
M 0.71 0.83 0.77 6

WD 1.00 0.62 0.77 8
accuracy 0.85 2151

macro avg 0.85 0.76 0.79 2151
weighted avg 0.84 0.85 0.84 2151

Table 2: Validation of Spectral Class model based on photometric magnitudes
with accuracy score of 0.99.

Fig. 3: Validation of effective temperature estimations for a test sample of nearly 106769 stars
from JPLUSxLAMOST.

of SPEEM. The left side presents a good agreement between the predicted and adopted
values while the right side shows the distribution of error for the predicted values by
SPEEM. A mean absolute error of 139.5 K was calculated for the validation process.

3.2.2 Metallicity [Fe/H]

This is another physical parameter suitable of photometric estimation. Its determination
is usually more challenging than Teff due to high sensitivities to signal-to-noise ratio
observation which decreases the precision of the measurements of some filters specially in
the blue region of the spectrum.
Since one of the goals of this work is to identify possible candidates to very metal poor
stars (VMPs) we need to train the model on a sample tha contains a wide range of
[Fe/H] values. The sample used contains stars of [Fe/H] between −3.0 dex and 0.5 dex

6
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Fig. 4: Validation of metallicity estimations for a test sample of nearly 106769 stars from
JPLUSxLAMOST.

and figure 4 shows the validation test results for the same validation sample used in the
estimation of Teff . The left side presents a reasonable agreement between the predicted
and the adopted values with some outliers that require further analysis. On the right side
the histogram of errors suggest that the majority of estimations presents an error of less
of equal than 0.2 dex. The mean absolute error calculated was 0.16 dex.

3.2.3 Surface Gravity log g

The same process applied to calculate Teff and [Fe/H] was repeated to estimate log g
and figure 5 shows the results of the validation test. In this case a wider dispersion can be
appreciated compared to the previous cases. The range of values used in the training data
were between [1.0, 5.0] dex. The results obtained for this particular parameter suggests
that either additional restrictions are needed or the input features used by the machine
larning algorithms are not enough to develop a higher precision model. Despite of the
bigger dispersion, and the outliers presented the histogram of errors suggest that the
majority of estimations presented an error between 0 and 0.5 dex with a calculated mean
absolute error of 0.32 dex.

7

23



EAMC ARTICLE GALARZA et al.

Fig. 5: Validation of surface gravity estimations for a test sample of nearly 106769 stars from
JPLUSxLAMOST.

3.3 Spectroscopical confirmation of VMPs candidates

Once the model was tested it was applied to a sample of one million stars in order to
search for new very metal poor stars candidates to validate with spectroscospic analysis.
A total of 11 interesting stars were selected and the observations were carried out by Carlos
Allende Prieto using the William Herschel Telescope (WHT). To obtain the spectroscopic
values for Teff , [Fe/H] and log g the pipeline n-SSPP (Beers et. al 2014) was used.
Comparisson between the parameters estimated by the model and those obtained by
spectroscopic analysis are shown in figure 6. Systematic median error of 178 K, 0.76 dex
and 0.5 dex were obtained for Teff , log g and [Fe/H] respectively.
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Fig. 6: Validation of metallicity estimations for a sample of nearly 1945 stars from
JPLUSxSSPP.

4 CONCLUSION

The primary goal of J-PLUS SPEEM is to identify good very metal poor stars candi-
dates that can be used to detailed study its chemical abundances with high-resolution
spectroscopy that is one of the most powerful observational methods up to date in the
field of astrophysics. As it was shown specially in figures 4 and 6 the pipeline was able
to identify new low metallicity stars which were further confirmed by independent spec-
troscopic analysis. There is a good agreement between the values predicted by J-PLUS
SPEEM and those found by an independent spectroscopic analysis. We expect to find
and validate more interesting candidates applying the pipeline to future data releases of
the J-PLUS survey.
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SARS-CoV-2 através de análises no Esgoto
da Cidade de Niterói-RJ utilizando Árvore
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Resumo

O monitoramento do esgoto é uma forma de medição indireta da saúde da população. Neste trabalho

o método de Árvore de Regressão foi empregado com intuito de prever o número de casos confirmados

da doença através de medições de fragmentos de cópias de genomas (CG) no esgoto. As análises virais

detectadas nas fezes humanas estão presentes antes mesmo dos sintomas f́ısicos aparecerem e também

permanecem de 22 a 26 dias após desaparecerem os sintomas ou swab de faringe negativados. A compre-

ensão da relação entre a CG no esgoto e o número de contaminados pode trazer informação prévia sobre

a disseminação de SARS-CoV-2. Esta é uma forma de medição e avaliação que capacita autoridades na

tomada de decisões em relação a investimentos espećıficos voltados a melhorias ou isolamento de áreas

de alto risco.

Palavras Chaves:SARS-CoV-2, Esgoto, Árvore de Regressão, Aprendizado de Máquina

1 INTRODUÇÃO

Desde o final de Fevereiro de 2020 o Brasil vem enfrentando o desafio de contornar o
espalhamento de uma Śındrome Respiratória Aguda Grave conhecida como COVID-19
causada pelo SARS-CoV-2 [6]. Essa cepa de coronav́ırus se alastrou por todo o território
mostrando capacidade de evolução rápida para pneumonia grave e levando a óbitos. De-
vido as poucas informações sobre a comportamento do v́ırus, medidas preventivas, tra-
tamento, além das condições de saúde e saneamento do Brasil as notificações da doença
não refletiam a realidade.

Contato: Carmen Bonifácio, bonicarm@lncc.br
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O primeiro tipo de coronavirus detectado em humanos SARS-CoV, foi conhecido na
China em 2002. Desde então novas cepas de v́ırus são identificadas. Em 2012 o MERS-
CoV no Oriente Médio apresentou alta letalidade. Em Dezembro de 2019 o SARS-CoV-2
surgiu na cidade de Wuhan na China apresentando um maior poder de contágio porém
com menor letalidade [8].

Estudos indicam que uma porcentagem significativa de infectados, cerca de 40%, não
desenvolvem sintomas [3], uma condição que contribui para propagação silenciosa da
doença. A principal rota de transmissão conhecida até o momento é através de mem-
branas mucosas contendo got́ıculas respiratórias de pessoas contaminadas. Embora a
dinâmica viral no trato intestinal e urinário não tenha sido elucidada a presença de v́ırus
foi confirmada para fezes e urina de pacientes sintomáticos e assintomáticos [2]. Pesqui-
sas sobre derramamento viral fecal indicam que cerca de 53,9% dos pacientes testaram
positivo para RNA fecal [4].

A detecção de fragmentos de cópias genômicas (CG) em esgoto é uma forma de moni-
torar indiretamente a saúde da população. Esse estudo de epidemiologia chamado WBE
(wastewater-based epidemiology) já vem sendo praticado em muitos páıses para aux́ılio a
tomada de decisões [1].

A excreção do v́ırus nas fezes pode ser identificada até uma semana antes dos sintomas
f́ısicos aparecerem e de 22 a 26 dias após desaparecerem os sintomas ou swab de faringe
negativados [12], [5], deste modo, sendo posśıvel rastrear e quantificar pode auxiliar au-
toridades para investimentos direcionados antecipadamente.

Este trabalho está organizado da seguinte forma: a Seção 2 apresenta os conceitos
necessários para compreensão do tema abordado e também são citados os trabalhos re-
lacionados. A Seção 3 apresenta os resultados e discussões, encerrando na Seção 4 com
as conclusões. Assim este trabalho tem por objetivo identificar a eficácia do Método de
Árvore de Regressão e obter maiores informações sobre o conjunto de dados.

2 CONCEITUAÇÃO

O Aprendizado de Máquina (AM) é uma sub-área da Inteligência Artificial (IA). O AM
pode ser dividido em supervisionado, não supervisionado ou por reforço. No caso supervi-
sionado as tarefas podem ser divididas em classificação quando o conjunto de dados recebe
rótulos nominais ou regressão quando a rotulagem é numérica [10]. O algoritmo de Árvore
de Decisão (AD) é um dos mais utilizados por apresentar de forma transparente as regras
e conceitos aplicados na obtenção dos resultados. É um método de fácil compreensão que
pode fornecer maiores informações sobre o conjunto de dados.

O algoritmo de AD representa uma função que através de um processo indutivo toma
como entrada vetores com valores de atributos e retorna uma sáıda única (atributo alvo),
no caso da regressão um valor médio que compõe os ramos da árvore. A decisão é al-
cançada executando uma sequência de testes. Cada nó interno na árvore corresponde a
um teste do valor de um dos atributos de entrada e as ramificações dos nós são classi-
ficadas com os valores posśıveis do atributo. Os nós de folha na árvore especificam os
valores retornados pela função como resultados da decisão. Com isso, cada ramificação
da árvore representa uma conjunção de testes necessários para se obter uma resposta
final. Quanto maior o caminho, mais complexas são as regras de decisão e menor a ge-
neralização (necessária para atingir modelos abrangentes) [10]. A divisão dos nós é feita
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através de métricas de distribuição sendo que a utilizada neste trabalho foi o erro médio
quadrático (MSE). Além disso, os modelos gerados foram avaliados segundo o coeficiente
de determinação (r2 score), MSE e raiz quadrada do erro médio quadrático (RMSE).

Para a construção dos modelos foi utilizado Jupyter Notebook V 6.0.2, linguagem
Python em ambiente Anaconda V1.9.2, biblioteca scikit learn com modelo CART para
Árvore de Decisão [7].

A realização da regressão tem por objetivo encontrar a melhor partição dos dados
que leve a uma aproximação do número de pessoas contaminadas pelo v́ırus SARS-CoV-2
utilizando como entrada os resultados anaĺıticos de fragmentos de RNA viral detectados
em amostras de esgoto e variáveis relacionadas.

Os dados relativos a carga viral foram captados no site de Gestão da Informação da
prefeitura de Niterói 1. As datas do monitoramento compreendem do dia 12 de Abril até
15 de Agosto de 2020 (Semana Epidemiológica 16 a 33). As análises de detecção foram
realizadas pelo laboratório de virologia da FIOCRUZ [9]. O projeto tem parceria com
a prefeitura de Niterói e a companhia Águas de Niterói responsável pelo abastecimento
de água e saneamento da cidade. Os pontos exatos das coletas não foram especificados,
portanto, foram estimados na entrada das Estações de Tratamento de Esgoto.

A cidade de Niterói é dividida geograficamente em 5 regiões: Oceânica, Praias, Norte,
Pendotiba e Leste.

Para a atributo alvo foi utilizado o número de casos pasśıveis de detecção (CD), ou
seja, os casos comprovados da doença que podem contribuir com RNA viral no esgoto
na semana avaliada. Esta hipótese foi constrúıda levando em consideração que no Brasil,
nos primeiros meses da pandemia somente os casos graves e cŕıticos eram reportados e
confirmados. Estes casos são os que excretam cargas virais com maior intensidade. A
métrica foi obtida através de relações matemáticas utilizando casos totais (CT) e casos
novos (CN) relatados por dia por bairros. A Equação 1, apresenta o cálculo aplicado para
construção deste atributo.

CD[semanax] = CN [semanax] + CT[semana(x−1)]− CN [semana(x−3)] (1)

O primeiro caso registrado da doença na cidade de Niterói ocorreu no dia 09 de Março.
O dia 12 de Abril, data de ińıcio das amostragens, compreende aproximadamente 33 dias
após a comprovação do v́ırus na cidade. Esta situação reflete os resultados do conjunto
de dados onde poucas são as amostras que apresentaram resultados de CG inferiores ao
limite de detecção do método de 10 CG por mililitro de amostra de esgoto (10 CG/ml).
Isso não significa que não havia presença do v́ırus circulando na região nestas datas.

O conjunto de dados é composto por 83 instâncias e originalmente concebido contendo
6 atributos sendo 5 numéricos e um categórico. A Tabela 1 identifica os atributos, res-
pectivos tipos, int = inteiro (dado numérico) e str = string (dado categórico) e descreve
sua representação.

1http://sigeo.niteroi.rj.gov.br/
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Tabela 1: Descrição do Conjunto de Dados

Atributo Tipo Descrição
Semana Epidemiológica int linha temporal iniciada na semana 16

Região str região geográfica onde a amostra foi coletada
CG RNA/Litro int resultado anaĺıtico de cópias Genômicas no esgoto

Vazão Litro/hora int vazão na Estação de Tratamento de Efluentes
População int no pessoas de abrangência da Estação de Tratamento.

Casos Detecção (CD) int no de casos relatados pasśıveis de detecção no esgoto.

2.1 Trabalhos Relacionados

A Austrália propôs uma estimativa anaĺıtica para o cálculo do número de pessoas con-
taminadas utilizando os resultados de carga viral no esgoto, além de valores mı́nimos e
máximos da carga viral excretado em fezes humanas, para estimar uma faixa provável de
casos [1]. Um estudo Espanhol estimou o número de contaminados em uma região através
de regressão linear e usou esta estimativa para desenvolver modelo estat́ıstico aliado aos
resultados de carga viral de uma estação de tratamento de efluentes para prever o número
de casos ativos usando regressão linear e quadrática [11]. O aprendizado proposto pela
Árvore de Regressão é baseado nos dados de casos comprovados da doença, este trabalho
inicial visa capturar as tendências de correlações sobre o conjunto de dados para posteri-
ormente avançar em uma pesquisa mais detalhada na tentativa de incluir a estimação do
número de casos assintomáticos que usualmente não são reportados.

3 RESULTADOS E DISCUSSÃO

Nesta sessão serão analisadas as caracteŕısticas estat́ısticas sobre o conjunto de dados e
apresentados os resultados obtidos com a aplicação dos modelos.

3.1 Exploração dos Dados

A variável meta CD não apresenta distribuição normal, segundo teste de normalidade
de Kolmogorov-Smirnov com 99,9% de significância estat́ıstica. Segundo a Figura 1, o
histograma com as frequências e a curva de densidade indicam que os dados parecem
seguir uma distribuição lognormal com média igual a 438 e desvio padrão de 453. Este
desvio padrão alto, já indica uma forte dispersão dos dados.

Fig. 1: Distribuição dos dados CD

Os boxplots na Figura 2 dispostos por semana no gráfico à esquerda, identificam
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presença de outliers (valores discrepantes) na semana 18 e das semanas 29 a 32. Observa-
se uma tendência de crescimento nas caixas da semana 22 até a 25 e neste grupo, como
não se verifica outlier, significa que há mais de um elemento nestes conjuntos com valores
elevados que contribuem para elevar os valores do terceiro quartil. O maior valor observado
pertence a Semana 25. Já na disposição por região, gráfico à direita, não se verifica outlier.
Os maiores valores são referentes a Região das Praias, a mais populosa e com maior infra
estrutura social.

Fig. 2: Distribuição dos dados CD por semana e por região

Analisando os dados de CG no esgoto (Figura 3) verifica-se diversos pontos conside-
rados outliers. Esses outliers podem ser vistos pelo ponto de vista temporal, no gráfico
expresso por semana epidemiológica ou espacial, quando expressos por região. No gráfico
semanal destaca-se a Semana 23 identificando uma alta carga antecipando com 7 e 14
dias o que foi visto para o atributo CD onde o pico de maior contribuição foi na Se-
mana 25. Nesta caixa a inclusão dos outliers provoca o alongamento do terceiro quartil
elevando, principalmente, os resultados de média e provocando assimetria no conjunto.
Entretanto, os outliers parecem fornecer informações relevantes sobre o comportamento
da doença naquele peŕıodo da amostragem e por isso, não foram removidos da base de
dados. É esperado que a árvore possa fornecer uma boa generalização com a presença
destes elementos.

Fig. 3: Distribuição da Carga Genômica RNA por semana e por região

A Figura 4 apresenta a distribuição dos dados ao longo das semanas epidemiológicas.
A esquerda o gráfico de CD e à direita CG RNA. Nas semanas epidemiológicas de ińıcio
do monitoramento onde o número de casos comprovados CD é crescente, porém baixo, é
posśıvel constatar que o esgoto já apresentava picos para diversas regiões revelando que
o v́ırus já estava em circulação. Mais ind́ıcios da precocidade da avaliação do esgoto são
obtidos verificando no gráfico da direita um pico de CG RNA na semana 21 para a maioria
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das regiões, porém, mais viśıvel para região das Praias que só foi refletir nos casos CD a
partir da Semana 22. Ou seja, os casos confirmados são diagnosticados com pelo menos
uma semana de atraso em relação ao esgoto.

Fig. 4: Casos Detecção e CG RNA Esgoto

As variações das curvas também seguem a mesma estrutura. Há um primeiro acréscimo
de registros de CD na Semana 22 (24-30/Maio) que perdura até a Semana 25 (14-20/Jun).
Embora não percept́ıvel, o mesmo efeito é visto na região Leste. A segunda onda, apro-
ximadamente nas semanas 28 a 30 (05-24/Jul), é bem mais acentuada para região das
Praias, inclusive, nesta única região a magnitude se mostra maior que na primeira onda.
A primeira onda é compat́ıvel com os picos do esgoto e seria natural pensar em observar
picos semelhantes referentes a segunda onda. No entanto, isso não é percept́ıvel. Para o
gráfico de CG RNA à direita, referente as semanas 28 a 30, não se verifica um acréscimo
com tal magnitude, principalmente para a região das Praias. Uma hipótese para o ocorrido
seria que o acréscimo do número de registros se deu pela imputação de casos confirmados,
possivelmente oriundos de campanhas de testes em massa. Neste sentido duas vertentes
podem ser seguidas: 1) Os casos foram detectados de forma postergada e foram lançados
como casos novos. Essa condição seria não desejada porque imputa em erro na relação do
aprendizado. Neste caso os resultados do esgoto não seriam condizentes com os registros
CD. 2) Os casos detectados são realmente ativos. Nessa situação tem-se uma imputação
em CD referente aos casos leves ou assintomáticos que não seriam confirmados por ou-
tro modo. Esta pode ser uma informação de grande relevância, visto que, estudos até o
momento indicam uma menor excreção de CG RNA nas fezes para estes pacientes con-
firmando os resultados obtidos através do esgoto. A Região que efetivamente apresentou
um crescimento de carga viral no esgoto na Semana 30 foi a região Leste. Neste caso,
isso também se refletiu no número CD na mesma semana. Fenômeno este at́ıpico pelo
que se viu anteriormente, já que usualmente os casos CD se refletem posteriormente aos
resultados do esgoto.

É fato que existem variantes associadas aos resultados anaĺıticos de CG RNA, contudo,
esta avaliação ressalta que o comportamento dos fragmentos de SARS-CoV-2 detectados
no esgoto permaneceram estáveis e refletiram as mesmas caracteŕısticas de acréscimo e
decaimento dos casos comprovados da doença, principalmente vinculados aos primeiros
meses de avaliação.

3.2 Construção dos Modelos

Após realização de vários testes, a modelagem ficou estabelecida com partição da base de
dados em 60% das amostras usadas para o treinamento e 40% para a validação, utilizando

6

33



Anais do XIII Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.
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a função split com iniciação randômica da semente em 10. Os atributos, CG RNA, Vazão
e População foram os dados de entrada . O Modelo 0, foi utilizado como base para
quantificação das métricas de avaliação. A função regressora não recebeu nenhum ajuste
de parâmetros e por consequência o Modelo 0 obteve altura de 13 e 49 nós folhas com
alta caracteŕıstica de sobre ajuste (overfitting). Para o Modelo 1, contendo os mesmos
atributos de entrada, o crescimento da árvore foi limitado em 7 sub-ramos. Com intuito
de evitar overfitting foi determinado o valor máximo de 6 amostras para efetivamente
fazer a divisão do nó e estipulado número mı́nimo de amostras no nó folha em 3. Estes
parâmetros auxiliaram na obtenção de uma melhor generalização da árvore. As métricas
são descritas na Tabela 2.

Com base na exploração dos dados, a Semana Epidemiológica traz informações tem-
porais que possuem uma certa correlação com o número de casos. Isso é o determina a
curva epidêmica da doença que costuma ter ińıcio, meio e fim. Com intuito de testar o
grau de impacto de inclusão da Semana Epidemiológica aos dados de entrada este atri-
buto foi incorporado ao modelo, chamado de Modelo 2, mantendo os mesmos parâmetros
estipulados para o Modelo 1. A métrica R2 score avaliada isoladamente não comprova
relação estat́ıstica de significância entre os atributos de entrada e a sáıda estimada, para
auxiliar também foi apresentado o MSE e RMSE.

Tabela 2: Métricas da Árvore de Regressão

Modelo R2 score MSE RMSE
Modelo 0 0.59 103036 321
Modelo 1 0.71 71984 268
Modelo 2 0.84 39818 199

Considerando a esparcialidade dos dados e fazendo uso dos parâmetros da função
regressora, o Modelo 1 obteve um ganho no coeficiente de determinação de 12% e uma
redução de erro da ordem de 29,9%. Já o Modelo 2 apresentou um ganho ainda maior.
Para o coeficiente de determinação um acréscimo de 25% e redução do erro da ordem
de 61,3%. Avaliando e comparando os modelos, na Figura 5 é apresentada a curva de
predição para o Modelo 1 e o Modelo 2. O Modelo 1 generaliza o caminho encontrando
um traçado intermediário entre os pontos. Por exemplo, analisando o intervalo do eixo
Dados CD [18-22]. Para o Modelo 2, constata-se que o traçado atinge exatamente os
pontos o que pode levar a um sobre ajuste do modelo.

Fig. 5: Predição dos Modelos

É importante analisar o equiĺıbrio entre viés e variância. Para isso foi investigado o
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grau de significância dos atributos. A Figura 6 demostra que o atributo População no
Modelo 1 apresenta baixa significância contribuindo apenas com 3,9% de participação
para construção da árvore. Realmente quando este atributo é retirado da base de dados
não afeta em nada os resultados. O coeficiente de determinação é mantido em 71%. Na
verdade a inclusão do atributo População utilizado juntamente com o atributo Vazão é o
que não agrega valor para o modelo, pois se for utilizado somente População junto a CG
RNA também se verifica a manutenção do resultado para coeficiente de determinação,
MSE e RMSE. Ou seja, ambos os atributos Vazão e População fornecem ao modelo as
mesmas caracteŕısticas para serem utilizadas na distribuição dos ramos.

Fig. 6: Grau de significância dos atributos de entrada

Já para o Modelo 2 percebe-se que o algoritmo alterou a configuração dos sub-ramos
usando primordialmente como base estrutural da divisão dos nós a Semana Epidemiológica.
Isso implicou em uma distribuição do grau de importância dos atributos muito distinta do
Modelo 1, considerando menor significância para a variável CG RNA, a qual representa
o maior interesse de estudo. Com base nesta avaliação e no gráfico da curva de predição
é posśıvel dizer que a inclusão do atributo Semana, embora tenha reduzido a variância,
acrescentou um viés não desejado ao modelo.

Usando k-fold Cross Validation (K=5) a Figura 7 à esquerda, apresenta as curvas
de acuracidade para fase de treinamento e validação do Modelo 1. Como é posśıvel
avaliar, com número de amostras próximo a 50, a curva de treinamento atinge até 75% de
acurácia enquanto a validação apresenta 26%. O perfil de crescimento de ambas as curvas
e a grande separação existente entre elas ao final do processo indicam que aumentar o
conjunto de dados poderia trazer benef́ıcios para a acuracidade do modelo. O sombreado
em background indica a dispersão dos dados, portanto, representa a variância do modelo.
Quanto maior a largura maior a variância. No conjunto com 2 amostras de treinamento
a variância na validação foi mais alta. Além disso a variância é bastante afetada pela
presença dos outliers. No entanto, verifica-se que com o aumento do número de elementos
no conjunto de treinamento ocorre a redução da variância.

Para a curva do MSE, Figura 7 à direita, verifica-se que o erro de treinamento tem
um acréscimo conforme o aumento do número de elementos no conjunto de treinamento.
Já para a validação o erro inicial é alto e vai decaindo com o aumento do número de
elementos no conjunto de treinamento, mas o gap ainda é grande entre as curvas.

A Árvore gerada pelo Modelo 1 estabeleceu o atributo Vazão como nó raiz com o menor
MSE. A configuração estabeleceu o ramo direito contendo apenas amostras referentes a
região das Praias. Esta caracteŕıstica tornou a árvore assimétrica com crescimento maior
no ramo esquerdo. A segunda separação dos nós utiliza o atributo CG RNA com th-
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resholds distintos para cada sub-ramo. A configuração obteve 12 nós folhas onde somente
2 continham apenas uma amostra, porém, ainda é observado um aprendizado espećıfico
para os sub-ramos da esquerda. A tentativa de redução da altura da árvore implica em
redução no score e aumento do MSE, de modo que maiores estudos serão realizados para
melhorias neste modelo.

Fig. 7: Curva de Aprendizado Modelo 1

Na Figura 8 pode-se verificar o gráfico de barras do conjunto de amostras de validação
em comparação com os valores preditos pelo Modelo 1. São apresentados duas regiões, a
mais populosa, Região das Praias e a menos populosa Região Leste. Os valores preditos
são diferentes para cada uma das regiões, pois percorrem diferentes caminhos até os nós
folhas. A região Leste apresentou o maior número de predições mais aproximadas do
valor real: seis amostras do total de nove com erro absoluto abaixo da média dos erros da
região de 237.

Fig. 8: Comparação dos valores reais e preditos

Para as duas comparações, se houvessem mais amostras no conjunto de dados, a
variância seria reduzida, com isso as médias definidas por cada nó folha ficariam mais
próximas da realidade. A remoção de três dos maiores outliers da base de dados não
implicou em aumento do coeficiente de determinação. Talvez uma análise espećıfica para
cada região ajudasse na melhor quantificação dos casos.

4 CONCLUSÕES

Este estudo inicial é muito vinculado as caracteŕısticas das regiões da cidade de Niterói.
Contudo, foi posśıvel identificar comportamento muito similar entre a quantidade de frag-
mentos virais no esgoto e do número de casos confirmados. Quando o número de frag-
mentos cresce a quantidade de casos também cresce. Além disso, a precocidade com que
esta relação se manifesta confere ao estudo do esgoto uma importância única do ponto
de vista temporal para tomada de decisões. Através da identificação de regiões com alta

9

36
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incidência é posśıvel alocar recursos para confirmação dos casos naquele local e proceder
com medidas espećıficas para prevenção da disseminação.

A Árvore de Regressão forneceu resultados aceitáveis para o Modelo 1 que podem ser
melhorados na medida em que mais dados forem adicionados ao conjunto. Além disso,
novos atributos podem ser incorporados a entrada do modelo visando aproximar ainda
mais as previsões e até mesmo possibilitar a detecção dos casos assintomáticos que na
maioria das vezes não são reportados. O Modelo 2 provou não ser adequado. A Semana
Epidemiológica é um atributo temporal fortemente vinculado a disseminação da doença.
No entanto, provocou distorção na generalização introduzindo um viés não desejado ao
modelo.

Identificar a presença e a disseminação do risco biológico ainda é fator de estudo, prin-
cipalmente em localidades com poucos recursos. A utilização de métodos de Aprendizado
de Máquina para extração de informações pode contribuir como ferramenta auxiliar na
gestão da pandemia. Maiores informações sobre as amostragens são esperadas para que
seja posśıvel um estudo mais amplo. O método de Árvore de Regressão ajudou na com-
preensão do comportamento dos atributos contudo a aplicação de um método com maior
complexidade como rede neural será avaliado em trabalhos futuros como alternativa para
alcançar maior acuracidade.

5 AGRADECIMENTOS

Agradeço a equipe DexlLab, a FIOCRUZ e a CAPES .

REFERÊNCIAS
[1] W. Ahmed, N. Angel, J. Edson, K. Bibby, A. Bivins, J. O’Brien, P. Choi, M. Kitajima, S. Simpson, J. Li, B. Tscharke,

R. Verhagen, W. Smithg, J. Zaugg, L. Dierens, P. Hugenholtz, K. Thomas, and J. Mueller. First confirmed detection
of SARS-CoV-2 in untreated wastewater in Australia: A proof of concept for the wastewater surveillance of COVID19
in the communityh. Science of the Total Environment, 728(138764):doi=10.1016/j.scitotenv.2020.138764, 2020.

[2] Y. Chen, L. Chen, Q. Deng, G. Zhang, K. Wu, L. Ni, Y. Yang, B. Liu, W. Wang, C. Wei, J. Y. G. Ye, and
Z. Cheng. The presence of SARS-CoV-2 RNA in the feces of COVID-19 patients. Medical Virology, 92:833–840.
doi=10.1002/jmv.25825, 2020.

[3] M. Day. Covid-19: four fifths of cases are asymptomatic, china figures indicate. BMJ (Clinical research ed.),
369:doi=10.1136/bmj.m1375, 2020.

[4] S. Gupta, J. Parker, S. Smits, J. Underwood, and S. Dolwani. Persistent viral shedding of sars-cov-2 in faeces - a rapid
review. Colorectal disease : The Official Journal of the Association of Coloproctology of Great Britain and Ireland,
22:611–620. doi=10.1111/codi.15138, 2020.

[5] X. Huang, Y. Wu, C. Guo, L. Tang, Z. Hong, J. Zhou, X. Dong, H. Yin, Q. Xiao, Y. Tang, X. Qu, L. Kuang, X. Fang,
N. Mishra, J. Lu, H. Shan, and G. Jiang. Prolonged presence of SARS-CoV-2 viral RNA in faecal samples. Gastroheap,
5:434–435. doi=10.1016/S2468–1253(20)30083–2, 2020.

[6] L. Michelin, R. S. Lins, and A. Falavigna. COVID-19: perguntas e respostas. Centro de Telemedicina da UCS , 2020.

[7] F. Pedregosa, G. Varoquaux, A. Gramfort, V. Michel, B. Thirion, O. Grisel, M. Blondel, P. Prettenhofer, R. Weiss,
V. Dubourg, J. Vanderplas, A. Passos, D. Cournapeau, M. Brucher, M. Perrot, and E. Duchesnay. Scikit-learn:
Machine learning in Python. Journal of Machine Learning Research, 12:2825–2830, 2011.

[8] N. Petrosillo, G. Viceconte, O. Ergonul, G. Ippolito, and E. Petersen. COVID-19, SARS and MERS: are they closely
related? Clinical Microbiology and Infection: Elsevier, 26:729–734, doi=/10.1016/j.cmi.2020.03.026, 2020.

[9] T. Prado, T. Fumian, C. Mannarino, A. Maranhão, M. Siqueira, and M. Miagostovich. Preliminary results of SARS-
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Abstract

Um tanque de ondas numérico (numerical wave tank - NWT) é uma ferramenta útil para analisar

problemas de engenharia costeira e offshore. Uma variedade de metodologias numéricas, aplicadas à

Fluidodinâmica Computacional (CFD), são fornecidas na literatura para a geração e absorção de ondas

de superf́ıcie livre dentro de um NWT. Entretanto, quando o usuário configura esse problema em CFD,

é necessário selecionar o modelo numérico mais apropriado para representar o fenômeno f́ısico do movi-

mento da onda. O presente artigo fornece uma avaliação quantitativa da propagação de uma onda em

um modelo bi-dimensional, considerando uma avaliação dos diferentes métodos de captura de interface

no software livre OpenFOAM. Este trabalho mostra que a abordagem dos métodos de geração e ab-

sorção de ondas podem causar diferenças significativas na representação da interface entre dois fluidos e,

consequentemente, na definição da altura da superf́ıcie livre do escoamento e no campo de velocidade.

Keywords: CFD, captura da interface, ondas, escoamento multifásico, OpenFOAM

1 INTRODUÇÃO

No campo da ciência e da engenharia, escoamentos multifásicos instáveis ou periódicos
com superf́ıcie livre estão presentes em muitas das aplicações práticas e industriais. A
correta representação da interface entre dois fluidos permite avaliar o movimento de ondas
oceânicas, caracterizar a expansão de jatos externos e através da transferência de massa
na região interfacial, é posśıvel também quantificar a ruptura e coalescência de gotas [2].

No dimensionamento de estruturas oceânicas, seja nos projetos portuários ou de en-
costas, é necessário conhecer, definir e representar as caracteŕısticas das ondas: geração,
propagação, e transformação ao longo do movimento. Nesse contexto, o uso de modelos
numéricos tem uma grande contribuição para os estudos hidrodinâmicos. A dinâmica

Contato: Carolina Bezerra, carolmnb@coc.ufrj.br
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dos fluidos computacional, associada aos estudos do tanque de ondas numérico (NWT),
contribui amplamente para as aplicações de representação do modelo f́ısico no campo dos
estudos da engenharia marinha e costeira [3].

2 MODELAGEM MATEMÁTICA

Essa pesquisa cient́ıfica avalia os métodos numéricos de representação de onda em um
meio com viscosidade, para um canal bi-dimensional com uso do software livre Open-
FOAM. Foram utilizados os solvers interFoam, interIsoFoam e olaFlow para investigação
da superf́ıcie livre, do campo de velocidade e da absorção da onda. Os resultados são
apresentados em função da solução numérica do solver interFoam que utiliza o método
padrão de Volume de Fluido (VOF) para captura da interface [7].

2.1 Equações Governantes

As Equações de conservação da massa e da quantidade de movimento são utilizadas para
a representação numérica do escoamento com superf́ıcie livre e propagação de ondas em
um canal. Foi utilizada a abordagem Euleriana para solução das Equações de Navier-
Stokes, e o escoamento é considerado incompresśıvel e laminar, conforme demonstram as
Equações 1 e 2.

∂Ui
∂xi

= 0 (1)

∂(ρUi)

∂t
+ ρUj

∂Ui
∂xj

= − ∂p

∂xi
+ ρgi +

∂[µ(∂Ui

∂xj
+ ∂Uj

∂xi
)]

∂xj
(2)

Em que U é a velocidade, ρ é a densidade, g é a aceleração da gravidade, p é a pressão
e µ é a viscosidade dinâmica.

2.2 Método de Volume de Fluido (VOF)

O método VOF, proposto originalmente por Hirt e Nichols [5], é um método de rastrea-
mento em que uma função é utilizada para marcar a localização de dois ou mais fluidos
imisćıveis. O método resolve um único conjunto de equações de conservação de massa e
quantidade de movimento linear para ambas as fases. Uma variável auxiliar, denominada
fração volumétrica α, é utilizada para identificar a região de cálculo para cada uma das
fases. No presente trabalho, como os fluidos considerados são a água e o ar, para α = 1,
o volume é inteiramente ocupado pela água e quando α = 0 o volume correspondente
é ocupado pelo ar. A interface entre as fases ocorre nas células em que 0 < α < 1 e,
dessa forma, as propriedades e campos de variáveis do escoamento, representadas por Φ
conforme mostra a Equação 3, são comuns à ambas as fases. No presente trabalho, Φ
representa o cálculo para ρ, µ e U .

Φ = α(x)Φ(x, t)agua + (1− α(x))Φ(x, t)ar (3)

A Equação governante para o transporte da fração volumétrica α em cada volume de
controle, no método VOF, é representada pela Equação da advecção-difusão conforme a
Equação 4.
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∂α

∂t
+∇.U(x, t)α(x) = 0 (4)

Portanto, para o cálculo das variáveis na região da interface, são resolvidas as equações 1, 2
e 4.

2.3 Representação da Superf́ıcie Livre

Os solvers interFoam e olaFlow utilizam o método denominado MULES (Multidimensio-
nal Universal Limiter for Explicit Solution) para manter os limites de fração volumétrica
independente do esquema numérico e da estrutura da malha. Por sua vez, o solver inte-
rIsoFoam utiliza o método isoAdvector, o qual baseia-se na construção de isosuperf́ıcies
para rastreamento da interface. Nas seções a seguir serão apresentados como funciona
cada método.

2.3.1 Método MULES

O método MULES é um método numérico em que o termo da advecção da Equação 4 é
modificado para comprimir a interface [11]. Reescrevendo a Equação 4 na forma integral
temos:

∫

Ωi

∂α

∂t
dV +

∫

∂Ωi

αU.ndS = 0 (5)

Ao utilizar um esquema de discretização temporal para o primeiro termo da Equação 5
e aplicando uma soma no volume de todas as faces do elemento, no segundo termo, é
posśıvel escrever a Equação 6.

αn+1
i − αni

∆t
= − 1

|Ωi|
∑

f∈∂Ωi

(Fu + λMFc)
n (6)

em que Ωi, ∂Ωi e λM são respectivamente o volume, a face do volume, e um delimitador
que indica superf́ıcie quando o valor é 1 e 0 quando a região é fora da interface. Os termos
Fu e Fc são os fluxos advectivos, descritos conforme as Equações 7 e 8.

Fu = Φfαf,upwind (7)

Fc = Φfαf + Φrfαrf (1− α)rf − Fu (8)

O subscrito f indica a quantidade avaliada na face e upwind é o esquema numérico
utilizado. O fluxo advectivo na face é dado por Φfαf e Φrfαrf (1 − α)rf e representa o
fluxo compressivo, aonde Φrf é αrf são fornecidos pelas expressões das Equações 9 e 10.

Φrf = min

(
Cα
|Φf |
|Sf |

,max

[
|Φf |
|Sf |

])
(nf .Sf ) (9)

αrf = αP +
αN − αP

2
[1− χ(Φf )(1− λrf )] (10)

Em que Cα, Sf e nf são, respectivamente, um parâmetro de redução da mancha na
interface, o vetor área da face e o vetor normal da interface centrada na face. Os termos
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N e P denotam os vizinhos à montante e à jusante, enquanto χ é uma função marcadora
que indica valor 1 para o fluxo positivo na face e −1 para o fluxo negativo. Na Equação 6,
a expressão no somatório representa a combinação do esquema de alta ordem para a
advecção e um termo de fluxo compressivo, que permite uma maior precisão e diminuição
da difusão numérica na interface, assim como o parâmetro do aspecto de mancha [9].

2.3.2 Método isoAdvector

O método isoAdvector é um método geométrico VOF para advecção de uma interface mais
ńıtida para dois fluidos incompresśıveis. Este método pode ser utilizado para malhas
estruturadas e não-estruturadas, sem requisitos para o formato dos volumes. A teoria
que descreve o isoAdvector pode ser encontrada no trabalho desenvolvido por Johan
Roenby [6].

A fração da fase é calculada no tempo t a partir de uma função H(x, t), conforme
mostra a Equação 11.

αi(t) =
1

Vi

∫

Ωi

H(x, t)dV (11)

A fração de fase αi pode ser calculada no intervalo de tempo seguinte, através da
Equação 12, porque αi é conhecida em cada volume no tempo t.

αi(t+ ∆t) = αi(t)−
1

Vi

∑

j∈Bi

sij∆Vj(t,∆t) (12)

∆Vj(t,∆t) =
∫ t+∆t

t

∫

Fj

H(x, τ)U(x, τ)dSdτ (13)

Em que, a Equação 13 representa o volume total do fluido A transportado através da
face j durante um intervalo de tempo. Os termos Vi, Ωi, Bi, Fj, sij e τ são, respecti-
vamente, o volume da célula i, o volume de cada célula i, lista de todas as faces, face j
que pertence à célula i, termo que orienta o fluxo para fora do volume e a variável de
integração usada em cada intervalo de tempo. Assim, fica definida a quantidade que é
estimada no método isoAdvector, por meio da fração da fase αi, velocidade Ui e fluxo Φj

que atravessa a face j no tempo t, Equação 14.

Φj(t) =
∫

Fj

U(x, t)dS (14)

2.3.3 interFoam, olaFlow e interIsoFoam

Apesar do olaFlow ter origem no solver interFoam, compartilhando o método MULES
para construção da interface, sua principal diferença está na sua utilidade. Enquanto
o interFoam é um solver que resolve escoamentos entre dois fluidos incompresśıveis, o
olaFlow é espećıfico apenas para solução de problemas que envolvem dinâmica de ondas
em um tanque numérico com ou sem a presença de modelos para quebra-mar. Por sua
vez, o interIsoFoam é uma modificação do VOF que utiliza o método isoAdvector para
construção da interface e também pode ser aplicado para escoamentos de dois fluidos
incompresśıveis.

4

41



Anais do XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.

Laboratório Nacional de Computação Cient́ıfica, 08 a 11 de Fevereiro de 2021.

2.4 Geração e Absorção da Onda

O software OpenFOAM possui uma biblioteca de geração de ondas lineares e não-lineares
acoplada com um esquema de absorção ativo de ondas projetadas para a condição de
águas rasas [10].

A geração das ondas é modelada pela função cnoidal representada pela Equação 15.

η = H

[
1

m

(
1− E(m)

K(m)

)
− 1 + cn2

(
2K(m)

x− ct
λ

)]
(15)

em que η é a elevação da superf́ıcie livre, λ é o comprimento da onda, m é o parâmetro
eĺıptico que depende da caracteŕıstica da onda, K(m) é o primeiro tipo da integral com-
pleta eĺıptica, E(m) é o segundo tipo da integral completa eĺıptica, cn é a função eĺıptica
de Jacobi, c é a celeridade, H é a altura da onda (diferença entre a elevação da crista e
do vale) e t é o tempo.

Os esquemas de absorção podem ser utilizados para minimizar a reflexão das ondas
na sáıda e no contorno em que as ondas são introduzidas. O método de absorção ativo de
ondas para águas rasas é o mais conveniente para ser utilizado, pois a velocidade ao longo
da coluna de água é considerada constante, ou seja, a velocidade horizontal da part́ıcula
de fluido é constante ao longo do eixo vertical [4]. Logo, a absorção da velocidade u(t) no
contorno é expressa como

u(t) = −
√
g

t
ζ(t) (16)

sendo

ζ(t) = η(t)− d (17)

onde ζ é a altura da onda refletida, η é a altura da superf́ıcie livre ao longo da sáıda e d
é altura da lâmina d’água antes da propagação da onda.

3 MODELO NUMÉRICO

No presente trabalho, apenas as fases água e ar são consideradas. A seguir, são apresen-
tadas nas tabelas 1 e 2 as propriedades de ambos os fluidos e da onda, respectivamente.

A aceleração da gravidade é de g = 9, 81m.s
-2

.

Tabela 1: Propriedades do fluido

Fluido ρ[kg.m-3] ν[m2.s
-1

]

Água 1000 10-6

Ar 1,2 1,48x10-5

Tabela 2: Propriedades da onda

Altura H(m) 0,1
Comprimento λ(m) 6,0

Peŕıodo T(s) 3,0

5
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3.1 Configuração geométricas do Canal

O canal possui comprimento, altura e ńıvel da água de 10, 0, 7 e 0, 4 metros, respecti-
vamente, conforme mostra a Figura 1. As linhas de 1 a 4 indicam as posições em que
foram medidas a velocidade ao longo da coluna vertical, quando tem-se um comprimento
de onda no domı́nio, ou seja, a crista da onda posiciona-se na linha 1. As posições são 5,0
(linha 1), 9,4 (linha 2), 9,6 (linha 3) e 9,95 (linha 4) metros.

Fig. 1: Posições transversais de captura da velocidade

3.2 Condições de Contorno

Para a correta representação do comportamento f́ısico da propagação da onda no canal, o
modelo numérico necessita de condições de contorno apropriadas. Desta forma, fez-se uso
de cinco condições de contorno espećıficas: inlet (entrada), outlet (sáıda), bottom (fundo),
atmosphere (atmosfera) e frontAndBack (laterais), conforme demonstra a Tabela 3. As
laterais foram definidas com a condição vazia (empty) para todas as variáveis f́ısicas do
problema, o que permite uma aproximação bi-dimensional para a solução computacio-
nal [8].

Tabela 3: Condições de Contorno

Contorno alpha p-rgh U
inlet waveAlpha fixedFluxPressure waveVelocity

outlet zeroGradient fixedFluxPressure waveVelocity
bottom zeroGradient fixedFluxPressure fixedValue

atmosphere inletOutlet totalPressure pressureInletOutletVelocity

As condições de contorno encontram-se descritas por sub-item conforme definição do
tutorial do software OpenFOAM [1].

