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Resumo

Palavras-chaves: modelagem, simulacdo, modelos computacionais, software open
source, interface grafica do usuario.

As areas de Modelagem Matemdatica e Computacional tém se tornado cada
vez mais importantes no mundo atual, no qual estudos cientificos devem trazer re-
sultados cada vez mais rapidos. Os modelos matematicos e computacionais surgem
como ferramentas poderosas no estudo e compreensao de sistemas complexos. Os
modelos comumente requerem conhecimento matematico para serem criados, o que
resulta em uma grande barreira de entrada para cientistas sem formacao relacionada
diretamente com a matematica, como bidlogos, por exemplo, e estudantes iniciando
carreiras académicas. Apesar de existirem softwares que auxiliam o desenvolvimento
de modelos computacionais, estes frequentemente apresentam interfaces muito com-
plexas na busca para se tornarem genéricos o suficiente e fornecerem muitos recursos.
Neste trabalho, é apresentado o software que foi desenvolvido para construir e si-
mular modelos de Equagoes Diferenciais Ordindrias. O objetivo foi desenvolver um
software simples, facil de usar e de estender com novas funcionalidades. Através da
interface grafica, o usudario pode construir um modelo utilizando um editor baseado
em noés, realizar simulagoes e gerar o codigo que implementa o modelo. O software
podera ser utilizado na pesquisa e no processo ensino-aprendizagem de modelagem
computacional. O potencial do software é demonstrado através de alguns exemplos
praticos.



Abstract

Key-words: modelling, simulation, automata, computational models, mathemati-
cal models, graphical interface software.

The areas of Mathematical and Computational Modeling have become in-
creasingly important in today’s world, in which scientific studies must bring in-
creasingly faster results. Mathematical and computational models emerge as pow-
erful tools in the study and understanding of complex systems. Models commonly
require mathematical knowledge to be created, which results in a high entry bar-
rier for scientists without mathematical training, such as biologists, for example,
and students starting academic careers. Although there is software that helps the
development of computational models, these often present very complex interfaces
in order to become generic enough and provide many resources. In this work, it is
presented a software that was developed to build and simulate models of Ordinary
Differential Equations. The objective was to develop a software that is simple, easy
to use and extend with new features. Through the graphical user interface, the user
can build a model using a node-based editor, perform simulations and generate the
code that implements the model. The software can be used in research and in the
teaching-learning process of computational modeling. The potential of the software
is demonstrated through some practical examples.
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1 Introducao

Modelos matematicos e computacionais estao se tornando cada vez mais relevantes
no mundo atual. Diversas areas do conhecimento se beneficiam da simulacdo computacio-
nal e é através das simulagdes computacionais que fend6menos em varias areas estao sendo
compreendidos em diferentes escalas espaciais e temporais (MARTINS; FERREIRA; VI-
LELA, 2010).

As simulacgoes computacionais podem auxiliar experimentos in vitro e in vivo na
explicacao de diversos fendmenos. As simulagoes permitem testar varios cenarios diferen-
tes, o que poderia ser muito custoso ou até inviavel de ser testado in vitro e in vivo. Além
disso, elas podem fornecer previsoes testando hipéteses que ainda nao foram investigadas
(WALPOLE; PAPIN; PEIRCE, 2013).

O desenvolvimento de modelos computacionais requer um conjunto de etapas im-
portantes que comecam com a definicdo de seu objetivo e terminam com sua validagao,
passando por multiplas iteragoes e melhorias. Dentre estas etapas, uma das mais desa-
fiadoras é a implementacao do modelo. Essa etapa requer o conhecimento de métodos
numéricos, programacao, estruturas de dados, bibliotecas, entre outros recursos. Um erro
na implementacao pode comprometer todo o trabalho. Nesse contexto, foi desenvolvido
um software para auxiliar as etapas de implementacao e simulacao de modelos de Equa-

¢oes Diferenciais Ordinarias (EDOs).

O presente trabalho pretende responder a seguinte questao cientifica:

o E possivel que ferramentas de software automatizem etapas do processo de mode-

lagem computacional?