4 TESTE DE CONVERGÊNCIA DA MALHA

As malhas computacionais são testadas para obter a ordem formal de convergência da
solução. O teste de malha foi realizado em um canal com comprimento longitudinal de
6 metros, utilizando o interFoam. A variável considerada para avaliação da malha foi o
perfil de velocidade transversal no meio do domı́nio, para o instante de 97,5 segundos,
posicionado na passagem da crista da onda. Na Tabela 4 são apresentadas as malhas
utilizadas, passo de tempo para cada simulação e o número total de elementos para cada
malha.
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Tabela 4: CONVERGÊNCIA DA MALHA

Malha 1 2 3 4
δx(m) 1x10-2 1x10-2 7,5x10-3 5x10-3

δy(m) 1x10-2 5x10-3 7x10-3 2,5x10-3

∆t(s) 1x10-4 1x10-4 1x10-4 1x10-5

Nelem. 42000 84000 80000 336000

De acordo com a Figura 2 abaixo, as malhas 3 e 4 apresentaram resultados muito
próximos, indicando que o número de elementos do refinamento atingiu a convergência.

Fig. 2: Convergência da malha.

5 RESULTADOS E DISCUSSÕES

Com o objetivo de propagar uma onda próxima da condição de onda ideal, a simulação
utiliza a condição de fluido sem viscosidade para os resultados de altura da superf́ıcie
livre. Para os resultados do campo de velocidade (Seção 5.3), os efeitos viscosos foram
considerados. Os resultados obtidos são comparados com o solver interFoam, adotado
como parâmetro de referência.

5.1 Comparação numérica e teórica da altura da interface

Uma comparação dos resultados numéricos obtidos para superf́ıcie livre com o resultado
teórico do perfil cnoidal da onda (Equação 15) e o respectivo erro relativo, são apresentados
na Figura 3. A extensão do canal considerada para essa comparação foi de 6 metros, e os
resultados do perfil da onda foram adimensionalizados.

O erro médio para o resultado obtido pelo interFoam, interIsoFoam e olaFlow são
respectivamente, 1%, 2% e 1%. Logo, diante dos resultados de superf́ıcie livre obtidos, o
solver escolhido como parâmetro para comparação dos resultados é o interFoam. Nota-
se que o olaFlow apresenta o mesmo erro médio que o interFoam, porém, mostra erros
elevados próximo à extremidade da sáıda devido ao efeito da reflexão da onda, o qual será
discutido mais adiante.
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(a) Teórico versus numérico. (b) Erro relativo.

Fig. 3: Comparação entre o perfil teórico da onda cnoidal e o perfil numérico.

5.2 Analise da altura da superf́ıcie livre

A Figura 4 representa uma comparação da captura da superf́ıcie livre no instante de
tempo t = 119, 5 segundos e da velocidade nessa interface, quando tem-se a crista da
onda passando na metade do comprimento do domı́nio.

(a) Representação da superf́ıcie livre. (b) Magnitude da velocidade na interface.

Fig. 4: Representação da superf́ıcie livre e velocidade

Na Figura 4a, próximo das coordenadas referentes ao ińıcio e final do domı́nio compu-
tacional, é posśıvel verificar pequenas variações entre os métodos de captura da interface.
Como o comprimento longitudinal do canal é de 10m e o comprimento de onda é de 6m,
observa-se parte de uma crista em x = 0 e em x = 10m, com uma variação mais acentuada
próximo a sáıda para os solvers olaFlow e interIsoFoam. Essas regiões são mais senśıveis
aos efeitos de reflexão da onda e aos erros numéricos que estão associados aos algoritmos
de construção da interface.

O gráfico da Figura 4b representa a variação da magnitude da velocidade ao longo
da interface. De acordo com os resultados, existe uma diferença significativa tanto nos
valores das velocidades como nas flutuações próximas as posições extremas do canal. É
esperado um campo de velocidade maior do que a região de vale, pois há ainda a formação
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da onda nesses locais. Nas posições de 1 ≤ x ≤ 3 e 6 ≤ x ≤ 10, aparecem velocidades
espúrias devido ao efeito da reflexão da onda sobre o balanço de massa na interface, o que
ocasiona uma resposta ruim tanto para o campo de velocidade como para representação
da superf́ıcie livre.

5.3 Velocidade

De acordo com o que foi apresentado no item anterior, existe um forte efeito da reflexão da
onda sobre o campo de velocidade na superf́ıcie livre. Nesta seção, será avaliado a reflexão
da onda na velocidade transversal em 4 seções próximas a sáıda do canal, conforme mostra
a Figura 1. Os resultados foram avaliados no instante t = 119, 5s quando o escoamento já
pode ser considerado desenvolvido. Os perfis de velocidade ao longo das seções transversais
podem ser avaliados através da Figura 5.

(a) Perfil de velocidade x = 5m. (b) Perfil de velocidade x = 9, 4m.

(c) Perfil de velocidade x = 9, 6m. (d) Perfil de velocidade x = 9, 95m.

Fig. 5: Velocidades das seções transversais 1 a 4.

Próximo ao fundo, a velocidade do fluido tende à zero. A velocidade na fase ĺıquida
aumenta à medida que se aproxima da superf́ıcie livre, atingindo a velocidade máxima
onde ocorre a mudança de fase. Acompanhando o valor através da componente z, é
posśıvel perceber que um pouco acima da altura da superf́ıcie livre (região do ar), a
velocidade decresce para valores próximos à zero. Este é o efeito de cisalhamento nulo da
resistência do ar ao escoamento.

Na Figura 5a, para a posição x = 5, 0m, a velocidade ao longo da seção transversal é
bastante similar para todos os solvers. Pode-se observar nas Figuras 5b, 5c e 5d, maior
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é o efeito da reflexão, conforme pode ser verificado na altura z ≈ 0, 4m. Essa resposta
numérica é mais acentuada nos solvers interFoam e olaFlow. No interIsoFoam, a absorção
da onda é mais efetiva e pode-se notar variações menores no perfil de velocidade próximo
da sáıda.

As imagens apresentadas na Figura 6, mostram o campo de velocidade na sáıda do
canal para os instantes de tempo de 109, 65, 110, 05 e 110, 45 segundos, respectivamente.
Pode-se notar uma significativa diferença na resposta de absorção da onda, dada pela
método apresentado na Equação 16. No interIsoFoam tem-se um gradiente de velocidade
bastante elevado que aumenta no fundo do canal conforme se aproxima da fronteira,
porém apresenta boa absorção acima da superf́ıcie. Já no interFoam e no olaFlow, nota-
se campos de velocidade que apresentam valores menores conforme se aproxima do fundo.
No entanto, mostra uma reflexão da onda a partir da fronteira para o interior do domı́nio,
acima da superf́ıcie.

Fig. 6: Efeitos da absorção da onda no campo de velocidade.

5.4 Conclusões

A partir da função cnoidal, foi posśıvel avaliar a propagação de uma onda ao longo do
canal hidráulico bidimensional. Os resultados foram calculados através de três diferentes
solvers: interFoam, interIsoFoam e olaFlow. Através da análise da captura da superf́ıcie
livre e da representação do campo de velocidades do escoamento foi posśıvel avaliar com-
parativamente os métodos numéricos entre si.

Uma avaliação da função de absorção da onda na sáıda do canal permitiu avaliar as
caracteŕısticas representativas da condição de contorno na sáıda.

Com relação ao perfil da interface, os resultados foram próximos ao solver interFoam,
apresentando uma diferença maior nas fronteiras devido ao efeito de reflexão da onda.
No interIsoFoam, o elevado gradiente de velocidade abaixo da superf́ıcie próximo à fron-
teira, mostrou um efeito da reflexão mais intenso nessa região, enquanto que a velocidade
capturada na região da interface pelo lado do ar apresentou pouca variação da energia
cinética da crista da onda, tendendo à valores próximos de zero conforme esperado. Já no

10

47



Anais do XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.

Laboratório Nacional de Computação Cient́ıfica, 08 a 11 de Fevereiro de 2021.

olaFlow, como também no interFoam, a baixa absorção foi observada acima da superf́ıcie,
ocasionando uma reflexão da onda para o interior do domı́nio.

Podemos concluir que, como olaFlow e interFoam possuem o mesmo método para
advecção da interface (MULES), apresentaram resultados próximos tanto de superf́ıcie
livre, velocidade na interface e efeitos da absorção da onda acima da interface.

Conclui-se que, no geral, os solvers são senśıveis aos efeitos de reflexão da onda próximo
as fronteiras e que os métodos de construção da interface alteram a representação da
superf́ıcie livre e do campo de velocidade.
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Resumo

A utilização de dados de saúde para descoberta de trajetórias reais de tratamentos médicos e suas

consequências é um tópico de crescente interesse. Este trabalho buscou predizer a estatura final de

pacientes com hipopituitarismo considerando caracteŕısticas pessoais, os tratamentos, e sequências de

tratamentos adotados. Foram utilizados os métodos de regressão linear múltipla, árvores de regressão,

árvores de regressão com bagging e florestas aleatórias. O erro relativo médio dos modelos variou entre

3% e 5% e as caracteŕısticas pessoais foram os atributos com maior influência sobre os modelos.

Palavras-chave: Árvores de regressão, Trajetórias de pacientes, Hipopituitarismo

1 INTRODUÇÃO

Protocolos cĺınicos são diretrizes de acompanhamento médico para pacientes com alguma
condição de saúde espećıfica. Eles beneficiam pacientes e provedores de saúde e, portanto,
avaliar se as trajetórias de cuidado dos pacientes, ou seja, as sequências de tratamentos e
atendimentos recebidos, estão de acordo com as preconizadas é importante para otimizar
os serviços oferecidos. Nesse contexto, a crescente adoção de prontuários eletrônicos e de
outros registros de dados na área tem viabilizado a adoção de técnicas, como a mineração
de processos, que auxiliam na tarefa de descoberta das trajetórias reais de pacientes
através do sistema de saúde a partir da exploração desses dados (Cho et al., 2020). Neste
âmbito de análise de trajetória de pacientes, Silva et al. (2020) avaliaram recentemente
se as gestantes atendidas pelo Sistema Único de Saúde (SUS) no munićıpio de São Paulo
entre 2014 e 2015 receberam os acompanhamentos pré-natais recomendados. Os autores

Contato: Caroline O. C. S. Rosa, carolrosa@lncc.br
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conclúıram que houve grande variabilidade de trajetórias, sendo que a maior parte dessas
trajetórias apresentou menos atendimentos do que o preconizado oficialmente pelo SUS
para consultas e exames no peŕıodo pré-natal. Considerando essa abordagem, um tópico
de interesse é avaliar como as diferentes trajetórias observadas influenciam no resultado
do tratamento de uma condição de saúde (Kempa-Liehr et al., 2020). Dependendo da
modelagem feita, esse resultado pode assumir valores categóricos, como identificador de
cura ou óbito, ou ainda valores numéricos, como o percentual de melhoria de um problema
de saúde.

Para avaliar trajetórias é importante que se tenha uma fonte de dados temporalmente
vasta sobre os pacientes. O sistema DATASUS (Brasil, 2020) possui dados abertos de
diversos sistemas do Ministério da Saúde (MS), como o Sistema de Informação Ambula-
torial (SIA) que inclui o controle de fornecimento de medicamentos. Os registros do banco
de dados incluem um identificador do paciente e o código da Classificação Internacional
de Doença (CID-10) associado. Em particular, o CID E23.0 compreende casos de hipo-
pituitarismo, uma deficiência de algum dos hormônios da adenohipófise, cuja forma mais
comum é a deficiência do hormônio do crescimento (DGH), o que leva à baixa estatura na
infância e pode causar outros problemas de saúde posteriores (Portes et al., 2006). Uma
trajetória cĺınica interessante de ser acompanhada é a de pacientes com DGH na infância
ou adolescência.

Neste contexto, o objetivo deste trabalho é utilizar informações sobre os diferentes
tratamentos adotados e caracteŕısticas pessoais dos pacientes com DGH para estimar
a estatura do paciente ao término do tratamento. Para isso, deve-se considerar não
apenas de quais medicamentos ou procedimentos um paciente fez uso, mas também as
sequências de tratamentos consecutivos presentes. Esses dados podem então ser usados
como atributos de entrada de algoritmos de regressão. Optou-se por utilizar modelos
baseados em árvores de regressão e comparar seu desempenho com o modelo de regressão
múltipla. Os dados utilizados são relacionados ao estado do Rio de Janeiro, com registros
entre 2008 e 2019, e correspondem a 449 pacientes e 1471 registros.

Este trabalho está organizado da seguinte forma: na Seção 2 são apresentados alguns
trabalhos relacionados; na Seção 3 descreve-se tanto o processo de coleta e limpeza dos
dados, quanto os métodos utilizados; na Seção 4 são apresentados os resultados obtidos;
por fim, na Seção 5 apresentam-se as conclusões.

2 TRABALHOS RELACIONADOS

Em uma revisão sistemática, Erdogan and Tarhan (2018) identificaram um número cres-
cente de publicações na área de mineração de processos com aplicação em protocolos
cĺınicos, especialmente após 2010. A maior parte desses trabalhos buscou descobrir um
modelo que descrevesse os processos realizados na prática a partir de dados de prontuários
eletrônicos e de outros registros. Prodel et al. (2015), por exemplo, propuseram o uso de
programação linear inteira para elaborar um modelo que descreve as trajetórias cĺınicas
de pacientes. Foi feito um estudo de caso para pessoas que receberam um desfibrilador
card́ıaco implantável. Os autores citam que, tendo mais informações sobre os pacientes,
o modelo pode ser usado como base para análises preditivas.

Nesse contexto, Kempa-Liehr et al. (2020) buscaram estimar o tempo para alta hos-
pitalar de pacientes com apendicite a partir dos tratamentos e medicamentos recebidos
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durante a internação, além de outros atributos como idade e tempo de cirurgia. Foi uti-
lizado um modelo de regressão generalizado para a predição do tempo e a trajetória de
atividades seguida foi tratada como um todo, i.e. não se avaliou a presença de tratamentos
isoladamente, apenas a sequência completa deles.

O objetivo deste artigo é semelhante ao de Kempa-Liehr et al. (2020), no sentido de
que se busca estimar o resultado de um tratamento considerando as trajetórias seguidas
pelos pacientes. No entanto, ao invés de estimar o ganho de altura de pacientes com
hipopituitarismo considerando a trajetória completa como um atributo, tem-se o interesse
de avaliar como a presença de determinados tratamentos ou de sequência de pares deles
interfere no resultado.

3 METODOLOGIA

Nesta seção será descrito o processo de coleta e preparação da base de dados do estudo e,
em seguida, serão apresentados os métodos utilizados para o desenvolvimento do trabalho
que foi implementado em R (R Core Team, 2020).

3.1 Coleta e Preparação dos Dados

O processo de coleta e preparação dos dados usados neste trabalho é sumarizado na
Figura 1. Os passos são descritos com mais detalhes em sequência.

Fig. 1: Principais passos seguidos durante a etapa de coleta e preparação dos dados.

Inicialmente, coletou-se os dados das tabelas Medicamentos e Laudos Diversos do
sistema SIA-SUS referentes ao estado do Rio de Janeiro e compreendendo o peŕıodo entre
jan/2008 e dez/2019, totalizando 12 anos de dados. As tabelas possuem 46 atributos em
comum que incluem o código da APAC (Autorização de Procedimento Ambulatorial),
sua data de ocorrência, o código do estabelecimento de saúde, o identificador do paciente
(codificado) e sua idade, o procedimento principal, o CID primário, dentre outros. A
tabela de Medicamentos possui ainda mais 5 campos, incluindo peso e altura do paciente.
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Filtrou-se as observações para que apenas pacientes que registraram o CID E23.0 em
algum momento fossem mantidos na base de dados. Dentre estes, selecionou-se apenas
pacientes cujo primeiro registro com CID E23.0 ocorreu até os 18 anos de idade.

Para o acompanhamento de pacientes com hipopituitarismo, além da altura absoluta,
deve-se conhecer a distância dela à mediana de altura para a idade e o sexo do paciente.
A Organização Mundial de Saúde (OMS)1,2 provê esses valores de referência, incluindo
mediana e desvio-padrão.3 Todos os registros apresentavam o campo de idade preenchido.
Seis pacientes apresentaram o campo relativo ao sexo preenchido de forma inconsistente
entre os seus diversos registros. Estes pacientes foram removidos do conjunto de dados
pois a comparação com a altura de referência é dependente do sexo. Em seguida, para
a altura em cada registro, calculou-se a quantidade correspondente de desvios-padrões
abaixo (ou acima) da mediana. Esse valor também foi utilizado para validar os dados de
altura, ou seja, a fim de minimizar o risco de se obter resultados inconsistentes por erros de
documentação, dados de altura acima/abaixo de 10 desvios-padrões da mediana por idade
e sexo foram substitúıdos por nulo. Esse valor de corte foi considerado conservador, pois
alturas inferiores a 2 desvios-padrões são consideradas baixa estatura e valores inferiores a
3 desvios-padrões são considerados anormais (Silva, 2010). Ao todo, 430 valores de altura
foram considerados inconsistentes.

Após essas etapas, contabilizou-se os outros CIDs presentes na base para verificar
se havia outras condições de saúde que apareciam com frequência nos pacientes com
hipopituitarismo. Constatou-se que 96% das observações eram do próprio CID E23.0
e os outros CIDs observados com mais frequência foram E23.2 (Diabetes inśıpido) com
1.4% e H90.3 (Perda de audição bilateral neuro-sensorial) com 1.2%. Os demais CIDs
apresentaram frequência relativa inferior a 0.5% cada.

Selecionou-se apenas os registros do CID E23.0 para a realização das etapas seguin-
tes. Para cada paciente, obteve-se sua sequência de procedimentos principais (atributo
“AP PRIPAL”); a altura absoluta e a altura relativa à mediana no primeiro e no último
registro; e a idade no primeiro e no último registro. Utilizou-se a biblioteca bupaR do R
para realização dessas etapas (Janssenswillen, 2020).

A análise da trajetória cĺınica de pacientes com hipopituitarismo proposta neste traba-
lho depende de se conhecer ao menos a altura do paciente no ińıcio e no fim do tratamento.
Portanto, pacientes com a primeira ou última altura nula foram removidos. Removeu-se
também casos em que a altura final era menor do que a inicial. Além disso, os pacientes
considerados estão em fase de crescimento e espera-se que haja naturalmente aumento
estatural, ainda que abaixo da média. Deste modo, removeu-se casos em que não foi re-
gistrada alteração de altura ao longo do tratamento, considerando que essas observações
podem estar relacionadas à falta de atualização dos registros dos pacientes. Por fim,
obteve-se uma base com 1471 registros de tratamentos de 449 pacientes distintos.

1Dispońıvel em www.who.int/childgrowth/standards/height_for_age/en/
2Dispońıvel em www.who.int/growthref/who2007_height_for_age/en/
3As referências da OMS são providas de acordo com o número de meses de vida da criança/adolescente,

porém a base de dados do SUS apresenta apenas a idade em anos. Então, considerou-se o valor corres-
pondente ao sexto mês de uma idade (em anos) como sua referência. Além disso, as referências incluem
idades de 0 a 18 anos. Logo, para registros de pacientes com mais de 18 anos utilizou-se como referência
o valor correspondente a 18 anos.
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O passo seguinte envolveu identificar quais eram os procedimentos presentes na base e
contabilizar quantos cada paciente fez, bem como as sequências de pares de procedimentos
realizadas. A Figura 2 apresenta uma ilustração desta etapa. Na Configuração I tem-
se as trajetórias dos pacientes obtidas a partir dos dados originais. Com base nessas
informações, elabora-se a Configuração II, que contém a contagem de observações de cada
tratamento e de seus pares consecutivos de cada paciente.

Fig. 2: Configuração antes(I) e após(II) a etapa de contabilização de procedimentos e de pares
de procedimentos em sequência realizados por cada paciente.

Dois tratamentos estavam presentes na base de dados deste trabalho. Seus códigos do
Sistema de Gerenciamento da Tabela de Procedimentos, Medicamentos e OPM do SUS
(SIGTAP)4 são 604610017 e 604610025. Ambos correspondem a somatropina injetável,
com 4UI e 12UI, respectivamente. Além dos medicamentos e suas sequências, os demais
atributos são:

• num atividades : número total de instâncias de tratamentos feitos

• duracao: duração do tratamento(dias)

• idade inicial : idade inicial (anos)

• idade final : idade final (anos)

• sexo: sexo do paciente

• dp inicial : diferença entre a estatura inicial do paciente e a mediana por idade e
sexo em termos de desvios-padrões

• altura inicial : estatura inicial (cm)

• altura final : estatura final (cm) - atributo que será utilizado como variável resposta

3.2 Métodos de regressão

Como o objetivo deste trabalho é obter um modelo que faça predição do valor da al-
tura final dos pacientes, que é uma variável cont́ınua, tem-se um problema que pode ser
resolvido por métodos de regressão.

Inicialmente, utilizou-se o método de regressão linear múltipla, que é uma genera-
lização do método de regressão linear simples. Na regressão linear múltipla, a variável
resposta é aproximada por uma combinação linear de n variáveis previsoras mais um
termo constante. Os coeficientes dessa equação são escolhidos de forma que a soma dos

4Dispońıvel em http://sigtap.datasus.gov.br/tabela-unificada/app/sec/inicio.jsp
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quadrados dos reśıduos, i.e. a diferença entre o valor real e o predito pela equação, seja
mı́nima. Utilizou-se a função lm da biblioteca stats do R nesta etapa (R Core Team,
2020).

Utilizou-se também o método de árvore de regressão, que é uma técnica de aprendi-
zado de máquina supervisionado. Neste algoritmo, o conjunto de valores das variáveis
previsoras é divido em duas regiões que não se interceptam. Esse particionamento é feito
escolhendo-se um atributo e um valor assumido por ele (limiar) tal que observações com
valor desse atributo maior do que o limiar são atribúıdas a uma região, e observações cujo
valor é inferior ao limiar são atribúıdas à outra região. O atributo e o limiar são definidos
de forma que que a soma dos quadrados dos reśıduos entre o valor real das observações
em cada região e o valor médio das observações naquela região seja mı́nimo. Esses passos
se repetem para criação de sub-regiões até que algum critério de parada seja atingido,
como número mı́nimo de observações em uma região (James et al., 2013).

Neste trabalho, utilizou-se a função rpart do pacote homônimo do R (Therneau and
Atkinson, 2019), que se baseia no algoritmo CART (Breiman et al., 1984) para a criação de
árvores de regressão. Optou-se por construir árvores sem limite mı́nimo de observações por
folha e realizar a pós-poda da árvore com o critério do parâmetro de custo-complexidade
(CP) ótimo provido pelo algoritmo, a fim de se evitar o superajuste aos dados.

Alguns métodos podem ser utilizados a fim de aprimorar a acurácia de árvores de
regressão. A técnica de bagging consiste em extrair m amostras de tamanho p do conjunto
de dados de treino e construir uma árvore de regressão a partir de cada amostra. A
predição (ŷi) do valor da variável resposta de uma observação do conjunto teste é obtida
da seguinte forma: para cada árvore j, calcula-se o valor predito por ela (ŷij); o valor final
predito pelo modelo completo será a média das predições feitas pelas árvores, ou seja,
ŷi = 1

m

∑m
j=1 ŷij (James et al., 2013).

Uma dificuldade que pode surgir para modelos gerados através de bagging é que even-
tualmente as árvores treinadas podem ser muito semelhantes, de forma que o resultado da
predição não apresente ganho significativo comparado ao obtido pela utilização de árvores
individuais. Neste contexto, foram propostas florestas aleatórias que funcionam de forma
semelhante ao bagging, mas com o diferencial de que a cada árvore gerada, o particiona-
mento de um nó não considera todos os atributos como candidatos à divisão, mas apenas
um subconjunto aleatório de tamanho n atr deles. Com isso, as árvores tendem a ser
menos correlacionadas, aprimorando a acurácia do modelo final (James et al., 2013).

Destaca-se que tanto o bagging como as florestas aleatórias aumentam a acurácia da
predição, mas diminuem a interpretabilidade do modelo. Utilizou-se a função random-
Forest da biblioteca homônima do R, cujo algoritmo baseia-se em Breiman (2001), para
realizar o bagging e para criar as florestas aleatórias.

Para a utilização da função para bagging, definiu-se n atr (número de atributos a
serem considerados para os particionamentos) igual ao número de atributos previsores
e optou-se por gerar 50 árvores, após uma avaliação emṕırica. Para a floresta, foram
geradas 1000 árvores e todos os valores posśıveis de n atr (de 1 até o total de atributos
previsores) foram testados e escolheu-se aquele cujo resultado apresentou menor erro de
predição. Em ambos os casos, o tamanho p das amostras tomadas pelo algoritmo para
construção das árvores corresponde a 80% do conjunto de treino.

A fim de validar os modelos, os dados foram divididos aleatoriamente em um conjunto
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de treino com 80% dos dados e um conjunto de teste com os demais 20%. Para cada
método, o modelo correspondente foi gerado a partir do conjunto de treino e a Raiz do
Erro Quadrático Médio (RMSE) e o Erro Percentual Absoluto Médio (MAPE) foram
calculados com base na predição do valor da altura final das observações contidas no
conjunto de teste. A fim de mitigar os efeitos da aleatoriedade na escolha dos conjuntos
de treino e teste, repetiu-se o processo (randômico) de divisão dos dados, treinamento dos
modelos, predição e cálculo dos erros 50 vezes e, então, calculou-se a média dos 50 valores
obtidos do RMSE e do MAPE.

4 RESULTADOS E DISCUSSÃO

Apresenta-se inicialmente algumas análises feitas sobre os dados obtidos após a etapa de
preparação da base. Os gráficos de dispersão das variáveis previsoras versus a variável
resposta são apresentados na Figura 3. O medicamento cujo código é 604610017 é re-
presentado por “X604610017”; o medicamento de código 604610025 é representado por
“X604610025”; duas utilizações do medicamento 604610017 em sequência são represen-
tadas por “X604610017..X604610017”; duas utilizações do medicamento 604610025 em
sequência são representadas por “X604610025..X604610025”; a sequência entre os me-
dicamentos 604610017 e 604610025 é representada por “X604610017..604610025”; e, de
forma análoga, a sequência entre os medicamentos 604610025 e 604610017 é representada
por “X604610025..604610017”. As observações foram coloridas de acordo com o sexo do
paciente.

Fig. 3: Distribuição das variáveis previsoras com relação à variável resposta.

Observa-se que os gráficos de idade inicial, idade final e altura inicial sugerem uma
posśıvel relação linear com a variável resposta. Os gráficos dos demais atributos não são
tão claros quanto a uma posśıvel correlação com a altura final.

Observando a Figura 3, pode-se observar que o medicamento 604610017 possui maior
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densidade de pontos. De fato, ele é o tratamento mais frequente, com 1167 ocorrências.
Por outro lado, há 304 ocorrências do tratamento 604610025. Além disso, foram obser-
vadas 70 trajetórias completas distintas, sendo que seis delas correspondem a 70.8% dos
pacientes, como mostrado na Figura 4.

Fig. 4: Trajetórias mais frequentes observadas.

Verifica-se que pouco mais de um terço dos pacientes recebe dois tratamentos 604610017.
Além disso, somando esses pacientes aos que receberam três tratamentos 604610017,
cobre-se aproximadamente 50% dos casos. Dentre essas seis trajetórias mais frequentes,
as que contêm o tratamento 604610025, o têm como seu último registro.

Procedeu-se então à geração dos modelos de regressão. Após as 50 repetições do pro-
cesso de divisão dos dados em conjuntos de treino e teste, geração de modelos e cálculo
de predições, obteve-se os valores médios do RMSE e do MAPE. Os resultados são apre-
sentados na Tabela 1. Destaca-se que o valor de n atr utilizado nas florestas aleatórias
foi 9.

Tabela 1: Valores médios dos erros de predição da variável “altura final” por
cada método ao fim de 50 execuções.

Método RMSE MAPE
Regressão linear múltipla 5.839 0.029

Árvore de regressão 8.177 0.045

Árvore de regressão com poda 8.221 0.045

Árvore de regressão com bagging 5.619 0.030
Floresta aleatória 5.768 0.031

Observa-se que o ranqueamento dos métodos com base nos valores do erro produziria
resultados distintos dependendo da medida de erro adotada. Esta diferença é em parte
explicada pelo fato de que o RMSE tende a penalizar observações com erros grandes,
enquanto que para o MAPE, se o erro for grande, mas o valor real também for elevado,
o impacto é reduzido. No entanto, pode-se inferir que o modelo de regressão linear teve
desempenho similar aos modelos de árvore de regressão com bagging e floresta aleatória.
Além disso, estes três tiveram erro menor do que os modelos de árvore de regressão
individual e árvore podada. Os erros relativos médios variaram entre 3% e 5%. Apesar de
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serem aparentemente baixos, para uma altura final de 1.5m, esses valores corresponderiam
a uma variação entre ±4.5 e ±7.5cm na altura do paciente, o que pode ser considerado
elevado, dependendo do caso tratado.

Averiguou-se também a importância de cada atributo para os modelos envolvendo
árvores, de acordo com os valores retornados pelas respectivas funções. Os resultados
para árvores de regressão e árvores de regressão podadas são apresentados na Figura 5.

(a) Árvores de regressão. (b) Árvores de regressão podadas.

Fig. 5: Importância dos atributos para árvores e árvores podadas.

Observa-se que os resultados de importância das variáveis são bastante semelhantes
entre árvores simples e podadas. As três variáveis que aparentavam ter relação linear com
a altura final de acordo com a Figura 3 foram as que apresentaram maior importância.
Os atributos “dp inicial”, “duracao” e “num atividades” aparecem em sequência. Os
tratamentos e as sequências de tratamentos em si não foram essenciais para os modelos,
bem como o sexo dos pacientes.

Os valores de importância das variáveis para os modelos de árvores com bagging e
florestas randômicas são apresentados na Figura 6.

(a) Importância dos atributos para as árvores
com bagging.

(b) Importância dos atributos para as florestas
randômicas.

Fig. 6: Importância dos atributos para árvores com bagging e florestas randômicas.
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Nestes casos, ao invés de três atributos se destacando, tem-se apenas dois: altura inicial
e idade final. A terceira variável com maior importância é a duração do tratamento, mas
esta possui valor de importância médio cerca de três vezes menor do que o das duas
primeiras. Novamente, os tratamentos e suas sequências não apresentaram contribuição
significativa para os modelos.

5 CONSIDERAÇÕES FINAIS

Constatou-se que utilizar árvores de regressão com bagging ou florestas randômicas gera
erros de predição menores do que modelos de árvores de regressão individuais, podadas
ou não. No entanto, para o caso estudado, a eficiência dos modelos não superou à obtida
com regressão linear múltipla. As variáveis que mais contribúıram para os modelos foram
aquelas relacionadas à estatura inicial e idade dos pacientes. Entretanto, alcançou-se o
objetivo de utilizar as trajetórias percorridas como atributos dos modelos de regressão
e recomenda-se testar esse método no contexto de outras condições de saúde. A fim de
aumentar a precisão da predição da altura final de pacientes com hipopituitarismo, sugere-
se utilizar outros algoritmos de aprendizado de máquina, como SVR e redes neurais, em
trabalhos futuros.
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[14] Therneau, T. and Atkinson, B. (2019). rpart: Recursive Partitioning and Regression Trees. R package version 4.1-15.

10

59



Anais do XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.
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Abstract

Os coronav́ırus (CoVs) são patógenos de origem zoonótica, sendo associados a problemas respiratórios

leves a moderados em seres humanos. Três espécies podem causar quadros graves de insuficiência respi-

ratória em humanos (SARS-CoV, MERS-CoV e SARS-CoV-2 [1]. As informações sobre os genomas de

CoVs sequenciados estão dispońıveis para estudo em diversos bancos de dados internacionais, tais como

o China National GeneBank (CNGB) e o GenBank. O projeto no qual este trabalho enquadra-se busca,

através da aplicação de ferramentas de bioinformática, contribuir para o entendimento dos CoVs. De ma-

neira espećıfica, busca-se, aqui, identificar e analisar mutações entre sequências já determinadas de duas

protéınas importantes para o mecanismo de ação do SARS-CoV-2 (Spike e a Main Protease). Coletou-se

72 sequências da protéına Spike e 186 da enzima Main Protease depositadas no PDB. As sequências foram

comparadas através do alinhamento múltiplo realizado pelo programa T-Coffee. O genoma depositado no

GenBank com o código MN975262 foi usado como referência para os estudos de mutação. Como resultado

parcial para a Spike, identificou-se nas sequências 6ZOZ, 6ZOY e 6X29 mutações S383C; na sequência

6ZOX mutação G413C; nas sequências 6X2A, 6X2C e 6X2B as mesmas mudanças foram encontradas,

mutações A570L e T573I. Análises envolvendo a enzima Main Protease estão em elaboração. Estudos

com base na estrutura tridimensional das protéınas identificadas com mutações em śıtios importantes

também serão realizados futuramente.

Keywords: Coronav́ırus, Spike, Main Protease, Covid-19.
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Nova abordagem numérica para representar
ruptura de obras subterrâneas profundas via
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Resumo

Neste trabalho é apresentada uma nova abordagem numérica, chamada Continuum Voronoi Block

Model. Essa ferramenta visa representar o processo de ruptura em obras subterrâneas e consiste em

simular o meio rochoso por meio de um conjunto de blocos, formados por um mosaico Voronoi, unidos

em suas interfaces por elementos de junta. Para validação da ferramenta, representou-se numericamente

o estudo de caso do túnel Mine-By. O modelo foi capaz de capturar a geometria de ruptura da escavação e

também apresentou de forma expĺıcita o processo de deterioração do maciço. Tais resultados evidenciam

a potencialidade do Continuum Voronoi Block Model para previsão do comportamento de escavações com

elevadas tensões de campo.

Palavras-chave: Rochas, RocSciense, Mosaico Voronoi, Túnel Mine-By, Junta de Goodman

1 INTRODUÇÃO

Obras subterrâneas podem envolver escavações em meios rochosos com elevadas tensões
de campo. Nessas obras, rupturas frágeis podem se manifestar durante as etapas de es-
cavação na forma de desplacamentos rochosos ou explosões rochosas, acarretando perdas
econômicas e riscos à segurança dos trabalhadores [9]. Assim, a realização de análises
computacionais que indiquem os fenômenos de ruptura frágil em etapa anterior às es-
cavações é desejável. No entanto, modelos constitutivos usualmente adotados para solos
(por exemplo Mohr-Coulomb, Von-Mises, Cam-Clay, etc) não são adequados para rochas,
pois não conseguem representar os processos f́ısicos relacionados com o dano e a perda
de integridade f́ısica desses materiais. Outro problema na simulação de escavações nes-
sas condições é que a resistência da rocha registrada em laboratório é incompat́ıvel com
aquela registrada em campo [4].
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Em análises de escavações em rocha por elementos finitos, três modelos constitutivos
são normalmente utilizados: Cohesion Weakening and Frictional Strengthening [8]; Da-
mage Initiation and Spalling Limit [4]; e Cohesion Softening and Friction Hardening [5].
Todos esses modelos são fundamentados na hipótese de que durante a ruptura do maciço
ocorre uma mobilização não simultânea da coesão e do atrito. Eles são efetivos para
retroanalisar a profundidade de ruptura, entretanto são limitados quando aplicados para
interpretação do processo f́ısico real, pois essas ferramentas representam o fraturamento
implicitamente.

Diante disso propõe-se o Continuum Voronoi Block Model (CVBM), um modelo de-
senvolvido no programa RS2 [14] e baseado na representação do maciço rochoso por meio
de um conjunto de blocos, formados por um mosaico Voronoi, unidos por elementos de
junta de Goodman [7]. Essa nova abordagem numérica visa representar a ruptura frágil de
escavações e também o processo de fraturamento de maneira expĺıcita e assim possibilitar
um maior entendimento sobre o processo de ruptura em escavações sujeitas a elevadas
tensões de campo.

2 METODOLOGIA

O CVBM é um modelo baseado no método dos elementos finitos e implementado no
programa Rs2 [14]. Nesse modelo o maciço rochoso é representado como um conjunto
de part́ıculas unidas em suas interfaces. As part́ıculas são estabelecidas a partir de um
mosaico Voronoi e cada bloco da tesselação Voronoi é discretizado internamente por uma
malha de elementos finitos. Nas bordas das part́ıculas são inseridos elementos de junta
de Goodman [7] que permitem simular a interação entre blocos.

2.1 Mosaico Voronoi

O processo de formação do mosaico Voronoi inicia a partir de uma distribuição de pontos,
denominados sementes ou geradores. Ao redor dos geradores são criadas retas que separam
a região de domı́nio de uma semente em relação às suas vizinhas e é por meio da intersecção
dessas retas que os poĺıgonos Voronoi são formados, em outras palavras, isso significa que
qualquer ponto dentro da área de uma célula Voronoi estará mais próximo da sua semente
mãe que de qualquer outra semente [6].

O Rs2 possui um gerador de mosaico Voronoi no qual a formação das part́ıculas é
feita de forma randômica e o tamanho dos blocos Voronoi é controlado pelo comprimento
médio das juntas.

2.2 Modelos constitutivos

As juntas e os blocos Voronoi podem ser tratados como elásticos ou elastoplásticos. No
CVBM ambos serão admitidos como elementos elastoplásticos. Adotou-se essa hipótese
para que as rupturas inter-granulares (entre grãos), intra-granulares (no interior dos grãos)
e trans-granulares (atravessando vários grãos) pudessem ser representadas [15]. Além do
mais, a possibilidade de ruptura dos elementos sólidos e das juntas diminui a existência
de caminhos preferenciais para a ruptura.

O programa Rs2 permite que diferentes critérios de ruptura possam ser adotados para
os grãos Voronoi e para os elementos de junta. Empregou-se o critério de Mohr-Coulomb
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acoplado com o critério de Rankine para ambos os elementos. Uma vantagem em adotar
o critério de Mohr-Coulomb é que seus parâmetros possuem significado f́ısico simples,
o que contribui para uma melhor interpretação fenomenológica do modelo. A Tabela 1
apresenta um resumo dos parâmetros do CVBM.

Tabela 1: Parâmetros de entrada do modelo CVBM

Tipo Bloco Voronoi Juntas

Parâmetros elásticos
Módulo de Young (Ev) Rigidez normal (Kn)

Coeficiente de Poisson (νv) Rigidez cisalhante (Ks)

Parâmetros de Pico
Ângulo de atrito de pico (φpv) Ângulo de atrito de pico (φpj)

Coesão de pico (Cpv) Coesão de pico (Cpj)
Tração de pico (Tpv) Tração de pico (Tpj)

Parâmetros residuais

Ângulo de atrito residual (φrv) Ângulo de atrito residual (φrj)
Coesão residual (Crv) Coesão residual (Crj)
Tração residual (Trv) Tração residual (Trj)

Ângulo de dilatância (Ψ) -

Como forma de simplificar o modelo, a coesão e a resistência à tração residuais (Crv,
Trv, Crj e Trj) foram adotadas como nulas tanto para os blocos Voronoi como para as
juntas. Para os parâmetros de ângulo de atrito residual desses elementos (φrv e φrj)
foram atribúıdos valores inferiores aos de pico, para se obter um comportamento frágil
no modelo. Tais simplificações foram feitas baseada na hipótese da mobilização de uma
resistência puramente friccional após a ruptura, assim como foi considerado em [6].

2.3 Estudo de caso

Para validar a aplicação do modelo CVBM na realização de simulações numéricas de
obras subterrâneas buscou-se simular o caso do túnel Mine-By. Esta escavação possui
3,50 m de diâmetro, 46,00 m de comprimento e foi executada a 420,00 m de profundidade
na prov́ıncia de Manitoba, Canadá. Este túnel faz parte dos trabalhos desenvolvidos no
Underground Research Laboratory (URL) da Atomic Energy of Canada Limited (AECL)
e foi executado entre os anos de 1989 a 1995 com o objetivo de estudar o processo de
ruptura que ocorre em escavações com elevadas tensões de campo, por isso este caso foi
bem registrado em diferentes trabalhos ([10], [11] e [13]).

A rocha do laboratório URL localizada a 420,00 m de profundidade, trata-se de um
granito. Esse material foi estudado por [10] e suas propriedades estão resumidas na Tabela
2. Além das propriedades mecânicas da rocha circundante do túnel, as tensões in situ
também foram investigadas e possuem os seguintes valores: σ1=60 ± 3 MPa, σ2=45 ±
4 MPa e σ3=11 ± 2 MPa. O túnel Mine-By foi escavado na direção da tensão principal
intermediária e o ângulo da tensão principal maior com a horizontal variou entre 11◦ a
14◦ [11].
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Tabela 2: Propriedades mecânicas do Granito Lac du Bonnet a 420,0 m de
profundidade

Parâmetro Valor Referência
Módulo de Young (GPa) 60,00 [8]
Coeficiente de Poisson 0,20 [8]

UCS (MPa) 224,00 [11]
Resistência à Tração (MPa) 10,00 [8]

Tendo em vista a caracterização precisa das propriedades mecânicas do granito, dos
ńıveis de tensões in situ e do processo evolutivo de ruptura, o caso do túnel Mine-by
frequentemente é utilizado em simulações numéricas ([8], [4], [16] e [12]). Outro fato
que colabora para o uso desse estudo de caso como base para a calibração de modelos
numéricos é que o maciço circundante ao túnel possui as mesmas caracteŕısticas da rocha
intacta e assim pode ser tratado como um maciço homogêneo e isotrópico.

2.3.1 Geometria do modelo, condições de contorno e tensões in situ

Com o objetivo de representar a ruptura do túnel Mine-By usando o CVBM, construiu-se
um modelo composto por três regiões. A primeira região, denominada de zona externa,
possui dimensões de 50 x 50 m e foi estabelecida para diminuir o efeito das condições de
contorno. A segunda região, denominada de zona interna, é delimitada por um ćırculo
com diâmetro de 10,5 m, três vezes o diâmetro do túnel. A terceira região, conhecida
como zona escavada, consiste numa região circular com diâmetro de 3,5 m, a qual repre-
senta a seção transversal do túnel Mine-by. O modelo CVBM foi implementado na zona
interna, enquanto que nas demais regiões adotou-se materiais elásticos. Essa divisão foi
estabelecida para diminuir os custos computacionais das simulações. Tal técnica já foi
utilizada por outros pesquisadores como, por exemplo, [3], [12], [19]. A Fig. 1 mostra os
detalhes da geometria do modelo.

Os poĺıgonos Voronoi precisam ser pequenos o suficiente para que não sejam formadas
regiões preferenciais de ruptura [2]. Com isso em mente e levando-se em conta o custo
computacional da simulação, definiu-se um mosaico Voronoi com comprimento médio de
juntas igual a 7,5 cm.

A discretização do modelo foi feita com uma malha de elementos triangulares de
seis nós. Na região central delimitada por uma área circular de 7,5 m foi realizado um
refinamento da malha como pode ser observado na Fig. 1. Tal configuração gerou uma
malha com mais de 96000 elementos.

Por se tratar de um túnel profundo, restrições laterais e horizontais foram aplicadas em
todas as bordas do modelo. As tensões principais, σ1=60 MPa, σ2=45 MPa e σ3=11 MPa,
estabelecidas a partir de medidas em campo foram incorporadas na simulação. Adotou-se
um ângulo de 11◦ entre a direção da tensão principal maior com a horizontal, assim como
foi feito em [4].

Para simular o efeito de suporte imposto pela face do túnel empregou-se o método
da relaxação das tensões [17]. A simulação foi dividida em 11 estágios [14], dos quais
o primeiro é utilizado apenas para imposição das tensões in situ. No segundo estágio é
realizada a escavação do túnel e aplica-se um conjunto de tensões na parede do túnel,

4

64



Anais do XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.
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50 m

50 m
3,5 m

10,5 m

Refinamento da malha

Fig. 1: Configuração do modelo usado para representar o túnel Mine-By

tais tensões se equalizam às tensões induzidas pela escavação. As tensões adicionadas
no segundo estágio foram incrementalmente reduzidas nos estágios subsequentes até que
no último estágio nenhuma tensão foi aplicada na parede do túnel. Destaca-se que a
zona escavada torna-se uma região vazada desde o segundo estágio, momento no qual a
região é exclúıda do modelo. As propriedades elásticas dessa região não interferem nos
resultados posteriores à escavação, visto que essa zona só faz parte do modelo no momento
de imposição das tensões in situ.

2.3.2 Calibração do modelo

As propriedades elásticas do material aplicado na zona externa e na zona escavada foram
obtidas diretamente dos resultados de laboratório (Tabela 2). Como as micropropriedades
do modelo CVBM não são medidas diretamente do laboratório, o processo de calibração
foi dividido em duas etapas: calibração de laboratório e calibração de campo.

A primeira etapa destinou-se para calibração das propriedades de laboratório do gra-
nito: módulo de Young, coeficiente de Poisson, resistência à compressão simples e à tração.
Assim simulou-se ensaios de compressão simples e de tração brasileiro. Adotou-se no mo-
delo de laboratório o mesmo comprimento médio das juntas estabelecido para o modelo
de campo. Por conta disso foi simulado um corpo de prova com 4,00 m de comprimento
e 2,00 m de diâmetro (Fig. 2). Assim como no modelo de campo também foi utilizada
uma malha de elementos triangulares de seis nós na simulação dos ensaios de laboratório.

Para simular o ensaio de compressão simples com controle de deformação, foram defi-
nidas restrições de deslocamento verticais na base do corpo de prova e na parte superior
foram impostos deslocamentos verticais. O processo de carregamento foi dividido em
20 estágios e utilizou-se 20 pontos de monitoramento no centro do corpo de prova para
análise da tensão axial média e outros 40 pontos de monitoramento nas laterais (20 em
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cada lado) para quantificação das deformações laterais. Os dados coletados nesses pontos
foram utilizados para o cálculo do módulo de Young, coeficiente de Poisson e da resistência
à compressão.

Com o intuito de simular o ensaio de tração brasileiro, aplicou-se restrições verticais
na parte inferior do corpo de prova e deslocamento verticais na parte superior. Os des-
locamentos verticais foram aplicados de forma incremental ao longo de 20 estágios. A
força máxima registrada no processo de carregamento (Fmax) foi usada na Eq. (1) para o
cálculo da resistência à tração (T ):

T =
Fmax

2πRt
(1)

onde R é o raio e t é a espessura da amostra, adotada como 1 m por se tratar de uma
análise de deformação plana.

(a)

4 m2 m

2 m
(b)

Fig. 2: Configuração do modelo de laboratório: (a) ensaio de compressão simples e (b) ensaio
de tração brasileiro

Após a calibração dos modelos de laboratório, procedeu-se com a calibração do mo-
delo de campo. Essa etapa se faz necessária tendo em vista a incompatibilidade entre a
resistência de campo e de laboratório ([4] e [9]). As micropropriedades estabelecidas na
primeira etapa da calibração foram inseridas no modelo de campo e em seguida reduziu-se
a resistência do material até que a profundidade de ruptura do modelo fosse compat́ıvel
com a registrada em campo.

3 RESULTADOS E DISCUSSÕES

A partir de um processo iterativo de modificação dos microparâmetros do modelo verificou-
se que o conjunto apresentado na Tabela 3 é capaz de representar o comportamento do
granito circundante do túnel Mine-By em escala de laboratório. Os resultados numéricos
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encontram-se na Tabela 4, tais valores foram calculados a partir dos dados registrados nos
pontos de monitoramento inseridos nos corpos de prova numérico, conforme discutido na
Seção 2.3.2. Na Tabela 4 é feito ainda uma comparação dos resultado do CVBM com os
valores registrados em laboratório, onde verifica-se um erro máximo de 7,5%.

Tabela 3: Microparâmetros do CVBM para representar o comportamento do
granito Lac du Bonnet em laboratório

Tipo Blocos Voronoi Juntas

Parâmetros elásticos
Ev(GPa) 90,0 Kn (GPa/m) 1200

νv 0,19 Kn/Ks 1,5

Parâmetros de pico
Cpv(MPa) 100 Cpj(MPa) 65,0
φpv(

◦) 55,0 φpj(
◦) 42,0

Tpv(MPa) 14,0 Tpj(MPa) 6,0

Parâmetros residuais

Crv(MPa) 0,0 Crj(MPa) 0,0
φrv(

◦) 30,0 φrj(
◦) 10,0

Trv(MPa) 0,0 Trj(MPa) 0,0
ψ(◦) 30,0 - -

Tabela 4: Comparação entre resultados numéricos e laboratoriais no granito
Lac du Bonnet

Parâmetro Numérico Laboratório Erro (%)
Módulo de Young (GPa) 59,00 60,00 -1,7
Coeficiente de Poisson 0,20 0,20 0,0

UCS (MPa) 212,00 224,00 -5,4
Resistência à Tração (MPa) 10,75 10,00 7,5

Os parâmetros apresentados na Tabela 3 foram inseridos no modelo de campo, e o
resultado da simulação é apresentado na Fig. 3a. A extensão da zona deteriorada foi defi-
nida a partir da plastificação das juntas e dos blocos. Observando o resultado apresentado,
verifica-se que o maciço continua praticamente intacto, com apenas alguns elementos plas-
tificados ao redor da escavação, evidenciando a divergência entre a resistência de campo
e de laboratório.

Novas simulações foram conduzidas, as quais fizeram parte da etapa de calibração
de campo. Nessas simulações, reduziu-se a coesão das juntas e dos blocos Voronoi, en-
quanto os demais parâmetros foram mantidos constantes. A redução da coesão foi feita de
forma gradual até que se definiu o par Cpv=36,0 MPa e Cpj=19,5 MPa como os melhores
parâmetros para representação da zona de ruptura do túnel Mine-By. O resultado da
simulação com esses parâmetros é apresentado na Fig. 3b.

Verifica-se que a geometria da ruptura representada no modelo ocorre em formato de
“V” de maneira similar com a ruptura registrada em campo (Fig. 3c). A formação do
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entalhe em forma de “V” é t́ıpica de escavações com elevadas tensões de campo e recebe
o nome de Spalling [4]. A profundidade da zona deteriorada também foi representada
com precisão e, apesar do CVBM ser baseado no método dos elementos finitos, é posśıvel
observar de forma expĺıcita a formação das macrofraturas por meio da plastificação dos
elementos de junta.

Na Fig. 3b é posśıvel ver também a ruptura por tração ocorrida nas laterais do túnel.
Tal ruptura não pode ser verificada visualmente por meio das imagens do perfil final
da escavação, entretanto [1] relatou sua ocorrência a partir de medições realizadas com
emissões acústicas.

122

2,28 m

Perfil da 
Escavação

Ruptura 
por Tração

(b)

Perfil da 
Escavação

Juntas Plastificadas Ruptura In-situ
Elementos Plastificados (%)

� �� �� �� �� ���

(c)(a)

Fig. 3: (a) Modelo CVBM com resistência in situ equivalente a resistência de laboratório, (b)
modelo CVBM calibrado para o túnel Mine-By e (c) ruptura registrada em campo [4]

Os parâmetros ajustados para o modelo de campo foram reempregados no modelo de
laboratório do ensaio de compressão simples. A redução da coesão implicou numa redução
da resistência da amostra para 64,3 MPa. Tal resultado equivale a uma resistência in situ
aproximadamente 30% da resistência laboratorial, valor compat́ıvel com o intervalo de
redução proposto por [4].

4 CONCLUSÕES

A partir desse estudo verificou-se que o modelo CVBM é capaz de representar o processo
de ruptura de escavações em rochas intactas sujeitas a elevadas tensões de campo. O
modelo se mostrou robusto e conseguiu capturar diferentes aspectos da ruptura frágil
como a divergência ocorrida entre a resistência registrada em campo e em laboratório,
a profundidade e o formato da ruptura por spalling e também a ruptura por tração nas
paredes da escavação.

Embora o modelo seja baseado em uma formulação FEM, a adoção do mosaico Voronoi
permite observar de forma expĺıcita a formação das macrofraturas a partir da plastificação
dos elementos de junta, comportamento que não pode ser capturado com outros modelos
baseados no FEM como o Damage Iniciation Spalling Limit, por exemplo.
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A representação do processo de fraturamento de forma expĺıcita possibilita uma si-
mulação mais verośımil da rocha deteriorada ao redor da escavação, o que evidencia a
potencialidade do CVBM. Por fim, destaca-se que a retroanálise da ruptura do túnel
Mine-By apresentada neste trabalho confirma a aplicabilidade do CVBM como uma nova
ferramenta para previsão de ruptura frágil de escavação com elevadas tensões de campo.
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Abstract
In order to verify the effects of using empirical priors to fit epidemiological models through the ABC-
SMC method, we considered the SEIRD model with different prior distributions combinations, admitting
experimental measurements or not. Comparing the results of these combinations, we observe that the
fit with the minimal RMSD final value was the one using all available empirical distributions as priors.
However, the values of the parameters obtained do not belong, in general, to the 95% CI of the empirical
distributions. We further discuss possible reasons for this deviation.

Keywords:COVID-19, SEIRD, Empirical Priors, ABC-SMC

1 INTRODUCTION

The year 2020 was marked by the tragedy of the pandemic caused by COVID-19, mobilizing
scientists, healthcare workers and authorities in the fight against the spread of its etiological
agent, the SARS-CoV-2 virus.

One of the tools scientists have been using are the so called epidemiological models.
These models are used for simulation and forecasting of pandemic scenarios [5, 8, 11],
data analysis [4] and also to investigate the economic impact of the pandemic [17], among
others. Based on the analysis provided by the models, decisions can be made by the
authorities aiming to avoid the worst scenarios, also allowing scientists to quantitatively
investigate the effect of specific non-pharmaceutical policies.

In the midst of these studies, the National Laboratory for Scientific Computing (LNCC)
provides scientific and computational apparatus (SDumont supercomputer) to several

Contatcs: feradofogo@hotmail.com (Felipe Fontinele) pedrohpc96@hotmail.com (Pedro Cintra),
joaopedrovm98@gmail.com (João Valeriano)
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studies – such as ours – for comparing models to describe the pandemic1. Among the
methods used to study infectious diseases, compartmental models represent a valuable
contribution. In such cases, the population is assigned to compartments, each of them
ruled by their respective differential equations, representing the possible states that an
individual can be. These equations may involve as many parameters as needed for the
model being considered. For example, one of the simplest and most common is the SIR
model, where S stands for Susceptible, I for Infected and R for Recovered. It requires
some parameters, such as the infection rate, recovery rate and the total population. If
more compartments are required, the interaction between the populations in each of the
groups has to be taken into account in the respective differential equations.

Considering the dynamics of the COVID-19 disease, our goal is to use the SEIRD
(Susceptible - Exposed - Infected - Recovered - Dead) model, taking into account seven
parameters, namely: incubation period, infection fatality rate, time from symptoms onset
until death or recovery of infected individuals, infection fatality ratio, infection rate by
symptomatic patients, and infection rate by presymptomatic patients (those who have
been exposed to the virus, but do not show symptoms yet, that is, those in the incubation
period). For a complete description, see Table 1.

When predicting the development of a pandemic, it is crucial to compare the results
of the model with the real world data in order to validate their use. With this purpose,
we analyze the root-mean-square deviation (RMSD), from the fitted curve to the data,
aiming to obtain an estimate of how close to the real world the parameters of our model
can be adjusted.

There is a large quantity of methods to fit data to a model, ranging from deterministic
minimization algorithms, such as non-linear least squares [3, 15], to stochastic processes
[7, 2]. In this work, we choose to use the ABC-SMC, (Approximate Bayesian Computing
with Sequential Monte Carlo Sampling) method [10].

Just as common deterministic minimization algorithms depend on the initial guess for
the fitted parameters [14, 12], in the ABC-SMC method, the prior distribution for a given
parameter should result in better or worse outcomes. Usually, in the absence of prior
knowledge about the probability distribution of the parameters, an uniform distribution
bounded by a certain interval is used as prior. However, the choice of the intervals can
affect significantly the fitting algorithm. If the interval is too restrictive, the sampled
values could never be close to the ones that best fit our model, or it could be that the
interval is excessively large so that the algorithm has problems to reduce the parameter
space to the true interval. Several studies have been dedicated to addressing this problem,
from extending the confidence interval [6] to methods for estimating better priors that
represent the ignorance on the correct prior [13]. In this fashion, we also aim to compare
adjustments using priors obtained from experimental studies from hospitals and tracking
of infections from China.

2 METHODOLOGY

To perform the benchmark analysis for the effectiveness of using the experimental priors
in comparison to the uniform distributions, we need to choose a reliable dataset, that

1Click-Covid: Uma ferramenta de informação at SDumont COVID-19 Projects.
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can represent the time-series of the real epidemiological data. This requirement arises
because, if the dataset comes from suitable collected and cataloged data, one can expect
the model’s parameters to correspond to data measured in other studies, which is needed
if we want to use experimental distributions as priors. For example, if the dataset was
created with problems in the identification of new cases of infection, the incubation period
value that governs the differential equations of the model can be very different of the real
value. The dataset we choose to analyze – which seemingly contains all these requirements
– is the epidemiological COVID-19 data from China.

We performed a search on google scholar by keywords regarding the key parameters,
such as incubation period COVID-19, epidemiological parameters COVID-19. Some other
papers were previously known by the researches, and therefore they were not necessarily
found by the keywords search. After that, the distribution for each parameter was
taken according to the distribution function described by the corresponding article. The
experimental distribution parameters were described by one of the following two equations
(Lognormal, Gamma)

Lognormal(x; p1, p2) =
1

xp2
√

2π
exp

(
− (ln(x)− p1)2

2p22

)
, (1)

Gamma(x; p1, p2) =
pp21

Γ(p2)
xp2−1 exp (−p1x). (2)

Distributions were obtained for more countries than China, as a point of reference for
confidence since some of these epidemiological parameters, such as the incubation period,
are not expected to drastically change from country to country. Although parameters
associated with cultural characteristics, such as time from symptoms onset to hospital
admission, are expected to present variations, we use them as qualitative metrics for
comparison in the following way: if some country presents an average time taken from
symptoms onset to hospitalization in 5 days, and another country presents an average for
the same time interval of 30 days, however both countries present similar means for the
time between symptoms onset to death of, say 15 days, we conclude something must not
be correct in the measurements for the later and discard this measurement.

2.1 Mathematical Model

Figure 1 shows a flowchart of the SEIRD compartmental model, where we have equations
assigned to each arrow, describing the rate in which people are moved from one compartment
to another, in the direction given by the arrows. Beside the flowchart, we have the
SEIRD differential equations system written explicitly. Notice that µ = PIFR/τd and
γ = (1− PIRF ) /τr, where PIFR, τd and τr denote respectively the Infection Fatality Rate,
the time period from symptoms onset to death and the time period from symptoms onset
to recovery.
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Susceptible S(t)

Infected I(t)

Recovered R(t) Dead D(t)

Exposed E(t)

βI
N
I(t)S(t) + βE

N
E(t)S(t)

cE(t)

γI(t) µI(t)

Figure 1: Flowchart of the SEIRD model.
Each individual is moved from one

compartment to another by a rate given by
the equation assigned to the arrow between

compartments.

dS

dt
= −βI

N
IS − βE

N
ES (3)

dE

dt
=
βI
N
IS +

βE
N
ES − cE (4)

dI

dt
= cE − γI − µI (5)

dR

dt
= γI (6)

dD

dt
= µI (7)

All differential equations (3)-(7) are subject to initial conditions at time t = 0. We
assume that R(t = 0) = E(t = 0) = 0, S(t = 0) = N − I(t = 0) − D(t = 0), with
I(t = 0) = 548 and D(t = 0) = 172.

Physical meaning of all parameters is listed in Table 1. Some of these parameters
appear as frequency distributions, while others appear as fixed values. Here, we are
interested in parameters associated with distributions.

2.2 ABC-SMC

With the definition of the model, using all the required parameters, we proceed to the
task of finding the optimal parameters for a given epidemiological curve. We rely on
the fitting method ABC-SMC (Approximate Bayesian Computation Sequential Monte
Carlo) to fulfill this task. The algorithm behind the method receives as input the prior
distribution for each parameter to be estimated, the data points, a tolerance value ε,
the number of samples to be generated from the prior distribution and the number of
repetitions. By the end of the process we shall have a new distribution, called posterior,
of the sampled values that were accepted given a certain tolerance, or in other words, the
RMSD calculated with these parameters was smaller or equal than the tolerance (Figure
2).

The posterior distribution is expected to be more precise regarding its most probable
value, then the second part of the algorithm comes in, where new sorting sections begin.
It starts by using the posterior generated in the first part as its new prior. In each

2Numbers based on Chinese data on infections on January 22.
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iteration, the algorithm calculates a new tolerance value, making it smaller each time a
new posterior is created. With this process, the posteriors generated by the algorithm
becomes narrower, and thus the most probable value that fits the model becomes more
apparent. The effect of the decrease in the value of the tolerance can be viewed as a
decrease in the range of the parameter space for each of the parameters: as the tolerance
gets smaller, only values in a more restrict range can be accepted within that tolerance.
After calculating the last posterior, we choose from it the parameter set that minimizes
the RMSD.

X

.

.

.

X X

True distribution for
the parameter β

Prior distribution for
the parameter β

First posterior distribution
for the parameter

Repeat M times

Final distribution for β

θ11            θ21                    θ31    . . .      θn1 

θ12             θ22                    θ32    . . .      θn2 

1

3

4

1  n samples θ are randomly selected 
from the prior distribution and 
assumed as possible values for β. For
each θ, a simulation is performed

2

2  From the n samples, those which 
show an error D(θi1, β) in the adjusment 
below or equal to the tolerance ε1 
become part of the posterior 
distribution, which is expected to be 
more accurate than the prior

3  A new tolerance ε2 is placed and 
n samples are randomly selected 
from the first posterior, with a small 
perturbation kernel

4  After M repetitions, 
a final distribution is 
achieved

Figure 2: Illustration on the algorithm behind ABC-SMC method. Based on the original
illustration in [16].

The epidemiological data was taken from a Kaggle dataset named COVID-19 Dataset3.
It contains worldwide information about COVID-19 data of confirmed, death and recovered
cases grouped by levels that goes from country data to province data. It is a complete
dataset, with information that can be used in a great range of studies and researches.
There is an open GitHub repository4 with all the code needed to reproduce the results
presented here.

3imdevskp/corona-virus-report
4LNCC-COVID-19-prediction/EAMC_2021_paper
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Parameter Interpretation Experimental Prior

βI

Infection rate:
Probability of disease transmission
times the average number of contacts
per person per time.

–

βE Infection rate by Exposed people. –

N
Effective population that could be
infected by the disease. –

c−1 = τc Incubation period. Lognormal(x; 1.57, 0.65)[1].

τr
Time since the onset of the symptoms
until recovery. Gamma(x; 6.68, 0.33)[18].

τd
Time since the onset of the symptoms
until death. Lognormal(x; 2.84, 0.58)[9].

PIFR
Infection Fatality Ratio, probability of
dying after becoming infected. –

Table 1: Parameter definitions for the SEIRD model. The parameters without a distribution
description in the last column do not have empirical priors, or if they do, the priors were not

used.

3 RESULTS AND DISCUSSION

We are interested in finding out the effect of using empirical priors in the fit of the SEIRD
model to epidemiological data. However, we need a first result to compare with the fits
we get by using these priors. We begin by fitting our dataset using uniform distributions
as priors with 20 ABC-SMC iterations. The results are satisfying, with a final RMSD
≈ 155 as one can see in Figure 3, indicating that our model and fitting procedure indeed
represents, to a certain degree, the data behaviour.

Proceeding with the investigation of the effects of considering information from the
empirical data to fit our model, we tested four different combinations of prior distributions:
(I) using the empirical prior for τr, while keeping the other priors uniform; (II) using the
τr distribution and fixing τc and τd on the mean value on their empirical distributions;
(III) using τc and τd fixed on the mean, now with an uniform prior for τr; and (IV) using
empirical priors for all three key parameters τc, τr and τd.

Figure 4 shows RMSD values through each iteration5 of the ABC-SMC fitting process,
where the shaded area represents the uncertainty, given by the standard deviation of the
RMSD calculated in 20 different runs of the ABC-SMC algorithm. Since this is a stochastic
method, the averaging procedure is mandatory to obtain consistent and robust results.
The optimal parameters were selected from the posterior distribution as being those which
minimize the RMSD .

The most successful fit, regarding the minimization of the RMSD, is the one using the
combination (IV), a result we can use to advocate in favour of using empirical priors,
specially noticing that the second best result is given by the combination involving only
the empirical prior of τr. However, it is important to note that the observed difference

5Here, iteration denotes the consecutive posterior calculated through ABC-SMC.
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between the obtained final RMSDs can be considered rather negligible if we take into
account the scale of the fitted data.

An interesting result from Figure 4 is that setting parameters on fixed values may
limit the quality of the obtained fit, which may seem counterintuitive as doing it not only
reduces the number of parameters to be fitted, but also sets the unknown parameter value
to its actual empirical measurement. From this, we realize that the parameters that best
fit the available data do not correspond to their measured values. This can be due to
a variety of factors. Firstly, we are considering a very simplified model, which does not
take into account hospitalizations or countermeasures like the use of masks and social
isolation. Secondly, there can be problems in the data being fitted, most notably possible
underreporting, mainly of confirmed cases.

Despite this, considering the best set of prior distributions (by RMSD-based criterion),
the use of empirical priors seems to push the parameters in the right way. Table 2 shows
the comparison between the empirical parameter values (with 95% CI, obtained from
references mentioned in Table 1) and average with standard deviation results from the 20
runs of ABC-SMC considering the experimental priors.

τc τr τd
Empirical average

parameter 5.95(4.94− 7.11) 24.7(22.9− 28.1) 20.2(15.1− 29.5)

ABC-SMC’s
best parameter 8.47± 0.17 18± 2 31± 3

Table 2: Comparison between the empirical data and the fit results, using combination (IV),
for the three period parameters of our model.
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Figure 3: SEIRD model fit for China’s cumulative infected and dead data using the empirical
priors for τr, τd and τc.

Since the different prior combinations do not converge to a same value of RMSD, it is
expected that the parameters set found by each model is not the same. This is shown in
Figure 5, which presents the evolution of all parameters values through the iterations of
ABC-SMC, again with the uncertainty given by the standard deviation of the results of
20 runs of the algorithm.
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Figure 4: Evolution of RMSD, calculated for each posterior generated by the ABC-SMC
algorithm, with each color assigned to a different combination of prior distributions for the

model parameters.

The incubation period τc found in the fitting procedure is clearly different from the
one given by the empirical data, as it can be seen in Figure 5 and Table 2. This can
be thought of as a compensation made by the fitting algorithm to take into account the
fact that some of the parameters of our model, as βI and βE, should in actually change
in time, as intervention and social measures are adopted by the population to try to
prevent the spread of coronavirus, and this change in the parameters would modify the
rate at which the infection curve increases. Also, the delay on the infection and death
numbers notifications can play a role on the deviation of the parameters found and the ones
empirically measured, since this delay could change the real shape of the epidemiological
data curve.
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Figure 5: Evolution of the model parameters, calculated for each posterior generated by the
ABC-SMC algorithm, with each color assigned to a different combination of prior distributions.

Notice that there is an interplay between the values of βI and βE, with the first
one decreasing while the latter increases throughout the ABC-SMC iterations, but we
cannot see a really appreciable result of this exchange on the RMSD values in Figure 4,
which means that there probably exists some correlation between these two parameters.
Calculating the Pearson Correlation Coefficient between each pair of βI and βE curves in
Figure 5, we obtain a correlation coefficient of −0.89± 0.076.

4 CONCLUSIONS

We conclude that the model and the fitting method have shown satisfactory results, since
the data were well represented by the fitted curve. However, there was no significant
difference between the fits calculated using the different combinations of prior distributions,
which means that different parameter sets can represent the epidemiological data. This
can be viewed as an example of the influence from the correlation found between βI and
βE and fact that βI,E are in fact time dependent, and thus influence the shape of the
curve in a different way of the one described in our model, and also to the delay in the
notification of new cases.

This implies that the real parameters that describe the data are very difficult to find,
but this does not represent a drawback regarding fitting our data, and possibly making

6See GitHub repository for additional information on correlation between the epidemiological
parameters.
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predictions and other analysis.
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Abstract

Autonomous entities known as social bots generate an increasing amount of social media content.

Not all of those bots are harmful. Lots of them are used for good purposes indeed, like helping users

resolve their questions without the need of a human being. However, there is an increasing number of

malicious bots that aim to persuade, slander, or even fool humans. Nowadays there are more than 330

million monthly active Twitter accounts throughout the world and the exact amount of bot accounts

is unknown. Different techniques in Machine Learning have been explored for bots detection in social

networks. Therefore, the aims of this work are: i) detect bot accounts on Twitter utilizing the supervised

ML by means of an Artificial Neural Network (phase 1); ii) classify the dangerousness of the bot based on

what sentiments are involved in the contents published by those accounts, through the use of Sentiment

Analysis technique (phase 2). In phase 1, of the 594 users evaluated, 242 were considered bot with an

accuracy of 82%. In phase 2 of the 22,855 tweets analyzed, 14.8% had a negative feeling.

Keywords:Social Bot, Artificial Neural Network, Sentimental Analysis

1 Introdução

As mı́dias sociais têm se tornado cada vez mais populares e acesśıveis por facilitar a
vida de muitas pessoas e instituições. Uma das grandes vantagens que elas oferecem é
a comunicação instantânea, possibilitando compartilhar informações e acontecimentos do
mundo em tempo real. Segundo [29], no Brasil, 96,2% dos usuários de internet estão em
alguma mı́dia social, e esse crescimento não dá sinais de que vai desacelerar.

Uma quantidade crescente de conteúdo advindo das mı́dias sociais (também popu-
larmente chamadas de redes sociais, usado como termo intercambiável ao longo deste

Contato: Gabrieli Silva, gabrieli@lncc.br
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trabalho) é gerada por entidades autônomas conhecidas como bots ou robôs sociais [36].
Com o uso da Inteligência Artificial (IA) para gerar conteúdo automaticamente, essas
entidades podem imitar o comportamento de um usuário real e se passar por seres huma-
nos [10]. Muitos robôs sociais desempenham funções úteis como, por exemplo, facilitam
o atendimento aos usuários de várias empresas na resolução de problemas ou compra de
produtos, sem a necessidade de um atendente real. Porém, há um registro crescente de
contas bot com intenções maliciosas, as quais possuem o objetivo de persuadir, difamar ou
enganar os humanos [13]. Segundo [27], contas bot são agentes que possuem alta influência
na propagação de not́ıcias falsas (fake news), sobretudo, na rede social do Twitter.

Atualmente, no Twitter, são mais de 330 milhões de usuários ativos mensalmente
no mundo todo, e a quantidade exata de bots é desconhecida [34]. O Twitter afirma
que contas falsas ou spammers [4] representam apenas 5% dos seus usuários ativos. No
entanto, pesquisadores como [20] e [31] acreditam que o número real alcança percentuais
mais elevados. Portanto, a necessidade de estratégias para a detecção de contas bot no
Twitter é essencial para garantir a credibilidade e a segurança daqueles que usam essa
plataforma de mı́dia social como fonte de informação.

O Aprendizado de Máquina (AM) é uma subárea da IA dedicada ao desenvolvimento
de programas de computador que melhoram automaticamente com a experiência [22].
Diferentes técnicas de AM vêm sendo exploradas na detecção de bots em mı́dias sociais.

O objetivo deste trabalho é detectar contas bot no Twitter e verificar a periculosidade
dos bots encontrados, analisando qual o sentimento envolvido nos tweets publicados por
essas contas. Para isso, foram utilizadas duas diferentes técnicas de AM: para a fase de
detecção de contas bot (primeira fase) é utilizado o aprendizado supervisionado com a
implementação de uma RNA. Na segunda fase, para avaliar a periculosidade, é utilizado a
técnica de Análise de Sentimentos, a qual permite analisar conteúdos textuais combinando
o Processamento de Linguagem Natural (NLP) com técnicas de AM.

2 Trabalhos Relacionados

Muitos robôs sociais desempenham funções úteis, como aqueles que automatizam o com-
partilhamento de not́ıcias da imprensa e os que ajudam consumidores em atendimentos
virtuais. Por outro lado, existem os bots maliciosos que espalham spam ou conteúdo
malicioso a fim de persuadir, difamar e enganar os humanos, principalmente com a pro-
pagação de not́ıcias falsas. Diante deste cenário, trabalhos, tais como [12], [6], [31], [1], [7]
e [33], foram desenvolvidos para a detecção de contas bot nas redes sociais. Alguns destes
trabalhos são discutidos a seguir, juntamente com suas vantagens, limitações e técnicas de
AM utilizadas para o seu desenvolvimento. Ainda, são apresentados trabalhos que fazem
uso da técnica de Análise de Sentimentos.

No trabalho de [6], para ajudar usuários humanos a identificar com quem estão intera-
gindo, as contas da mı́dia social Twitter são classificadas em humanas, bots ou ciborgues
(robôs h́ıbridos, operados parte por humanos, parte por computadores [28]). Para isso
os autores propõem um sistema classificador usando as técnicas de Random Forest [8] e
Näıve Bayes [18]. Porém, após a detecção de quais contas pertencem a cada grupo, os
autores não avaliam o conteúdo publicado por contas bot, como neste trabalho, a fim
de verificar qual o sentimento atrelado a cada publicação e o tipo de impacto que o bot
poderá trazer para a conta humano.
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Em [1] são apresentadas as estratégias para a detecção de botnets, as quais se referem
à contas bot gerenciadas por um indiv́ıduo ou grupo [2], através da análise passiva do
tráfego de rede. As estratégias são separadas em função dos protocolos de comunicação,
comumente utilizados para implementação dos canais de comando e controle de botnets.
Os autores fazem uso de um conjunto básico de ferramentas para o apoio ao processo
de detecção. Porém, vale ressaltar, que nem sempre a alteração do fluxo de rede está
relacionada a uma atividade maliciosa. Existem outros fatores que podem levar a este
fim, como por exemplo, horários de pico que comumente alteram a estabilidade da rede.

Trabalhos como o de [12], [31] e [10] avaliam a influência de contas bot em problemas
espećıficos. Em [12] é estudado as caracteŕısticas e a atividade de bots em torno de grandes
eventos poĺıticos, incluindo eleições em diferentes páıses, tais como as eleições presidenciais
e intermediárias de 2016 e 2018 nos EUA, e as eleições presidenciais francesas de 2017.
[10] apresenta um estudo sobre as fake news na eleição presidencial de 2018, no Brasil, e
o envolvimento de bots no compartilhamento dessas informações falsas.

Diversos trabalhos exploram a técnica de Análise de Sentimentos, tais como [7], [23],
[11], [30] e [14]. Porém, nestes trabalhos as análises são realizadas em publicações relaci-
onadas a um assunto (ou evento) especifico, como por exemplo, no trabalho de [7], o qual
analisa o sentimento envolvido nos tweets relacionados aos filmes indicados à categoria
de Oscar 2017, ou ainda em [9], o qual faz a análise dos tweets relacionados aos protestos
que ocorreram no Brasil entre junho e agosto de 2013.

Portanto, ainda que diversos trabalhos realizem a detecção de contas bot do Twitter
e a técnica de Análise de Sentimentos tenha sido utilizada, até o momento não foram
encontrados trabalhos que, além de realizarem a detecção do tipo de conta, também
avaliem a periculosidade dos bots encontrados, analisando qual o sentimento envolvido nos
tweets publicados por essas contas. Ainda, neste trabalho, para a Análise de Sentimentos,
os tweets são avaliados de uma maneira geral, sem levar em consideração qualquer evento
ou assunto espećıfico, o que caracteriza o principal diferencial deste trabalho.

3 Metodologia de experimentos e Resultados

Nesta seção são apresentados a metodologia de experimentos e os resultados obtidos nas
duas diferentes fases deste trabalho. Lembrando que a primeira se refere à detecção das
contas, classificando-as como bot ou não, com a implementação de uma RNA; enquanto
a segunda, à análise da periculosidade, utilizando a técnica de Análise de Sentimentos.

3.1 Metodologia

Ao longo desta seção é apresentado o trabalho realizado nas etapas de coleta de dados,
seleção de atributos e pré-processamento de dados. Também é detalhada a metodologia
adotada durante as implementações computacionais para detectar contas bot e realizar a
análise da periculosidade.

3.1.1 Coleta de dados

Por permitir o acesso a coleta de informações dos usuários através de sua API1, Twitter
API Reference [35], os dados analisados neste trabalho são da rede social Twitter. Esta

1API: Do termo em inglês Application Programming Interface
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API está dispońıvel para usuários desenvolvedores e pode ser acessada, após a análise do
Twitter, com a autenticação básica da conta (usuário e senha) através de um endpoint.

Para as etapas de treinamento e teste da RNA foram utilizados os conjuntos de dados
Kaggle [15] e Bot Repository [37], no formato atributo-valor. As contas dispońıveis no
conjunto Kaggle são do peŕıodo de criação entre 2004 e 2017, enquanto que as do Bot
Repository, foram criadas entre 2007 e 2018. Devido ao crescente número de contas bot,
o Twitter vem desenvolvendo medidas para desativar os perfis considerados suspeitos,
e por isso, para a análise da periculosidade, algumas contas poderiam não existir mais,
inviabilizando a coleta. A fim de abranger contas mais recentes e garantir que os usuários
classificados como bot na primeira fase ainda estejam dispońıveis para a realização da se-
gunda fase, neste trabalho a base de dados utilizada corresponde à combinação desses dois
conjuntos de dados, os quais somados, possuem as rotulações de 2968 contas, indicando
quais são bot (classe 1 com 1254 exemplos) ou não (classe 0 com 1714 exemplos). Na
Tabela 1 são apresentados os atributos envolvidos na coleta de dados, o tipo, se categórico
(C), numérico (N) ou data/hora (D/H), e o que cada um deles representam.

Atributo Descrição Tipo

1* Default profile Indica se o usuário alterou ou não o tema de seu perfil C
2* Followers count Número de seguidores que a conta possui N

3* Friends count Número de usuários que a conta está seguindo N

4* Listed count Número de listas públicas das quais este usuário é membro N
5* Favourites count Número de tweets que o usuário curtiu N

6 Url Uma URL fornecida pelo usuário em associação com seu perfil C

7 Location Local definido pelo usuário para o perfil da conta C
8 Description Breve resumo sobre a conta do usuário C

9 Created at Data e hora em que a conta foi criada D/H

10* Verifield Indica se o usuário possui uma conta verificada ou não C
11 Screen name Nome pelo com o qual o usuário se identifica C

12* Default profile image Indica se o usuário carregou uma imagem de perfil C

13 Language Idioma da conta C
14* Statuses count O número de tweets (incluindo retweets) emitidos pelo usuário N

15 Name Nome do usuário definido por ele mesmo C

Tabela 1: Conjunto de atributos envolvidos na coleta de dados.

3.1.2 Seleção de atributos e pré-processamento de dados

Na detecção de bots em redes sociais, o atributo data de criação da conta é de suma
importância na análise. Normalmente, contas bot possuem elevada movimentação de
atividades em um curto intervalo de tempo desde a sua data de criação. Diversas imple-
mentações de algoritmos utilizados em AM não são capazes de analisar certos tipos de
dado como, por exemplo, atributos do tipo data e hora. Desta forma, frequentemente,
atributos com esses tipos de dados são transformados em um outro atributo com a mesma
informação, mas com um tipo de dado que o algoritmo seja capaz de analisar [3]. A fim de
contornar essa limitação, no conjunto de dados utilizado neste trabalho, o atributo data
de criação da conta foi transformado para um atributo do tipo inteiro, o qual representa
o número de dias corridos a partir de uma data fixa para informar a idade da conta.

Os atributos dos dados de entrada, normalmente, estão em intervalos de variação bas-
tante distintos. Isto faz com que o treinamento e teste da RNA fiquem prejudicados, pois
a rede neural pode interpretar valores mais altos como de maior importância e valores
menores como menos importantes [19]. A fim de evitar este problema os dados foram
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normalizados através da abordagem MinMaxScaler da biblioteca scikit-learn [24], o qual
redimensiona os valores dos atributos no intervalo entre 0 e 1. Além disso, alguns atri-
butos, tais como verified, default profile e default profile image, encontram-se com valores
nominais, o que torna seu processamento pela rede imposśıvel de ser executado. Por isso,
também foi utilizada a técnica de binarização, com a qual é posśıvel atribuir números
binários aos atributos categóricos. Desta forma, os campos com valor True receberam
valor 1 e os de valor False receberam 0.

Os atributos apresentados na Tabela 1 foram analisados quanto ao seu tipo de dado.
Aqueles do tipo categórico em que não era posśıvel aplicar a binarização por apresen-
tarem textos longos (frases), tais como url, description, screen name, language e name,
foram exclúıdos da análise. Além disso, foi eliminado o atributo location devido a alta
porcentagem de dados faltantes (80%). Na Tabela 1, os atributos com um (*) foram os
selecionados durante a fase de seleção de atributos e usados para a tarefa de classificação.

3.1.3 Implementações Computacionais

Para a fase de detecção de contas bot foi implementada uma RNA do tipo Multilayer
Perceptron (MLP), na qual os neurônios de uma camada anterior se conectam a todos os
neurônios da camada seguinte, formando uma rede neural totalmente conectada [32].

Para a implementação da RNA foi utilizada a biblioteca Keras[5], por ser amplamente
difundida na área e facilitar o desenvolvimento de novas aplicações de AM. A RNA de-
senvolvida neste trabalho por meio de testes experimentais possui quatro camadas: a de
entrada com 10 neurônios; a primeira camada oculta com 8 neurônios; a segunda camada
oculta com 3 neurônios; e a camada de sáıda com 1 neurônio. Segundo [25] a função de
ativação Unidade Linear Retificada (ReLU) tem sido amplamente utilizada por facilitar
o processo de treinamento. Portanto, nas três primeiras camadas foi utilizada a função
de ativação ReLU. Além disso, para restringir a sáıda do neurônio ao valor de interesse,
0 (não bot) e 1 (bot), na camada de sáıda foi utilizada a função de ativação Sigmoide.

Os parâmetros da RNA foram ajustados de forma a minimizar a função de perda
durante o treinamento através algoritmo de otimização Adaptative Moment Estimation
(ADAM) [17]. De acordo com [26], em RNA, o processo de treinamento é repetido até
que um dos critérios de parada especificado sejam atingidos. Neste trabalho, a condição
de parada adotada corresponde ao número máximo de épocas igual a 200.

O conjunto de dados de entrada foi dividido em dois subconjuntos, treinamento (80%)
e teste (20%), esse processo foi realizado utilizando a função train test split da biblio-
teca sklearn. A RNA foi submetida ao conjunto de treinamento, gerando um modelo
preditivo para posteriormente aplicar o conjunto de teste. Para avaliar a capacidade da
rede na tarefa de detecção de contas bot, foram utilizadas as métricas de desempenho
acurácia2 e erro médio quadrático (MSE3). Além disso, para evitar o problema de sobre-
ajuste foi aplicada a técnica de regulação dropout, a qual influencia na performance da
rede. Com essa técnica, na fase de treinamento e durante o passo de propagação dos
dados pela rede, os neurônios são desativados, aleatoriamente, com probabilidade p, em
particular neurônios de camadas ocultas. Enquanto que na fase de teste, as ativações são

2Indica a performance geral do modelo, ou seja, de todas as classificações, quantas estão corretas.
3Mean Square Error: média das diferenças quadradas entre os valores previstos e reais.
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re-escaladas, com fator p, para compensar as ativações que foram desligadas durante a
fase de treinamento [25].

Para a análise da periculosidade, foram coletados os tweets publicados pelos usuários
classificados como bot pela RNA. Utilizando a Twitter API Reference, foram obtidos os
últimos 200 tweets de cada usuário. Neste trabalho a periculosidade de um bot se refere
ao tipo de sentimento que o usuário expõe, o qual pode ser classificado como positivo,
negativo ou neutro, ao publicar um tweet. Para essa classificação foi utilizada a técnica de
Análise de Sentimentos, área dedicada ao estudo computacional das opiniões e sentimentos
expressos em textos [16]. Para implementar a Análise de Sentimentos, foi utilizada a
biblioteca textblob [21], a qual é amplamente utilizada no processamento computacional
de linguagem natural. Com a textblob é posśıvel obter o valor da polaridade4 do texto,
que varia entre -1 e 1. Para a classificação adotada neste trabalho, se a polaridade é maior
que 0, o sentimento é positivo, se menor que 0, o sentimento é negativo e, se igual a 0, o
sentimento é neutro.

Como mencionado, devido ao crescente número de contas bot, o Twitter vem desen-
volvendo medidas para desativar os usuários considerados suspeitos. Por isso, das 242
contas classificadas como bot pela RNA, 46 já não existiam mais, inviabilizando a coleta
dos tweets. Ainda, por limitação da biblioteca textblob, com a qual é posśıvel avaliar textos
na ĺıngua inglesa, 77 contas foram exclúıdas da análise por apresentarem publicações em
outros idiomas (italiano, português, japonês, espanhol e indonésio). Portanto, a análise
da periculosidade foi realizada em 119 contas. Além disso, como mencionado, foram cole-
tados 200 tweets de cada usuário. Porém, como alguns usuários possúıam uma quantidade
menor de publicações em sua linha do tempo, foram avaliados, no total, 22855 tweets.

3.2 Resultados

Nesta seção são apresentados os resultados para a detecção de contas bot e análise da
periculosidade.

3.2.1 Detecção de contas bot

Como mencionado, a técnica de regularização dropout influencia a performance da rede.
Na Tabela 2 é apresentado o resultado das métricas de desempenho da rede neural com e
sem a aplicação do dropout. Podemos verificar que os valores das métricas de desempenho
para essas diferentes configurações da RNA foram bem próximos. Assim, nas Figuras 1
e 2, são apresentados somente os resultados com a aplicação do dropout, os quais corres-
pondem, respectivamente, ao comportamento do erro médio quadrático (Figura 1) e da
acurácia (Figura 2) durante o processo (número de épocas) de treinamento e teste.

É posśıvel observar que o erro diminui (Figura 1) e a acurácia aumenta (Figura 2) a
medida que as épocas evoluem, o que é um bom resultado para a RNA implementada.
Além disso, para os dois resultados, a curva de teste (cor laranja) tem um comportamento
semelhante a curva de treinamento (cor azul), não apresentando sobreajuste, ou seja, o
modelo implementado está adequado para receber um conjunto de dados nunca visto.

4Representa o grau de positividade e negatividade de um texto.
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Sem dropout Com dropout
Acurácia 0,78 0,82

Erro 0,17 0,15

Tabela 2: Comparação das métricas de desempenho da RNA com e sem dropout.

Fig. 1: Erro médio quadrático Fig. 2: Acurácia

3.2.2 Periculosidade do bot

Dos 594 usuários do conjunto de teste, 242 foram classificados como bot pela RNA. Devido
aos fatores detalhados na Seção 3.1, foi posśıvel coletar as publicações de 119 usuários,
totalizando 22855 tweets para análise. Esses usuários foram os investigados quanto à
periculosidade, para os quais o resultado é apresentado a seguir.

Os gráficos das Figuras 3 e 4 representam a porcentagem de usuários bot com peri-
culosidade positiva (fatia azul), negativa (fatia laranja) ou neutra (fatia verde). Como
cada usuário possui mais de um tweet publicado, a periculosidade considerada se refere
ao sentimento que ocorreu em maior frequência dentre todos os tweets avaliados deste
usuário. Também foram avaliados todos os tweets da base de uma maneira geral, sem
levar em consideração a quais usuários pertencem. O resultado é apresentado no gráfico
da Figura 4. Em todos os resultados é posśıvel observar que a quantidade de contas (Fi-
gura 3) e tweets (Figura 4) classificados como neutros ou positivos foi consideravelmente
maior que aqueles classificados como negativos.

Fig. 3: Sentimentos dos 119 usuários bot Fig. 4: Sentimentos nos 22855 tweets

4 Considerações Finais e Trabalhos Futuros

Neste trabalho foi implementada uma RNA do tipo MLP para detectar contas bot no
Twitter. Além disso, foi utilizada a técnica de Análise de Sentimentos para avaliar qual
a periculosidade das contas classificadas como bot.