Pretende-se investigar a resposta da questao anterior através da apresentacao de
um software que foi desenvolvido para facilitar as etapas de construcao, implementacao e

simulagao de um modelo de EDOs.

O principal objetivo deste trabalho foi desenvolver um software para facilitar a
criacdo e simulagdo de modelos computacionais, diminuindo a barreira de entrada na
area de Modelagem Computacional e permitindo que menos tempo seja investido na
implementagao do modelo. A partir do “desenho” de um modelo, o software é capaz
de gerar o c6édigo que implementa o modelo, simula-lo e até exportar graficos com os

resultados.

Entre as contribuigoes deste trabalho, destacam-se as seguintes:

o A criacao de uma representagao grafica intuitiva para modelos matematicos baseados
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em equacgoes diferenciais;

e O desenvolvimento de um gerador de c6digo baseado em templates para gerar os

c6digos que implementam os modelos;

A construcao de modelos de Equagoes Diferenciais Ordinarias (EDOs) sem a neces-

sidade de iniciar a implementacao computacional dos modelos do zero.

Uma das aplicacoes do software que foi desenvolvido é no processo de ensino-
aprendizagem de modelagem computacional. Os usuarios poderao aprender sobre mode-
lagem computacional por meio de um processo de aprendizado ativo com a construgao e
simulagdo dos modelos na pratica. Na Secao 2.4, sera discutido como o software pode ser
utilizado junto com uma metodologia ativa de ensino como uma possivel abordagem de

ensino-aprendizagem de modelagem computacional.
O software desenvolvido chama-se ODE-Designer.

O restante do texto deste trabalho estd organizado da seguinte forma: no Capitulo
2, sao apresentados alguns conceitos teéricos para um melhor entendimento do trabalho.
No Capitulo 3, sdo descritos os trabalhos relacionados. O software desenvolvido é des-
crito no Capitulo 4. No Capitulo 5, sdo apresentadas algumas aplicacoes do software na

modelagem e, por fim, a conclusao e os trabalhos futuros sao apresentados no Capitulo 6.
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?2 Referencial Tedrico

Neste Capitulo, sdo apresentados os principais conceitos que formam a base tedrica
do trabalho.

2.1 Equacdes Diferenciais Ordinarias

Uma Equagao Diferencial Ordinaria (EDO) é um tipo de modelo matemético que
descreve como as populagoes modeladas evoluem ao longo do tempo. Os modelos de EDOs
sao bastante difundidos e utilizados em diversas areas como, por exemplo, na medicina
e na neurociéncia (ADOMIAN, 1995), no estudo do Cancer (SPENCER et al., 2004;
TALKINGTON; DANTOIN; DURRETT, 2018), no estudo da resposta imune a infecgdes
virais (REIS et al., 2021), no estudo da eletrofisiologia cardiaca (VIGMOND et al., 2008;
BUCELLI et al., 2022), entre outros exemplos.

O modelo predador-presa, também conhecido como Lotka-Volterra, é um exemplo
de modelo classico da literatura que modela a dindmica da interagao entre uma presa e

um predador. O modelo é descrito pelas seguintes EDOs:

4 —rH—aHDP

(2.1)
P _ p H.P —m.P

As populagoes do modelo e as taxas sao:

H Presa
P Predador
r Taxa de reproducgao da presa

m Taxa de mortalidade dos predadores
a Taxa de predacao

b Taxa de reproducao dos predadores

Neste modelo, temos os seguintes processos sendo modelados:

Reproducao das presas (termo r.H);

« Predacao (termo a.H.P);

Reprodugao dos predadores (termo b.H.P);

« Morte dos predadores (termo m.P).
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Termos de replicacao, predacao e morte como os vistos neste modelo sao muitos
comuns e sao empregados na maioria dos modelos de EDOs. Esses termos sdo construidos
com base no principio da Lei de Ac¢do de Massas (Mass Action Law) que diz que “O
numero de interacoes entre duas particulas depende da concentracao de ambas”, isto
é, esse principio nos diz que quanto maior é a concentracao de duas substancias maior
¢ a chance delas interagirem, partindo da suposicao de que as substancias em questao

possuem a capacidade e “afinidade” para interagir.