Com os resultados obtidos na detecção de contas bot foi observado que o maior tempo
é investido na fase de pré-processamento de dados do que com o ajuste dos parâmetros
da rede, para que o treinamento e teste da RNA não fiquem prejudicados e as métricas
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de desempenho (erro e acurácia) tenham um resultado satisfatório. Na segunda fase,
mesmo que a técnica de Análise de Sentimentos tenha sido realizada sobre os tweets de
uma maneira geral, sem levar em consideração qualquer evento ou assunto espećıfico,
ainda assim a análise é relevante. Normalmente, quando se avalia publicações de um
evento, pessoa ou assunto espećıfico, contas bot que não possuem publicações envolvidas
no contexto de interesse deixam de ser investigadas, podendo prejudicar os usuários reais
caso possuam intenções maliciosas.

Assim, este trabalho contribui para a compreensão de um fenômeno recente, mas de
grande impacto em nossa sociedade. Entender a periculosidade de robôs em redes so-
ciais é tarefa inextingúıvel e com vários desafios, tendo em consideração a dificuldade
da coleta de dados em grande quantidade para fins de pesquisa. Além disso, os resul-
tados obtidos certamente enriquecerão técnicas de mensuração dos danos causados pela
presença de robôs e suas multifacetadas atuações em vários contextos. A combinação
de análise de sentimentos e periculosidade ainda carece de trabalhos que possam propor
modelos para avaliar, de acordo com o contexto, como se comportam os robôs e como eles
podem ser neutralizados caso visem causar danos à imagem de indiv́ıduos ou promover
comportamentos que violem leis, mais especificamente, os direitos humanos.

Como trabalhos futuros são propostos: avaliar usuários de outras mı́dias sociais; iden-
tificar e classificar qual o tipo de dano que um bot com periculosidade negativa poderá
trazer para os usuários reais, caso seu objetivo malicioso seja alcançado; e implementar
um analisador de sentimentos que seja capaz de avaliar textos em diferentes idiomas.

Para fins de reprodutibilidade, os algoritmos implementados estão dispońıveis no re-
positório https://github.com/dsilva0101/Bot-Detection-and-Classification.
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Abstract

Misturadores industriais são equipamentos essenciais em diversos processos da industria qúımica, de-

vido principalmente à aceleração de reações qúımicas e à transferência de massa associada. Este trabalho

de pesquisa avalia a mistura gás-liquido em um misturador estático do tipo Venture. A turbulência tem

um papel importante no contexto da mistura e dissipação viscosa. O fenômeno turbulento da mistura

gás-ĺıquido foi avaliado pelo método de média de Reynolds(RANS) e de vortices de grandes escalas(LES).

Foram simuladas 5 condições de contorno, variando a velocidade de entrada de gás para cada um dos

modelos de turbulência. Apesar da velocidade e da pressão apresentarem a mesma ordem de grandeza,

houveram diferenças relevantes entre o comportamento dos modelos numéricos na representação do pro-

blema f́ısico.

Keywords: Modelos de Turbulência, Escoamento Multifásico, OpenFOAM

1 INTRODUÇÃO

Nos últimos anos, diversos cientistas conduziram pesquisas em misturadores para me-
lhorar a eficiência das aplicações em processos de misturadas industriais [1], [7], [12].
Otimizar as configurações dos equipamentos melhora a taxa de mistura em função do
consumo energético, o que reduz os custos operacionais.

Os misturadores estáticos podem ser utilizados em processos em que a mistura dos
componentes ocorre dentro de uma tubulação. Estes dispositivos aumentam o grau de
turbulência e dissipação e, por consequência, aumentam a taxa de transferência de massa
entre as fases. Dessa forma, é posśıvel reduzir o comprimento de mistura de 100 diâmetros
para uma faixa entre 4 e 6 diâmetros [6]. Na caso de misturas bifásicas entre um gás e um

Contato: Guilherme, gui.eng.santos@gmail.com
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ĺıquido, especificamente, o principal objetivo é maximizar a superf́ıcie de contato, entre
as fases, o mais rápido posśıvel.

Alguns modelos de misturadores estáticos usam tubos de Venturi para melhorar o
processo de mistura. A constrição mecânica produz uma queda de pressão que pode
estimular o processo de cavitação. Esse fenômeno contribui para a dissolução dos gases.
A grande vantagem em adotar esse formato geométrico pode percebida nos ńıveis de
eficiência da mistura, no baixo consumo energético e baixo comprimento de mistura [8];

A fluidodinâmica computacional é uma ferramenta muito útil no contexto, para pro-
por posśıveis configurações dimensionais e avaliar a respectiva eficiência energética. A
turbulência e a cavitação são fenômenos cuja complexidade torna, a solução anaĺıtica das
equações, muitas vezes, uma alternativa inviável. Da forma análoga, em alguns escoamen-
tos, não é posśıvel mensurar propriedades experimentais de forma direta. E para esses
casos, a simulação numérica torna-se uma boa alternativa.

Shi et al [8] conduziram um estudo avaliando a mistura em tubos Venturi em 2 e 3
dimensões comparando o model LES WALE e o modelo RANS k − ε. Dittakavi et al [3]
aplicaram método LES com o esquema AUSM + up para avaliar os cavitação em bocal
de tipo Venturi.

O presente trabalho busca avaliar numericamente a mistura em um dispositivo in-
dustrial utilizado no processo de extração de lignina (Fig.1). O equipamento consiste
na geometria de uma tubulação que sofre um estrangulamento da seção transversal para
injeção de gás [2]. Diferentes modelos de turbulência foram avaliados no tratamento
numérico de representação desse processo de mistura.

Fig. 1: Misturador estático usado na extração de lignina [2]

2 MODELO COMPUTACIONAL

Foi utilizado o método de volumes finitos para resolver as Equações de Navier-Stokes.
Elas representam a quantidade de movimento dos fluidos através das equações de con-
servação. Foi adotado um escoamento adiabático e incompresśıvel, de forma que a con-
servação da massa (1) e do momento(2) são resolvidas quando aplicadas essas simpli-
ficações.

∂ρ

∂t
+∇ · (ρ~v) = 0 (1)

∂

∂t
(ρ~v) +∇ · (ρ~v ⊗ ~v) = ρ

D~v

Dt
(2)

Em que, ~v é o vetor velocidade, ρ é a densidade e t é o tempo.
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Existem duas formas de avaliar o movimento dos fluidos: através da abordagem Eule-
riana e Lagrangiana. A abordagem de Euler adota um referencial estático, enquanto no
método Lagrangiano o referencial acompanha o escoamento. Essa diferenciação é espe-
cialmente importante em escoamentos multifásicos que requerem a captura da interface
entre dois fluidos. No presente trabalho optou-se pela abordagem euleriana, em ambas as
fases e a interface é capturada através da fração volumétrica.

Os escoamentos turbulentos são caóticos e randômicos. Resolver esses escoamento
através da resolução direta nas Equações (1 e 2) demanda uma capacidade computaci-
onal extremamente avançada. Para contornar esse problema, duas classes de modelos
de turbulência são comumente utilizados, a média de Reynolds e os vórtices de grandes
escalas.

2.1 Média de Reynolds

Os modelos de média de Reynolds partem da hipótese de que o campo de velocidade e
pressão do escoamento podem ser divididos em uma propriedade média e uma propriedade
flutuante, em que a pressão e velocidade podem ser escritas conforme as Equações 3.

~u = ~̄u+ ~u′; ~p = ~̄p+ ~p′ (3)

2.1.1 k − ωSST

A substituição das variáveis nas Equações de Navier - Stokes e da conservação da massa
fazem com que 6 novas variáveis derivem dos termos das médias e das flutuações. Para
resolver este sistema de equações, faz-se necessário acrescentar um modelo de fechamento
para o problema. O modelo k − ωSST se apropria de duas abordagens muito utilizadas.
Ele combina os modelos k − ε e k − ω.

∂ρω

∂t
+
∂ρUiω

∂xi
= αρS2 + βρω2 +

∂

∂xi

[
(µ+ σωµi)

∂ω

∂xi

]
+ 2(1− F )ρσω2

1

ω

∂k

∂xi

∂ω

∂xi
(4)

O modelo k − ε apresenta grande ineficiência nas proximidades das paredes. Para
solucionar este problema Menter propôs o modelo k−ω como alternativa para resolver essa
região de instabilidade. Em 2003, ele publicou uma série de modificações para aprimorar
o modelo proposto. Revisou as constantes do modelos e propôs uma função para suavizar
a transição entre os diferentes métodos, conforme mostra a Equação 5. [5]

C = FcC1 + (1− Fc)C2 (5)

Em que C é a constante de proporcionalidade no calculo da viscosidade turbulenta,
C1 é a constante referente ao modelo k − ω, C2 é a constante referente ao modelo k − ε
e Fc é a função de mistura. Esta, é retorna um valor de 0 a 1 é calculada em função da
energia cinética trubulenta k, a frequência da turbulência ω, a distância da parade y e o
número de Reynolds Re.[10]

2.2 Vórtices de grandes escalas

Os modelos de grandes escalas, diferentemente do método de médias de Reynolds,
rastreiam o surgimento de grandes vorticidades. Filtram os vórtices e incluem apenas os
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maiores na resolução das Equações de Navier-Stokes, removendo as vorticidades de me-
nores escalas. Por fim, onde as equações não foram resolvidas, calcula-se as propriedades
em função da média da vizinhança. Esses métodos vêm sendo cada vez mais aplicados
em problemas de maior complexidade do escoamento.

2.2.1 Smagorinsky

Smagorinsky supôs que, desde que os menores turbilhões fossem isotrópicos, era es-
perado que a hipótese de Boussinesq desse uma boa aproximação para os vórtices não
resolvidos em um escoamento de grandes escalas [9]. Isso implica que a tensões locais,
τij nessas regiões seriam proporcionais às taxas de deformação da vizinhança já resolvida,
conforme mostra a Equação 6.

τij = −µSGS
(
∂ui
∂xj

+
∂uj
∂xi

)
+

1

3
τiiδij (6)

Em que, µSGS é a viscosidade dinâmica SGS em [Pa.s]. O termo 1
3
τiiδij garante que

a soma das tensões locais modeladas seja igual à energia cinética da turbulência.[10]
A viscosidade cinemática pode ser escrita em termos da escala de velocidade e de

comprimento. Como os vórtices são rastreados pela função de filtragem pelo seu compri-
mento, esse valor é adotado como uma escala de comprimento. A escala de velocidade é
definida como o produto da escala de comprimento, ∆ e a taxa de deformação ∆ × |S|,
em que |S| =

√
2SijSij [10]. Dessa forma, temos que,

νSGS = (CSGS∆)2|S| ∼= ρ(CSGS∆)2

√
2SijSij (7)

CSGS é uma constante, em que, para escoamentos internos o valor CSGS = 0, 1 e νSGS
é viscosidade cinemática na região filtrada.[10]

2.2.2 k Equation

O modelo estático de grandes escalas de energia cinética ao invés de utilizar a hipótese
de Boussinesq calcula a energia cinética na região não resolvida e representa a viscosidade
conforme descrito na Equação 8.[4]

νSGS = Ckk
1
2
SGS∆ (8)

Em que δ é o comprimento de filtragem de vórtices, é Ck é uma constante e kSGS é a
energia cinética na região filtrada é calculada através da Equação 9.

∂kSGS
∂t

+
∂ujkSGS
∂xj

= −τij
∂ui
∂xj
− Cε

k
3
2
SGS

∆
+
∂(νSGS

σk

∂kSGS

∂xj
)

∂xi
(9)

Em que τij é a tensão cisalhante, Cε é uma constante e os três termos à direita represen-
tam, respectivamente, a taxa de produção, dissipação e transporte da energia cinética.[4]

A constante Ck para o caso estático foi adotada com o valor 1, 048 e Cε, 0, 094 [11].
Para o modelo dinâmico, as constantes são calculadas em conforme as equações a seguir:

Ck =
LijMij

2MijMij

(10)
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Onde Lij é tensor das tensões resovildas, e Mij é calculado em função da energia cinética,
taxa de deformação e comprimento de corte para as escala resolvidas, [4]

Cε =
F

G
(11)

Onde, F é calculado é função das taxas de deformação das escalas resolvidas e G é
calculado em função o comprimento de corte e energia cinética das escalas resolvidas.[4]

3 METODOLOGIA

Esse trabalho realiza uma análise comparativa entre os modelos de turbulência apre-
sentados. Foram realizada 20 simulações ao todo com variação entre 5 condições de
contorno com alterações entre 4 hipóteses do tratamento da turbulência. A velocidade
de entrada do fluido principal foi definida em 1m/s e a sáıda estimada em 100kPa. A
velocidade de entrada do gás variou entre 6, 7, 8, 9 e 10m/s.

O software utilizado para calcular os campos de propriedades do escoamento foi o
software livre OpenFOAM. Os quatro modelos de turbulência adotados foram: 1− O
modelo de equações de média de Reynolds k − ωSST com equações de transporte de
tensão de cisalhamento; 2− Os modelos de vórtices de grandes escalas pelas hipóteses de
Smagorinsky; 3− O modelo de equações estáticas de energia cinética e 4− O Método de
equações dinâmicas de energia cinética.

O ĺıquido adotado foi a água e o gás o CO2. Para a água, adotou-se a viscosidade
cinemática de 1µm2/s2 e densidade 1000kg/m3. Para o gás CO2 adotou-se a viscosidade
cinemática de 14, 8µm2/s2 e densidade 1kg/m3.

A Figura 2 mostra a geometria adotada no presente trabalho e é uma simplificação da
geometria do dispositivo original[2].O diâmetro principal (Dm) mede 80mm, o diâmetro
no estrangulamento (Dt) mede 50mm e o comprimento total da tubulação mede 892mm.
Há duas entradas de gás tangenciais no estrangulamento, com 10mm de diâmetro cada.
O comprimento do pescoço (Lt) é de 40mm. O comprimento do estrangulamento (Ls) é
de 25, 981mm.

Fig. 2: Imagem representativa da geometria utilisada durante as simulações

Foi realizado uma análise da convergência do refinamento da malha. Cinco mode-
los de malha tetraédrica foram gerados através do software livre SALOME e avaliadas
quando aplicadas a condição de velocidade de entrada do gás de 10m/s com o modelo de
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turbulência RANS. Os resultados aqui apresentados fazem uso da malha otimizada que
composta por 67731 elementos.

4 RESULTADOS

Em uma comparação dos modelos de turbulência, o gráfico da Figura 3 apresenta a
flutuação de velocidade para cada modelo no centro da seção de sáıda. Com as variáveis
adimensionalizadas e a velocidade de entrada do gás de 10m/s, tem-se t0 como o tempo
total de simulação e v0 como a velocidade de entrada de água. Pelo gráfico é posśıvel
perceber que o modelo de média de Reynolds (em azul) apresentou menor flutuação em
comparação com os demais modelos. Conforme esperado para um modelo de média de
Reynolds.

Fig. 3: Gráfico da flutuação de velocidade em cada modelo de turbulência para a condição de
contorno com entrada de gás de 10m/s

A velocidade média e o desvio padrão para a mesma posição sobre as demais condições
de contorno podem ser visualizado na Figura 4. Neste caso é posśıvel perceber que o
modelo dinâmico foi o que apresentou os maiores ajustes para compensação das flutuações
de velocidade. No entanto, o modelo de Smagorinsky mostrou uma similarida ao método
de média de Reynolds no comportamento do desvio padrão, apesar da diferênça de escala.

(a) Velocidade média (b) Desvio padrão

Fig. 4: Gráficos referentes à velocidade no raio zero da seção de sáıda.

Para o desempenho do dispositivo na aplicação industrial, é essencial avaliar a qua-
lidade da mistura e a quantidade de energia empregada durante o processo operacional.
Esse parâmetro pode ser medido através do coeficiente de variação e da queda de pressão.
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A Figura 5 apresenta o resultado de ambas as métricas nas diferentes condições de con-
torno.

(a) Coeficiente de varianção na saida do
misturador (b) Queda de pressão

Fig. 5: Graficos referentes ao (a) coeficiente de varianção na sáıda do misturador e a (b) a
diferença de pressão entre a entrada de água e a sáıda da mistura.

Na Figura 5a é posśıvel perceber que o modelo de média de Reynolds apresenta uma
tendência de crescimento do coeficiente de variação de acordo com o aumento da veloci-
dade de entrada do gás. Nesse caso é posśıvel afirmar que o modelo de média de Reynolds
sofre uma influência maior da velocidade de entrada do gás do que os modelos de grandes
escalas que devem sofrer uma influência maior com o aumento da velocidade da fase dis-
persa. É interessante notar que para um valor intermediário, da velocidade de entrada,
em torno de 8m/s, o comportamento do coeficiente de variação sofre uma alteração de
comportamento entre o modelo de média de Reynolds e das grandes escalas. Acredita-se
que esse comportamento se deve justamente ao somatório das médias das flutuações.

A Figura 5b mostra a queda de pressão com relação a velocidade de entrada do gás
para cada um dos modelos numéricos. O modelo de média de Reynolds foi o em único que
apresentou uma relação linear entre a queda de pressão e a velocidade de entrada de gás.
Os modelos de equação cinética tiveram uma resposta similar entre si. As hipóteses de
grandes escalas estáticas apresentaram um deslocamento em relação aos demais de apro-
ximadamente 200Pa. Uma diferença significativa dos modelos numéricos que se agrupam
em suas caracteŕısticas de representação numérica do problema f́ısico.

A Figura 6 é uma ilustração do perfil de velocidade e fração volumétrica. Observa-
se as distribuições de velocidade e fração volumétrica e percebe-se que o tratamento da
turbulência por média de Reynolds levou a uma distribuição mais uniforme da veloci-
dade com uma distribuição menos uniforme das fases, o que caracteriza um menor grau
de agitação, conforme ilustrado também pela Figura 3. Há uma grande divergência en-
tre dos perfis de velocidade (na seção intermediária) entre o modelo de grandes escalas
dinâmico e os demais métodos. O perfil de velocidade converge nas parede e no centro
(na velocidade mı́nima e máxima) entretanto, enquanto os demais perfis apresentam si-
milaridade na declividade da curva do perfil de velocidade, o método dinâmico apresenta
uma caracteŕıstica contrária.
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(a) Velocidade

(b) Fração volumétrica

Fig. 6: Representação gráfica dos perfis de (a) velocidade e (b) fração volumétrica das seções
transversais para a condição de entrada de gás a 10m/s no instante t/t0 = 1.

5 CONCLUSÃO

Conclui-se então que a escolha do modelo de turbulência pode causar divergência
nos resultados das simulações. É preciso avaliar, de acordo com as caracteŕısticas do
problema f́ısico, o método numérico mais apropriado correta representação. Os métodos
de grandes escalas, apesar de exigirem um maior custo computacional, são capazes de
capturar oscilações e flutuações de fenômenos de transição que seriam amortizados através
dos métodos de média de Reynolds. Os modelos estáticos demonstraram caracteŕısticas
bastante similares entre si na representação do problema f́ısico proposto. É de grande
importância validar os resultados numéricos com dados experimentais ou da literatura.
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Laboratório Nacional de Computação Cient́ıfica, 08 a 11 de Fevereiro de 2021.

[5] F. Menter, M. Kuntz, and R. Langtry. Ten years of industrial experience with the
sst turbulence model. Heat and Mass Transfer, 4, 01 2003.

[6] A. Paglianti. Recent Innovations in Turbulent Mixing with Static Elements. Recent
Patents on Chemical Engineering, 1:80–87, 2008.
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Abstract

As redes Bayesianas são um importante modelo gráfico probabiĺıstico na área da inteligência artificial.

A aprendizagem estrutural da rede Bayesiana que melhor representa os dados dispońıveis é um problema

NP-dif́ıcil. Esse problema apresenta, mais frequentemente, uma maior pesquisa em métodos heuŕısticos.

Atualmente, o campo de pesquisa de problemas com grande volume de dados se tornou interessante

na área de pesquisa de inteligência artificial. Nesse trabalho, será apresentado um método heuŕıstico

chamado Algoritmo Genético Multi-Agente (MAGA), esse algoritmo utiliza um sistema multi-agente para

representar os indiv́ıduos do Algoritmo Genético como agentes que interagem entre si e com o ambiente.

Além dos operadores genéticos de cruzamento e mutação, nesse algoritmo também existe um operador

de auto-aprendizagem que refina o melhor indiv́ıduo. Os experimentos compararam a performance do

Algoritmo Genético Multi-Agente com um Algoritmo Genético em instâncias de diferente complexidade

e números de amostras. Os resultados desta primeira avaliação indicam que o MAGA é promissor para o

problema de aprendizado estrutural de redes Bayesianas, inclusive sendo mais interessante para instâncias

com maior volume de dados, em pesquisas futuras serão realizados experimentos em outras instâncias e

com outros algoritmos.

Keywords: Redes Bayesianas, aprendizado estrutural, algoritmo genético, algoritmo genético multi-

agente, sistema multi-agente

1 Introdução

As redes Bayesianas (Bayesian Networks - BNs) [15] são um tipo de modelo gráfico pro-
babiĺıstico que descreve a relação entre variáveis aleatórias, as quais podem ser discretas
ou cont́ınuas. Uma BN é composta por um grafo aćıclico dirigido (Directed Acyclic Graph

Contato: Itallo Guilherme Machado, itallomac@ufmg.br

1

102



APRENDIZADO ESTRUTURAL DE REDES BAYESIANAS MACHADO et al.

- DAG) e um conjunto de probabilidades condicionais. No DAG, onde os nós do grafo
representam as variáveis e as arestas representam as relações de dependência entre os nós,
a direção da aresta indica que um nó, chamado de pai, possui influência nos posśıveis
estados do nó apontado, sendo esse chamado de filho. As probabilidades condicionais são
representadas através de uma tabela de probabilidade condicional (Conditional Probabi-
lity Table - CPT) no caso de variáveis discretas, ou por distribuições de probabilidade
condicional no caso de variáveis cont́ınuas.

As BNs podem ser utilizadas em diferentes aplicações e contextos onde a incerteza nas
variáveis envolvidas é relevante. Podemos citar o uso como ferramenta auxiliar no enten-
dimento e na tomada de decisão sobre problemas de saúde, como câncer de pulmão [28]
e Alzheimer [10]. Outra aplicação é em problemas de manutenção, como no diagnóstico
de falhas em motores de aviões [22]. Outra utilização é no contexto de predição, como
da capacidade de manutenção dos sistemas de um software [20], do consumo de energia
elétrica de múltiplos domićılios [1], e dos padrões de movimento de múltiplos véıculos em
redes tolerantes ao atraso [32].

Dentre o campo de pesquisa relacionado as BNs, temos o desafio de encontrar o DAG
que melhor representa os dados amostrados. Esse desafio é definido como aprendizagem
estrutural das BNs e é um problema NP-dif́ıcil [4] e de natureza combinatorial, resultando
em intensa pesquisa nessa área [23]. Na literatura, temos três principais abordagens para
esse problema [5]: Constraint-based, onde a estrutura é determinada através de testes
de independência condicional para determinar a estrutura não direcionada, e através de
regras de orientação se direciona essa estrutura não direcionada; Search and Score (SS),
a qual é baseada em heuŕısticas de busca pela melhor estrutura no espaço de estruturas
posśıveis, sendo orientada por alguma métrica de qualidade para cada estrutura verificada
durante a busca; e uma abordagem h́ıbrida dessas duas, onde os testes de independência
são realizados para restringir o espaço de busca que será explorado pelo SS.

A abordagem mais utilizada para lidar com o problema de aprendizado estrutural de
BNs é a SS [23], sendo esta a mais rápida entre as três [26], tanto para amostras pequenas
como grandes, o que resultou no desenvolvimento de diversos algoritmos. Existem os que
primeiro definem os conjuntos dos posśıveis pais de cada uma das variáveis para depois
definir a estrutura com melhor ajuste, caso do algoritmo K2 [7]. Também existem as abor-
dagens que utilizam os algoritmos meta-heuŕısticos para realizar a busca pela estrutura
que resulte no melhor ajuste, como o Hill-Climbing (HC) e Busca Tabu [26], o Algoritmo
Genético (Genetic Algorithm - GA) [16], a Otimização por Enxame de Part́ıculas [22] e ou-
tras abordagens utilizando versões modificadas do GA como o elitGA [6] e o PSAGA [18].

O objetivo deste trabalho é aplicar um algoritmo h́ıbrido chamado Algoritmo Genético
Multi-Agente (Multi-Agent Genetic Algorithm - MAGA) [35] para o aprendizado estru-
tural de BNs com grande volume de dados, o qual é um problema computacional atual
e desafiador [27]. O MAGA utiliza um sistema multi-agente, em que os indiv́ıduos são
representados pelos agentes que interagem entre si e com o ambiente, e utilizam os opera-
dores do algoritmo genético. A principal diferença entre o MAGA e o GA é que no MAGA
os indiv́ıduos irão interagir, de forma competitiva, apenas com os seus vizinhos [35], en-
quanto no GA a interação pode ocorrer entre quaisquer indiv́ıduos. Essa caracteŕıstica
do MAGA resulta em um processo mais similar ao mecanismo evolutivo real [31]. Essa
forma de interação torna o MAGA interessante para problemas de otimização grandes,
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tanto em dimensão como em volume de dados [35, 34]. Também já é sabido que esse
algoritmo possui um bom desempenho em problemas de natureza combinatorial [31, 21]

O restante deste trabalho está organizado da seguinte maneira. A próxima seção
apresentará a metodologia utilizada, descrevendo como o MAGA foi implementado e como
os experimentos computacionais foram realizados, já a Seção 3 apresentará os resultados
juntamente com a discussão dos mesmos, a Seção 4 traz as conclusões desse estudo e a
Seção 5 os agradecimentos.

2 Metodologia

No MAGA, os agentes representam os indiv́ıduos que estão distribúıdos em um ambiente
em formato de grade, de tamanho L, em que cada agente possui 4 vizinhos, como mostrado
na Figura 1. O tamanho da grade, L, é definido com Lsize × Lsize, onde Lsize ∈ N∗.
Supondo que um agente se localiza na posição (i, j) sendo i, j ∈ {1, 2, . . . Lsize}, o conjunto
de vizinhos é definido como mostrado na equação (1).

V izinhosi,j = {Li′,j, Li,j′ , Li′′,j, Li,j′′} (1)

i′ =

{
i− 1 i 6= 1
Lsize i = 1

, j′ =

{
j − 1 j 6= 1
Lsize j = 1

,

i′′ =

{
i+ 1 i 6= Lsize

1 i = Lsize
, j′′ =

{
j + 1 j 6= Lsize

1 j = Lsize

Fig. 1: Modelo da grade de agentes.

O MAGA possui os operadores convencionais do GA, cruzamento e mutação, além de
um operador espećıfico chamado de auto-aprendizagem [34] em que alguma heuŕıstica é
utilizada para refinar a qualidade do agente que representa a melhor solução encontrada
em cada iteração. O MAGA inicia gerando os agentes iniciais de forma aleatória. Cada
geração consiste em: para cada agente, dado uma probabilidade de cruzamento (Pc),
se encontra o vizinho com melhor pontuação. Se essa pontuação do melhor vizinho for
melhor que o agente avaliado, os dois agentes passam pela operação de cruzamento que
gera um novo agente que substitui o agente avaliado.
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Após a avaliação de cada agente é determinado, através da probabilidade de mutação
(Pm), o número de quantas arestas serão mutadas. Então é escolhido um agente de
forma aleatória, caso ele não seja o agente que possui melhor pontuação na geração, ele
sofre mutação. Se a pontuação do agente mutado for melhor que quando ele não tinha
sido mutado, então o agente mantém a mutação. Se a mutação gerar uma agente com
pontuação menor, então há uma probabilidade Po de manter a mutação. E por fim, é
feito a operação de auto-aprendizado no agente com melhor pontuação dentre os agentes
da geração corrente. Esse processo é repetido em cada geração até alcançar o critério de
parada definido. Esses passos do MAGA são mostrados no pseudocódigo abaixo.

Algorithm 1: MAGA

1 Construção da grade multiagente e inicialização da população dos agentes;

2 Calcular o valor da qualidade da solução representada para cada agente;

3 Cruzamento com probabilidade Pc;

4 Mutação com probabilidade Pm, caso o agente gerado possuir pontuação pior
que o agente multado, há uma probabilidade Po de aceite do agente gerado;

5 Aplicar o método da auto-aprendizado no melhor agente da geração;

6 Se o critério de parada for satisfeito retorna a melhor solução, caso contrário vá
para o passo 2.

O operador de cruzamento utilizado no algoritmo funciona da seguinte forma: Dados
dois agentes, são mantidas as arestas que são comuns e que possuam a mesma direção nos
dois agentes para o agente filho, e para as arestas diferentes é escolhido ou do primeiro
ou do segundo agente com uma probabilidade de 50% para o novo agente gerado. Já o
operador de mutação verifica para todos os pares de nós, há uma probabilidade de Pm,
se será ou não alterada a aresta entre os nós. Se sim, caso não exista uma aresta entre
os nós, uma aresta é adicionada e sua direção é escolhida há uma probabilidade de 50%.
Caso exista uma aresta entre os nós, é escolhido há uma probabilidade de 50% se essa
será removida ou se será invertida a sua direção.

Tanto no operador de cruzamento, quanto no operador de mutação se a adição ou
inversão de uma aresta tornar a rede ćıclica, busca-se de forma aleatória uma das arestas
desse ciclo, que não seja aquela alterada pelos operadores, e inverte sua direção ou a
remove. Essa operação se repete até que não haja mais ciclos.

No operador de auto-aprendizado, que representa a interação do melhor agente com
o ambiente, utilizou-se a heuŕıstica de busca tabu [21] que já é amplamente utilizada no
aprendizado de BNs [3] [13] e possui bons resultados com o MAGA como mostrado no
trabalho [21].

Na busca tabu, a principal ideia é iterativamente avaliar a vizinhança da solução.
Para não ficar preso em mı́nimos locais, é utilizado a lista tabu para permitir, de forma
limitada, as movimentações quando se explora soluções vizinhas com pior pontuação no
espaço de busca. O algoritmo procura o melhor vizinho do agente, que não esteja na lista
tabu. O operador de mutação gera esses vizinhos. Então é verificado se o melhor vizinho
é melhor que o melhor agente, caso positivo o melhor agente é substitúıdo pelo melhor
vizinho, e por fim o atual agente é substitúıdo pelo melhor vizinho. Então se atualiza
a lista tabu de tamanho definido igual a 100. E o agente segue até que não tenha um
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vizinho melhor que o melhor agente em tmax gerações. Na literatura [21] foram relatados
melhores resultados em um problema de otimização combinatória ao utilizar a busca tabu
comparada com a abordagem originalmente proposta de auto-aprendizagem do MAGA.
Adicionalmente, a busca tabu é amplamente utilizada para o aprendizado estrutural de
Redes Baysianas [3, 13]. Esses dois fatores motivaram a escolha da busca tabu como
heuŕıstica de auto-aprendizagem no algoritmo proposto.

A métrica utilizada nesse trabalho será a BIC [24] apresentada na equação (2). Essa
métrica calcula a verossimilhança da estrutura da rede em relação aos dados (BIC (R | D)),
a qual é subtráıda da complexidade estrutural da rede, resultando em uma medida de ve-
rossimilhança penalizada pela complexidade estrutural.

BIC (R | D) =
n∑

i=1

qi∑

j=1

ri∑

k=1

Nijklog

(
Nijk

Nij

)
− 1

2
log(N)

n∑

i=1

(ri − 1) qi (2)

Em que n é o número de nós; ri é o número de estados do i-ésimo nó; qi é o número
de pais do i-ésimo nó, sendo que o valor de qi é igual a 1 se o i-ésimo nó não possuir pais;
N é o número de observações em D; Nijk é o número total de observações na amostra em
que o i-ésimo nó assume seu k-ésimo estado e os seus pais assumem o j-ésimo estado; Nij

é a quantidade de observações do i-ésimo nó quando seus pais assumem o j-ésimo estado.

2.1 Experimentos computacionais

Os benchmarks utilizados nos experimentos foram extráıdos do Bayesian Network Reposi-
tory1 e são o ASIA [17] que representa um problema para diagnóstico de câncer de pulmão,
o CHILD [29] que é referente a um problema de diagnóstico de problemas card́ıacos em
recém-nascidos, e o INSURANCE [2] que é relacionado com a estimativa dos riscos em
seguro de automóveis. A Tabela 1 apresenta a quantidade de nós, arestas e de parâmetros
para cada um dos problemas.

Tabela 1: Os valores dos problemas benchmark

Problema N° de Nós N° de Arestas N° de Parâmetros
ASIA 8 8 18
CHILD 20 25 230

INSURANCE 27 52 984

O MAGA descrito anteriormente foi comparado com um GA, sendo que os dois al-
goritmos utilizaram os mesmos operadores de mutação e cruzamento. O GA utilizado é
baseado no trabalho de Larranaga [16], amplamente utilizado para comparação como nos
trabalhos [5, 9, 30]. O MAGA foi executado com parâmetros Pc de 0.9, Pm de 0.01, Po
de 0.05, número de vizinhos da busca tabu em 25, o número máximo de gerações para
a busca tabu em 10 e o Lsize em 10, dessa forma o MAGA possui 100 agentes. O GA
foi utilizado com uma Pc de 0.7, Pm de 0.01 e tamanho da população igual a 100. Os
parâmetros tanto do MAGA quanto do GA, foram estabelecidas através de testes prelimi-
nares utilizando os mesmos valores avaliados no trabalho [16]. Foram testados os valores
combinados de Pc de 0.5 até 0.9 com intervalos de 0.1 e Pm igual aos valores 0.01, 0.03,

1https://www.bnlearn.com/bnrepository/
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0.05, 0.07 e 0.1. No caso do GA, para o problema ASIA foi obtido o melhor resultado com
Pc igual à 0.9, similar aos trabalhos [14, 8, 19], mas para problemas com maior número
de variáveis ou volume de dados, como o INSURANCE e CHILD, o GA com Pc igual à
0.7 resultou em um desempenho melhor. Portanto, foi escolhido o valor 0.7, devido ao
objetivo do trabalho. Os parâmetros Pm de 0.01 para o GA e Pc 0.9, Pm 0.01 e Po 0.05
para o MAGA resultaram nos melhores resultados em todos os testes.

O critério de parada para ambos os algoritmos foi o número de avaliações da função
BIC ou pela convergência para a rede ótima conhecida para cada instância. Para o
problema ASIA foram utilizadas quatro instâncias, sendo o tamanho de amostra de cada
instância igual a 500, 1000, 5000,10000 e 20000 com o número máximo de avaliações da
função BIC de 50000, 50000, 50000, 75000 e 100000, respectivamente. Para o CHILD
foram utilizadas três instâncias, sendo o tamanho de amostra igual a 500, 1000, 5000 e
10000 para cada instância e o número máximo de avaliações da função BIC de 50000,
75000, 100000 e 100000, respectivamente. E para o INSURANCE foram utilizadas cinco
instâncias de 1000, 3000, 5000, 10000 e 20000 números de amostras para cada instância e e
o número máximo de avaliações da função BIC de 15000, 50000, 80000 e 140000 para cada
instância respectivamente. Os tamanhos das amostras em cada instância foram definidos
de forma similar aos trabalhos [33, 30], que utilizaram tamanhos amostrais entre 500 até
10000. Como o trabalho trata de trabalhos com grande volume de dados, foi escolhido o
problema com maior e com menor número de parâmetros para verificar o comportamento
dos algoritmos com instâncias de até 20000 amostras. Para definir o número de avaliações
da função BIC como critério de parada, foi feito um teste para posteriormente definir esses
valores como a maior quantidade necessária de avaliações para encontra o ótimo entre os
dois algoritmos.

O ambiente computacional utilizado para desenvolvimento e execução dos testes foi
uma máquina com SO Windows 10, uma CPU i5-3570k 3.4GHz e com uma memória
RAM de 8GB. Os algoritmos foram implementados na linguagem de programação python,
e utilizaram as bibliotecas networkx [11] para manipulação dos grafos, numpy [12] para
manipulação de vetores, a rpy2 para utilizar a função de cálculo do BIC da biblioteca
bnlearn [25] do R. Os dados utilizados foram gerados utilizando o R e a biblioteca bnlearn.

3 Resultados e Discussão

Nesta seção, serão apresentadas as informações de tempo de execução e porcentagem
de convergência para cada uma das instâncias avaliadas. Na Figura 2 (a) apresentamos
a porcentagem de convergência para o ótimo em cada uma das instâncias avaliadas do
problema ASIA. É posśıvel observar que, para instâncias com menos que 20000 amostras,
o MAGA possui uma convergência para o ótimo de 100% em todas as instâncias testadas.
Enquanto o GA apresentou convergência de 100% para o ótimo na instância com com
500 amostras, o GA possui uma média de 60% de convergência para as instâncias de
1000, 5000 e 10000 amostras e não convergiu na instância de 20000. Na Figura 2 (b)
apresentamos o tempo computacional, na instância de 500 amostras o tempo do GA e do
MAGA estão bem próximos, entretanto com o aumento dos dados, o tempo computacional
do GA cresce de forma mais acentuada que o MAGA, sendo que para a instância de 20000
amostras, o tempo do GA é em torno de 430 segundos sem convergência, sendo muito
maior que o do MAGA que é em torno de 60 segundos e resultou em 96% de convergência.
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A Figura 2 indica uma melhor convergência para o ótimo e menor tempo computacional
do MAGA, em todas as instâncias analisadas do ASIA. O número médio de avaliações
da função BIC apresentou um comportamento similar ao tempo computacional, portanto
nesse trabalho iremos apenas analisar o tempo computacional em todos os problemas.

Fig. 2: Comparação entre MAGA e o GA para a porcentagem de convergência para o ótimo e
para o tempo computacional. Para as quatro instâncias do ASIA.

A Figura 3 apresenta os resultados para as três instâncias do problema CHILD. Na
Figura 3 (a) observamos que o MAGA mantém a convergência para o ótimo na primeira
instância em 90% e as outras três instâncias em torno de 86%. Enquanto o GA possui
uma convergência para a instância de 500 em 60%, uma convergência de 30% na instância
de 1000 e as outras duas instâncias em aproximadamente 20%. Em relação ao tempo
computacional, mostrado na Figura 3 (b), observamos que para a primeira instância o
GA possui um tempo computacional próximo ao MAGA, mas quanto maior o número de
amostras maior fica a diferença entre eles, sendo que na instância de 10000 temos uma
diferença do dobro do tempo. Podemos ver que para o problema CHILD, o MAGA possui
melhor desempenho que o GA, sendo que quanto maior o número de amostras dispońıveis
maior é a diferença de desempenho.

Na Figura 4, observamos as cinco instâncias do problema INSURANCE. Em relação
à porcentagem de convergência para o ótimo, mostrados na Figura 4 (a), observamos
que para as instâncias 1000, 3000 e 5000 o MAGA possui uma convergência em 100%.
Enquanto o GA possui uma convergência de mais que 90% em todas as três primeiras
instâncias. No entanto, nas instâncias maiores, sendo elas de 10000 e 20000 amostras,
observamos uma redução da porcentagem nos dois algoritmos. O MAGA possui uma
redução de aproximadamente 25% entre a instância 5000 e 20000, enquanto o GA possui
uma redução mais significativa, para a instância 10000, o GA possui uma redução de
aproximadamente 50% em relação à instância 5000 e na instância 20000 não consegue
convergir para o ótimo. Na Figura 4 (b), temos que os tempos computacionais nas quatro
primeiras instâncias são próximos, nas três primeiras instâncias de 1000, 3000 e 5000 o
GA possui um tempo ligeiramente menor que o MAGA, sendo que na instância de 5000
a diferença da média dos tempos computacionais é de aproximadamente 6 segundos. Na
instância 10000 o MAGA já possui um menor tempo que o GA e na instância de 20000 o
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Fig. 3: Comparação entre MAGA e o GA para a porcentagem de convergência para o ótimo e
para o tempo computacional. Para as três instâncias do CHILD.

MAGA possui uma diferença ainda maior em relação ao GA.

Fig. 4: Comparação entre MAGA e o GA para a porcentagem de convergência para o ótimo e
para o tempo computacional. Para as cinco instâncias do INSURANCE.

Considerando esses resultados, podemos observar que o MAGA possui um melhor
desempenho que o GA, principalmente para instâncias com maiores números de amostras.
Para instâncias com menores números de amostras os algoritmos possuem um desempenho
próximo, sendo que o MAGA converge mais para o ótimo que o GA, porém possui um
desempenho um pouco pior no tempo computacional nas instâncias do INSURANCE. Nos
demais problemas o MAGA possuiu o desempenho melhor no tempo computacional em
todas as instâncias.

4 Conclusões

Esse trabalho teve como objetivo a aplicação do MAGA para o aprendizado estrutural de
BNs com grande volume de dados. O MAGA implementado foi comparado com o GA.
Para a comparação dos algoritmos, foram testados em três problemas diferentes, sendo
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eles o ASIA, CHILD e o INSURANCE, com variações no número de amostras em cada
problema, e utilizou-se o número de convergência ao ótimo e o tempo computacional como
critérios de avaliação.

Com os experimentos realizados, o MAGA se mostrou vantajoso quando comparado
com o GA nas situações avaliadas com maior número de observações. Com os resultados
obtidos nesta primeira investigação, é pertinente afirmar que o MAGA, com as confi-
gurações apresentadas nesse artigo, parecer ser um algoritmo promissor para aprendizado
estrutural de BNs com maiores volumes de dados, cenário esse atual e relevante. Tanto
a interação entre os agentes, que se da apenas com os seus vizinhos, quanto o operador
de busca tabu, são importantes para os resultados do MAGA. Para trabalhos futuros,
podemos verificar as caracteŕısticas do MAGA aplicado nesse trabalho através de testes,
como no trabalho [21], comparando o desempenho da busca tabu, o MAGA com o auto-
aprendizado originalmente proposto e o MAGA com busca tabu. Também acreditamos,
para trabalhos futuros, ser interessante avaliar o MAGA em outras instâncias de BNs
dispońıveis e comparar com outros algoritmos propostos na literatura, e aplicar alguma
abordagem formal tanto para comparar estatisticamente os resultados como para realizar
o ajuste dos parâmetros dos algoritmos avaliados.
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Abstract

Os ecossistemas costeiros têm sido alvo de uma grande pressão causada pelo amplo e acelerado cres-

cimento populacional e econômico das zonas litorâneas. Os efeitos desse crescimento destacam problemas

relacionados à pressão demográfica sobre a degradação do meio ambiente, como a disposição final dos

esgotos domésticos. Como uma solução para esta problemática, emissários submarinos têm sido conside-

rados uma alternativa eficaz para o descarte dos efluentes provenientes dessas regiões. Entretanto, essa

alternativa pode acabar agravando o problema caso não seja bem operada. O presente estudo avaliou,

através do uso da modelagem numérica, as taxas de dispersão e contaminação dos efluentes oriundos

do emissário submarino de Santos, em São Paulo. Foi utilizado um módulo de poluentes acoplado di-

retamente ao módulo hidrodinâmico TELEMAC-3D. As concentrações dos contaminantes avaliados se

apresentaram, em sua maioria, como elevadas, comprovando que o corpo d’água receptor pode sofrer com

alterações, como a contaminação microbiológica, acréscimo de matéria orgânica e o enriquecimento por

nutrientes, podendo levar à eutrofização.

Keywords: Modelagem numérica, TELEMAC-3D, emissários submarinos, esgoto, efluentes.

1 INTRODUÇÃO

As zonas litorâneas são áreas que se encontram em constante transformação, resultado da
influência de processos naturais, associados com a escala temporal e sobre formas distintas
de ocupação e desenvolvimento de atividades antrópicas [15][18]. No Brasil, a elevada
e crescente parcela da população que habita munićıpios de zonas costeiras, somada às
pressões socioeconômicas dessas regiões, vem sendo responsável pela grande pressão sobre
os ecossistemas litorâneos [1].

Contato: Júlia Konflanz Freitas, juliakonflanz@outlook.com
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Em regiões costeiras, a qualidade das águas tem sido prejudicada com o passar dos
anos. Práticas como o escoamento de esgoto doméstico diretamente nas praias, na mai-
oria das vezes, sem qualquer tipo de tratamento, acabam gerando um intenso processo
de degradação da qualidade das águas da região litorânea. Isto porque o vasto cresci-
mento populacional que atinge estas áreas não tem sido acompanhado por instalações de
esgotamento sanitários adequadas [10].

O lançamento inadequado de esgoto doméstico pode representar uma ameaça à sus-
tentabilidade econômica e à qualidade ambiental e de vida das populações, visto que a
composição desse efluente costuma apresentar elevadas taxas de sólidos totais e nutrien-
tes [11], além de teores variáveis de contaminantes e outras substâncias potencialmente
tóxicas [16].

A elevada competência do ambiente marinho em dispersar e depurar matéria orgânica
naturalmente, faz com que emissários submarinos sejam considerados como um recurso
efetivo na disposição final de reśıduos sanitários. Essa competência se dá devido à alta dis-
ponibilidade de oxigênio dissolvido e de energia de correntes para a dispersão de efluentes,
além de apresentar a região marinha como um local hostil à sobrevivência de microrga-
nismos [10]

Um emissário submarino tem como função lançar os esgotos sanitários provenientes
de uma dada região no meio marinho, a uma distância segura da costa. Essa distância
costuma depender do tipo de tratamento dado ao efluente e das condições da área que
o receberá, uma vez que regiões senśıveis podem ser incapazes de depurar os reśıduos,
deixando-os retornar à costa [5].

Apesar de serem apresentados como uma solução, é importante destacar que, caso não
sejam bem dimensionados e operados, os emissários submarinos podem provocar danos
ambientais. Esses danos podem ser causados através da contaminação microbiológica, do
acréscimo por matéria orgânica no meio marinho, aumento da turbidez e enriquecimento
por nutrientes, podendo levar à eutrofização da água [14].

A maioria dos 17 emissário submarinos de esgotos domésticos do Brasil se encontra
no Estado de São Paulo [14]. Dentre esses, cinco estão localizados na Baixada Santista,
sendo três em Praia Grande, um em Santos e um no Guarujá.

Segundo relatórios da Companhia Ambiental do Estado de São Paulo [5][6][7], em
Santos, o ponto de lançamento do emissário responsável pela disposição dos efluentes
domésticos do munićıpio se encontra em uma região ambientalmente senśıvel, a aproxi-
madamente 5 km da costa. A vulnerabilidade dessa zona se dá devido à presença de
um complexo sistema estuarino, composto por diversas atividades antrópicas. Portanto,
torna-se necessário que haja um monitoramento mais frequente da qualidade de água na
região, e que essa seja reportada aos órgãos ambientais responsáveis.

Neste sentido, o objetivo do presente estudo é avaliar numericamente a pluma de
efluentes urbanos lançada pelo emissário submarino de Santos, através dos aspectos hi-
drodinâmicos da região da Báıa de Santos.

2 METODOLOGIA

Neste trabalho, a representação do cenário foi feita através da utilização de modelos
numéricos. O cenário empregado é composto pela reprodução da dispersão de efluentes
na região da Báıa de Santos a partir de um emissário submarino. As simulações utilizadas
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foram conduzidas por um peŕıodo de 366 dias, entre 01 de janeiro e 31 de dezembro de
2012, devido à presença de medições e amostragens de qualidade de água nos relatórios
da CETESB [8]. Logo, todas as condições iniciais e de contorno inseridas no sistema de
modelagem serão referentes ao ano em questão.

Para a análise dos processos hidrodinâmicos foi utilizado o modelo TELEMAC-3D, que
compõe a súıte de modelagem open TELEMAC-MASCARET (www.opentelemac.org).
Este modelo tridimensional é utilizado para o estudo de caracteŕısticas associadas à hi-
drodinâmica, transporte de sedimentos, ondas e qualidade de água das regiões costeiras
e oceânicas. Além disso, o modelo resolve as equações de Navier-Stokes assumindo ou
não as condições de pressão hidrostática, e utiliza o Método de Elementos Finitos para a
discretização espacial e vertical em coordenadas sigma, de forma a acompanhar os limites
superficiais e de fundo [13].

O TELEMAC-3D leva em consideração a evolução da superf́ıcie livre como função do
tempo, e utiliza equações de advecção e difusão para a simulação de traçadores, como
a salinidade e a temperatura. Os principais resultados obtidos através da aplicação do
modelo são a elevação do ńıvel do mar, gerada pela camada superficial da malha compu-
tacional, e as componentes das velocidades de corrente e concentrações dos traçadores em
cada ponto do domı́nio.

Para descrever os processos dos efluentes no meio marinho foi utilizado um modelo
de poluentes desenvolvido no Laboratório de Análise Numérica e Sistemas Dinâmicos
(LANSD), da Universidade Federal do Rio Grande (FURG). Esse módulo numérico tridi-
mensional considera o cálculo de processos de advecção, difusão e decaimento, acoplado
diretamente ao modelo hidrodinâmico TELEMAC-3D.

Cada uma das propriedades do esgoto doméstico é considerada como uma equação
diferencial de um traçador. Em cada uma dessas propriedades é adicionado um termo
fonte na forma de um decaimento ou criação, e o poluente modelado é considerado inerte
e completamente misćıvel na água do mar [12].

O modelo de poluentes representa a concentração de propriedades espećıficas e, neste
contexto, foram considerados como propriedades indicadoras do grau de contaminação da
água os coliformes fecais e a Demanda Bioqúımica de Oxigênio (DBO) [2]. A concentração
de nutrientes como o fósforo e a amônia também foram avaliados. Além disso, os valores
t́ıpicos de caracteŕısticas qúımicas de esgotos domésticos brutos estão de acordo com
Sperling [19], relatórios da CETESB [5][6][7] e com a Resolução nº 357 de março de 2005
do Conselho Nacional do Meio Ambiente (CONAMA) [3].

Os dados impostos no modelo foram inseridos de forma constante no tempo e os valores
t́ıpicos de caracteŕısticas qúımicas de esgotos domésticos brutos (não tratados) utilizados
estão representados na Tabela 1, com suas respectivas referências. A vazão inserida no
emissário submarino foi de 7 m³/s, conforme o relatório da CETESB de 2012 [8].

Uma malha computacional foi constrúıda no software BlueKenue para a realização
das simulações (Figura 1). A utilização desse tipo de malha batimétrica possibilita uma
boa representação das caracteŕısticas batimétricas e morfológicas na grade do modelo
numérico. Além disso, otimiza a simulação, permitindo representar, com melhor resolução,
regiões de morfologia complexa.

O domı́nio computacional é composto por poĺıgonos triangulares, totalizando 97.571
nós, sendo que a distância entre os vértices destes elementos varia de 10 km na zona
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Tabela 1: Concentrações de contaminantes inseridas no modelo.

Contaminantes Unidade Concentração Fonte
DBO mg/L 300 Sperling

Nitrogênio Orgânico mg/L 20 Sperling
Nitrito mg/L 0,07 CONAMA
Nitrato mg/L 0,40 CONAMA
Amônia mg/L 68 CETESB
Fósforo mg/L 8,3 CETESB

Oxigênio mg/L 0,40 CONAMA
Coliformes NMP/100mL 5.107 Sperling

Fig. 1: Malha numérica de elementos finitos.

oceânica e 400 m na região costeira, com 10 ńıveis sigma. Esta região se estende de
Balneário Barra Velha, em Santa Catarina, até Itabapoana, no Rio de Janeiro.

Os dados de batimetria da região de estudo foram extráıdos e digitalizados a partir
das cartas náuticas fornecidas pela Diretoria de Hidrografia e Navegação (DNH), além do
banco de dados proveniente do General Bathymetric Chart of the Oceans (GEBCO). A
linha de costa da malha foi obtida através da National Oceanic and Atmospheric Admi-
nistration (NOAA).

Os dados utilizados como condições iniciais e de contorno para o domı́nio do mo-
delo hidrodinâmico foram extráıdos de diferentes fontes e, posteriormente, interpolados e
prescritos para cada ponto da malha de elementos finitos.

Informações globais de circulação oceânica, representadas pelas componentes da velo-
cidade da corrente, salinidade e temperatura da água do mar, utilizadas para definir as
condições iniciais do modelo, foram obtidas através do Hybrid Coordinate Ocean Model
(HYCOM). A resolução espacial do HYCOM é de 0,083° (cerca de 7 km) de latitude e
longitude, com escala temporal de 24 horas.
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Dados globais de circulação atmosférica são provenientes do modelo de reanálise ERA-
Interim, que foi desenvolvido pelo European Centre for Medium-Range Weather Forecast
(ECMWF). A resolução espacial é de 0,125° (aproximadamente 14 km), com escala tem-
poral de 3 horas.

3 VALIDAÇÃO DO TELEMAC-3D

Como forma de avaliar o desempenho do modelo hidrodinâmico TELEMAC-3D, uma
validação entre os dados observados em campo e os dados simulados pelo modelo foi
realizada. A simulação utilizada para esta etapa foi conduzida por um ano, durante o ano
de 2012.

Os dados observados foram obtidos no site do Programa Nacional de Boias (PN-
BOIA), coordenado pelo Centro de Hidrografia Marinha (CHM) e é uma contribuição
brasileira para o GOOS-BRASIL (Global Ocean Observing System). A boia utilizada
como parâmetro foi a boia de Santos (São Paulo), fundeada em 200 metros e localizada
em 25° 26’ 22.2”S de latitude e 45° 2’ 9.96”W de longitude.

A validação foi realizada comparando os resultados das componentes longitudinais e
transversais das correntes, obtidas no PNBOIA e modeladas pelo TELEMAC-3D. Esses
dados foram submetidos a um tratamento preliminar, para remoção de valores muito
extremos.

As séries temporais para comparação dos dados obtidos com o PNBOIA e simula-
dos com o TELEMAC-3D estão apresentados nas Figuras 2 e 3. Nestas análises, foram
consideradas as componentes longitudinais e transversais da velocidade das correntes,
respectivamente.

Fig. 2: Série temporal para validação do modelo hidrodinâmico, considerando a componente
longitudinal da velocidade das correntes, ao longo do ano de 2012. A linha azul representa os

dados simulados, e em preto, os dados observados.

Para a validação da componente longitudinal da velocidade das correntes, foi observado
que o modelo TELEMAC-3D apresenta resultados subestimados em relação aos dados ob-
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Fig. 3: Série temporal para validação do modelo hidrodinâmico, considerando a componente
transversal da velocidade das correntes, ao longo do ano de 2012. A linha azul representa os

dados simulados, e em preto, os dados observados.

servacionais, principalmente no mês de abril e a partir de outubro. Entretanto, o modelo
representou adequadamente as tendências de aumento e decréscimo dos parâmetros ana-
lisados, demonstrando os padrões sazonais.

Em relação à componente transversal da velocidade das correntes, os resultados obtidos
com o modelo e coletados em campo se mostraram muito próximos, ao longo de todo o
ano de 2012. Em alguns peŕıodos, o modelo apresentou valores mais altos ou mais baixos
que os observados, mas de forma pouco significativa.

De modo geral, as séries temporais demonstraram uma boa concordância entre os da-
dos modelados e simulados, ao longo de 2012, na posição da Boia de Santos. Algumas
discrepâncias entre os resultados foram verificadas, mas que não interferem significativa-
mente nas análises propostas no trabalho.

Para complementar os resultados, foi realizada uma análise quantitativa do desempe-
nho do modelo numérico, através de ı́ndices estat́ısticos de performance. Os resultados
destes ı́ndices estão apresentados na Tabela 2 e consideram o Erro Absoluto Médio (MAE),
o Erro Quadrático Médio (MSE), a Raiz do Erro Quadrático Médio (RMSE), o Viés e a
Relação de Variância (RVAR).

Para todos os indicadores de performance, com exceção do RVAR, o resultado dese-
jado é um valor próximo a zero, indicando uma concordância significativa entre os dados
simulados pelo TELEMAC-3D e os dados observacionais do PNBOIA. Em relação ao
RVAR, o ideal é que os valores resultem próximos a 1, indicando que as variâncias entre
os dados modelados e observados são iguais.

Os resultados apresentados na Tabela 2, demonstram que todos os ı́ndices atingiram
os valores desejados, se aproximando de zero ou de 1, quando necessário. Os ı́ndices de
erro (MAE, MSE e RMSE) atingiram valores muito baixos, praticamente nulos, nas duas
componentes de velocidade analisadas.
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Tabela 2: Indicadores de performance utilizados para validação do modelo
hidrodinâmico, considerando as componentes longitudinais e transversais da

velocidade das correntes.

Indicadores de performance Componente longitudinal Componente transversal

MAE =

√∑
|obs−mod|

n
0,3183 0,4112

MSE = 1
n
∗∑(obs−mod)2 0,1209 0,2163

RMSE =

√∑
(obs−mod)2

n
0,3478 0,4651

Viés =
∑

obs−mod

n
-0,3161 -0,3976

RVAR = modvar
obsvar

0,4270 0,5194

Em relação ao Viés, os valores positivos representam que os resultados do modelo estão
superestimados em relação aos dados de campo, e os valores negativos, demonstram uma
subestimação. Nas análises da validação, foi conclúıdo que o modelo está subestimado em
relação aos dados da boia, conforme verificado anteriormente nas séries temporais. Entre-
tanto, os valores são muito próximos a zero, não demonstrando uma diferença considerável
para as duas componentes.

A variância é uma medida de dispersão que mostra o quão distante os resultados estão
da sua média, logo, o RVAR deve ser próximo a 1, indicando que as variâncias entre dados
observados e modelados é igual. Para valores abaixo de 1, os resultados indicam que os
dados modelados estão subestimados em relação aos dados de campo, e para valores acima
de 1, estão superestimados.

Conforme discutido anteriormente nas séries temporais e no resultado do Viés, segundo
o ı́ndice de performance RVAR, os dados obtidos com o modelo TELEMAC-3D estão
subestimados em relação aos dados da Boia de Santos. Entretanto, as diferenças não são
significativas, e os valores se aproximam de 1 nas duas componentes da velocidade das
correntes analisadas.

De modo geral, a componente longitudinal da velocidade obteve melhores resultados
em comparação à componente transversal, com diferenças apenas decimais. Portanto,
a verificação destes ı́ndices indica que o modelo apresentou uma boa reprodutibilidade
para as componentes longitudinais e transversais da velocidade das correntes, quando
comparado aos dados observacionais da Boia de Santos.

4 RESULTADOS E DISCUSSÃO

Os resultados apresentam uma média para todo o ano de 2012. Sendo assim, a Figura
4.A apresenta um histograma de frequência da intensidade média do vento e a Figura 4.B,
a média do padrão de correntes (vetores) e elevação média do ńıvel do mar. A Figura
5.A representa a concentração média da Demanda Bioqúımica de Oxigênio (DBO) e a
Figura 5.B, a concentração média de coliformes para o ano de 2012 na Báıa de Santos. Já
a Figura 6.A representa a concentração média de fósforo e a Figura 6.B, a concentração
média de amônia para o mesmo peŕıodo e região.

O ńıvel do mar apresenta padrão médio de elevação em direção à costa, comporta-
mento caracteŕıstico relacionado com a direção predominante da corrente. Na costa, a
direção preferencial da corrente obtida se deve à incidência de ventos do quadrante norte

7

119
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(totalizando mais de 90% da frequência obtida), com intensidades mais fortes nas direções
de noroeste e nordeste. Este padrão gera correntes residuais direcionadas, em maioria,
para o oeste e sudoeste da báıa de Santos, que influenciam diretamente na elevação do
ńıvel do mar e, consequentemente, na dispersão dos efluentes lançados.

Fig. 4: A) Histograma de frequência da intensidade do vento e B) representação da média do
padrão de correntes (vetores) e elevação média do ńıvel do mar

Na Figura 5.A é posśıvel observar que a concentração de DBO varia de 0 a 4 mg/L,
possuindo seu valor mais elevado no local de desembocadura do emissário submarino e
atingindo, com teores menores, a região de Praia Grande.

A DBO representa a quantidade necessária de oxigênio utilizada na oxidação bi-
oqúımica da matéria orgânica na água. Portanto, quanto maior a quantidade de matéria
orgânica presente na água, maior será a DBO, e consequentemente, maior a poluição,
visto que ocorrerá uma diminuição de oxigênio dissolvido na água [4].

De acordo com a legislação, a DBO máxima no esgoto deve ser de 60 mg/L. Em
ambientes naturais não polúıdos, a concentração de DBO é baixa (1 mg/L a 10 mg/L).
Sendo assim, a concentração da DBO aponta para um baixo teor de matéria orgânica
presente na Báıa de Santos.

Entretanto, apesar do baixo teor de DBO na região de estudo, a concentração de
coliformes varia de 0 a 1000 NMP/100 mL na mesma área (Figura 5.B). Todavia, não
apresenta uma zona de dispersão tão ampla quanto a DBO.

A OMS recomenda que as bactérias do grupo coliformes fecais sejam utilizadas como
parâmetro microbiológico de qualidade da água quando se deseja mensurar a presença de
organismos patogênicos [17].

O contato com águas contaminadas por esgoto doméstico sujeita as pessoas a con-
tráırem doenças devido à presença de enterobactérias contidas nestes dejetos. Exemplos
comuns são as infecções de olhos, ouvidos e gargantas. Tais bactérias são de dif́ıcil de-
tecção, por isso comumente se adota como indicador de contaminação fecal, as bactérias
do grupo coliformes fecais [19].
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Laboratório Nacional de Computação Cient́ıfica, 08 a 11 de Fevereiro de 2021.

A concentração de coliformes não deve exceder um limite de 4000 NMP/100 mL.
Contudo, o valor de 1000 NMP/100 mL já representa uma posśıvel presença de organismos
patogênicos no corpo d’água.

Fig. 5: A) Concentração da Demanda Bioqúımica de Oxigênio e B) concentração de
coliformes fecais.

Fig. 6: A) Concentração de fósforo e B) concentração de amônia

Na Figura 6.A está representada a concentração de fósforo na região de lançamento
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de efluentes, variando de 0 a 0,1 mg/L. Sua dispersão é bastante ampla e atinge tanto a
região de Praia Grande quanto do Guarujá.

A importância do fósforo no meio aquático associa-se principalmente ao fato dele ser
um nutriente essencial para o crescimento de algas, podendo, por isso, em certas condições,
conduzir a fenômenos de eutrofização da água [19].

No Brasil, a legislação do CONAMA [3] estabelece que o ńıvel cŕıtico de fósforo total na
água é de 0,075 mg/L na classe mais delicada. Portanto, o ńıvel de 0,1 mg/L é considerado
muito elevado.

A concentração de amônia está representada na Figura 6.B, com uma variação de 0
a 1 mg/L. Sua dispersão alcança as regiões adjacentes, porém, com uma concentração
menor.

Altas concentrações de amônia podem ter implicações ecológicas nos sistemas aquáticos,
pois no processo de nitrificação, a quantidade de oxigênio dissolvido diminui, sendo pre-
judicial principalmente para os peixes.

Concentrações de 0,25 mg/L ou maiores afetam o crescimento dos peixes, porém para
que ocorra sua morte, o ńıvel de amônia deve ser superior a 0,5 mg/L [9].

5 CONCLUSÕES

O presente estudo teve como objetivo avaliar numericamente os processos hidrodinâmicos
relacionados à emissão de efluentes urbanos, através do emissário submarino de Santos.
Além disso, foram identificadas as condições de contaminação ambiental na região, assim
como, a disseminação de sua influência sobre a região da Báıa de Santos e zonas adjacentes.

Em relação aos resultados hidrodinâmicos, foi constatado que ação dos eventos, das
correntes e a elevação do ńıvel do mar, influenciam diretamente e indiretamente na dis-
persão dos efluentes lançados pelo emissário submarino de Santos. Portanto, a incidência
dos ventos na região, permite a caracterização de uma maior ou menor poluição na zona
praial.

As caracteŕısticas hidrodinâmicas da região direcionam os efluentes lançados pelo
emissário submarino, causando um comportamento semelhante entre a dispersão dos mes-
mos. Isto já era esperado, visto que todos se encontram sob a influência dos mesmos
padrões de direção de correntes.

Por fim, o presente estudo poderá contribuir para o estado da arte da região, for-
necendo subśıdios para o monitoramento da qualidade da água e impactos gerados por
emissários submarinos. Em análises futuras, outros parâmetros de qualidade de água
serão analisados, considerando um peŕıodo mais longo de tempo.

6 Agradecimentos
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Abstract

Local climate conditions play a major role in the biology of the Aedes aegypti mosquito, the main

vector responsible for transmitting dengue, zika, chikungunya and yellow fever in urban centers. For this

reason, a detailed assessment of periods in which changes in climate conditions affect the number of human

cases may improve the timing of vector-control efforts. In this work [1], we develop new machine-learning

algorithms to analyze climate time series and their connection to the occurrence of dengue epidemic years

for seven Brazilian state capitals. Our method explores the impact of two key variables – frequency of

precipitation and average temperature – during a wide range of time windows in the annual cycle. Our

results indicate that each Brazilian state capital considered has its own climate signatures that correlate

with the overall number of human dengue-cases. However, for most of the studied cities, the winter

preceding an epidemic year shows a strong predictive power. Understanding such climate contributions

to the vector’s biology could lead to more accurate prediction models and early warning systems.

Keywords: dengue forecasting, early-warning systems, support vector machines
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Abstract

Neste trabalho apresentamos um modelo simplificado de ondas oceânicas baseado em teoria linear,

com a finalidade de estimar a energia dessas ondas em ambientes costeiros. Para isto, utilizamos a equação

de dispersão de Airy com aproximações para águas rasas e profundas. Como fatores de dissipação de

energia, levamos em consideração fatores como quebra de ondas e velocidade orbital máxima de fundo.

As equações abordadas são resolvidas numericamente em um grid obtido a partir de modelo digital de

elevação (DEM) da Grande Barreira de Corais Australiana. A partir de uma simulação, constatamos

que as atenuações de energia acompanharam a morfologia da área em estudo. Para evidenciar este fato,

exibimos um corte na área simulada para analisar variação de altura ondas.

Keywords: Energia, Ondas, Dissipação, Airy.

1 INTRODUÇÃO

O comportamento de ondas em zonas costeiras têm sido amplamente discutido e modelado
matematicamente pela comunidade cient́ıfica. Tais zonas constituem regiões, entre os
continentes e os oceanos, caracterizadas pela natureza geológica dos continentes (litologias
e arcabouços tectônicos) e principalmente pela energia imposta pela variação do ńıvel
médio do mar. Por meio dos fenômenos de refração, difração e reflexão, as ondas tendem
a amplificar e a transformar a dinâmica na zona costeira por meio da distribuição e
dissipação de sua energia ao longo da costa, uma vez que estas respondem, sobretudo,
pelo transporte de sedimentos litorâneos e pelos processos erosivos e deposicionais [6].

A forma mais comum de ondas são as geradas pela ação dos ventos sobre a superf́ıcie
do oceano. A energia é transferida do vento para a água quando este atua sobre a su-
perf́ıcie do oceano resultando na formação de ondas. Os modelos matemáticos utilizados

Contato: Luciano Garim Garcia, lucianogarim@gmail.com
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para a simulação de ondas geradas pelos ventos são divididos de acordo com a interação
entre os componentes do espectro de energia. Os modelos de primeira ordem calculam os
parâmetros de onda (altura, direção e peŕıodo) de forma independente. Os de segunda or-
dem calculam a interação de forma parametrizada, impedindo o crescimento independente
dos componentes do espectro [10]. Os modelos de terceira ordem não possuem nenhuma
restrição da interação dos componentes do espectro e são baseados na equação do balanço
de energia. Porém, modelos de segunda e terceira ordem demandam um processamento
de dados muito maior em relação aos modelos de primeira ordem. Sendo assim, o uso de
modelos simplificados e de bom desempenho se faz necessário.

A região em que as ondas são geradas pelo vento são chamadas de pistas de vento
(fetch). Os primeiros cálculos de ondas geradas pelo vento foram realizados no projeto
JONSWAP (Joint North Sea Wave Project)[8], em que, baseado em dados observacionais,
foram desenvolvidas relações emṕıricas. O aumento da intensidade do vento e da pista
produz maiores alturas de onda, mas existe um limite para o crescimento; este limite
ocorre quando a velocidade de fase da onda atinge a velocidade do vento em superf́ıcie.
Quando ambos propagam-se com a mesma velocidade, o vento não transfere mais energia
para o oceano, atingindo o estágio de maturação (ou desenvolvimento total) [7]. Há
diversas formulações para a altura significativa das ondas em estágio de maturação ou
desenvolvimento total. Observações feita por [3] comprovam a existência do limite, ou seja,
dado um valor de velocidade de vento, mesmo que a pista aumente, a altura significativa
da onda (e o peŕıodo) não ultrapassa o valor limite.

Baseado nas limitações de altura significativa de onda, apresentamos um modelo sim-
plificado de propagação de ondas de primeira ordem para estimar a variação de energia
superficial em zonas costeiras. A partir dessa altura limitante, a onda tende a se propagar
em direção a regiões costeiras por meio de frentes de ondas, atenuando seu tamanho em
função da morfologia da área simulada. Sendo assim, podemos estimar a variação de
energia ao longo destas frentes.

O modelo será apresentado na Seção 2 e sua abordagem numérica será exibida na
Seção 3. Finalmente, na Seção 4 apresentaremos uma simulação gerada a partir do modelo
descrito.

2 MODELO DE ONDAS

Uma descrição matemática simples de ondas é atribúıda aos trabalhos de Airy em 1845
[1]. Sua teoria é aplicável a condições em que a altura da onda é pequena se comparada ao
seu comprimento e a profundidade da água. É comumente referida como teoria linear ou
de primeira ordem das ondas, devido às suposições simplificadoras feitas em sua derivação.

A Figura (1) mostra uma onda sinusoidal, de comprimento L e altura H. A frequência
angular ω e o número de onda k são descritos pelo peŕıodo T e comprimento de onda L,
respectivamente. A medida de profundidade d é tomada em função do ńıvel de água calma
SWL e o fundo oceânico.

A principal equação a ser utilizada para a modelagem de ondas será dada pela relação
de dispersão para ondas lineares:

ω2 = gk tanh(kd). (1)

Esta equação trata da separação das ondas devido as diferenças de velocidade e de
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Fig. 1: Modelo de onda linear.

direção, que particularmente decorrem de diferenças na frequência da onda. Além disso,
ela expressa uma única relação entre ω, k e d (ou T , L e d). Se duas dessas variáveis
são conhecidas, a terceira estará unicamente definida. Reescrevendo a Equação (1) em
termos do comprimento e peŕıodo de onda, temos:

(
2π

T

)2

= g
2π

L
tanh

(
2πd

L

)
, (2)

L =
gT 2

2π
tanh

(
2πd

L

)
. (3)

A velocidade de fase ou celeridade de ondas C é definida como a razão entre o com-
primento de onda e seu peŕıodo, então dividindo a Equação (3) por T , obtemos:

C =
gT

2π
tanh

(
2πd

L

)
. (4)

Para valores dados de ω e k, a onda se propagará mais rapidamente em águas profundas
do que em águas rasas. Este fato explica porque ondas normalmente chegam com suas
cristas paralelas à praia: uma onda em mar aberto com direção obĺıqua à praia tenderá
a dobrar-se, já que sua parte mais distante da praia, e portanto sujeita a profundidades
maiores, será mais rápida, emparelhando com a parte da onda que estará em águas mais
rasas e portanto, mais lenta. Este processo de mudança de direção de ondas chama-se
refração [5].

Em teoria de ondas aquáticas é comum separar ńıveis de profundidade em função do
comprimento de ondas, onde tais discretizações ocorrem para dois ou três ńıveis em geral.
Essas restrições trazem simplificações no cálculo de funções hiperbólicas envolvidas no
modelo f́ısico e são utilizadas aqui.

Tabela 1: Discretização da profundidade em função do comprimento de ondas.

Profundidade Restrição tanh
(

2πd
L

)
C

Águas Rasas d
L
≤ 1

20
2πd
L

√
gd

Águas Profundas d
L
≥ 1

2
1 gT

2π

3
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Na Tabela 1 são apresentadas duas restrições, uma para águas rasas e outra para águas
profundas. Em ambas restrições a função tangente hiperbólica possui comportamento as-
sintótico, fazendo que seja posśıvel estabelecer uma simplificação da Equação (4) para
esses ńıveis de profundidade. Observa-se que em situações de águas rasas, o comprimento
de onda é uma função da profundidade e do peŕıodo, decrescendo à medida que ambos
diminuem. No entanto, a celeridade da onda C depende apenas da profundidade e inde-
pende do peŕıodo. Por isso, verifica-se que as ondas diminuem e abrandam à medida que
se aproximam do litoral. O comprimento de onda em águas profundas e a correspondente
celeridade são funções apenas do peŕıodo, ambas as grandezas crescendo à medida que
o peŕıodo aumenta. Por isso, verifica-se que as ondas aumentam e são mais rápidas à
medida que estão mais afastadas do litoral [5]. A fim de formalizar essa dinâmica das
ondas, recorremos a definição de frentes de ondas.

Frente de onda é a região do espaço que reúne todos os pontos fonte da onda que
estão em fase e a um mesmo número de comprimentos de onda da fonte. Segundo [4],
cada ponto de uma frente de onda possui a funcionalidade de uma nova fonte pontual. O
conhecimento da velocidade e do peŕıodo das ondas permite calcular a trajetória da onda,
para um determinado conjunto de fontes de ondas e distribuição de profundidade [14]. A
direção de propagação é perpendicular a frente de ondas, implicando que uma deformação
na frente de ondas gere uma variação de direção de propagação. Considerando a direção
e o tempo de viagem das ondas é posśıvel estimar a altura de onda, conhecendo a fonte
inicial [9].

A energia carregada por uma onda no oceano é a soma das energias potencial e cinética,
e é cotada como a energia total por unidade de área da superf́ıcie do mar. Pela teoria de
Airy, a energia potencial Ep e cinética Ek são iguais. Portanto, a energia E por unidade
de área do oceano é:

E =
1

8
ρgH2, (5)

onde g é a constante gravitacional e ρ é a densidade da água. Deduzimos da Equação
(5), que a variação de energia está diretamente relacionada com a altura de onda, sendo
assim é necessário analisar quando acontecem mudanças nesse parâmetro. Estudos como
de [12] apontam que em um mar plenamente desenvolvido, as ondas atingem sua altura
máxima, e conforme aproximam-se da costa diminuem de tamanho devido a quebra de
ondas, fator que está relacionado com a profundidade. O ı́ndice de quebra γ, pode ser
expresso por:

γ =
H

d
= 0.78, (6)

onde na prática 0.4 < γ < 1.2 [11]. Assim, quando γ > 0.78 acontece a quebra de onda,
causando diminuição no seu tamanho e, consequentemente, dissipando energia. Além
desse fator de dissipação, existem outros fenômenos f́ısicos que influenciam na atenuação
de energia, principalmente fatores relacionados com o fundo oceânico.

Uma onda que se propaga em águas profundas tem suas part́ıculas percorrendo uma
trajetória circular quase fechada. Nesse caso, o diâmetro orbital da trajetória em superf́ıcie
corresponde à altura da onda, decrescendo exponencialmente até uma profundidade equi-
valente à metade do comprimento da onda. A partir dáı, desconsidera-se o diâmetro
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orbital, e considera-se que o deslocamento das part́ıculas da água deixa de existir. Em
águas com profundidades menores que a metade do comprimento da onda, águas rasas,
a onda interage com o fundo oceânico e as órbitas se tornam cada vez mais achatadas,
tomando forma de elipse.

Ondas que fluem em águas rasas produzem uma velocidade oscilatória no fundo do
mar denominada velocidade orbital de fundo. Usando a aproximação para águas rasas e
a teoria de Airy, temos a velocidade orbital máxima de fundo dada por:

U =
H

2

√
g

d
(7)

Para o nosso modelo de ondas usaremos U como um parâmetro de atenuação de
energia levando em consideração seu comportamento em relação a altura de onda. Na
Figura (2), podemos ver o comportamento assintótico de U para diferentes alturas H e
profundidades d. Note que quanto maior a profundidade da lâmina d’água menor será o
valor de U , tendo o comportamento de uma função monótona decrescente. Vemos este
mesmo decaimento para outros valores de H variando de 1 m a 5 m. Para um valor de H
de 2 m, U depende apenas de d, tendo um comportamento assintótico ao se aproximar de
zero. A fim de analisar com mais detalhe essas relações, consideramos uma normalização
de U de modo que U ∈ [0, 1].

Fig. 2: Velocidade orbital máxima de fundo para 5 alturas de ondas.

Com o aux́ılio de limites de funções de duas variáveis escrevemos a Tabela 2, a qual
retrata que a altura de onda é máxima quando a profundidade é grande (usando ∞
como abuso de notação), assim como a altura é mı́nima quando a onda se aproxima da
costa. Essa relação nos permite entender a altura da onda, não somente em função da
profundidade mas também da velocidade orbital máxima. Suponha que tenhamos uma
altura significativa inicial onda H0 que é máxima para uma dada região do oceano. A fim
de atenuar sua magnitude consideramos a Equação:

H = H0(1− U), (8)

5
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Tabela 2: Relações assintóticas entre U , d e H

U d H
≈ 0 ≈ ∞ Hmax

≈ 1 ≈ 0 Hmin

ondeH é a nova altura de onda obtida em função de U . Note que quando U → 1⇒ H → 0
e quando U → 0⇒ H → H0. Definindo a variação de altura como ∆H = H0−H, temos:

∆H ≈
{

0 , quando U → 0
H0 , quando U → 1

(9)

A partir da definição de ∆H vemos que as variações na altura das onda acontecem
quando a velocidade orbital máxima atinge seus maiores valores, ocorrendo em regiões
rasas. Já em regiões de maior profundidade a altura de onda se mantém quase constante,
variando muito pouco. Como a energia de ondas é proporcional a altura de onda ao
quadrado, então essa variação dada por ∆H implica em uma atenuação de energia. Sendo
assim, para o nosso modelo de ondas os fatores de dissipação de energia serão dados a
partir da quebra de ondas e da velocidade orbital máxima no fundo. Na próxima seção
será abordado o método numérico a ser utilizado no modelo.

3 MODELO NUMÉRICO

Para a caracterização do modelo numérico considere um grid de tamanho n × m com
n linhas e m colunas. Considere cada nó do grid dado por uma entrada (i, j), onde
i = 1, ..., n e j = 1, ...,m. A distância a cada dois nós adjacentes possui valor 1, e em
relação a nós não-adjacentes pode ser obtida via teorema de Pitágoras. A distância f́ısica
entre dois nós do grid será dada em função do tamanho célula cellsize. Por exemplo, se o
nó (i, j) é a adjacente ao nó (i + 1, j) sua distância no grid será 1 e sua distância f́ısica
será 1× cellsize.

Para a inicialização do método é fornecido uma altura significativa de onda H0 e uma
direção inicial α de propagação. Desse modo, inicializamos os seguintes parâmetros:

T0 = max
{

0.47H0 + 6.76, π2

√
H0

g

}
, (10)

L0 =
gT 2

0

π
, f0 =

2π

T0

, k0 =
2π

L0

, c0 =
gT0

2π
. (11)

Com base nesta direção de propagação os pontos fonte das ondas são inicializados.
Na Figura 3 os pontos em vermelho representam as fontes inicias de ondas, formando

uma frente de ondas linear. Os pontos em azul não possuem atribuição, e conforme as
ondas se propagam estes pontos vão recebendo os tempos de viagem das ondas. Cada
ponto azul que é alcançado por uma frente de ondas torna-se uma nova fonte de ondas de
acordo com o prinćıpio de Huygens.

Para calcular o tempo de viagem das ondas parte-se do conhecimento da altura sig-
nificativa inicial e de aproximações para o cálculo de seu peŕıodo e comprimento. Com
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Fig. 3: Inicialização dos pontos fontes com direção de propagação de baixo para cima

isso, é posśıvel obter a celeridade de ondas e atualizar os tempos de viagem em função
deste parâmetro. Essa atualização dos tempos é feita de maneira local, considerando o
ponto fonte e uma vizinhança de ordem

√
5, ou seja, tomando-se 8 direções e 20 vizi-

nhos. Se o tempo do nó fonte mais o tempo de viagem entre os nós é menor do que o
tempo já atribúıdo a um nó vizinho, então o nó vizinho recebe um tempo menor. As
atualizações terminam quando não há mais modificações nos tempos. A altura de onda é
então calculada ao longo das frentes de propagação.

Considerando o ajuste na altura da onda dada pela sua quebra, podemos então calcular
a velocidade orbital máxima no fundo. Normalizando U e calculando ∆H, atualizamos o
valor de altura e enfim obtemos a energia final do modelo de ondas.

4 SIMULAÇÃO

A área de estudo para aplicação do modelo de energia é a Grande Barreira de Coral
Australiana, composta por cerca de 2900 recifes, 600 ilhas continentais e 300 atóis de
coral, situada entre as praias do nordeste da Austrália e Papua-Nova Guiné. Para proceder
com a simulação utilizamos um Modelo Digital de Elevação (DEM) disponibilizado pelo
projeto 3DGBR [2]. O grid utilizado possui formato retangular com 272 × 282 células,
onde cada par de células vizinhas estão a uma distância real de 2 km, compreendendo uma
área total de 306816 km2. A profundidade máxima na área é de 2865 m, com morfologia
de rampa entre 150 m e 2865 m de profundidade, e plataforma com extensão até a costa.
Para fins de implementação usamos o software MATLAB (2019b) e plugin TopoToolbox
[13] em um computador com processador Intel(R) Core(TM) i9-9900K CPU @ 3.60 GHz.

A representação da simulação é apresentada na Figura 4, com altura significativa de
onda inicial de H0 = 2.5 m e direção de propagação de ondas da direita para esquerda,
conforme orientação da Figura 4. Os valores na barra lateral representam densidade
de energia por unidade de área da superf́ıcie do mar E com unidade em (J/m2). Note
que na borda da área de simulação temos a energia máxima do modelo devido ao valor
de H0 informado; e conforme as ondas propagam-se em direção ao continente dissipam
energia em profundidades menores, como é posśıvel ver nos dois montes submarinos e
quando as ondas alcançam a barreira de corais a qual situa-se entre 1 m e 50 m de
profundidade. Quando as ondas passam pela barreira de corais já transportam uma
energia menos acentuada, que é dissipada novamente pelos fatores de quebra de ondas, e
atenuação devido a velocidade máxima orbital de fundo.

Para analisar a variação de altura de ondas, foi feito um corte vertical na posição
j = 129 do grid, apresentado na Figura 5. Note que a altura diminui devagar até encontrar
a barreira, tendo uma diminuição expressiva na posição i = 150. Logo após, recupera-se
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Fig. 4: Modelo de energia de ondas simulado na Grande Barreira de Corais Australiana. A
região em azul forte representa a costa Australiana (área de terra); as demais cores

representam a intensidade de energia de ondas simulada. Cores em escala de amarelo
representam as energias mais altas, e as cores em escala de verde e azul claro representam as

energias intermediárias e baixas, respectivamente.

parte da energia devido ao tempo que a onda viaja, e novamente, próximo à costa ocorre
um decréscimo acentuado após os 40 m de profundidade, devido aos fatores de dissipação.

A partir dessa simulação, verificamos que a energia diminui ao se aproximar da zona
costeira, ou quando a onda passa por rampas ou picos submarinos. Destacamos também a
eficiência do modelo computacional que obtém o mapa de energia em aproximadamente 5
segundos para as dimensões de grid descrito anteriormente. Ressaltamos que é interessante
fazer simulações para maiores dimensões e estabelecer uma correlação entre os valores de
altura de ondas simulados com alturas medidas, se dispońıveis.

5 CONCLUSÃO

Apresentamos um modelo de ondas baseado em teoria linear para estimar a energia super-
ficial de ondas. Consideramos fatores f́ısicos como quebra de ondas e velocidade orbital
máxima de fundo para atenuação de energia. A partir da implementação de um método
numérico, usamos a Grande Barreira de Corais da Austrália como área de simulação. Os
resultados obtidos foram apresentados graficamente em uma superf́ıcie gerada em MA-
TLAB com os ńıveis de energia apresentados em escala de cores. Com base em um corte
vertical na superf́ıcie em estudo, verificamos a variação de altura de ondas em relação a
zona de propagação.

Para trabalhos futuros esperamos que o presente estudo possa nos guiar a obter mo-
delos genéricos para caracterização de ambientes costeiros em função de parâmetros ocea-
nográficos. A teoria de ondas de segunda e terceira ordem é uma alternativa de modelagem

8

133



Anais do XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.
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Fig. 5: Corte vertical do grid para exibir a variação da altura de ondas.

a ser considerada, pois descreve mais precisamente as assimetrias das velocidades orbitais,
propiciando um modelo de energia mais conciso. Neste sentido, o uso de técnicas de mode-
lagem numérica será essencial para obter soluções que demandem um custo computacional
reduzido do que se conhece para estes modelos atualmente.
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Abstract

Electromechanical systems are composed by two subsystems with distinct origins: one of a mechanical

nature and another of electromagnetic nature. The energies in the system have also different origins.

Some of them are mechanical, as kinetic and potential, and others are electromagnetic, as magnetic and

electrical. For a proper description of the dynamics of an electromechanical system, it is not sufficient to

describe each subsystem separately. Coupling terms must be considered in the system dynamics. These

terms characterize the mutual influence between the two subsystems and the interplay of the energies of

the system. The objective of this paper is to analyze from an energetic point of view an electromechanical

system. This paper shows how the dynamics of an electromechanical system can be constructed by the

definition of the energies that are present in the system and their interplay using the Lagrangian method.

To exemplify, an electromagnetic loudspeaker will be analyzed. Its dynamics will be constructed and

numerical integrated in order to make an energetic analysis.

Keywords: Lagrangian; Energy; Co-energy; Electromechanical; Transducer.

1 INTRODUCTION

Electromechanical systems are composed by two coupled subsystems, a mechanical and
an electromagnetic. They can be found in several applications used in daily life. How-
ever, even though they are so common, it is still a challenge to find references correctly
describing their dynamics. Several published papers, books and thesis present serious mis-
takes in the description of the dynamics of electromechanical systems. A common error
found in the literature is to neglect the dynamics of the electromagnetic subsystem and
its interactions with the mechanical subsystem (see reference Cveticanin, L., Zukovic, M.,
Balthazar, J. M. from [6]). Without the the dynamics of the electromagnetic subsystem,

Contact: Natasha Hirschfeldt, natashaboh97@gmail.com
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the electromechanical system becomes a purely mechanical system described by mechan-
ical variables. The recent published paper [4] discusses about some of the references with
mistakes and shows how to neglect the electromagnetic subsystem changes the dynamics.

The objective of this paper is to make a step by step of how to describe properly
the dynamics of an electromechanical system using the Lagrangian method, also seen in
[3, 8]. To accomplish this goal, the dynamic equations of an electromagnetic loudspeaker
are going to be deducted and analyzed.

The electromagnetic loudspeaker analyzed in this paper is presented in Sec. 2. The
variables, parameters and conditions required to use this system are also given in Sec.
2. The coupling term that produces the interaction between the mechanical subsystem
and the electromagnetic subsystem in this loudspeaker is a transducer. This element is
presented in Sec. 2.1. In Sec. 2.2, the energies that are presented in the system are
defined and used in the construction of the system dynamics by the Lagrangian method.

After all the calculations, an energy analysis will be made in Sec. 3 to compare
the different types of energy (kinetic, potential, electric and magnetic) and show their
interplay by the results of numerical integrations of the system dynamics.

2 Dynamics of the electromagnetic loudspeaker

To exemplify the interaction of the two subsystems that compose an electromechanical
system, an electromagnetic loudspeaker will be simulated and discussed. This loudspeaker
is illustrated in Fig. 1.

Fig. 1: Electromagnetic loudspeaker. [7]

The system is composed by a mechanical subsystem (a mass m, a spring of constant k
and a damper of constant b, where the last two are simulating a membrane that dislocates
the air), an electromagnetic subsystem (a voltage source υ in series with an RL circuit,
which means an inductor of inductance l and a resistor of resistance r) and an element
called moving-coil transducer (with transducer constant %, explored topic in Sec. 2.1) that
couples the two subsystems. Two variables are used as the parameterization the system
dynamics. One of them is mechanical, it is called x and represents the displacement of the
mass m from the mechanical subsystem’s equilibrium point, and the other is electromag-
netic, the charge q passing through the circuit. It is important to stand out the fact that
the displacement x does not represent the sound waves produced by the loudspeaker, it
is merely the displacement of the mass m from the chosen equilibrium point. To produce
the sound waves, the dynamics of speakers should be considered.
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2.1 Moving-coil transducer

A moving-coil transducer is an energy transformer element of a system that converts
electrical power into mechanical power or vice versa and can not store energy. In the
loudspeaker case, the current q̇ originated by the potential difference e passing through
the ends of the circuit is being converted into a displacement x. The transducer’s elements
and its symbolic representation are illustrated in Fig. 2.