A Lei de Acdo de Massas pode ser aplicada, a principio, a qualquer sistema de

qualquer area onde as seguintes hipoteses sao consideradas:

O sistema é bem homogéneo (well-mized system);
 As particulas/substancias se movimentam de forma aleatoria;

o Nao é considerada nenhuma estrutura espacial no modelo.

Na Figura 1, ¢ dado um exemplo de resultado obtido com a simula¢ao do modelo

predador-presa.

20.0 A ——- predador

17.5 4

15.0 4

12.5 4

10.0 4

7.5 1

5.0 1

2.5 A

0.0 1

T
0 20 40 60 80 100

Figura 1 — Exemplo de resultado do modelo Predador-Presa cléssico.

2.2 Programacao Visual

Programacao visual é uma maneira do usuario programar a maquina por meio de
elementos graficos que abstraem instrucgoes do computador. Comumente, estes elementos

representam miiltiplas operacoes por vez, com o objetivo de facilitar a programacao.
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Um dos primeiros exemplos da aplicacao pratica da programagao visual foi com
a linguagem GRAIL (GRAphical Input Language) (ELLIS; HEAFNER; SIBLEY, 1969),
desenvolvida em 1969 junto a um dispositivo semelhante a uma caneta e uma tela sensivel
ao seu toque. O conjunto do hardware e do software permitia que o usuario desenhasse
letras e formas geométricas que se traduziriam em elementos de fluxograma. O objetivo

era realizar um estudo sobre a comunica¢ao humano-computador.

O conceito de utilizar elementos visuais para a assisténcia da programacao nao se
restringiu somente a dispositivos especializados, contudo, e hoje se encontra em diversos
softwares de finalidades distintas que podem ser instalados em qualquer computador.
Como um exemplo de aplicagao de proposito similar ao GRAIL, a linguagem Scratch
(MALONEY et al., 2010) foi criada com o objetivo de facilitar o ensino de légica de
programacao para criancas sem comprometer em funcionalidades. A linguagem apresenta
comandos, fungoes e estruturas de controle como blocos que podem ser “montados” para

COMpOr um programa.

Outras aplicagoes se especializam em algum nicho da computacao, como é o caso
do simulador l6gico Logisim (BURCH, 2002), que abstrai componentes légicos e permite

o usudrio criar circuitos em uma espécie de protoboard digital.

2.2.1 Editores baseados em nds

Muitas vezes, softwares que incluem programagcao visual para a abstragao de ope-
racOes utilizam interfaces conhecidas como “editores baseados em nds”, que sdo caracte-

rizados pela presenca de blocos flutuantes conhecidos como “nés”.

Estes nés sdo responsaveis por criar ou manipular informacgoes, que podem ser
repassadas a outros noés, se assemelhando a uma esteira de producao. A passagem destas
informagoes ¢é feita por componentes contidos nos nés conhecidos como “pinos”, que per-
mitem a entrada ou saida dos dados. Comumente, o fluxo de passagem de dados ocorre da
esquerda para a direita, sendo que os pinos a esquerda de um no sao os pinos de entrada

e pinos a direita sao os pinos de saida.

Alguns exemplos de softwares desse tipo sao:

o O software de modelagem, animagao e edigao de videos, Blender (TAKALA; MaKaRal-
NEN; HAMALAINEN, 2013), utiliza um editor de nés para abstrair operagoes de

manipulacao de imagens e materiais;

« O motor de jogos proprietario Unreal Engine' utiliza editores de nés para multiplas
finalidades e, entre elas, esta a escrita de shaders e a programacao de logica geral

dos jogos.