Fig. 2: A moving-coil transducer and its symbolic representation, respectively. [7]

A coil is passing around one of the poles from a magnet that generates a magnetic
flux density B. Being f the force to keep the coil’s equilibrium (it means, opposite to the
electromagnetic forces) and knowing that the coil is free to move in the direction of f , it
is possible to obtain the magnetic co-energy [1]:

U∗
m(x, q̇) = %q̇x, (1)

where % is called the transducer constant and is given by:

% = 2πnrB. (2)

Here, n is the number of turns of the coil, r is the radius of the coil and, therefore,
2πnr is the coil’s length that is immersed in the magnetic flux B.

2.2 Lagrangian formulation for an electromagnetic loudspeaker

The Lagrangian for an electromechanical system [7] is written as:

Γ = T ∗ − V + E∗
m − Ee ± U∗, (3)

where T ∗ is the kinetic co-energy, V the potential energy, E∗
m the magnetic co-energy and

Ee the electric energy. More about co-energy can be seen in [1, 6, 7, 9]. The coupling
term U∗ can have an electric or magnetic origin and it’s signal depends on this fact. If it
is transmitted as a magnetic coupling (U∗

m), the signal is positive and if it is transmitted
as an electric one (U∗

e ), the signal is negative. It is shown in the next equations:

Γ = T ∗ − V + (E∗
m + U∗

m)− Ee, (4)

Γ = T ∗ − V + E∗
m − (Ee + U∗

e ). (5)
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Being zi a generalized coordinate of the system, each differential equation of the system
dynamics can be found by:

d

dt

(
∂Γ

∂żi

)
− ∂Γ

∂zi
=
dδW

dδzi
. (6)

where δW is the virtual work given through the non-conservative elements and δzi is a
generic coordinate of the system.

The virtual work for an electromechanical system can be found by using the following
relation:

δW = δf − δd. (7)

where δf refers to elements that supply or absorbs energy for the system (such as a source
υ for the electromagnetic subsystem and an external force f for the mechanical subsystem)
and δd to elements that dissipate energy (such as a resistance r for the electromagnetic
subsystem and a damper b for the mechanical subsystem). They can be written as:

δf = υi δqi + fδxi, δd = ri q̇i δqi + b ẋi δxi. (8)

To determinate the signal of the terms of Eq. (8) that refers to the elements supplying
energy, we will attribute that it is positive when the element supplies energy to the system
and negative when the element absorbs energy from it.

In the case of an electromagnetic loudspeaker, the coupling term in the Lagrangian
formulation is given by a moving-coil transducer (explained in Sec. 2.1), an element that
contributes with an energy of magnetic origin. Another example of how the interaction
between the two subsystems appears is given in [2, 6, 5], where the coupling term is now
given by a DC motor, also an element that contributes with an energy of magnetic origin.

Next, the equations that describe the system dynamics for the loudspeaker will be
constructed using the Lagrangian formulation [7, 9].

For the mechanical subsystem:

T ∗ =
mẋ2

2
, V =

kx2

2
. (9)

For the electromagnetic subsystem:

E∗
m =

lq̇2

2
, Ee = 0. (10)

The coupling term is given by the energy transmitted by the transducer with Eq. (1):

U∗
m = %q̇x.

So, using Eq. (3), the Lagrangian function is given by:

Γ =
mẋ2

2
− kx2

2
+
lq̇2

2
+ %q̇x. (11)

Obtaining the virtual work for the non-conservative elements of the system:

δf = υ δq, δd = r q̇ δq + b ẋ δx. (12)
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Therefore, the virtual work is:

δW = δf − δd = υ δq − r q̇ δq − b ẋ δx. (13)

For the generalized coordinate x:

∂Γ

∂ẋ
= mẋ → d

dt

(
∂Γ

∂ẋ

)
= mẍ,

∂Γ

∂x
= −kx+ %q̇,

dδW

dδx
= −bẋ. (14)

For the generalized coordinate q:

∂Γ

∂q̇
= lq̇ + %x → d

dt

(
∂Γ

∂q̇

)
= lq̈ + %ẋ,

∂Γ

∂q
= 0,

dδW

dδq
= υ − rq̇. (15)

Substituting Eq. (14) and (15) into Eq. (6) for each coordinates used in the system,
the dynamic equations for the electromagnetic loudspeaker can be found. It is given by
the following initial value problem. Given a source voltage υ(t), find (x, q) such that, for
all t > 0 with initial conditions x(0) = x0, q(0) = q0, ẋ(0) = v0 and q̇(0) = i0:





mẍ(t) + bẋ(t) + kx(t)− %q̇(t) = 0,

lq̈(t) + rq̇(t) + %ẋ(t) = υ(t).
(16)

3 Energy analysis

To analyze the interplay between the different types of energy in this system, a routine was
developed using the software MATLAB to simulate how the electromagnetic loudspeaker
responds during 15 seconds to a situation where the initial conditions are x(0) = 1, q(0) =
0, ẋ(0) = 0 and q̇(0) = 0. To simulate, the initial value problem that gives the system
dynamics was integrated by the 4th − 5th order Runge-Kutta method with the ode45
MATLAB function. The time-step used was 0.002 seconds and the parameters were
chosen for a better interpretation of the results and they are given by: m = 0.15 kg, b =
0 Ns/m, k = 0.10 N/m, % = 0.30 mT, l = 1.00 H, r = 0 Ω and υ = 0 V .

Fig. 3: Graphics showing the different types of energies in the system.
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Figure 3 compares the kinetic co-energy T ∗ with the potential energy V and the
magnetic co-energy E∗

m with the electric energy Ee. It is possible to notice that the
potential energy reaches its maximum and minimum values when the kinetic energy is
at its minimum. Something similar, but not equal, occurs this the magnetic co-energy
and electric energy: when E∗

m reaches its maximum, Ee is at its minimum (a negative
value), but when the magnetic co-energy reaches its minimum, the electric energy is null,
reaching a local minimum. It is also possible to do an energy balance of the system. Using
Eq. (16) and multiplying the first equation by ẋ(t) and the second one by q̇(t):





mẍ(t)ẋ(t) + bẋ(t)ẋ(t) + kx(t)ẋ(t)− %q̇(t)ẋ(t) = 0,

lq̈(t)q̇(t) + rq̇(t)q̇(t) + %ẋ(t)q̇(t) = υq̇(t).
(17)

Adding the two equations found in Eq. (17) and making b = 0, r = 0, υ = 0:

d

dt

(
mẋ(t)2

2
+
kx(t)2

2
+
lq̇(t)2

2

)
= 0. (18)

Here, the parameters b, r and υ were chosen as null to make the system became
conservative. The objective was to simplify the analysis and highlight the interplay of
energies between the electromagnetic and mechanical subsystems.

It is possible to see in Eq. (18) that the coupling term of the system dynamics no longer
appears. This happens because the moving-coil transducer is an element that does not
store energy and, therefore, does not contribute to the energy balance. Figure 4 shows
the graphic representation of Eq. (18), with the sum of the different types of energy:
mechanical (T ∗ + V ) and electromagnetic (E∗

m). The green line represents this sum and
is a constant with a value that depends, in this case, on the parameter k of the system.

Fig. 4: Energy balance and different energies sums, respectively.

Figure 4 also shows two types of sums: one adding the two energies of mechanical
origin and another one adding the two energies of electromagnetic origin. It is also shown
the total sum of the energies, that is, the sum of all energies regardless of its origin. This
last one does not equal a constant, showing once more that U∗

m, energy passing through
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the transducer, is not stored in this element, it is only transmitted from one subsystem
to another.

After this simple example, it is possible to change one of the parameters so a more
accurate analysis can be made. Giving a υ = sin(t), the same graphics can be analyzed.
The patterns in Fig. 5 and 6 are repeated every 50 seconds. Figure 5 shows a different
pattern compared to the previous one: now, the potential energy V reaches its maximums
when the kinetic energy T ∗ is at its minimums and vice versa. The relation between
E∗

m and U∗
m also changes: their minimums are always close and the same occurs to the

maximums. The fact that U∗
m is, in the most part, negative, shows that this energy is

flowing contrary to the one before most of the time.

Fig. 5: Graphics showing the different types of energies in the system.

The different kinds of energy sums are given in Fig. 6.

Fig. 6: Energy balance and different energies sums, respectively.

4 CONCLUSIONS

For a right description of an electromechanical system dynamics, it is important to have in
mind the parameterization and the coupling element. This paper showed the correct way
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of using the Lagrangian method to do that wile using an example of an electromagnetic
loudspeaker. Please remark that it is not sufficient to describe each subsystem (mechanical
and electromagnetic) separately, there must be a coupling term between them. This term
can have a magnetic origin (as shown with the transducer in the loudspeaker and in [6],
[5] and [7]) or an electric origin [7]. It is also explored the fact that a coupling element
does not have to store energy, it can only transform it and, therefore, the energy flux in
this case is a little bit different from a pure mechanical system.
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Resumo

No Brasil, é do Inmetro o papel de acreditar e supervisionar serviços acreditados. Dentre esses

serviços, está a inspeção de equipamentos para transporte de produtos perigosos, cujos registros visuais

da inspeção devem ser disponibilizados ao Inmetro. Entretanto, uma dificuldade enfrentada pela equipe

avaliadora é o grande volume de informações que deve ser processado. Denúncias indicam que existem

fraudes no setor, incluindo clonagens e adulterações das evidências fotográficas das inspeções. Este traba-

lho tem o objetivo de propor um método para detecção de fotos clonadas e adulteradas. As adulterações

foram identificadas pela distância semântica entre imagens através das camadas intermediárias do modelo

de classificação RESNET50, pois imagens similares têm camadas intermediárias semelhantes. O trabalho

também determina significado para os intervalos de distância entre as imagens. Trata-se de pesquisa ci-

ent́ıfica com aplicação prática e resposta a um problema real. O método é validado a partir da aplicação

e detecção em amostra contendo imagens clonadas e adulteradas.

Palavras-chave: Classificação de imagens, Comparação de imagens, Inspeção, Transporte de produtos

perigosos, Acreditação.

1 INTRODUÇÃO

Segundo a resolução ANTT Nº 5.848/19, equipamentos utilizados para transporte de pro-
dutos perigosos devem ser inspecionados periodicamente por organismos acreditados pelo
Inmetro [2]. Acreditação é o reconhecimento formal, concedido por um organismo autori-
zado, de que a entidade foi avaliada, segundo guias e normas nacionais e internacionais e

Contato: Pablo Ortiz, phortiz@inmetro.gov.br

1

144
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tem competência técnica e gerencial para realizar tarefas espećıficas. Uma vez que a or-
ganização solicitante é acreditada, anualmente o Inmetro realiza avaliações de supervisão
para verificar se essa empresa continua mantendo as condições técnicas e regulamentares
para prestar o serviço acreditado. Nessas supervisões, os avaliadores verificam as condições
das instalações e equipamentos do organismo, bem como a competência técnica do pessoal
e capacidade de gestão da empresa. Além disso, a equipe do Inmetro verifica os registros
dos serviços de inspeção prestados pelo organismo acreditado. Esta análise investiga se
o organismo prestou serviços conforme os regulamentos técnicos pertinentes. Dos regis-
tros analisados pela equipe avaliadora, destacam-se os registros fotográficos dos objetos
inspecionados, filmagens da execução do serviço, listas com constatações da inspeção e
certificados de inspeção emitidos.
O Inmetro procura estabelecer ações de melhoria no acompanhamento dos serviços acre-
ditados pelo órgão, pois já recebeu denúncias e existe preocupação com fraudes cometidas
pelos organismos. Uma dessas ações é o uso intensivo de ferramentas de Tecnologia da
Informação (TI), destacando-se a criação do banco de imagens do Inmetro contendo re-
gistros fotográficos das inspeções. A NIT-DIOIS-019 [6] define critérios espećıficos para a
acreditação de organismos de inspeção e dispõe que os organismos devem enviar registros
fotográficos das inspeções de equipamentos de transporte de produtos perigosos para o
Inmetro. De posse de subconjunto de dados suspeitos, uma das formas de verificar se o
organismo de inspeção está realizando suas tarefas corretamente é através da análise das
fotos das inspeções referentes a esse subconjunto de dados. Confirmando-se a existência
de irregularidades nessas imagens, pode-se retroalimentar o sistema na procura de irregu-
laridades similares em outros serviços prestados pelo organismo de inspeção acreditado.
Entretanto, uma dificuldade enfrentada pela equipe avaliadora é o grande volume de in-
formações que deve ser processado.
Algumas das fraudes reportadas referem-se à clonagem e adulteração de fotografias e as
contribuições deste trabalho são: (i) um método para detectar imagens clonadas e (ii) um
método para detectar imagens adulteradas. O método para detectar imagens clonadas
é baseado no HASH de cada imagem e o método para detectar imagens adulteradas é
baseado na distância semântica entre imagens, medida através da aquitetura de aprendi-
zagem profunda para classificação de imagens RESNET50 [5]. É objetivo secundário a
definição de intervalos de distância que possibilitem indicar: (i) fotografias clonadas com
leves alterações e (ii) fotografias similares semanticamente a uma imagem de referência.
O diferencial do método proposto para detectar imagens adulteradas está na comparação
de fotos pela extração de informação diretamente das camadas intermediárias de apren-
dizado, no momento de avaliação de uma nova imagem, através da distância semântica
entre as imagens. Imagens semelhantes teriam camadas intermediárias de aprendizado
similares. Comprovando-se a hipótese, seria posśıvel detectar casos similares à imagem
de referência contendo irregularidade percept́ıveis visualmente.
Este trabalho está organizado da seguinte maneira: a seção 2 descreve estudos relaciona-
dos à comparação e classificação de imagens, a seção 3 apresenta a metodologia utilizada,
a seção 4 retrata resultados e discussão e a seção 5 mostra as conclusões.

2

145



Anais do XIV Encontro Acadêmico de Modelagem Computacional.
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2 TRABALHOS RELACIONADOS

A comparação de imagens correspondentes à mesma cena não é uma tarefa simples, pois
pode sofrer influência de muitos fatores, como: ponto de vista, variação de iluminação,
sombras e diferença de configuração da câmera. Na literatura, Zagoruyko e Komodakis
apresentaram um estudo sobre a comparação de imagens através de seus fragmentos, uti-
lizando rede neural treinada para criar uma função de similaridade [14]. Snow e Lent,
baseados na premissa que em imagens semelhantes a distribuição dos pixels seria parecida,
propuseram medida de similaridade através da distância Wasserstein, que tem o objetivo
de encontrar a maneira ideal de transportar uma imagem para outra [9]. Já Liu et al.
propuseram método para identificar véıculos registrados com mais de uma placa baseado
em marcas similares, através da distância euclidiana entre espaços das caracteŕısticas nor-
malizadas das imagens, gerados por rede de aprendizagem profunda [8].
O estado da arte de algoritmos de classificação de imagem utiliza redes neurais e apren-
dizagem profunda. Segundo Lecun, Bengio e Hinton (2015), aprendizagem profunda cor-
responde a modelos computacionais compostos por múltiplas camadas de processamento
para aprender representações de dados com múltiplas camadas de abstração. A classi-
ficação de imagens é uma tarefa que possui a propriedade de a semântica ser disposta
hierarquicamente, sendo as caracteŕısticas de camadas mais altas compostas pelas de in-
feriores e isso pode ser compreendido pelas máquinas através de aprendizagem profunda
[7]. Tipicamente, redes de aprendizagem profunda para classificação de imagens são com-
postas por múltiplas camadas intermediárias, responsáveis pelo aprendizado hierárquico,
e são finalizadas com uma ou mais camadas responsáveis pela classificação [3]. Alguns
exemplos de arquitetura são AlexNet, GoogleNet e RESNET, que venceram o desafio de
classificação de imagens ILSVRC (ImageNet Large Scale Visual Recognition Challenge)
em 2012, 2014 e 2015, respectivamente [3]. Este trabalho utiliza a rede RESNET, proposta
inicialmente por He, Zhang, Ren e Sun [5], e que foi escolhida por ser uma arquitetura
tradicional e porque para o problema em questão uma abordagem genérica seria suficiente,
pois os objetos não possuem particularidades que justifiquem a adoção de arquiteturas es-
pećıficas. A rede é composta por múltiplas camadas, sendo que as camadas intermediárias
têm o propósito do aprendizado propriamente dito das caracteŕısticas do objeto e as 2
últimas camadas efetivamente classificam a imagem.
O treinamento da rede fez parte da dissertação de mestrado de Ortiz (2020) [10], foi su-
pervisionado [4] e foi utilizada amostra de 51.396 imagens selecionada a partir do banco
de imagens do Inmetro. Treinamentos de redes profundas requerem quantidade enorme
de dados, mas a transferência de aprendizagem é uma forma de diminuir a dependência
dos dados, ou seja, diminuir a quantidade necessária de imagens. Essa técnica já foi uti-
lizada com sucesso em várias aplicações [13], reduz o tempo de treinamento e acelera a
convergência, por isso raramente redes neurais convolucionais são treinadas do zero, sem
começar a partir de outra rede já treinada [1]. Neste treinamento foi utilizada a trans-
ferência de aprendizagem baseada em rede, que preserva as camadas de aprendizagem e
os parâmetros da rede pré-treinada [13], uma RESNET50 treinada no banco de imagens
ImageNet para distinguir 1.000 classes, e que a camada final de classificação foi modificada
para a quantidade de classes do problema.
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3 METODOLOGIA

Como dito anteriormente, a comparação de imagens neste trabalho foi realizada através da
medição da distância semântica entre camadas intermediárias do modelo de classificação
RESNET50. A arquitetura desse modelo é composta por 50 camadas, sendo algumas
agrupadas em estágios, como pode ser visto na Fig. 1. Os dados resultantes do quarto
estágio foram utilizados para comparação semântica entre imagens através da distância
euclidiana. Nesta etapa, a semântica da imagem foi disposta em uma matriz de 4 di-
mensões (1 x 2048 x 7 x 7), utilizada para avaliação da distância. Os passos posteriores
ao quarto estágio são responsáveis apenas pela classificação, no caso em 6 classes, por isso
não foram utilizados para avaliação da distância.

Fonte: Produção do Autor baseado em [12].

Fig. 1: Arquitetura da rede neural RESNET50 indicando camada utilizada para comparação
semântica.

As etapas do experimento são: (i) treinamento da RESNET50, (ii) classificação das
imagens do banco do Inmetro e identificação das que correspondem a equipamentos de
transporte de produtos perigosos, (iii) cálculo do HASH de cada imagem, (iv) extração
da matriz semântica da imagem a partir do resultado do quarto estágio do modelo RES-
NET50, (v) cálculo da distância semântica, por organismo de inspeção, entre imagens de
equipamento inseridas no banco de imagens do Inmetro, (vi) categorização dos interva-
los de distância para extrair indicação de significado para a medida, (vii) validação dos
métodos de clonagem idêntica e de clonagem com adulterações, (viii) validação do inter-
valo para identificar fotos similares e (ix) detecção de clonagens e adulterações suspeitas
no banco de imagens do Inmetro.
O modelo de redes neurais foi treinado para classificação 6 categorias, sendo que para
identificação de clonagens e adulterações foram utilizadas somente as do equipamento,
classificadas como “tanque” ou “não tanque”. Equipamentos “tanque” são utilizados
para transportar ĺıquidos ou gases, e os “não tanque” são utilizados para transporte de
substâncias sólidas em caçamba, caminhão de carga aberto, caminhão de carga fechado
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ou até véıculos menores, como pick-ups.
O HASH de cada imagem foi utilizado para detectar fotos completamente idênticas. Uma
boa função HASH gera resultados idênticos com a mesma entrada e diferentes para entra-
das distintas. O valor numérico correspondente ao HASH de cada imagem foi armazenado
e valores iguais identificaram imagens idênticas [11]. Entretanto, a variação de um bit na
imagem resulta em um HASH diferente. Para identificar fotos de equipamento adulte-
radas com leves alterações, foi calculada a distância semântica entre imagens, acessando
camada intermediária do modelo de classificação.
Com o intuito de compreender o significado das distâncias medidas, foi prevista a ava-
liação gráfica de intervalos de distâncias para identificar os que correspondem à mesma
cena ou a equipamentos similares. Foi coletada uma amostra de 100 comparações para
cada intervalo. Era esperado que imagens correspondentes à mesma cena estivessem con-
centradas nas menores distâncias e que a frequência de fotos diminúısse com o aumento
das distâncias. Analogamente, fotos completamente distintas estariam concentradas nas
maiores distâncias. Também era esperado que o gráfico apresentasse intervalos inter-
mediários que tivessem maior probabilidade de indicar o mesmo equipamento e equipa-
mentos similares. Para auxiliar na definição dos intervalos foi constrúıdo um histograma
com a frequência de comparações por intervalo.
Os métodos foram validados a partir de amostra contendo 100 inspeções e alterada para
simular clonagens, sendo 5 clonagens idênticas e 10 com leves adulterações. A amostra
foi avaliada conforme HASH de cada imagem para detectar clonagens idênticas e pelo
algoritmo constrúıdo para detectar similaridades de fotos adulteradas.

4 RESULTADOS E DISCUSSÕES

4.1 CLASSIFICAÇÃO DAS IMAGENS

A partir do modelo RESNET50 treinado, foram avaliadas 989.388 imagens do banco do
Inmetro de inspeções de produtos perigosos, conforme Tabela 1. O código do treinamento
foi disponibilizado em https://github.com/phortiz/TreinamentoPP/tree/main/RESNET.
Em 122.471 inspeções, cujas imagens foram disponibilizadas para o Inmetro entre agosto/2018
e agosto/2020, 125.094 foram classificadas como “tanque” ou “não tanque”, que foram
objetos da pesquisa.

Tabela 1: Quantidade de imagens por classe

Rótulo/ Classe Quantidade
Tanque 111.985

Não Tanque 13.109
CIPP Frente 122.799
CIPP Verso 123.396
Manômetro 215.976

Placas 402.123
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4.2 MEDIÇÕES

Para cada imagem foi gerado um número identificador através de uma função HASH,
sendo que números HASH iguais correspondem a imagens idênticas.
As imagens de tanque e não tanque de um mesmo organismo foram comparadas e calcu-
ladas as distâncias semânticas. O procedimento iniciou-se com nova avaliação das ima-
gens, acessando a camada de sáıda do quarto estágio da rede neural. Foram realizadas
122.078.414 comparações, sendo que 730 apresentaram distância inferior a 100 e 12 su-
perior a 310. O restante foi agrupado em intervalos de tamanho 10 e apresentado no
histograma da Fig. 2. Foi utilizada escala logaŕıtmica de base 10 para melhor visua-
lização da distribuição das comparações. Mais de 93% concentraram-se no intervalo entre
260 e 290 e pela variedade de equipamentos seria razoável imaginar que a maior parte das
comparações estivessem reunidas em intervalos que não apresentassem similaridade entre
as fotos.

Fonte: Produção do Autor.

Fig. 2: Histograma de quantidade de comparações por intervalo de distância.

Para cada um dos intervalos foi selecionada uma amostra de tamanho 100 com o intuito
de avaliar o significado da distância medida. Foram definidas 3 categorias, sendo: (i) sem
diferença percept́ıvel, (ii) fotos similares e (iii) fotos distintas. Imagens “sem nenhuma
diferença percept́ıvel” poderiam representar a mesma foto, que passou por algum tipo
de tratamento, ou fotos tiradas em sequência, com pouca variação. As 2 interpretações
sugerem que foram registradas para a mesma inspeção, não podendo constar como arte-
fatos de inspeções distintas. Fotos foram consideradas similares por corresponderem ao
mesmo equipamento, a equipamentos praticamente idênticos, mas com placas distintas,
ou a equipamentos com formato ligeiramente diferente ou com cores diferentes.
As amostras foram classificadas nessas categorias, conforme Fig. 3, e como esperado as
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menores distâncias corresponderam a imagens sem diferença percept́ıvel e as maiores a
fotos distintas. É posśıvel perceber que assim que a curva de imagens sem diferença
decresce, há aumento de equipamentos similares. Seria esperado que distâncias maiores
indicassem diferença de tipo de equipamento, entretanto é razoável que equipamentos
de mesmo tipo também possuam grande distância, pois um tipo de equipamento pode
compreender grande variedade de modelos de equipamento, como é o caso de tanque de
carga, que pode apresentar grande diferença visual entre equipamentos, apesar de manter
a caracteŕıstica comum de possuir tanque.
Posśıveis adulterações de fotos correspondem às comparações classificadas como “sem di-
ferença percept́ıvel”. Comparações entre imagens com distância inferior a 180 indicaram
a mesma imagem em 100% da amostra e com distância inferior a 200 quase 80% ainda in-
dicaram a mesma imagem, por isso o intervalo “menor que 200” foi escolhido para definir
adulterações.

Fonte: Produção do Autor.

Fig. 3: Distribuição da categorização agrupada por intervalo.

4.3 VALIDAÇÃO

A validação dos métodos foi realizada a partir de uma amostra de 100 inspeções contendo
5 imagens clonadas e 10 adulteradas. Todas foram identificadas conforme previsto, sendo
as 5 totalmente clonadas através do HASH e as 10 adulteradas através da similaridade
com distâncias inferiores a 200.
Com a intenção de exemplificar visualmente o que seria uma adulteração e a comparação
entre imagens, uma foto foi coletada e a placa do véıculo alterada, conforme Fig. 4. Por
se tratar de imagens diferentes, os HASH foram diferentes, excluindo a possibilidade de
clonagem idêntica. Mas a distância semântica calculada foi 44,26 e sendo menor que 200
a ferramenta indicou como posśıvel adulteração, o que corresponde à realidade. O código
do exemplo foi disponibilizado em https://github.com/phortiz/ClonagemAdulteracao.
O intervalo definido para indicação de fotos similares foi de 210 a 250, pois teve mais
de 80% de compatibilidade para cada faixa do intervalo. Nas fotos do banco do Inmetro
foram encontradas 84.283 fotos distintas com similaridade entre 210 e 250, num total de
842.150 comparações. Foram selecionadas aleatoriamente 20 imagens para servirem de
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modelo para comparação. Para cada uma delas foram selecionadas outras imagens cuja
distância era maior ou igual a 210 e menor que 250, num total de 405 imagens. Tais
imagens foram avaliadas visualmente e 367 (90,6%) apresentaram grande similaridade
com a foto modelo.

Fonte: Extráıdo de chemicalrisk.com.br.

Fig. 4: Exemplo fict́ıcio de adulteração de placa.

4.4 DETECÇÃO DE CLONAGENS E ADULTERAÇÕES SUSPEITAS

A última etapa prevista foi a detecção de clonagens e adulterações suspeitas no banco de
imagens do Inmetro. Os HASH de todas as imagens foram comparados e considerando que
o envio de imagens iguais dentro de uma mesma inspeção não configuraria irregularidade,
foram identificadas 542 imagens do equipamento completamente idênticas em mais de
uma inspeção. Entretanto, é posśıvel ter havido falha na impressão de alguns certificados
e como o número do certificado vem impresso no documento, outro seria utilizado e o
primeiro inutilizado. Para eliminar a possibilidade de envio em duplicidade por erro na
impressão, foi inclúıda na análise a data da inspeção, que é enviada pelo organismo em
um arquivo texto juntamente com as imagens. Considerando que o organismo poderia
enviar as imagens de uma inspeção para o Inmetro e posteriormente enviar as mesmas
fotos em outra inspeção, mas referenciando a data da primeira, a data de download da foto
também foi avaliada. Foram encontradas 132 imagens duplicadas em inspeções realizadas
em datas distintas ou enviadas em datas distintas, que são posśıveis irregularidades de
imagens clonadas completamente idênticas.
O intervalo definido entre 0 e 200 foi utilizado para encontrar no banco de imagens do
Inmetro posśıveis adulterações. Imagens com distância igual a 0 correspondem a clonagens
idênticas e foram detectadas pelo HASH. Das 122.078.414 comparações, 1.630 tiveram
distância inferior a 200, sendo 939 com HASH diferente, 91 para inspeções distintas e
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38 em dias diferentes. Como comentado anteriormente, imagens iguais em uma mesma
inspeção não configurariam irregularidade e existe a possibilidade de um mesmo ato de
inspeção resultar em mais de um identificador de certificado de inspeção, mas somente um
seria válido. Portanto, foram encontradas 38 posśıveis clonagens utilizando a estratégia
de identificar comparações com distância menor que 200, para inspeções distintas e em
dias distintos.

5 CONCLUSÕES

O método proposto não apenas contribui com a produção cient́ıfica, mas favorece a solução
de problemas reais do Inmetro. Uma importante vantagem da utilização de ferramenta
de TI para detecção de clonagens e adulterações é o melhor aproveitamento da equipe
avaliadora do Inmetro. A ferramenta detecta suspeitas das irregularidades, supre o avali-
ador humano com a informação necessária para melhor aproveitamento da equipe e torna
o processo de supervisão dos serviços de acreditação mais assertivo na identificação de
falhas. A ferramenta detectou 132 imagens clonadas em inspeções distintas e 38 suspei-
tas de adulteração. Além disso, o métodos proposto aumenta a qualidade do banco de
imagens do Inmetro, pois identifica dados sujos. Dados limpos são fundamentais para
tomada de decisão exata, primordialmente em decisões apoiadas em ferramentas de TI
que aprendem e decidem através de dados.
Foi evidenciado que imagens semelhantes têm camadas intermediárias de aprendizado
similares. O método proposto obteve sucesso na detecção de clonagens e adulterações
de fotos a partir da distância semântica, calculada a partir de camada intermediária do
modelo de classificação com arquitetura RESNET50. Na validação proposta a partir de
conjunto fict́ıcio de imagens, foram detectadas todas imagens clonadas e adulteradas sem
nenhum falso positivo ou falso negativo, demostrando a exatidão do método. Fica como
posśıvel trabalho futuro a aplicação do método utilizando outras arquiteturas de apren-
dizagem profunda e com imagens de outros contextos.
Por fim, a validação do intervalo definido para detecção de imagens similares apresentou
correspondência superior a 90%. O fato de existir intervalo de distância que defina simila-
ridade de imagens com boa exatidão abre oportunidade para outras pesquisas, como por
exemplo para identificar irregularidades semelhantes a partir de uma imagem de referência
que contenha irregularidade.
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DETECÇÃO DE IRREGULARIDADES USANDO APRENDIZAGEM PROFUNDA ORTIZ et al.

[4] X. Hao, G. Zhang, and S. Ma. Deep Learning. International Journal of Semantic
Computing, 10(03):417–439, 2016.

[5] K. He, X. Zhang, S. Ren, and J. Sun. Deep residual learning for image recognition.
CoRR, abs/1512.03385, 2015.

[6] INMETRO. NIT-DIOIS-019 Critérios espećıficos para a acre-
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Abstract

We propose an extension of a coarse-mesh method used in the solution of X,Y-cartesian geome-

try fixed-source neutron transport problems, considering linearly anisotropic neutron scattering in the

discrete ordinates formulation, using the energy multigroup theory. This method, named Modified Spec-

tral Deterministic-Constant Nodal (MSD-CN ), is a modification of the Spectral Deterministic Method

(SDM ), which uses an iterative process based on the Source Iteration algorithm and the analytical so-

lution of the discretized neutron transport equation. Two model-problems are solved in this paper, and

the numerical results obtained with the MSD-CN are compared to methods found in the literature.

Keywords:Neutron Transport Theory, Discrete Ordinates, Energy Multigroup, Fixed-source Problems

1 INTRODUCTION

In the pursuit of solving realistic neutron transport problems, the development of faster
and more reliable algorithms are necessary to achieve results in a viable time. Although
being able to solve a big portion of these problems with good precision, fine-mesh methods,
e.g., Diamond Difference (DD) (Lewis and Miller, 1993), consumes a lot of CPU time,
even with modern computers. Thus, the development of coarse-mesh methods have been
the study object of several groups, e.g. Spectral Deterministic Method (SDM ) (Oliva,
2018), Spectral Green’s Function (SGF ) (Barros and Larsen, 1992) and Response Matrix
(da Silva, 2018), once it delivers results with good precision without the need of as much
mesh refinement.

Contato: Rafael Barbosa Libotte, rafaellibotte@hotmail.com
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Neutron transport problems are modelled with the linearized Boltzmann equation,
which was originally developed to model gas kinetics (Bell and Glasstone, 1970). It is
a balance equation, which weighs the production and loss of neutrons inside a unitary
volume, considering that the neutron interactions with the medias nuclei does not affect its
structure and there are no neutron-neutron interactions. It has 7 independent variables:
3 spatial, 2 angular, an energetic one and a temporal one. In this paper, we consider two-
dimensional problems in stationary form. The angular variable is discretized according to
the Discrete Ordinates technique (Lewis and Miller, 1993), and for the energetic variable,
we consider the multigroup theory (Duderstadt et al., 1976).

In this paper, we present an extended study of the Modified Spectral Deterministic-
Constant Nodal (MSD-CN ), applied to two-dimensional fixed-source problems, consid-
ering linearly anisotropic neutron scattering. This is a hybrid method which uses the
discretized neutron transport equations analytical solution alongside with an iterative
process based on the Source Iteration scheme to calculate the neutron angular fluxes (de-
pendent variable) in the domains nodal interfaces. Two model problems are solved in this
work and the results are compared with the literature.

The paper is organized as follows. Section 2 shows the mathematical model of the
neutron transport equation. In Section 3 we present the so called MSD-CN. In Section
4, it is shown the solution of the model-problems and the results obtained with differ-
ent methods of solution. In Section 5, the conclusions and discussions of this work are
presented.

2 MATHEMATICAL MODEL

The neutron transport in a non-multiplying media, considering a two-dimensional carte-
sian geometry, with linearly anisotropic scattering, stationary form, considering the dis-
crete ordinates formulation and using the multigroup theory is given by

µm
∂

∂x
ψm,g(x, y) + ηm

∂

∂y
ψm,g(x, y) + σT,g(x, y)ψm,g(x, y)

=
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

[
σg′→g
S0 (x, y) + 3σg′→g

S1 (x, y)(µmµn + ηmηn)
]
ψn,g′(x, y)ωn +Qg(x, y),

m = 1 ≤M, g = 1 ≤ G, (1)

where ψ represents the neutron angular flux in the direction of index m, σT the macro-
scopic total cross section, σS0 and σS1 are respectively the macroscopic scattering cross
sections of zero-th and first degree from the energy group g′ to g, Q is an external neu-
trons fixed-source, and G is the number of energy groups modelled. The constants µ and
η represents the roots (that describes the polar angle of the neutrons incidence), and ω
the weights of the Level-Symmetric Quadrature (LQN), used in the angular variable dis-
cretization of orderN . The number of discrete directions is calculated asM = N(N+2)/2,
with M/4 discrete directions in each quadrant. This scheme can be seen in Figure 1. Here,
we use the LQ6 set as an example. The different kinds of lines represents the different
weights used for each direction set.
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Fig. 1: Directions and axial coordination
representation.

Fig. 2: Spatial grid Γx,i × Γy,j

The analytical solution of Eq. (1) can be achieved only in a very restricted number of
problems. Thus, we can divide the domain into a grid of I × J nodes (Γi,j), and apply
Eq. (1) in each one of these nodes, resulting in the intranodal neutron transport equation,
which has constant physical-material parameters, as seen in Eq. (2)

µm
∂

∂x
ψm,g(x, y) + ηm

∂

∂y
ψm,g(x, y) + σT,g,i,jψm,g(x, y)

=
G∑

g′=1

M∑

n=1

S1,mψn,g′(x, y) +Qg,i,j, m = 1 ≤M, g = 1 ≤ G. (2)

where the scattering source is defined as

S1,m =
ωn

4

[
σg′→g
S0,i,j + 3σg′→g

S1,i,j(µmµn + ηmηn)
]
.

With this equation, we can obtain the intranodal analytical solution, and proceed to solve
the neutron shielding problems presented in this work.

3 MODIFIED SPECTRAL DETERMINISTIC-CONSTANTNODAL (MSD-
CN)

The MSD-CN can be described as a hybrid method, which uses the analytical solution of
the intra-nodal neutron transport equation and an iterative process that is based on the
Source Iteration scheme, used in the traditional fine-mesh method Diamond Difference
(Lewis and Miller, 1993). This method relies on only one approximation (node-edge
incoming and outgoing neutron angular fluxes), which allows it to solve problems within
a good precision in coarser meshes when compared to fine-mesh methods.

The first step to derive the solution via MSD-CN is to integrate the nodes in the
coordinated x, and divide the result by the size of the node hx,i, resulting in
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µm
d

dx
ψ̃m,g,j(x) +

ηm
hy,j

(
ψm,g,j+ 1

2
(x)− ψm,g,j− 1

2
(x)
)

+ σT,g,i,jψ̃m,g,j(x)

=
G∑

g′=1

M∑

n=1

S1,mψ̃n,g′(x, y) +Qg,i,j, m = 1 ≤M, g = 1 ≤ G (3)

analogously, to the coordinated axis y, we have

µm

hx,i

(
ψm,g,i+ 1

2
(y)− ψm,g,i− 1

2
(y)
)

+ ηm
d

dy
ψ̂m,g,i(y) + σT,g,i,jψ̂m,g,i(y)

=
G∑

g′=1

M∑

n=1

S1,mψ̂n,g′(x, y) +Qg,i,j, m = 1 ≤M, g = 1 ≤ G, . (4)

where the transverse integrated angular fluxes, in coordinated directions x and y are
respectively

ψ̃m,g,j(x) =
1

hy,j

∫ y
j+1

2

y
j− 1

2

ψm,g(x, y)dy

ψ̂m,g,i(y) =
1

hx,i

∫ x
i+1

2

x
i− 1

2

ψm,g(x, y)dx.

Knowing that the system of Eqs. (3–4) has GM equations and 2GM unknowns, being
GM unknowns represented by the neutron angular fluxes and GM by the transverse
neutron leakage terms, described by

ηm
hy,j

(
ψm,g,j+ 1

2
(x)− ψm,g,j− 1

2
(x)
)

and
µm

hx,i

(
ψm,g,i+ 1

2
(y)− ψm,g,i− 1

2
(y)
)
,

we must perform an approximation in order to solve this system of equations. For this,
we consider the neutron angular flux as constant in the node-edge, in a mathematical
point of view, we have

ψm,g,i,j± 1
2
(x) ≈ ψ̂m,g,i,j± 1

2
and ψm,g,i± 1

2
,j(y) ≈ ψ̃m,g,i± 1

2
,j.

Thus, we can write the transverse neutron leakage as

ηm
hy,j

(
ψ̂m,g,i,j+ 1

2
− ψ̂m,g,i,j− 1

2

)
= L̂m,g,i,j and

µm

hx,i

(
ψ̃m,g,i+ 1

2
,j − ψ̃m,g,i− 1

2
,j

)
= L̃m,g,i,j.

Now, with the unicity of the transverse integrated intranodal equation solution in the
node Γi,j guaranteed, we can rewrite Eqs. (3–4) respectively as
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µm
d

dx
ψ̃m,g,j(x) + L̂m,g,i,j + σT,g,i,jψ̃m,g,j(x)

=
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

S1,mψ̃n,g′(x, y) +Qg.i,j, m = 1 ≤M, g = 1 ≤ G, (5)

L̃m,g,i,j + ηm
d

dy
ψ̂m,g,i(y) + σT,g,i,jψ̂m,g,i(y)

=
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

S1,mψ̂n,g′(x, y)ωn +Qg,i,j, m = 1 ≤M, g = 1 ≤ G. (6)

With this system of equations, we can work in the analytical solution.

3.1 Spectral Analysis

The solution of Eqs. (5–6) is divided into an homogeneous and a particular component,
in the form

ψ̃m,g(x) = ψ̃h
m,g(x) + ψ̃p

m,g

The particular solution is given by (Oliva, 2018)

G∑

g′=1

M∑

n=1

(
σT,g,i,jδmnδg′g −

1

4
σg′→g
S0,i,jωn +

3

4
σg′→g
S1,i,j(µmµn + ηmηn)

)
ψ̃p
n,g′ = Qg,i,j − L̂m,g,i,j.

where δ represents Kronecker’s delta. For the homogeneous part of the solution, consider
the expression

ψ̃h
m,g,j(x) = axm,g(ϑ

x) exp



−
(
x− xj− 1

2

)

ϑx


 . (7)

Substituting Eq. (7) in the homogeneous part of Eq. (5), we obtain the following eigenvalue
problem

1

µm

G∑

g′=1

M∑

n=1

(
σT,g,i,jδmnδg′g −

1

4
σg′→g
S,i,j ωn +

3

4
σg′→g
S1,i,j(µmµn + ηmηn)

)
axn,g′(ϑ

x) =
1

ϑx
axm,g(ϑ

x)

Solving this problem, we obtain a set of MG symmetric eigenvalues (ϑ) and MG eigenvec-
tors (a(ϑ)). Thus, we can write the solution of the intranodal neutron transport equation
for the coordinated axis x as

5

158



COARSE-MESH METHOD APPLIED TO 2-D NEUTRON TRANSPORT PROBLEMS LIBOTTE et al.

ψ̃m,g,j(x) =
GM∑

l=1

αx
l a

x
m,g(ϑ

x
l ) exp



−
(
x− xi− 1

2

)

ϑx
l


+ ψ̃p

g (8)

Analogously, for the y coordinated axis we have

ψ̂m,g,i(y) =
GM∑

l=1

αy
l a

y
m,g(ϑ

y
l ) exp



−
(
y − yj− 1

2

)

ϑy
l


+ ψ̂p

g . (9)

3.2 Iterative Process

In order to obtain the equations used to iterate the neutron angular fluxes in the node-
edges, we have to calculate the average neutron angular fluxes for each coordinated axis,
according to

ψ
x

m,g,i,j =
1

hx,i

∫ x
i+1

2

x
i− 1

2

ψ̃m,g,i(x)dx =
1

hx,i

GM∑

l=1

αx
l a

x
m,g(ϑ

x
l )


e
−hx,i
ϑx
l − 1


+ ψ̃p

g . (10)

With this system of equations, we proceed to apply the two-dimensional average operator
in the intranodal neutron transport equation, resulting in the equations used to calculate
the neutron angular fluxes respectively in the right and left node-edges

ψ̃m,g,i+ 1
2
,j = ψ̃m,g,i− 1

2
,j +

hx,i,j
µm

(
− L̂m,g,i,j − σT,g,i,jψ

x

m,g,i,j

+
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

[
σg′→g
S0,i,j + 3σg′→g

S1,i,j(µmµn + ηmηn)
]
ψ

x

n,g′(x, y)ωn +Qg,i,j

)
(11)

ψ̃m,g,i− 1
2
,j = ψ̃m,g,i+ 1

2
,j +

hx,i,j
|µm|

(
− L̂m,g,i,j − σT,g,i,jψ

x

m,g,i,j

+
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

[
σg′→g
S0,i,j + 3σg′→g

S1,i,j(µmµn + ηmηn)
]
ψ

x

n,g′(x, y)ωn +Qg,i,j

)
(12)

Analogously, the same procedure is done in the y coordinated axis, resulting in the equa-
tions to calculate the angular neutron flux in the upper and lower node-edges, respectively

ψ̂m,g,i,j+ 1
2

= ψ̂m,g,i,j− 1
2

+
hy,i,j
ηm

(
− L̃m,g,i,j − σT,g,i,jψ

y

m,g,i,j

+
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

[
σg′→g
S0,i,j + 3σg′→g

S1,i,j(µmµn + ηmηn)
]
ψ

y

n,g′(x, y)ωn +Qg,i,j

)
(13)
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ψ̂m,g,i,j− 1
2

= ψ̂m,g,i,j+ 1
2

+
hy,i,j
|ηm|

(
− L̃m,g,i,j − σT,g,i,jψ

y

m,g,i,j

+
1

4

G∑

g′=1

M∑

n=1

[
σg′→g
S0,i,j + 3σg′→g

S1,i,j(µmµn + ηmηn)
]
ψ

y

n,g′(x, y)ωn +Qg,i,j

)
(14)

In order to perform the iterative process, four sweeping directions are made: SW →
NE, SE → NW , NE → SW and NW → SE, calculating the outgoing angular neutron
fluxes as a function of the incoming ones, according to Eqs. (12–14). Before every sweeping
step, the average neutron angular fluxes and scattering sources are updated in each node.
After updating the angular scalar flux, the average scalar flux in each node is calculated,
using the expression

φ
u

g,i,j =
1

4

M∑

n=1

ψ
u

n,g,i,jωn,

where u represents any of the coordinated axis. With these values, the stopping criterion
can be evaluated comparing the maximum relative deviation between the average scalar
flux of two subsequent iterations

∣∣∣∣∣
φ

u,k+1

g,i,j − φ u,k

g,i,j

φ
u,k

g,i,j

∣∣∣∣∣ < ξ (15)

where k represents the number of the iteration evaluated, and ξ is a predefined precision
parameter.