L' Documentacio da Unreal Engine


https://www.unrealengine.com/
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Existem diversos motivos pelos os quais a programacao visual se encontra em
tao amplo uso. Principalmente, pode-se atribuir o sucesso de sua aplicacao a facilidade
de utilizacdo. Em geral, nao se faz necessario a leitura de manuais da mesma forma
que se faz com linguagens de programacao tradicionais; todas as operagoes possiveis no
software estao modeladas como elementos visuais com parametros de entrada e saida bem
definidos. Implementacoes exemplares também proibirao o usuério de realizar ligacoes
invalidas diretamente na interface, realizando uma etapa mais comum em compiladores
ou analizadores estaticos de c6digo, que geralmente permitem que o usudrio cometa um

ou mais erros e s6 descubra-os posteriormente.

2.3 Geracao de codigo

A fase de geracao de codigo geralmente é a ultima fase da compilagao. Na maioria
dos compiladores, o gerador de codigo recebe como entrada uma ou mais representa-
¢oes intermedidrias do codigo/texto de entrada e retorna como saida o cédigo/texto na
linguagem alvo (AHO et al., 2006).

Como este trabalho tem o objetivo de possibilitar a geragao de codigo em multiplas
linguagens alvo diferentes, surgiu a necessidade de abstrair mais esta fase, de forma que a
implementagao de linguagens alvo adicionais seja mais simples considerando que ao menos

uma ja foi implementada.

Para tal abstracao, seguiu-se um padrao utilizado por diversos compiladores dife-
rentes, que consiste na separa¢ao do back-end (que trabalha com a linguagem alvo) do
front-end (que trabalha com a linguagem fonte) através da utilizagdo de uma ou mais

representacoes intermediarias.

Nas préximas subsecoes, serao apresentados alguns conceitos importantes para o

entendimento do processo de geragao de codigo.

2.3.1 Representacao intermediaria
As representagoes intermedidrias (RIs) sdo usadas em um compilador por varias

razoes (AHO et al., 2006), dentre as quais destaca-se:

o Separar o front-end do back-end. Neste caso, o front-end nao precisa se preocupar
com detalhes da linguagem alvo e o back-end nao precisa conhecer detalhes da

linguagem fonte;

o Permitir que sejam realizadas otimizagoes independente de maquina ou otimizagoes

independente da linguagem alvo;

o Para facilitar a traducao e geracao do cédigo alvo.
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Algumas RlIs usadas em compiladores incluem:

o Arvore de Sintaxe Abstrata (ASA);
 Grafos Aciclicos Dirigidos (GAD);

o Codigo de Trés Enderegos.

As Arvores de Sintaxe Abstratas sdo muito usadas na representacdo do c6digo
fonte de entrada, representando comandos e expressdes em cada escopo. As Arvores de
Sintaxe Abstratas geralmente sao utilizadas para realizar diversas verificagoes semanticas
no codigo e elas podem ser a entrada para o algoritmo que gera uma outra RI mais

proxima da linguagem alvo como, por exemplo, o Cédigo de Trés Enderegos (AHO et al.,
2006).

O Codigo de Trés Enderecos é uma representacao que estd proxima da linguagem
Assembly e pode ser usada como base para varias otimizacoes independentes de maquina.
Geralmente, o Cédigo de Trés Enderecos otimizado é a entrada recebida pelo gerador de
codigo Assembly. O Cédigo de Trés Enderegos também pode ser utilizado pelo algoritmo
de alocagao de registradores como uma abstracao inicial para a escolha e atribuicao de
registradores (AHO et al., 2006).

Os Grafos Aciclicos Dirigidos sao muito usados para realizar algumas otimizagoes
no cédigo como, por exemplo, verificacdo de variavel morta, propagacao de constantes e

cOpias, entre outras otimizagoes (AHO et al., 2006).

Como uma alternativa mais abstrata ao Assembly (que é dependente da arquite-
tura alvo), existe a linguagem intermedidria da LLVM (LLVM Intermediate Representa-
tion), que pode ser transpilada para o Assembly da maquina alvo. A LLVM apresenta uma
infraestrutura para facilitar o desenvolvimento de compiladores abstraindo toda a parte
do backend. O desenvolvedor nao precisa se preocupar em conhecer e programar para
as arquiteturas alvo com as quais quer trabalhar porque, considerando que a linguagem
criada possa ser transpilada na representagdo intermedidria da LLVM (LLVM IR), ela
pode ser compilada em qualquer arquitetura suportada pela infraestrutura que incluem,

mas nao estdo limitadas a, x86, AMD64, ARM, ARM64, WebAssembly? e RISC-V.