4 NUMERICAL EXPERIMENTS

In this work, we present the solution of two model-problems solved with the MSD-CN,
using the language C++, and compare the precision of the obtained results with ones
found in the literature. Both models are two-dimensional, considering a linear anisotropy
degree neutron scattering. A fine-mesh solution using the Diamond Difference method is
used as a results precision reference.

4.1 Model-Problem 1

The first model-problem, consists in an homogeneous fixed-source problem within a
1 × 1 cm square domain divided in 4 regions, as seen in Figure 3 (Picoloto et al., 2017).
The physical-material parameters are σT = 0.8 cm−1, σS0 = 0.4 cm−1 and σS1 = 0.2 cm−1.
This model has reflective boundary conditions in the left and bottom sides, and vacuum
boundary condition in the upper and right sides. An external source of neutrons Q = 1.0
is evenly distributed inside the first region. In the solution of this problem we used various
sets of the LQN quadrature and grids, in order to calculate the average angular neutron
fluxes in each spatial region, and test the precision of the results, by comparing it with a
fine-mesh reference method.
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Fig. 3: Model-Problem 1 geometry

The average angular fluxes in regions 1, 2 and 4 are shown in Table 1.

Table 1: Model-problem 1 average angular fluxes numerical results

MSD − CN DD Relative

Region N 2× 2 4× 4 8× 8 100× 100 deviation (%)a

4 0.55673 0.55862 0.55933 0.55951 0.032
1 8 0.57017 0.57091 0.57140 0.57148 0.015

16 0.57388 0.57522 0.57551 0.57556 0.000

4 0.22504 0.21785 0.21557 0.21512 0.180
2 8 0.22479 0.21740 0.21622 0.21596 0.120

16 0.22374 0.21698 0.21615 0.21581 0.157

4 0.15268 0.15226 0.15221 0.15166 0.362
4 8 0.13424 0.13523 0.13376 0.13362 0.104

16 0.12855 0.12896 0.12832 0.12840 0.062

a Relative deviation between MSD-CN 8× 8 and Diamond Difference 100× 100.

The numerical results obtained with MSD-CN had a good precision within the stop-
ping critterion used in this model, when comparing with the fine-mesh reference.

4.2 Model-problem 2

The second model-problem, adapted from (Curbelo and Barros, 2021), considers a two-
layer heterogeneous shielding material around an external isotropic neutron source, as
seen in Figure 4. This problem considers 10 groups of energy and linearly anisotropic
neutron scattering. The physical-material parameters (cm−1) of the 3 heterogeneous
zones (z = 1 : 3), are given by

σT,g,z =

(
z + 5

21

)5 ( g
10
− 0.15δ5,g − 0.15δ10,g

)
, g = 1 ≤ 10
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and

σg′→g
Sl,z =

(
z + 20

21

)(
g′

100(g − g′ + 1)

)(
0.7− g + g′

200

)l

, g = 1 ≤ 10, g′ = 1 ≤ g, l = 0 ≤ 1.

In the region that comprehends Zone 1, there is an evenly distributed neutron source

Qg = 1.1− 0.1g, g = 1 ≤ 10.

Fig. 4: Model-Problem 2 geometry

In the solution of this problem, we calculate the group absorption rate in a 2× 2 cm
detector Dg, located in the upper right position of the outer shielding materials region.
It is considered a precision of ξ = 10−6. The results obtained with the MSD-CN are
compared to the fine-mesh method DD and a coarse-mesh one, denominated SGF. In this
model, the precision of the results are compared in 3 different groups of energy, as shown
in Table 2. The absortion rate is calculated as

T u
g,i,j = σa,g,i,jφ

u

g,i,jhx,ihy,j (16)

Table 2: Model-problem 2 absorption rate numerical results - 25× 25 - S4

Method g = 1 g = 5 g = 10

DDa 5.75851 ×10−4 1.24058 ×10−5 7.09877 ×10−6

MSD-CN 5.96782 ×10−4 1.29590 ×10−5 7.50277 ×10−6

SGF-CN 5.96783 ×10−4 1.29590 ×10−5 7.50278 ×10−6

Relative Deviation (%)b 0.036 0.044 0.056

a Fine mesh reference 500× 500.
b Relative deviation between MSD-CN and DD.
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In the model-problem, the results obtained with MSD-CN also had good precision,
when compared with the reference method and the SGF-CN.

5 CONCLUSIONS

In this work, we presented an extended study of a methodology to solve two-dimensional
cartesian geometry neutron transport problems, named Modified Spectral Deterministic-
Constant Nodal (MSD-CN ). The problems solved in this paper considers a linearly aniso-
tropic neutron scattering, in a stationary state. In the mathematical model, the angular
variables are discretized using the discrete ordinates formulation, and the energetic vari-
able is treated according to the multigroup theory. Two problems are solved, and the
precision of the obtained results are compared with ones found in the scientific literature.

In the solution of the first model-problem, the MSD-CN was able to achieve results
with good precision, when compared to the fine-mesh reference. As the MSD-CN is not
free of truncation error, the refining of the mesh results in results that are closer to the
fine-mesh reference. The second model-problem, as the first one, showed results close to
the reference within the tested precision.

Regardless of obtaining precise results when compared to the literature, the MSD-CN
required a lot of computational time in the tested model-problems. As these are the initial
studies, we are primarily concerned with the methods precision, but further investigations
must be done in the iterative process, in order to decrease the execution time.

For future works, the group intends to implement new kinds of approximation of the
node-edge neutron angular flux, such as the linear one, and investigate ways to improve
the computational time to solve fixed-source problems.
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filmes utilizando aprendizado de máquina
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Abstract

Due to the film industry’s growing, more and more movies are released per year. A movie that gets

a bad acceptance by the public can bring a lot of loss to the producer. Hence, it’s perceptible the rise

in release of franchises. The franchises stablish a kind of “cake recipe” where, if a movie is successful,

other movies like them will be released aiming for the same success. Because of this “cake recipe” that

is created by various elements like cast; crew; genre and even movie rating, a question appears: would it

be possible to predict the score of a movie using only these factors? This work realized the data mining

of the movies from the Rotten Tomatoes website, the treatment of this data and the use of machine

learning techniques to predict such score. However, the results showed using these techniques, despite of

presenting a relative low error, weren’t so satisfactory when the nature of the problem was accounted for.

Keywords: machine-learning, movies, regression, perceptron

1 INTRODUÇÃO

Com o crescimento da indústria cinematográfica, o número de filmes lançados por ano
aumenta significativamente. É evidente que a má reputação de um filme resulta em um
grande prejúızo para a produtora. Graças a isso, muitos dos filmes de sucesso atuais são
franquias (filmes que são feitos seguindo “receitas de bolos”), ou seja, utilizando de forma
exaustiva sempre os mesmos elementos que fazem sucesso com o público. Esse sucesso
pode ser gerado por inúmeros fatores como: roteirista, diretor do filme, atores no elenco,
gênero do filme, aprovação dos cŕıticos e até mesmo a classificação indicativa.

Devido ao sucesso das grandes franquias, cada vez menos é notável o lançamento de
filmes que não deixem o final em aberto, propondo assim uma continuação. Isso faz com
que a indústria fique cada vez mais homogênea, pois gerar um filme diferente da “receita
de bolo” pode significar prejúızo para a produtora, sendo um risco desnecessário.

Contato: Rafael de Souza Terra, rafaelst@lncc.br
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Considerando os posśıveis elementos de sucesso citados nessa seção, o presente trabalho
tem como objetivo determinar, utilizando abordagens de aprendizado de máquina, qual
seria a aprovação do público para um determinado filme. Para realizar esse objetivo é
necessário realizar um conjunto de tarefas:

• Obtenção dos dados: extrair os dados dos filmes já lançados de algum website
especializado;

• Tratamento dos dados: após extrair os dados, limpá-los e adaptá-los para servirem
de entrada para o algoritmo de aprendizado de máquina;

• Escolha e treinamento do algoritmo de aprendizado de máquina: escolher uma abor-
dagem para o problema, implementá-la e realizar o treinamento com os dados.

Esse trabalho está segmentado de forma que a próxima seção aborda todo esse conjunto
de tarefas, a seção 3 exibe todos os testes feitos e a seção 4 aborda as considerações finais
e posśıveis trabalhos futuros.

2 TRABALHOS RELACIONADOS

Armstrong and Yoon (1995) utilizaram um conjunto de cerca de 1860 filmes obtidos do
website IMDb1(onde os filmes possuem uma avaliação de 0 a 10) para realizar a predição
da aprovação do público com base em um conjunto de caracteŕısticas de cada filme, como:
diretores, atores, orçamento, roteiristas, ano do filme, entre outras. Para tentar obter a
predição, foram utilizadas as técnicas de regressão kernel e árvore modelo, conseguindo
um erro de 14, 11% para a regressão kernel e 14, 40% para a árvore modelo.

Marović et al. (2011) também fizeram uso de dados do IMDb, agregando informações
sobre os usuários para tentar predizer a aprovação do público. Para realizar esse objetivo
foram utilizados vários métodos como redes neurais artificiais, árvore de regressão, K-
nearest neighbors, diagnósticos de personalidade, variáveis latentes e SVD-kNN. Com o
melhor método (variáveis latentes) apresentando um erro de 1, 739 na métrica de raiz do
erro quadrático médio.

3 METODOLOGIA

3.1 Obtenção dos dados

Quando dados são coletados para serem utilizados em análises estat́ısticas, normalmente
são armazenados em uma matriz chamada de conjunto de dados (data set). Cada linha
dessa matriz representa uma observação ou unidade desse conjunto de dados, recebendo
o nome de instância e cada coluna representa uma caracteŕıstica do dado, sendo chamada
atributo (Heumann et al., 2016).

Existem diversos websites especializados em cŕıticas de filmes, um deles é o Rotten
Tomatoes2, que contém uma ampla base de dados com os filmes já lançados, juntamente
com suas informações. Para utilizar esses dados foi aplicada a técnica de web scraping.
Web scraping é uma técnica que utiliza algoritmos para obter dados de websites de forma

1https://www.imdb.com/
2https://www.rottentomatoes.com/
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automática (Mitchell, 2018). Para esse trabalho foi utilizada a biblioteca Selenium3 em
sua implementação na linguagem Python 3 (Van Rossum and Drake, 2011).

A biblioteca realiza a extração dos dados, utilizando para a busca dos mesmos ex-
pressões regulares ou o XPath. Expressões regulares são conjuntos de caracteres que
representam padrões para a formação de novas sequências de caracteres, um exemplo
pode ser visto na Fig. 1 (Sidhu and Prasanna, 2001).

O XPath consiste em uma árvore que modela um documento em formato XML, defi-
nindo um caminho no formato de uma sequência de caracteres para cada tipo de nó (nó de
atributo, elemento ou texto) e provê vários tipos de expressões que podem ser constrúıdas
por palavras-chaves, śımbolos e operadores (que geralmente são outras expressões). Além
da possibilidade de aninhar essas expressões (Clark et al., 1999; Consortium et al., 2010).

a*b+

b

ab

aab

.

.

.

Fig. 1: Exemplo de uma expressão regular e as sequências formadas por ela. Essa expressão
tem como padrão a geração de zero ou mais ’a’ seguidos de um ou mais ’b’

O uso de expressões regulares complexas pode acarretar em uma perda de desempe-
nho durante a extração dos dados, por isso a maioria das informações foram extráıdas
utilizando o XPath. Contudo, o XPath apresenta um pequeno empecilho: o layout da
página precisa ser idêntico ao utilizado para a pesquisa do dado, caso o contrário o nó da
árvore não é encontrado.

O Rotten Tomatoes apresenta uma página que contém todas as url’s dos filmes. Para
obter essa informação foi utilizado o Selenium passando como parâmetro de busca uma
expressão regular (Eq. 1). Essa expressão consiste em encontrar, em linhas gerais, qual-
quer sequência de caracteres que comece com href , tenha “/m/” no meio e termine com
o caractere ”. Com isso foi posśıvel obter todas as url’s dos filmes presentes no website.

href\s∗ = ”/m/\w∗?” (1)

De posse das url’s, foram extráıdas as informações de cada filme utilizando o XPath
para a busca. Devido ao problema já mencionado do XPath, uma parcela dos filmes
apresentou problemas durante a extração, resultando assim em filmes com dados faltan-
tes. Toda a implementação do algoritmo para a extração pode ser encontrada em seu
repositório do GitHub4.

3https://www.selenium.dev/documentation/en/webdriver/
4https://github.com/rafaelstjf/Tomato_Brusher
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3.2 Tratamento dos dados

Foi obtido um conjunto de dados de 8696 filmes, porém esse conjunto estava cheio de
rúıdo, isso não é algo interessante para o algoritmo de aprendizado de máquina. Com
isso, todos os filmes que apresentavam atributos faltantes foram removidos, resultando
em um total de 7214 filmes que apresentam uma boa distribuição das avaliações, como
está apresentado nos histogramas da Fig. 2. Em cada filme estão presentes os seguintes
atributos: title, tomatometer, user score, rating, genre, directed by, written by e cast, onde
apenas o tomatometer e o user score são atributos numéricos. Um exemplo de instância
do conjunto pode ser visto na Tabela 1.

Fig. 2: Histogramas apresentando a distribuição das avaliações dos usuários e do
Tomatometer

Tabela 1: Exemplo de instância do conjunto de dados

Title Tomatometer User score Rating Genre Directed by Written by Cast
Mosul 100 100 NR Documentary Dan Gabriel Dan Gabriel, Mike Tucker Ali Mula

Os filmes possuem uma grande diversidade em seus atributos, alguns chegando a ter
mais um elemento em cada. Além disso, cada atributo possui uma quantidade variável
de elementos. Esse problema foi tratado em dois passos. O primeiro passo consistiu em
separar os conjuntos de elementos, colocando apenas um por atributo e criando novos atri-
butos quando necessário. Isso aumentou drasticamente a dimensionalidade do conjunto
de dados e gerou um grande número de valores faltantes. No segundo passo, o número de
atributos foi limitado (Tabela 2) na tentativa de amenizar o problema gerado pelo passo
anterior. Para uso nos testes foi adotado o nome “conjunto padrão” para o conjunto de
dados original e “conjunto limitado” para o conjunto de dados resultante do tratamento.
A Tabela 3 exibe a representação de uma instância após o tratamento.

Tabela 2: Quantidade máxima dos atributos dos filmes

Atributo Quantidade máxima
Genre 2

Directed by 2
Written by 2

Cast 5
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Tabela 3: Instância da Tabela 1 após o tratamento dos dados. Os atributos
Title, Tomatometer, User score e Rating foram removidos da tabela para uma

melhor visualização

Genre
1

Genre
2

Directed by
1

Directed by
2

Written by
1

Written by
2

Cast
1

Cast
2

Cast
3

Cast
4

Cast
5

Documentary Dan Gabriel Dan Gabriel Mike Tucker Ali Mula

3.3 Escolha e treinamento do algoritmo

O problema proposto é um t́ıpico problema de regressão, ou seja, um problema que
dado um conjunto de dados deseja-se como sáıda um valor cont́ınuo. Existem diversas
abordagens de aprendizado de máquina para regressão, as utilizadas nesse trabalho foram
a Árvore de Regressão e o Perceptron multicamadas.

A Árvore de Regressão é baseada em uma árvore de decisão. Em sua versão básica
elas utilizam as mesmas métricas para a construção e poda da árvore, porém sua sáıda
consiste em um número cont́ınuo ao invés de um valor discreto (Breiman et al., 1984).
Árvore de decisão é uma das principais abordagens quando se fala em classificação de
um conjunto de dados. Ela classifica as instâncias, ordenando-as pelos seus atributos
em uma estrutura de árvore, da raiz até as folhas, onde está localizada a classificação.
Existem diversos algoritmos para construção de uma árvore de decisão. O algoritmo mais
básico, o ID3, utiliza uma métrica de teoria da informação chamada Ganho de Informação
para a escolha da raiz das subárvores. O Ganho de Informação mede o quão bem um
determinado atributo consegue dividir o conjunto de dados, para isso ele faz o uso da
entropia, uma métrica que mede a pureza de um determinado conjunto de dados. Outros
algoritmos sucessores do ID3 são o C4.5, C5.0 e o CART (Mitchell, 1997).

Para a implementação de árvores de regressão nesse trabalho, foi utilizada a biblioteca
CatBoost (Dorogush et al., 2018) dispońıvel na linguagem de programação Python 3. Essa
biblioteca traz como vantagem a possibilidade de utilizar conjuntos de dados com atributos
categóricos e faz uso de um método chamado gradient boosting durante a construção das
árvores. Gradient boosting é uma técnica de aprendizado de máquina utilizada para a
obtenção de melhores resultados. Ela é realizada combinando iterativamente preditores
fracos utilizando uma heuŕıstica gulosa que corresponde ao método do gradiente em um
espaço de função (Dorogush et al., 2018).

O CatBoost utiliza o coeficiente de determinação R2 para calcular o erro resultante
da regressão, essa métrica é uma versão normalizada do Erro Quadrático Médio (EQM),
apresentado na Eq. 2 (com ai sendo o valor real da instância i e ti o valor predito). Uma
vantagem do R2 é não depender da escala dos dados do conjunto. Contudo, no presente
trabalho foi utilizado para a avaliação a raiz do EQM (conhecida como rooted mean square
error em inglês, ou apenas RMSE). A utilização do RMSE garante que os erros não estão
enviesados e seguem uma distribuição normal, garantindo assim uma melhor visualização
de como o erro está distribúıdo ao longo da predição (Chai and Draxler, 2014).

EQM =
1

n

n∑

i=1

(ai − ti)2 (2)

Outra abordagem é a Rede Natural Artificial (RNA), inspirada no aprendizado rea-
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lizado pelos neurônios. Uma RNA é composta por um conjunto complexo de estruturas
simples, cada estrutura recebe um conjunto de entradas (com valores reais) e entrega
apenas uma sáıda (Haykin, 1999). Um exemplo dessas estruturas é o Perceptron (Fig. 3),
que recebe um conjunto de números reais e retorna uma sáıda utilizando uma combinação
linear e uma função de ativação, chamada função degrau. A sáıda gerada pelo Perceptron
é 1 se a combinação linear for maior do que um determinado limite ou -1 se for menor
(Eq. 3, onde wi é uma constante real chamada peso e σ é uma constante chamada viés)
(Mitchell, 1997).

−σ +
n∑

i=1

wi ∗ xi (3)

x1

x2

xn

w1

w2

wn...

-σ

Saídaφ()

Viés

Entradas

Pesos

Função	de	ativação

Fig. 3: Esquema do Perceptron

A maneira mais básica de aprender os pesos ideais do Perceptron é escolher valores
aleatórios e iterativamente aplicar o Perceptron a cada instância do conjunto de treina-
mento, modificando os pesos cada vez que a instância não for classificada corretamente.
Por ser iterativo, esse processo é repetido para cada instância de treinamento até que
todas sejam classificadas corretamente ou até um limite máximo de iterações. Esses pesos
são modificados utilizando a regra de treinamento do Perceptron (Eq. 4). Essa regra
realiza a soma do peso atual com a diferença entre a classificação real da instância (α)
e a classificação predita (β), multiplicada por uma taxa de aprendizado (η) e a entrada
correspondente. A taxa de aprendizado é responsável por regular o grau de mudança do
peso em cada iteração (Mitchell, 1997).

wi ←− wi + ∆wi

∆wi = η(α− β)xi
(4)

As RNAs podem apresentar diferentes topologias (a forma que a rede está estruturada,
como por exemplo, número de nós em uma camada) e arquiteturas (a forma que ocorre o
aprendizado da rede) (Mitchell, 1997). O Perceptron é uma estrutura muito simples, não
sendo capaz de obter um bom resultado em problemas complexos, que caso não sejam
linearmente separáveis, a convergência não poderá ser alcançada em grande parte dos
casos. Devido a isso uma alternativa é o uso do Perceptron multicamadas (Multilayer
Perceptron ou MLP). O MLP consiste em uma camada de entrada, uma de sáıda e uma
ou mais camadas internas de nós. Os valores da entrada se propagam pela rede em direção
à camada de sáıda, uma arquitetura chamada feedfoward (Haykin, 1999).
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Para o presente trabalho foram utilizadas três camadas internas com 64, 32 e 256 nós
respectivamente. A função de ativação Unidade Linear Retificada (ou apenas ReLu) foi
utilizada nas três camadas internas e na camada de sáıda uma função sigmoide. Essas
parâmetros foram os melhores obtidos utilizando a técnica de busca em grade. Para
implementação da rede foi utilizada a biblioteca Tensorflow (Abadi et al., 2016) em sua
versão para a linguagem Python.

A RNA necessita receber valores numéricos normalizados, ou seja, entre 0 e 1. Com
isso, o conjunto de dados “sáıda limitada” foi primeiramente codificado utilizando a função
Ordinal encoder presente na biblioteca Scikit-Learn. Essa função converte os valores
categóricos de um atributo para números inteiros (no intervalo [0, A), onde A é o número
de categorias presente no atributo).

Após a codificação, o conjunto foi normalizado utilizando a normalização Min-max.
Sendo xmin e xmax o menor e o maior valor de um atributo presente no conjunto de dados,
a Eq. 5 exibe o cálculo da normalização. Isso foi feito para todos os atributos.

xnormalizado =
x− xmin

xmax − xmin

(5)

Uma estratégia para verificar o desempenho de um algoritmo de aprendizado de
máquina é separar o conjunto de dados em 80% dos dados para treinamento e 20% para
teste. Contudo, a cada execução os dados podem estar presentes em partes diferentes da
divisão, o que pode ocasionar em resultados diferentes.

Para estimar a performance do algoritmo de forma mais satisfatória foi utilizada a
técnica de k-fold cross validation. Essa técnica consiste em dividir o conjunto de dados
de forma aleatória em k conjuntos (C) mutualmente exclusivos de tamanho similar. O
algoritmo de aprendizado de máquina é executado k vezes, onde em cada execução o
conjunto C − Ck é utilizado para treinamento e o conjunto Ck para teste. No caso da
regressão, a cada iteração é calculado o valor do RMSE da regressão. Ao fim da execução
do cross validation é calculado um valor médio, esse valor mostra o quão estável é o
algoritmo de aprendizado de máquina para o problema tratado (Kohavi et al., 1995).

4 RESULTADOS

4.1 Árvore de regressão

Utilizando a técnica de árvore de regressão, foi realizado um extenso conjunto de tes-
tes. Primeiramente, foram utilizados quatro conjuntos de dados: padrão, limitado, uma
modificação do conjunto padrão (onde somente o elenco estava dividido e limitado) e o
conjunto limitado codificado. Para cada conjunto foram realizados 3 testes, como apre-
sentado abaixo: treinamento da árvore com 80% dos dados do conjunto e teste com 20%,
treinamento utilizando o 10-fold cross validation e utilizando o 50-fold cross validation.
Para os testes utilizando cross validation foi calculado, além da média, o desvio padrão e
o erro (RMSE) da predição do conjunto de dados ao utilizar a melhor árvore do teste.

O teste utilizando 80% dos dados para treinamento e 20% para teste apresentou RMSE
acima de 14 para todos os conjuntos de dados, com o elenco limitado apresentando o menor
erro (Fig. 4). Como apenas 20% dos dados são utilizados para teste o erro pode apresentar
viés.
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Fig. 4: Resultado utilizando 80% para treinamento e 20% para teste

Na tentativa de obter um resultado sem viés foram realizados testes utilizando o cross
validation com 10 e 50 folds (Tabelas 4 e 5 respectivamente). Em ambos os testes o
conjunto de dados limitado obteve o menor erro médio. Contudo, ao utilizar a melhor
árvore gerada para realizar a predição de todos os valores de cada, o Elenco limitado foi
o que obteve melhor resultado para 10 folds, enquanto que para 50 folds o melhor foi o
Limitado.

Tabela 4: Resultado do 10-Fold Cross Validation

10-Fold Cross Validation – RMSE
Conjunto de dados RMSE médio Desvio Padrão Predição do conjunto de dados

Padrão 14,6093 0,2162 12,9765
Elenco limitado 14,5218 0,4499 12,5939

Limitado 14,4866 0,3240 12,9480
Limitado codificado 14,8488 0,2641 13,8720

Tabela 5: Resultado do 50-fold Cross Validation

50-Fold Cross Validation – RMSE
Conjunto de dados RMSE médio Desvio Padrão Predição do conjunto de dados

Padrão 14,5054 0,9681 12,5962
Elenco limitado 14,4049 1,0331 12,7446

Limitado 14,3795 1,0054 13,0592
Limitado codificado 14,7128 0,9647 12,7640

4.2 Perceptron multicamadas

Ao executar um treinamento com 80% dos dados da “sáıda limitada codificada” nor-
malizada para treino e 20% para teste, foi obtido um erro de aproximadamente 0, 18.
Contudo, assim como a árvore de regressão, o teste pode estar enviesado. Devido a isso
foi executado o cross validation com 10 e 50 folds, cujo resultado pode ser visualizado na
Tabela 6.

A Tabela 7 apresenta uma comparação entre o user score real e o predito para alguns
filmes. Essa comparação foi realizada utilizando os modelos treinados com a técnica de
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Tabela 6: Resultado do cross validation aplicado no Perceptron multicamadas

Resultado do Perceptron multicamadas - RMSE (x100)
K-fold cross validation RMSE médio Desvio Padrão Predição do conjunto de dados

10-fold 17,1854 0,8684 14,2522
50-fold 17,1029 1,2428 15,1512

10-fold cross validation, onde para a árvore de regressão foi utilizado o conjunto de dados
limitado e para o MLP o conjunto de dados limitado codificado.

Tabela 7: Comparação entre o score real e o predito para alguns filmes

Filme Score real Score Árvore de regressão Score MLP
Avengers: Infinity War 91 79 90

Star Wars: Episode VII - The Force Awakens 86 85 90
The Last Airbender 30 36 28

Transformers: The Last Knight 44 45 36

5 CONSIDERAÇÕES FINAIS

Em śıntese, esse trabalho apresentou a extração dos dados dos filmes presentes no web-
site Rotten Tomatoes com o objetivo de predizer a avaliação dos usuários de cada filme
utilizando técnicas de aprendizado de máquina. Esses dados foram extráıdos utilizando a
técnica de web scraping, resultando em um conjunto de dados com bastante rúıdo.

Após a extração dos dados, eles foram tratados. Foram removidos os filmes que
possúıam atributos faltantes, os valores que possúıam mais de um elemento por atri-
buto (como, por exemplo, roteirista) foram separados e novos atributos foram criados.
Com a criação dos novos atributos, o número de atributos foi limitado para minimizar
o número de atributos faltantes. Assim, um dos frutos do presente trabalho é a dispo-
nibilidade desse conjunto de dados, dispońıvel para download em sua página do website
Kaggle5.

Para a predição da avaliação dos usuários de cada filme foram utilizadas duas técnicas
de aprendizado de máquina: a árvore de regressão e a rede neural artificial, mais es-
pecificamente o perceptron multicamadas. Comparando as duas pode-se ver que ambas
apresentaram um erro, que apesar de relativamente pequeno, é insatisfatório quando le-
vado em consideração a natureza do problema, ou seja, uma pequena diferença entre o
valor real e o valor predito pode significar a perda de uma grande quantia de dinheiro por
parte da indústria do cinema. O resultado do perceptron multicamadas, ainda apresentou
um valor de erro um pouco pior em relação à árvore de regressão. Isso se dá por uma
união de diversos fatores como arquitetura da rede, a técnica de codificação e norma-
lização utilizada no conjunto de dados e até a própria escolha pelo MLP em relação a
outros tipos de redes neurais artificiais.

As limitações aqui apresentadas abrem espaço para um amplo leque de estudos futuros
que vão desde a utilização de outros tipos de redes neurais como a Rede Neural Profunda
(Bengio, 2009), outras técnicas como a Máquina de vetores de suporte (Cortes and Vapnik,
1995) e até a implementação de novas técnicas para codificar o conjunto de dados.

5https://www.kaggle.com/rafaelterra/movies-metadata-from-rotten-tomatoes
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Abstract

In recent years, the classification of time series has gained great relevance in significant sectors and

segments of society. Machine Learning Techniques makes it possible to interpret the behavior of ano-

malous phenomena in multivariate data sets. This work proposes an embryonic study of three methods

from the perspective of its ability to provide relevant information for the detection, classification, vali-

dation and prediction of anomalous events in time series data. To achieve this objective, a case study

was carried out exploring algorithms based on neural networks and inductive symbolic learning applied

to a real problem of detecting anomalies associated with the oil well drilling process. The main results

indicate that this dataflow can be a promising way to treat anomalies.

Keywords:Unsupervised Learning, Recurrent Neural Network and Self-Organizing Maps.

1 INTRODUÇÃO

O processo de exploração e extração de óleo e gás impõem desafios de diferentes natu-
rezas para os agentes econômicos deste segmento industrial. Durante as operações de
perfuração de poços de petróleo, corre-se o risco de a tubulação (coluna) ficar imobilizada
dentro do poço, não podendo ser movimentada por razões mecânicas indesejadas ou não
controláveis [1]. Este evento é um problema cŕıtico que pode ser ocasionado por diferentes
razões como, por exemplo, pressão diferencial, ou seja, quando uma parte da coluna de
perfuração fica embutida em uma camada de lama; problemas de instabilidade geológica
em poços de perfuração, onde uma porção da abertura do poço não mantém seu tamanho
e forma e/ou sua integridade estrutural ou por acúmulo excessivo de cascalho no espaço
anular causado pela limpeza inadequada do poço [1]. A detecção prévia destes eventos
anômalos chamados de prisão de coluna é extremamente importante em técnicas de per-
furação e operação de poços de petróleo já que causa uma parada repentina na produção.

Contato: Moeda T., tmoeda@lncc.br
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O objetivo deste trabalho foi revelar a ocorrência destes eventos anômalos, avaliar a qua-
lidade desta detecção e predizer a ocorrência desta anomalia. Para isto, modelamos um
processo de fluxo de dados, por meio de métodos supervisionados e não supervisionados
de Aprendizado de Máquina (AM), para extrair comportamentos anômalos subjacentes
e realizar a previsão de tendências destas anomalias a partir de uma determinada série
temporal multivariada. Neste estudo foram utilizados sete conjuntos de dados reais que
correspondem a informações que foram registradas pelos sensores acoplados na broca de
perfuração dos poços. Cada conjunto de dados possui medições referentes a dez variáveis,
sendo todas numéricas de natureza f́ısica ou de controle processual. Sendo uma série
temporal uma sequência de observações coletadas ao longo do tempo, um evento é defi-
nido como uma ocorrência dinâmica, cujo comportamento desperta interesse por variar
ao longo do tempo [2]. No entanto, quando os eventos têm durações de tempo (intervalos
de estado), as relações se tornam mais complexas [3]. Abordamos o problema utilizando
o algoritmo Mapas Auto Organizáveis (SOM) para identificação e rotulagem manual das
anomalias já que os conjuntos de dados disponibilizados não continham exemplares classi-
ficados correspondentes aos eventos; em seguida, foi implementada uma Árvore de Decisão
para atuar como um validador dos rótulos pré-definidos, tornando posśıvel obter um me-
lhor ajuste das instâncias através da redução do erro majoritário; e por fim, treinamos
modelos utilizando um algoritmo de aprendizado profundo, Rede Neural Recorrente de
Memória de Longo Prazo (LSTM), capaz de aprender a predizer a ocorrência de comporta-
mentos anômalos nas sequências de dados classificados. Os principais resultados indicam
que: Em uma abordagem mais ampla, é posśıvel detectar e classificar a ocorrência ou
não de um evento anômalo através do processamento SOM; os resultados obtidos através
da árvore de decisão mostram uma maneira eficiente e robusta de se obter a validação
da classificação, possibilitando assim um processo de ajuste para minimização do erro;
os modelos treinados e testados com a rede LSTM, tanto no mesmo conjunto de dados,
quanto em outros conjuntos de dados não utilizados no processo de treinamento e teste,
obtiveram resultados promissores quanto a predição da ocorrência do evento de prisão de
coluna.

2 CONJUNTO DE DADOS

Durante a perfuração de um determinado poço, as informações são registradas pelos senso-
res acoplados na broca de perfuração e disponibilizadas em tempo real para processamento
e armazenamento. Neste trabalho, foram selecionados sete poços, sendo cada poço corres-
pondente a um único conjunto de dados no formato atributo-valor. Para cada conjunto
de dados, as medições apresentadas são referentes a 10 variáveis (dimensões), sendo todas
cont́ınuas (numéricas) e nenhuma discreta (categórica). A seguir a descrição do dicionário
com as 10 dimensões utilizadas:

operation mode (-): Parâmetro que infere o modo de operação da perfuração; bit depth
(m): Profundidade da broca; weight on hook (N): Peso no gancho; weight on bit (N):
Peso sobre broca; standpipe pressure (Pa): Pressão de bombeio do fluido; hole depth
(m): Profundidade do poço; rotary speed (revolução/s): Rotação da coluna de per-
furação; torque (N.m): Torque da coluna; block position (m): Altura do bloco; fluid flow
(m/s): Vazão de entrada na coluna.
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A Tabela 1 resume os conjuntos de dados utilizados e suas principais caracteŕısticas:

Tabela 1: Informações sobre os conjuntos de dados utilizados

Conjunto
de Dados

Total de
Instâncias

Número de
Atributos

(sem classe)

Tempo total
de operação

(dias)

Profundidade
total da

perfuração
(metros)

Intervalo
Absoluto

de Perfuração
(metros)

Maior tempo
parado (horas)

7-10-rjs 54554 10 25.14 1777.37 [3073-4850] 50.70
7-15d-rjs 47494 10 17.55 2045.92 [2810-4856] 273.65
7-48d-rjs 23427 10 9.11 4487.69 [350-4837] 18.87
8-35d-rjs 60985 10 11.16 1914.28 [3494-5409] 26.40
8-37d-rjs 33427 10 68.60 2044.27 [3088-5132] 1379.48
8-38d-rjs 32651 10 4.00 716.12 [2665-3381] 1.30
8-54d-rjs 25442 10 118.82 2988.03 [2761-5749] 2476.36

3 ALGORITMOS

Os algoritmos de Aprendizado de Máquina podem ser definidos como programas de com-
putador que absorvem uma nova experiência em função de alguma classe de tarefas, se
o seu desempenho melhora em função de uma determinada medida de performance [4].
A aprendizagem pode ser categorizada como aprender com professor ou aprender sem
professor, sendo que a primeira se refere ao aprendizado supervisionado, enquanto que
a última pode ser sub-categorizada em aprendizagem não supervisionada e aprendiza-
gem por reforço [5]. Neste trabalho foram implementados três diferentes paradigmas de
Aprendizagem de Máquina: O Mapa Auto Organizável (SOM) é um algoritmo não su-
pervisionado que foi elaborado com base no funcionamento dos neurônios do córtex do
cérebro humano, onde na prática, o aprendizado absorvido pelo modelo é obtido através
de um processo de competição, cooperação e adaptação entre seus neurônios em função
de cada instância de dado fornecida ao modelo. Obtém-se como resultado um mapa to-
pológico 2D que proporciona visualmente a correlação multivariada dos dados, através do
seu agrupamento ou distanciamento, em função de uma determinada teoria de similari-
dade [6]. Vale ressaltar que o bom ajuste dos parâmetros para treinamento e calibração
dos modelos depende, sobretudo, da análise estat́ıstica, mineração dos dados e do enten-
dimento da natureza do domı́nio. O algoritmo foi implementado com a biblioteca sompy
[7]. Árvore de Decisão (AD) é definida como um modelo de aprendizado supervisionado
indutivo simbólico. A compreensão do resultado da estrutura da árvore possibilita a ex-
tração de conhecimento sobre o domı́nio do problema além da construção de preditores.
O algoritmo de AD utilizado neste trabalho é uma versão otimizada do algoritmo CART
disponibilizada na biblioteca sklearn [9], cujo critério de divisão dos nós da árvore visa mi-
nimizar a entropia [8], isto é, em AM uma grandeza que mede a desordem na informação.
A arquitetura LSTM é um aprimoramento das redes neurais recorrentes (RNN), que são
uma classe de redes neurais projetadas para analisar o comportamento das sequências de
dados ao longo do tempo, mas possuem um problema de desaparecimento do gradiente.
Como afirmado em Hochreiter e Schmidhuber [10], LSTM aborda o problema do desapa-
recimento do gradiente, incorporando funções (válvulas) em sua dinâmica de estado para
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manter ou descartar informações. A formulação original da LTSM apresenta três portões:
input, forget e output. O algoritmo foi implementado com a biblioteca Keras [11]. Todos
os algoritmos foram implementados com a linguagem python 3.8.

4 METODOLOGIA

Diferentes aspectos do processamento de dados foram aplicados a cada conjunto de dados
para a extração de informações relevantes. Inicialmente, foi realizado um estudo sobre o
domı́nio do problema, possibilitando uma maior compreensão sobre a f́ısica do problema
e das relações entre os dados. Em seguida, foi feita uma análise para seleção dos con-
juntos de dados com as menores porcentagens de valores faltantes em cada dimensão.
Na sequência, a etapa de pré-processamento consistiu da normalização e da interpolação
dos valores faltantes através do valor médio. Não houve nenhum pré-processamento para
remoção de rúıdo nos dados. A normalização dos dados de entrada para um intervalo
entre [0,1] foi obtida através do método MinMaxScaler [12]. Trabalhar com os dados em
uma mesma escala é uma boa prática quando se trata de redes neurais. Primeiro porque
o algoritmo SOM é baseado em distância e segundo porque acelera o processamento de
cálculo do encadeamento da retropropagação dos modelos LSTM. A etapa de modelagem
foi dividida em três partes: Detecção e Classificação: O processo de detecção com-
preende a interpretação visual dos resultados obtidos através da modelagem SOM e a
análise exploratória dos dados dos atributos. Após este processo, cada conjunto de dados
utilizado foi rotulado criteriosamente visando a máxima correlação entre a análise dos re-
sultados provenientes do SOM e da análise do comportamento dos valores dos atributos.
Validação da Classificação: Nesta etapa, a AD possuiu duas funções especificas: A
formação de preditores para extração de conhecimento e também, como uma forma de
validar a classificação determinada no processo anterior. Predição Temporal: Foram
estabelecidos modelos de redes LSTM com o objetivo de gerar tendências de comporta-
mentos anômalos ou não nas sequências de dados.

5 TRABALHOS RELACIONADOS

Diversos estudos utilizaram métodos baseados no aprendizado métrico e no aprendizado
profundo para abordar o problema de detecção e classificação de anomalias em séries tem-
porais. Porém, após extensa pesquisa bibliográfica não foram encontrados trabalhos que
utilizem essas abordagens para área de óleo e gás e para o problema espećıfico tratado
neste artigo. Por exemplo, em [13] os autores utilizaram o algoritmo SOM para identi-
ficar os vizinhos mais próximos dos neurônios principais e definiram como um indicador
de anomalias o erro mı́nimo de quantização produzido pelo SOM para cada janela de
dados fornecida ao modelo. Seguindo a mesma linha [14] propôs um método baseado em
distância para a detecção de anomalias em séries temporal. Um algoritmo baseado em
janelas deslizantes que emprega uma estrutura de dados baseada em um ponto central
que armazena diferentes relações concêntricas com os pontos vizinhos, que por sua vez,
este ponto central pertence a um conjunto maior que é composto por pontos centrais.
Este algoritmo tem o foco na redução do espaço de busca de vizinhos através de técnicas
de poda multi-distância e na identificação dos inliers, que nesta abordagem são pontos
que possuem relações com seus vizinhos. Já em [15] os autores propuseram um método
de aprendizagem instantânea para detecção de anomalias através da classificação binária
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por similaridade, com base no cálculo da distância absoluta entre pares de sequências
fornecidas a um modelo de inferência siamesa. Em [16] os autores também utilizaram o
aprendizado profundo através de uma rede LSTM para classificação de subtipos da doença
de Parkinson, que está associada a diversas manifestações cĺınicas sendo bastante hete-
rogênea. Sendo assim, um modelo LSTM foi treinado com os prontuários dos pacientes
com o objetivo de fornecer representações integradas de sequências multivariadas. Com
isso, foi posśıvel utilizá-lo para definir semelhanças entre os pacientes, tornando posśıvel
discernir subtipos de progressão da doença. Uma arquitetura que combina duas redes [17]
foi proposta para a classificação de séries temporais através da LSTM e da rede convolu-
cional unidimensional CONV1D. Adicionalmente, foi desenvolvido um refinamento para
a técnica de aprendizagem por transferência com o objetivo de melhorar o desempenho
de um modelo pré-treinado. Um framework foi desenvolvido por Salles R. et al. [18] para
detecção de eventos. Neste trabalho os autores realizaram combinações de resultados
obtidos por diferentes métodos de detecção possibilitando uma melhor compreensão da
natureza dos eventos.

6 EXPERIMENTOS

A fim de tornar o dataflow o mais genérico posśıvel, todos os modelos foram treinados e
aplicados com os mesmos parâmetros de inicialização em todos os sete conjuntos de dados
utilizados. Para cada conjunto de dados, os experimentos foram divididos em três eta-
pas: I) Detecção e Classificação: Este processo de análise foi subdividido em três partes:
modelagem e interpretação subjetiva dos mapas gerados através do algoritmo
SOM: Cada mapa gerado pelo SOM corresponde ao resultado do processamento de uma
determinada janela, intervalo de instâncias, de forma que cada janela subsequente incre-
menta 500 instâncias. Por exemplo, para o conjunto de dados 8-37d-rjs que possui 33427
instâncias de dados, foram produzidos 67 mapas de forma que o primeiro mapa representa
o resultado do processamento do modelo SOM utilizando as primeiras 500 instâncias de
dados, o segundo mapa foi gerado com as instâncias [0, 999] e assim por diante. Os prin-
cipais parâmetros utilizados para gerar os modelos SOM foram: para cada janela foram
gerados 300 hipóteses aleatórias; o tamanho do mapa gerado possui dimensões de 60x90 e
isto corresponde a quantidade de neurônios, vetores principais, da malha de discretização;
e a função, kernel, responsável pelo ajuste dos vetores de referência da vizinhança em
relação aos neurônios foi a gaussiana. Dos diversos modelos gerados aleatoriamente para
cada janela, foi selecionado o que possúıa o menor erro de quantização, ou seja, a média
das distâncias entre os entre os neurônios de referência e seus vizinhos. Através da análise
visual dos mapas, foi posśıvel detectar de forma segmentada, padrões de comportamento
como agrupamentos e dispersões dos dados ao longo do tempo, no espaço topográfico pro-
duzido pelo algoritmo SOM. Estes comportamentos foram rotulados manualmente nas
instâncias de dados; análise exploratória dos dados: Uma vez determinado os in-
tervalos de dados com diferentes padrões de comportamento, foi realizada uma análise
conjunta entre os resultados obtidos anteriormente com o SOM e a análise exploratória
dos dados dos atributos. Padrões dos quais, alguns, corroboraram com a análise realizada
no passo anterior. Tais fatores, ainda que incipientes, contribúıram de maneira substancial
no processo de ajuste dos intervalos de instâncias registrados anteriormente; atualização
do conjunto de dados: Neste processo, os conjuntos de dados foram classificados cri-
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teriosamente visando a máxima correlação entre a análise dos resultados provenientes do
SOM e da análise exploratória dos dados. Para cada conjunto de dados, as instâncias fo-
ram classificadas em duas classes: (0): corresponde a operação normal do equipamento;
e (1): correspondente a ocorrência de anomalia. II) Validação da Classificação: Com
o intuito de validar a precisão da classificação realizada na etapa anterior ou refazê-la,
buscando a redução da subjetividade, foi aplicado um algoritmo de árvore de decisão e
avaliado o resultado para cada conjunto de dados. Inicialmente, as instâncias dos dados
foram distribúıdas em 70% utilizados para treinamento do modelo e 30% utilizados para
teste. Em seguida, diversos estudos dos parâmetros foram realizados na expectativa de
atingir resultados satisfatórios, ou seja, obter uma boa acurácia e, posteriormente, prover
modelos que possuam um bom grau de generalização, proporcionando, por sua vez, poder
preditivo para a classificação. Os parâmetros utilizados foram determinados baseados em
sua capacidade preditiva. Foi feita a análise de densidade e das impurezas em todos os
modelos propostos para investigar a normalidade e a ausência de autocorrelação. Após o
ajuste, os modelos finais foram utilizados em seus respectivos conjuntos de teste de forma
a avaliar sua acurácia preditiva em um conjunto de dados não utilizados no processo de
treinamento. Também foi realizada a validação cruzada em k subconjuntos, treinados
em k-1 desses subconjuntos sendo o último subconjunto de dados mantido para teste.
Este processo ocorreu 10 vezes com diferentes divisões a cada vez e calculada a média e
o desvio padrão. III) Predição de Eventos: Um modelo de rede neural LSTM foi trei-
nado, para cada conjunto de dados classificado e validado nas etapas anteriores, com o
objetivo de estimar tendências de comportamentos conhecidos e representá-los através da
classificação entre [0,1] para um determinado intervalo de instâncias a frente no tempo.
Assim como na segunda etapa, as instâncias dos dados também foram distribúıdas em
70% utilizados para treinamento e 30% para teste. A arquitetura da rede foi definida com
uma única camada interna com 300 blocos LSTM empilhados. Foi aplicado o otimiza-
dor Adam, o número de iterações de dez épocas e o lote com tamanho 32. A função de
perda utilizada foi a binary crossentropy. Foi utilizada uma camada Embedding de forma
a tornar as sequências de dados cont́ınuas e densas. A fim de reduzir o overfitting, foram
utilizadas duas camada de Dropout com o valor de 0.2. Finalmente, uma camada de sáıda
de um vetor empregando a função Sigmoid proporcionando o resultado da predição em
um intervalo entre [0, 1].

7 RESULTADOS E DISCUSSÕES

Na Figura 1 são apresentados os resultados do algoritmo SOM, utilizado na primeira etapa
para detecção dos eventos nos conjuntos de dados. As regiões com tonalidades claras de-
vem ser interpretadas como separadores de aglomerados. A Figura 1 (a) representa um
único mapa gerado a partir de todas as instâncias do conjunto de dados 8-37d-rjs. Já a
Figura 1 (b) representa uma fração de mapas que foram gerados a partir dos dados pro-
cessados de forma acumulativa em janelas de 500 instâncias utilizando o mesmo conjunto
de dados. Nesta figura, os dois primeiros mapas foram interpretados como um estado de
operação normal do equipamento, enquanto que do terceiro ao oitavo mapa ocorre a in-
cidência de um evento, na sequência o equipamento volta a operar normalmente conforme
os dois últimos mapas. Analisando estas imagens fracionadas em relação a Figura 1 (a),
pode-se deduzir que as anomalias se encontram de forma subjacente em relação ao todo.
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Portanto, a abordagem de gerar os mapas fracionados e de maneira incremental indica
ser um caminho promissor para que se possa detectar e aferir os eventos anômalos. Desta
maneira, a classificação das instâncias foi determinada. Na Tabela 2 é apresentado o re-
sultado obtido na primeira etapa, onde cada linha representa a realização do experimento,
individualmente, para cada conjunto de dados. Suas colunas correspondem a quantidade
total de instâncias, a quantidade de instâncias que foram classificadas como “Normal”ou
“Anomalia”, o rótulo da classe predominante, a porcentagem e o erro majoritário para
aquele conjunto de dados. Pode-se observar o desbalanceamento da classificação nos con-
juntos de dados.

Fig. 1: Resultados do algoritmo SOM aplicado ao conjunto de dados 8-37d-rjs. (a) Único
mapa gerado a partir do processamento de todos os dados. (b) Uma pequena fração dos mapas

gerados a partir do processamento de janelas incrementais.

Tabela 2: Resultado da primeira etapa: rotulagem dos conjuntos de dados

Conjunto
de Dados

Qtde. Total
de Instâncias

Qtde. de
Instâncias
Rotuladas

como Normal

Qtde. de
Instâncias
Rotuladas

como Anomalia

Classe
Majoritária

(rótulo)

Classe
Majoritária

(%)

Erro
Majoritário

(%)

7-10-rjs 54554 31996 22558 Normal 58.65% 41.35%
7-15d-rjs 47494 32992 14502 Normal 69.47% 30.53%
7-48d-rjs 23427 20000 3427 Normal 85.37% 14.63%
8-35d-rjs 60985 19999 40986 Anomalia 67.21% 32.79%
8-37d-rjs 33427 23500 9927 Normal 70.30% 29.70%
8-38d-rjs 32651 9500 23151 Anomalia 70.90% 29.10%
8-54d-rjs 25442 6999 18443 Anomalia 72.49% 27.51%

Já na segunda etapa, foi realizada a análise do grau de generalização do classificador.
Esta etapa também foi fundamental na validação da rotulagem que ocorreu na primeira
etapa. Os resultados obtidos encontram-se na Tabela 3:
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Tabela 3: Resultado da validação da classificação utilizando a árvore de decisão

Conjunto de Dados Erro (teste) Erro Aparente Erro (10CV) Desvio Padrão
7-10-rjs 0.60% 1.00% 0.00% 0.00%
7-15d-rjs 1.30% 5.20% 6.00% 1.00%
7-48d-rjs 15.80% 5.20% 5.00% 1.00%
8-35d-rjs 0.20% 0.10% 0.00% 0.00%
8-37d-rjs 5.51% 1.80% 2.00% 1.00%
8-38d-rjs 8.12% 5.70% 4.00% 2.00%
8-54d-rjs 0.20% 0.20% 0.00% 0.00%

Para uma análise mais criteriosa da árvore de decisão, é imprescind́ıvel que um especialista
do domı́nio participe deste processo. Comumente, esta verificação é realizada a partir da
técnica de duplo cego, no qual se descreve atributos presentes na árvore e o especialista
emite sua opinião sobre qual classe aquela regra deveria se encaixar [8]. É interessante
notar que existe uma clara tendência de que a maior parte dos resultados obtidos estão
notadamente em função de um subconjunto espećıfico de atributos (hole depth, bit depth,
rotary speed, weight on hook e standpipe pressure). Finalmente, na Tabela 4 estão os
resultados da acurácia dos modelos que correspondem a terceira etapa. O modelo da rede
LSTM foi treinado com o objetivo de estimar a classe de um determinado intervalo de
instâncias no futuro. Basicamente, fornece como sáıda a informação sobre o estado do
processo de operação do equipamento, se será normal ou anômalo, com uma determinada
acurácia para um intervalo de instâncias a frente, a partir de uma sequência multivariada
de instâncias fornecidas como entrada ao modelo treinado. Os resultados foram obtidos
a partir dos conjuntos de dados classificados e validados nas etapas anteriores.

Tabela 4: Resultado da classificação utilizando a rede neural LSTM

Conjunto de Dados Erro (teste) Erro Aparente
7-10-rjs 23.41% 23.42%

7-15d-rjs 24.36% 24.76%
7-48d-rjs 14.20% 14.2%
8-35d-rjs 33.01% 32.74%
8-37d-rjs 29.48% 7.14%
8-38d-rjs 28.35% 28.36%
8-54d-rjs 27.21% 27.68%

A Tabela 5 exibe a comparação entre os desempenhos das previsões. Cada modelo treinado
com um determinado conjunto de dados foi aplicado aos demais conjuntos de dados. A
primeira coluna corresponde aos modelos gerados a partir do conjunto de dados entre
parênteses.
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Tabela 5: Resultado do erro da aplicação dos modelos LSTMs

Modelos /
Dados

7-10-rjs 7-15d-rjs 7-48d-rjs 8-35d-rjs 8-37d-rjs 8-38d-rjs 8-54d-rjs

M(7-10-rjs) - 30.64% 29.08% 65.95% 30.48% 70.53% 64.01%
M(7-15d-rjs) 40.97% - 14.68% 66.94% 29.81% 70.53% 72.36%
M(7-48d-rjs) 40.97% 30.65% - 66.94% 29.81% 70.53% 72.36%
M(8-35d-rjs) 59.03% 69.35% 85.32% - 70.19% 29.47% 27.64%
M(8-37d-rjs) 40.97% 40.97% 14.68% 66.94% - 70.53% 72.36%
M(8-38d-rjs) 59.03% 69.35% 85.32% 33.06% 70.19% - 27.64%
M(8-54d-rjs) 59.03% 69.35% 85.32% 33.06% 70.19% 29.47% -

Os Melhores resultados, com o menor erro, destacados em negrito, foram obtidos pelos
modelos M(7-15d-rjs) e M(8-37d-rjs) quando aplicados ao conjunto de dados 7-48d-
rjs. Diversos fatores contribúıram para a heterogeneidade dos resultados, como os ajustes
dos parâmetros de inicialização dos modelos, a utilização da mesma topologia de rede
LSTM para treinamento de todos os modelos e a rotulagem visual realizada na primeira
etapa através do SOM.

8 CONCLUSÃO E TRABALHOS FUTUROS

Neste trabalho foram aplicados métodos de Aprendizagem de Máquina na abordagem do
problema de prisão de coluna, que ocorre durante o processo de perfuração de poços de
petróleo. Foram utilizadas metodologias supervisionadas e não supervisionadas através
dos algoritmos Mapas Auto Organizáveis (SOM), Árvore de Decisão e da Rede Neural
Recorrente de Memória de Longo Prazo (LSTM). Técnicas de mineração de dados fo-
ram elaboradas na medida em que o entendimento da f́ısica do problema era adquirido,
contribuindo para aumentar o ńıvel de resolução na classificação das anomalias. Quanto
ao processo de predição da classificação através da rede neural LSTM foram obtidos re-
sultados favoráveis. Contudo, a automatização, refinamento dos modelos, avaliação e a
minimização do erro de classificação ficam como desafios a serem desenvolvidos. Este foi
um estudo inicial que se baseou na formulação de uma teoria para tratamento de anoma-
lias através da integração de diferentes paradigmas de Aprendizado de Máquina cujo foco
foi a obtenção de resultados promissores quanto a classificação de séries temporais.
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Agradeço à Profa. Dra. Mariza Ferro que leciona a disciplina de Aprendizado de Máquina
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Abstract

Neglected Diseases portrays a group of endemic tropical diseases that affect approximately one billion

people worldwide. These diseases mainly affect populations in underdeveloped regions and do not arouse

the interest of the pharmaceutical industry. The process of discovering new drugs has been benefiting by

computational biology tools, which stand out for their low cost, the speed in carrying out the tests and the

expressive results recently achieved. The present work seeks to identify and analyze potential molecular

targets for the development of chemotherapeutic agents for neglected diseases caused by trypanosomatids

(in this case, Chagas Disease and Leishmaniasis). Ten potential targets present in different metabolic

pathways were identified. So far, the identification and structural comparison of ten targets present in

trypanosomatids and also in different pathogens of the human species has been carried out, seeking to

indicate paths for future studies of drug repositioning. Identifying common and similar targets among

different pathogens is interesting, as it allows the same drug to be used to treat different diseases.

TM-Score values were low among all the related enzymes that were studied, however, a more refined

comparative study is needed, mainly with a focus on the residues of the active site.

Keywords: Doenças Negligenciadas, Tripanossomat́ıdeos, Alvos Moleculares, Reposicionamento, Fármacos.

1 INTRODUÇÃO

Doenças negligenciadas representam um conjunto de doenças infecciosas tropicais e endê-
micas que afetam majoritariamente as populações mais pobres e vulneráveis do planeta
[15]. A denominação “negligenciada” foi adotada devido ao investimento precário em
pesquisa e desenvolvimento de novos medicamentos, testes diagnósticos, vacinas e outras
tecnologias para prevenção e controle [28, 5]. Doenças negligenciadas afetam cerca de

Contato: Gregório Kappaun Rocha, D.Sc., gregorio.rocha@iff.edu.br
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um bilhão de pessoas no mundo [15], contribuindo para a perpetuação dos ciclos de
pobreza e desigualdade social, como consequência de seu impacto na saúde, na redução da
produtividade da população e na promoção do estigma social [28]. É pertinente ressaltar
que, frente à omissão de empresas privadas, cabe ao Estado financiar iniciativas que visem
o melhor entendimento dessas doenças, com enfoque na prevenção, tratamento e cura.

Grande parte destas doenças continuam sem tratamento ou com tratamentos pouco
eficazes e/ou com efeitos colaterais severos. Um projeto recente, chamado G-finder [4], que
rastreia o investimento anual na área de pesquisa e desenvolvimento acerca da saúde, re-
velou que menos de 5.0% dos recursos do financiamento mundial de inovação para doenças
negligenciadas foram investidos no grupo das doenças extremamente negligenciadas, ou
seja, doença do sono, leishmaniose visceral e doença de Chagas, embora mais de 500
milhões de pessoas sejam ameaçadas por estas três doenças parasitárias [26].

Motivado por esta grande ausência de investimentos, o presente trabalho foca em duas
destas doenças extremamente negligenciadas, que são causadas por tripanossomat́ıdeos:
a Doença de Chagas e a Leishmaniose. A Doença de Chagas é causada pelo protozoário
Trypanossoma cruzi e, no mundo, cerca de sete milhões de pessoas estão infectadas com
a doença [9]. A transmissão do patógeno pode ocorrer pelas vias vetorial, oral, congênita
ou sangúınea. No Brasil, a principal forma de contaminação é através da via oral, por
meio do consumo de açáı ou cana-de-açúcar contaminados por serem triturados junto ao
inseto vetor, popularmente conhecido como barbeiro [8]. As leishmanioses são causadas
por parasitas do gênero Leishmania e afetam 1,8 milhão de pessoas por ano no mundo
e 25 mil no Brasil [28]. As leishmanias podem ser transmitidas através da picada de
mosquitos hematófagos e constituem um complexo de enfermidades causadas por dife-
rentes espécies morfologicamente semelhantes, sendo diferenciadas apenas por métodos
bioqúımicos, imunológicos ou mesmo patológicos [26]. Estima-se que o Brasil foi o res-
ponsável por 70% das mortes no mundo por Doenças de Chagas em 2017 e 98% dos casos
de leishmaniose visceral do continente [14].

A Biologia Computacional refere-se ao emprego de ferramentas computacionais no
estudo de problemas biológicos e vem sendo empregada com sucesso em aplicações rela-
cionadas à saúde humana, desde a interpretação de dados genômico até o planejamento
de fármacos [20]. Estudos in silico podem ser bastante úteis no estudo de doenças negli-
genciadas, pois permitem a realização de pesquisas de forma rápida, barata e eficiente.

A identificação de candidatos a alvos moleculares representa um passo crucial para
o desenvolvimento de agentes quimioterápicos que possam levar à cura ou reduzir os
sintomas de uma doença [11]. Além disso, identificar alvos comuns e similares entre
diferentes patógenos é interessante pois permite que uma mesma droga possa ser usada
para o tratamento de diferentes doenças e, ainda, encurtar o tempo de desenvolvimento
do medicamento [17, 10].

Provocar a morte do parasita, bloquear sua ação patogênica, impedir sua replicação
são algumas das possibilidades de ação de um candidato a fármaco. Tal objetivo pode
ser alcançado por meio da inibição de uma enzima-chave de uma determinada via me-
tabólica, por exemplo [27]. Faz-se necessário, então, investigar as diferenças entre as vias
e as enzimas presentes no hospedeiro e no parasita, buscando prever posśıveis efeitos co-
laterais [13]. Nesse sentido, ferramentas computacionais de análise de sequências [1] e
de comparação estrutural [29] são fundamentais para realizar a exploração quantitativa
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e analisar as diferenças entre o metabolismo do hospedeiro e do parasita, possibilitando,
assim, a seleção de um melhor alvo [27].

Desta forma, o projeto tem como objetivo aplicar estratégias de biologia computaci-
onal no estudo de doenças negligenciadas no Brasil. Busca-se, especificamente, identifi-
car potenciais alvos moleculares para o desenvolvimento de agentes quimioterápicos para
doenças causadas por tripanossomat́ıdeos (no caso, Doença de Chagas e Leishmaniose)
através da revisão de literatura e analisar tais alvos com foco na similaridade de sequência
e estrutural entre diferentes espécies.

2 METODOLOGIA

Uma revisão da literatura foi realizada para buscar alvos moleculares candidatos para o
tratamento da Doença de Chagas e da Leishmaniose. Dez alvos moleculares, identifica-
dos como promissores em outros estudos [24, 23, 13] foram selecionados para investigação
neste trabalho (Tabela 1).

Tabela 1: Potenciais alvos moleculares para o desenvolvimento de agentes
quimioterápicos selecionados a partir da revisão de literatura.

Enzima-alvo PDB ID Espécie de referência
Arginase (ARGI) 4ITY Leishamania mexicana
Cruzáına (CRUZ) 1EWP Trypanossoma cruzi

Di-hidrofolato redutase (DHFR) 3QFX Trypanosoma brucei
Gliceraldeido-3-fosfato desidrogenase (GA3P) 1I32 Leishmania mexicana

Glicerol-3-fosfato desidrogenase (GL3P) 1EVY Leishamania mexicana
Hipoxantina-guanina fosforibosiltransferase (HGFT) 5JV5 Trypanosoma brucei

Ornitina descarboxilase (ORND) 1QU4 Trypanosoma brucei
Superóxido dismutase (SODM) 4F2N Leishmania major

Topoisomerase I (TOPI) 2B9S Leishmania donovani
Tripanotiona redutase (TRED) 2JK6 Leishmania infantum

Dentre as enzimas selecionadas, encontram-se duas enzimas presentes na via glicoĺıtica,
rota metabólica essencial para o suprimento de energia (ATP - adenosina trifosfato) ao pa-
rasita. As enzimas da via glicoĺıtica dos tripanossomat́ıdeos eleitas foram: a gliceraldeido-
3-fosfato desidrogenase e a glicerol-3-fosfato desidrogenase. A gliceraldeido-3-fosfato desi-
drogenase é um alvo de suma importância, pois é responsável por catalisar a fosforilação
do substrato gliceraldéıdo-3-fosfato em 1,3-bifosfoglicerato na presença de NAD+ e fosfato
inorgânico. O 1,3-bifosfoglicerato é altamente energético, permitindo que haja produção
de ATP. Por conseguinte, a inibição dessa enzima reduz a oferta de energia do parasita,
ocasionando sua morte. Entretanto, devido a esta via também estar presente nos seres
humanos, pode ocasionar graves efeitos colaterais caso a enzima do parasita seja similar à
enzima do ser humano. A outra enzima selecionada desta via, a glicerol-3-fosfato desidro-
genase, catalisa a oxidação de glicerol-3-fosfato em 1,3-bifosfofoglicerato, sendo também
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importante para o aporte de ATP nestes parasitas.
As enzimas da biosśıntese de poliaminas são consideradas, também, potenciais alvos

moleculares. As poliaminas são moléculas que atuam regulando o crescimento e diferen-
ciação celular [13]. A espermidina é um composto de poliamina encontrados em ribos-
somos e tecidos vivos, apresentando várias funções metabólicas dentro dos organismos,
inclusive de empacotamento do DNA [13]. Os tripanossomat́ıdeos dependem da espermi-
dina para o crescimento e sobrevivência [13]. Dentre as diversas enzimas presentes nessa
via, destaca-se a ornitina descarboxilase, a arginase e a tripanotiona redutase.

Ademais, a via dos folatos é de suma importância para os tripanossomat́ıdeos [13]. A
enzima di-hidrofolato redutase faz a redução do ácido dihidrofólico a ácido tetrahidrofólico.
A inibição desta via impede a formação do tetra-hidrofolato, que é essencial para a śıntese
das bases nitrogenadas, sendo que a deficiência desses compostos puŕınicos e pirimid́ınicos
pode levar à inibição da śıntese de DNA, RNA e protéınas [13].

Observou-se que, além da di-hidrofolato redutase, a hipoxantina-guanina fosforibo-
siltransferase também é uma enzima essencial para śıntese de bases nitrogenadas, sendo
responsável pela conversão de bases puŕınicas a ribonucleot́ıdeos [13]. Sendo assim, os tri-
panossomat́ıdeos são totalmente dependentes desta enzima para recuperação das purinas
durante seu ciclo de vida.

Outrossim, a enzima superóxido dismutase catalisa a transformação do radical su-
peróxido em oxigênio molecular e peróxido de hidrogênio. A inibição desta enzima provoca
um estresse oxidativo no parasita pelo acúmulo do ı́on superóxido [13].

Outra enzima candidada é a topoisomerase I, que pode ser encontrada em procariotos
e eucariotos. A enzima possui a função de relaxar o DNA superenrolado para remover
restrições helicoidais que podem impedir a replicação e a transcrição do DNA [12].

Por fim, a enzima cruzáına, que é fundamental para a nutrição e desenvolvimento do
parasita, para a evasão do sistema imune e invasão celular do hospedeiro, também foi
selecionada para o estudo [24].

Para cada um dos alvos selecionados foi obtida a sequência de aminoácidos dispostas
no Protein Data Bank (PDB - www.rcsb.org) [2] (Tabela 1).

O BLASTp (Basic Local Alignment Search Tool for Proteins) [1] foi utilizado para
a busca de sequências relacionadas às enzimas-alvo. Através dos métodos de alinha-
mento é posśıvel obter informações a respeito da relação evolutiva entre sequências de
diferentes espécies [27]. Três filtros de identidade de sequência (30%, 50% e 70%) foram
adotados para comparação no banco de dados de protéınas do NCBI (www.ncbi.nlm.-
nih.gov/protein/). Esta etapa tem a finalidade de comparar sequências de aminoácidos,
por intermédio do alinhamento local e, assim, encontrar protéınas similares em espécies
distintas. Desta forma, caso as protéınas possuam um alto ńıvel de similaridade, o resul-
tado poderá ser utilizado para verificações da possibilidade de um mesmo fármaco atuar
no tratamento de mais de uma doença.

Embora exista uma regra comum de que duas sequências são homólogas se forem mais
de 30% idênticas em todo o seu comprimento, tal critério pode implicar na perda ou na
inclusão de sequências como homólogas, e não deve ser visto como uma faixa limı́trofe
inquestionável [16]. Avaliar a presença de sequências relacionadas em faixas acima deste
valor, aumenta a garantia da sequência encontrada ser evolutivamente relacionada.

Espécies que apresentam enzimas com percentual de identidade maior que 30% aos
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alvos selecionadas e que causam patologias na espécie humana foram destacadas para os
estudos de comparação estrutural.

O TM-Score [29] foi usado como métrica de comparação estrutural entre as enzimas
selecionadas de diferentes espécies.

3 RESULTADOS E DISCUSSÃO

Observa-se, na Tabela 2, por intermédio do alinhamento, o número de espécies distin-
tas que possuem sequências de enzimas similares com as dos alvos moleculares iniciais.
Verificou-se, para a maior parte dos alvos, que ao utilizar o filtro de 70% a quantidade de
espécies que apresentam enzimas relacionadas foi reduzida. Dentre os resultados obtidos,
observou-se que a enzima cruzáına atua exclusivamente em espécies do gênero Trypa-
nosoma [24]. Por este motivo, este alvo está sendo amplamente estudado por atuar no
tratamento da Doença de Chagas.

Tabela 2: Número de espécies que apresentam sequências similares à
enzima-alvo. Três filtros de identidade de sequência foram adotados para

comparação no banco de dados de protéınas do NCBI.

Enzima-alvo Filtro 30% Filtro 50% Filtro 70%
Arginase 100 72 19
Cruzáına 8 8 8

Di-hidrofolato redutase 54 21 3
Gliceraldéıdo-3-fosfato desidrogenase 50 50 50

Glicerol-3-fosfato desidrogenase 112 29 6
Hipoxantina-guanina fosforibosiltransferase 71 17 3

Ornitina descarboxilase 109 109 8
Superóxido dismutase 89 81 9

Topoisomerase I 76 74 26
Tripanotiona redutase 41 41 16

Observou-se para alguns outros alvos (e.g., Arginase, Topoisomerase I, Gliceraldéıdo-3-
fosfato desidrogenase, Tripanotiona redutase) a presença de enzimas com alta identidade
de sequência presentes em organismos de gêneros e espécies distintas (Tabela 2). Este
resultado indica que estes são bons alvos, pois enzimas que se repetem com alta simi-
laridade em várias espécies apresentam um papel altamente conservado evolutivamente.
Ademais, enzimas com alta similaridade e recorrentes entre espécies distintas são poten-
ciais alvos para o desenvolvimento de fármacos, visto que o mesmo medicamento poderia
ser utilizado para o tratamento de inúmeras doenças negligenciadas.

Outrossim, é imperioso salientar que as espécies mais recorrentes entre os alvos fo-
ram: Trypanosoma cruzi, Leishmania mexicana, Leishmania major, Trypanosoma brucei
e Leishmania infantum.

Dentre as espécies encontradas através do alinhamento de sequências, selecionou-se
aquelas que apresentam enzimas com percentual de identidade maior que 30% aos alvos
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selecionadas e que causam patologias na espécie humana (Tabela 3). Essas enzimas foram
destacadas para os estudos de comparação estrutural usando como métrica de comparação
o TM-Score (Tabela 4). As enzimas-alvos superóxido dismutase, ornitina descarboxilase,
topoisomerase I, arginase e cruzáına não apresentaram enzimas relacionadas presentes em
espécies causadoras de patologias humanas dentro do filtro utilizado.

Observa-se, na Tabela 4, a comparação estrutural entre as enzimas-alvo e as enzimas
das espécies selecionadas que afetam os seres humanos. Dessa maneira, é posśıvel verificar
se há possibilidade de um medicamento que iniba mais de uma das enzimas supracita-
das. Os valores do TM-Score foram baixos para todas as enzimas estudadas, indicando
baixa similaridade estrutural. Entretanto, é necessário um estudo comparativo mais re-
finado entre as enzimas, principalmente com foco nos reśıduos componentes do śıtio ativo.

Tabela 3: Espécies selecionadas por conter enzimas com alta similaridade ao
alvo e por causar patologias na espécie humana.

Espécie Cobertura E-value Identidade (%) PDB ID
HIPOXANTINA-GUANINA FOSFORIBOSILTRANSFERASE - 5JV5

Bacillus anthracis 83% 2e-36 40.00% 6D9Q
Vibrio cholerae 78% 9e-32 38.24% 3OHP

DI-HIDROFOLATO REDUTASE - 3QFX
Candida glabrata 58% 8e-24 40.71% 3CSE

Mycobacterium tuberculosis 58% 2e-17 39.29% 1DF7
TRIPANOTIONA REDUTASE - 2JK6

Bartonella henselae 95% 5e-99 38.65% 3O0H
GLICEROL-3-FOSFATO DESIDROGENASE - 1EVY

Coxiella burnetti 88% 4e-50 32.72% 3K96

GLICERALDEÍDO-3-FOSFATO DESIDROGENASE - 1I32
Naegleria fowleri 96% 4e-128 56.29% 5UR0

Cobertura: o quanto as sequências foram sobrepostas; E-value: probabilidade do alinhamento ter sido
ao acaso; Identidade (%): porcentagem referente ao quanto as sequências são idênticas.

A seguir, segue uma breve descrição das patologias causadas pelas espécies relacionadas
identificadas no estudo e que podem ser usadas como partida para estudos de reposiciona-
mento de fármacos. A infecção causada pelo protozoário Naegleria fowleri, popularmente
conhecida como “ameba comedora de cérebros”, progride rapidamente, podendo levar a
óbito em um peŕıodo de 10 dias [18]. A Vibrio cholerae é a bactéria responsável pela
cólera, uma doença bacteriana infecciosa intestinal aguda, podendo ser transmitida por
contaminação fecal-oral direta ou pela ingestão de água ou alimentos contaminados. Caso
não seja tratado rapidamente, pode ocorrer graves complicações e até mesmo óbito. Os
membros do gênero Candida são os fungos mais frequentemente recuperados da infecção
fúngica humana [22]. Com o crescente aumento do número de pessoas imunodeficien-
tes, inferiu-se que a Candida glabrata é um fungo agressivo, extremamente oportunista
e resistente que ataca principalmente os indiv́ıduos com comorbidades [19]. A bactéria
conhecida como Mycobacterium tuberculosis é responsável por causar a tuberculose [3].
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A Bacillus anthracis é a causadora da moléstia conhecida como antraz. Consiste em in-
fecções, sendo três formas que acometem os humanos: cutânea, gastrintestinal e pulmonar;
esta última apresenta maior ı́ndice de mortalidade [25, 21]. A Bartonella henselae é uma
proteobacteria que é o agente causador da doença por arranhões em gatos, a chamada
angiomatose bacilar. Os gatos são reservatórios importantes desses microrganismos [7].
A febre Q, causada pela Coxiella burnetii, é uma zoonose de ampla distribuição mundial,
apesar de pouco relatada no Brasil. A C. Burnetii geralmente está presente na urina e
fezes de animais infectados. Nos casos onde a doença acaba evoluindo de forma crônica,
a endocardite é a manifestação mais frequente [6].

Tabela 4: Comparação estrutural (via TM-score) entre as enzimas selecionadas
nas espécies causadoras de outras patologias em humanos e a enzima-alvo.

Enzimas Espécie TM-Score
Gliceraldeido-3-fosfato desidrogenase Naegleria fowleri 0.2177

Hipoxantina-guanina fosforibosiltransferase Baccilus anthracis 0.1890
Hipoxantina-guanina fosforibosiltransferase Vibrio cholerae 0.1814

Di-hidrofolato redutase Candida glabrata 0.1795
Di-hidrofolato redutase Mycobacterium tuberculosis 0.1880
Tripanotiona redutase Bartonella henselae 0.2429

Glicerol-3-fosfato desidrogenase Coxiella burnetti 0.1908

4 CONCLUSÃO

Estudos de biologia computacional, por também representarem uma alternativa mais
rápida e acesśıvel economicamente, vem contribuindo para a identificação de novos alvos
enzimáticos, para o estudo molecular de tais estruturas e para o desenvolvimento de novos
agentes quimioterápicos, sendo uma importante arma para o enfrentamento às doenças
negligenciadas. O investimento em novas formas de prevenção, tratamento e cura para
doenças negligenciadas no Brasil e no mundo continua sendo fundamental para a redução
dos ciclos de pobreza e desigualdade social, bem como para evitar a morte de milhares de
pessoas por ano.

No presente estudo, a partir de duas doenças negligenciadas iniciais - a Doença de
Chagas e a Leishmaniose - selecionou-se dez enzimas indicadas como potenciais alvos
moleculares. Foi realizado, até o momento, a identificação e a comparação estrutural de
alvos similares presentes em diferentes patógenos da espécie humana, o que pode indicar
caminhos para futuros estudos de reposicionamento de fármacos. Esta estratégia (o re-
posicionamento) de busca de fármacos a partir de medicamentos já aprovados é bastante
utilizada e implica em menor custo e tempo de desenvolvimento.
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[7] G. F. de Souza. Doença da arranhadura do gato: relato de caso. Rev Med Minas
Gerais, 21(1):75–78, 2011.

[8] J. C. P. Dias, V. Amato Neto, and E. J. d. A. Luna. Mecanismos alternativos de
transmissão do trypanosoma cruzi no brasil e sugestões para sua prevenção. Revista
da Sociedade Brasileira de Medicina Tropical, 44(3):375–379, 2011.

[9] R. Exame. A “silenciosa” doença de chagas faz 7 milhões de v́ıtimas no mundo.
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Abstract

The production of astronomical data is expected to increase dramatically with large telescopes and

surveys planned for the next decade. It is estimated that such projects will observe a number of strong

gravitational lens candidates greater than the volume currently known by possibly three orders of mag-

nitude, in particular galaxy-scale lenses. Such lens systems are traditionally identified through methods

involving visual inspection of images, which would not be feasible in this near future scenario. Thus, dif-

ferent attempts have been made recently to develop more efficient and automated methods for the task,

as we also seek to do in this paper. For this purpose we use deep learning techniques, more specifically

siamese neural networks, training the method on simulated examples and evaluating its performance on

real and simulated images. Results obtained in some scenarios indicate the possibility of its use as an

initial candidate filtering step, eliminating half of the false candidates, while correctly classifying most

lens examples.

Keywords: Deep Learning, Strong Gravitational Lensing, Artificial Neural Networks

1 INTRODUCTION

Gravitational lenses are phenomena observed when the light from a distant source has its
path deviated due to the curvature of space-time caused by the presence of another massive
body between source and observer. Strong lenses are cases in which the two objects are
sufficiently aligned in order to lead to the formation of multiple images associated with
the same source. In these cases we usually have a galaxy or quasar as the source, while
the deflecting object is another galaxy or cluster.

Strong lens systems are extremely useful tools, with many astrophysical and cosmologi-
cal applications. They can be used to measure the Hubble constant and other cosmological
parameters [25, 28, 31], to determine the mass of objects acting as deflectors and study
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the distribution of dark matter in galaxies and clusters [18, 30, 32, 11]. Moreover, they
can function as natural telescopes, magnifying high redshift sources that would not be
detected without the lens effect [2, 26, 19, 10].

Despite their importance, the number of known lens candidates today is relatively
small, in the order of a few thousand systems [22]. The traditional identification process
involves visual inspection of a large volume of images selected according to parameters
such as brightness or color. However, the increasing volume of astronomical data being
produced makes evident the need for more efficient and automated lens finding methods.
It is estimated that projects planned for the near future, such as the Legacy Survey of
Space and Time (LSST), the Euclid telescope and Square Kilometer Array (SKA) should
observe around 105 strong lenses [7, 20].

In this scenario, several methods have been developed recently in attempts to auto-
mate the search for lenses in astronomical surveys, many of them using machine learning
techniques [24, 3, 16, 14, 23]. After training, such methods are able to quickly classify a
large number of images in a short period of time, which makes them more suitable for the
task. Following this line of research, we seek to develop an automated method to assist in
the strong lens finding problem using deep learning techniques, more specifically siamese
neural networks, together with the K-Nearest Neighbors algorithm (KNN).

In this paper we describe the development of such method. In Section 2 we briefly
describe training and test data sets and the tools used to develop the method. In Section
3 we present the results of different experiments performed using real and simulated
images. In Section 4 we conclude with a quick recapitulation of results, summarizing our
conclusions and future possibilities for further improvement of the method.

2 METHODOLOGY

2.1 Model

Siamese neural networks were introduced in the 1990s to deal with the signature verifica-
tion problem [4], and have since been employed in different tasks, such as dimensionality
reduction [13], face recognition and verification [6, 29, 15] and image, patch and point
descriptors [5, 33, 27]. They typically consist of two identical subnets with shared weights
which accept different input examples and act as feature extractors. The twin networks
are then joined at their outputs by a layer which computes a distance metric between the
embeddings. The main goal is to map data into a lower dimensional embedding space
where examples belonging to the same class are closer to each other than to examples of
different classes.

This type of deep siamese structure presented better results than traditional convo-
lutional neural networks (CNNs) in our experiments in the strong lens finding problem.
Therefore, the method described in this work is based on a siamese neural network and
the KNN algorithm, consisting of a binary classifier, which after trained, classifies input
images as lenses or non-lenses.

More precisely, we use the network architecture presented in Figure 1, with ReLU
activation function in all intermediate layers, sigmoid function in the output layer, and
binary cross entropy loss function. The KNN algorithm is trained on the embeddings
generated by the network, classifying new images according to their distance to training
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examples.

sequential_1

input_1: InputLayer
input:

output:

(None, 101, 101, 4)

(None, 101, 101, 4)

conv2d_1_input: InputLayer
input:

output:

(None, 101, 101, 4)

(None, 101, 101, 4)

input_2: InputLayer
input:

output:

(None, 101, 101, 4)

(None, 101, 101, 4)

conv2d_1: Conv2D
input:

output:

(None, 101, 101, 4)

(None, 91, 91, 32)

dropout_1: Dropout
input:

output:

(None, 91, 91, 32)

(None, 91, 91, 32)

conv2d_2: Conv2D
input:

output:

(None, 91, 91, 32)

(None, 87, 87, 64)

max_pooling2d_1: MaxPooling2D
input:

output:

(None, 87, 87, 64)

(None, 43, 43, 64)

dropout_2: Dropout
input:

output:

(None, 43, 43, 64)

(None, 43, 43, 64)

flatten_1: Flatten
input:

output:

(None, 43, 43, 64)

(None, 118336)

dense_1: Dense
input:

output:

(None, 118336)

(None, 128)

dropout_3: Dropout
input:

output:

(None, 128)

(None, 128)

dense_2: Dense
input:

output:

(None, 128)

(None, 10)

lambda_1: Lambda
input:

output:

[(None, 10), (None, 10)]

(None, 10)

dense_3: Dense
input:

output:

(None, 10)

(None, 1)

Fig. 1: Siamese network architecture
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2.2 Data

The number of real lenses known today is relatively low, as mentioned in section 1, and
presents heterogeneous conditions, since the candidates come from different surveys, were
observed in different filters and identified through various projects. Therefore, in this
paper we use simulated training images, available in greater quantity, as has been done
in other recent papers.

The simulated data set used consists of images of galaxy-galaxy lenses and non-lenses,
part of the first Bologna Strong Gravitational Lens Finding Challenge [21, 22]. We used
approximately 17000 simulated objects, each of them having images in four filters, simu-
lating the bands u, g, r and i of the Kilo Degree Survey (KiDS) [9].

In this project we choose to make use of publicly available simulated images in order to
verify how well the method performs without the cost necessary to produce a simulation
of our own. Nevertheless, the development of an optimized simulation is of interest and
can be performed in the future.

Thus, some factors which may have an impact on the results must be taken into
account, such as the difference in quality and noise levels between the training simulation
and real test images, in addition to their filters, available in different quantities and
frequencies of the spectrum. Due to these differences, the distribution learned by the
network during training does not correspond exactly to the real distribution, but can be
considered an approximation.

Simulated images
BLF

Training 
network

Test set

Training set

Trained 
classifier Predictions

Training

Evaluation
Simulated data

  Real images  (gal-gal)
       Lenses + non-lenses

 Real images (gal-qso)
     Lenses + non-lenses

Trained 
classifier

Trained 
classifier

Predictions

Predictions

Evaluation
Real data

Fig. 2: Flowchart indicating different sets used for testing. The trained classifier consists of
the siamese network together with the KNN algorithm.

In order to evaluate the performance of the method, the following data sets were also
used: real images of galaxy-galaxy lenses from different surveys, gathered in the Master
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Lens Database [1]; real images of galaxy-quasar lenses observed in the CASTLES survey,
carried out with the Hubble Space Telescope (HST) [8, 12]; and real images of galaxies
as non-lens examples, also observed with the HST. The training and testing steps using
these different sets are illustrated in Figure 2.

3 RESULTS AND DISCUSSION

Evaluating the model’s performance classifying simulated images, we obtain the confusion
matrix shown in Figure 3, and the probability distribution histogram of classifications in
Figure 4.

Lens Non-lens

Prediction

Lens

Non-lens

Tr
ut

h

83.5% 16.5%

10.3% 89.7%

Fig. 3: Confusion matrix - Simulated galaxy-galaxy lenses
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Fig. 4: Probability distribution - Simulated galaxy-galaxy lenses

According to the results in Figure 3, we observe that 87% of all classifications are
correct (accuracy). The network identifies 83% of the test lenses (recall), over 60% of them
with probability higher than 80%. The probability histograms also exhibit configurations
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close to ideal, indicating that most examples are correctly classified with high probability,
while the number of classifications with lower probabilities quickly decays. The metrics
are presented in Table 1.

3.1 Evaluation on real images

Before evaluating the method on real images, it was necessary to perform an initial pre-
processing step. We removed texts and symbols located over the images, reduced them all
to the same size and normalized them. Moreover, they were also organized in such a way
that observations of an object in different filters of the telescope correspond to different
channels.

After this process, during the evaluation phase, the recall metric represents the pro-
portion of true lenses correctly identified, while accuracy, precision and F1 also depend
on the method’s performance when classifying non-lenses. As our method was developed
to function as an initial step, filtering candidates, we are primarily interested in its per-
formance in the lens class, where high recall solutions make sure that real candidates are
not discarded in the process.

3.1.1 Galaxy-Galaxy Lenses

Evaluating the method on images of real galaxy-galaxy lenses, the same type as those used
for training, we obtain the confusion matrix shown in Figure 5 and probability distribution
in Figure 6.

Although this is a very heterogeneous set, containing lens images from different sur-
veys, we verify that over 95 % of them are classified correctly, most with high probability,
as seen in the histogram. The evaluation metrics are presented in Table 1.

Lens Non-lens

Prediction

Lens

Non-lens

Tr
ut

h

95.5% 4.5%

48.0% 52.0%

Fig. 5: Confusion matrix - Real galaxy-galaxy lenses

As for the classification of real non-lenses, the model does not perform as well, misclas-
sifying nearly half of them, while correct classifications present probabilities lower than
70%.

As also verified before in other papers [17], factors such as the morphological clas-
sification of galaxies used to generate the simulation and those included in the test set
can influence the results obtained. In general, simulations only contain elliptical galaxies,
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Fig. 6: Probability distribution - Real galaxy-galaxy lenses

while our test data set is also comprised of spiral galaxies, for instance, which tend to be
mistaken for lenses very often by this kind of method. Possible solutions for this problem
would be the production of a simulation of our own containing different types of non-lens
galaxies, or the use of real galaxy images together with the simulation for training.

3.1.2 Galaxy-quasar lenses

Evaluating the performance of the method classifying real images of galaxy-quasar lenses
from the CASTLES survey, we obtain the confusion matrix shown in Figure 7 and the
probability distribution of classifications in Figure 8.

We observe that all real lenses are correctly classified, with probability higher than
90%, despite being of a different type than those used for training, in addition to being
observed in different filters. Table 1 shows the evaluation metrics obtained.

Lens Non-lens

Prediction

Lens

Non-lens

Tr
ut

h

100.0% 0.0%

48.0% 52.0%

Fig. 7: Confusion matrix - Real galaxy-quasar lenses
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Tabela 1: Evaluation metrics

Metrics Simulation Real (gal-gal) Real (gal-qso)
Accuracy 0.87 0.77 0.77
Precision 0.89 0.73 0.70

Recall 0.83 0.95 1.0
F1 0.86 0.82 0.82

4 CONCLUSIONS

In the course of this work we seek to develop an automated method to assist in the
identification of strong gravitational lenses, selecting possible candidates. After expe-
rimenting with different architectures, we decided on a method consisting of a siamese
neural network together with the KNN algorithm, which presented better results than
traditional CNNs when classifying input images as lenses and non-lenses.

The method is trained on simulated images containing galaxy-galaxy lens and non-
lens examples. The evaluation is performed on simulated images and real images of
both galaxy-galaxy and galaxy-quasar lenses. In these three cases, the method is able to
identify 83%, 95% and 100% of lenses, respectively.

Even though the method does not show the same generalization power for the classifi-
cation of real non-lenses, it eliminates half of them, maintaining good performance when
classifying lenses, which is the class of interest. The method could thus be used as an
initial step on a set of lens candidate images, reducing it by half, without eliminating a
large number of true lenses.

This method also presents several possibilities for further development in order to
reduce the number of false positives, for instance. It is important to perform a closer
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investigation of the effect of different objects used as non-lens examples for tests and
how each type is classified. We could then use real training examples, together with
the simulation, and even develop a simulation of our own, containing different types of
non-lens examples. It would also be interesting to analyze the effect of a preprocessing
step in real test images, such as the one performed in the CASTLES survey. Finally, this
initial method can be integrated with another lens searching algorithm and applied to
real surveys.
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