Para facilitar o processo de geracao de cddigo e realizar uma maior separacao
entre o front-end (interface grafica) e o back-end (gerador de cédigo) do software, foi
criada e utilizada uma representacao intermediaria (RI). A RI é a entrada para o gerador
de codigo e também ¢ utilizada para salvar e carregar os modelos construidos no software.

A RI desenvolvida sera apresentada e explicada na Secao 4.1.2.

2 WebAssembly Website


https://webassembly.org/
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2.3.2 Sistemas baseados em templates

Em varias aplicagoes, a geracdo de codigo é feita com base em templates. Desde
o inicio da World Wide Web, templates tém sido usados por frameworks para ajudar no
processo de construcao de paginas Web. Informalmente, podemos dizer que um template
é um esqueleto (uma estrutura) que serve de referéncia para todo o processo de geracao

de codigo.

Em sua esséncia, templates sao arquivos com marcadores especiais que podem ser
substituidos por outros valores dinamicamente, de forma similar ao pré-processador de C.
Adicionalmente, alguns motores de templates introduzem estruturas de controle de fluxo,
como condicionais, lacos de repeticao e chamadas de func¢oes para facilitar a injecao de

c6digo nos templates.

Para ilustrar a ideia, suponha o template abaixo criado com base em um cédigo
que implementa um sistema de Equagoes Diferenciais Ordinédrias (EDOs):
from scipy.integrate import solve_ivp

import numpy as np

import pandas as pd

def odeSystem(t, P, {% for key, value in params %}{%if loop.is_last¥%} {{
key}} {%else%} {{keyl}}, {%endif%}{%endfori%l}):

## for key, value in vars
{{key}} = P[{{loop.index}}]

## endfor

## for key, value in odes
d{{key}}_dt = {{valuel}}

## endfor
return [{% for key, value in odes %}{%if loop.is_last%} d{{keyl}}_dt
{felse’%} d{{keyl}}_dt, {Vendif%}{/endfor¥%l}]

O template acima utiliza os marcadores definidos pela biblioteca Inja®, e demonstra
algumas das estruturas de controle mencionadas, na forma das palavras-chave for, if e

else.

2.4 Ensino-aprendizagem de Modelagem Computacional

Os modelos sao abstragoes do mundo real. Com a evolu¢ao dos computadores e
0 seu uso massivo, os modelos computacionais tém contribuido significativamente para o
avanco do conhecimento em diversas areas. Eles nos ajudam a compreender os fendmenos
de interesse permitindo “rastrear” e entender as mudancas que estao ocorrendo em um

sistema complexo e visualizar, por exemplo, o efeito de uma pequena mudanca no restante
do sistema (BARELLI, 2022).

3 https://github.com/pantor/inja


https://github.com/pantor/inja
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Simulacoes computacionais sao ferramentas fundamentais nao s para a pesquisa
cientifica, mas também para a educacao. Elas sao frequentemente usadas como labora-
torios virtuais para promover a compreensao dos alunos sobre os conceitos tedricos que
estdo na base dos sistemas simulados (BARELLI, 2022).

Apos a Segunda Guerra Mundial, o leque de campos disciplinares em que as simu-
lacoes comegaram a ser utilizadas tem vindo a expandir-se até os dias de hoje, de modo
que é quase impossivel nomear qualquer disciplina que nao tenha utilizado ou desenvol-

vido ferramentas computacionais e simula¢oes para avancar a fronteira do conhecimento

(BORRELLI; WELLMANN;, 2019).

O uso de modelos computacionais abre novas maneiras para os alunos aprenderem
sobre diferentes disciplinas. Os alunos podem aprender através de um processo iterativo
de construcao do modelo, simula¢do, modificacdo do modelo para simulagao novamente,
explorando todas as caracteristicas do modelo em si (BARELLI, 2022). Plataformas como,
por exemplo, a Netlogo (WILENSKY, 2015) permitem este tipo de aprendizagem iterativa

e interativa.

Um dos objetivos do software que foi desenvolvido neste trabalho é auxiliar o
aprendizado de conceitos importantes nas areas de modelagem matematica e computaci-
onal e ajudar o aluno a desenvolver a habilidade de modelar problemas através da pratica
de construcdo e simulacao de modelos. Acredita-se que o uso combinado do software
com alguma metodologia ativa de ensino permitird aos alunos aprender na préatica como
construir modelos para diferentes fendomenos de interesse e entender melhor os fendémenos
estudados através das simulagoes computacionais realizadas de forma interativa através

da interface grafica do software.

Considerando-se o uso do software na pratica e uma visao geral do chamado ci-
clo da modelagem apresentado na Figura 2, destaca-se que o software auxilia o passo
2 e automatiza os passos 3 e 4 facilitando o processo de modelagem por estudantes e

pesquisadores.
2

Formulagao
/_> do modelo ’_\«
1 3

Estudo
do problema

N <

4
5

Implementagao

Validagéo «——  Simulagéo
Figura 2 — Visao geral do ciclo da modelagem.

O aprendizado, em sala de aula, pode ser conduzido, por exemplo, através de um

processo incremental que comega investigando e trabalhando com modelos mais simples
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até se chegar em modelos mais complexos. Algumas vantagens dessa abordagem incluem:
1) a apresentagao de determinados conceitos e técnicas é facilitada em modelos mais
simples; 2) em muitos casos reais, modelos complexos utilizam certas expressoes, equa-
coes e “estratégias” na modelagem que estao presentes em modelos mais simples. Entao,
muitas vezes, o aluno conseguira entender melhor um modelo mais complexo entendendo
que determinadas partes do mesmo ja apareceram em modelos mais simples previamente

estudados.

Uma possivel abordagem de ensino seria o professor trabalhar com algum pro-
blema escolhido por ele para apresentar e discutir conceitos e/ou técnicas de modelagem
de forma semelhante & metodologia Problem Based Learning (PBL) (AKCAY, 2009). O
seguinte conjunto de passos é sugerido para o processo de estudo, modelagem e simulagao

computacional:

1. Descri¢ao do contexto e do problema a ser modelado;
2. Formulacao das hipdteses pelos alunos e discussao entre eles;

3. Formulacao do modelo considerando o conhecimento de modelos existentes e que

foram estudados previamente;
4. Construcao do modelo no software;

5. Simulacdo do modelo no software com a criacao de diferentes cenérios para teste e

analise dos comportamentos obtidos;

6. O professor pode fazer perguntas sobre o modelo e pedir para os alunos tentarem

responder através das simulagoes;

7. Avaliacao dos resultados do modelo com a ajuda do professor: caso o comportamento
desejado ou esperado nao seja obtido, voltar para um dos passos anteriores como,

por exemplo, o passo 2 ou 3 e repetir o processo.

A ideia dessa abordagem é colocar o aluno como protagonista no processo de

construcao do proprio conhecimento porque o aluno estard ativamente realizando todas
as etapas de modelagem do problema (AKCAY, 2009; BARELLI, 2022).

Com o uso do software, acredita-se que os alunos poderao investir mais tempo
formulando as hipéteses e equagoes do modelo, planejando os cenarios a serem simulados e
avaliando os resultados obtidos. Isso porque o software removera a necessidade de aprender
linguagens de programacao e bibliotecas de simulagdao, que mesmo depois de aprendidas
podem gerar complicagoes, como erros de compilagao ou o levantamento de erros em tempo

de execucao. Ao invés, os alunos poderdao aprender a utilizar o software, que apresenta
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um numero reduzido de conceitos e opgoes de interacao, impossibilitando a construcao de

modelos invalidos.



23

3 Trabalhos relacionados

Com o avanco de tecnologias para o desenvolvimento de aplicagoes graficas e tam-
bém da internet, ocorreu um aumento expressivo na quantidade de softwares desenvolvidos

para modelagem e simulagdo computacional.

Na Tabela 1 é apresentado um quadro comparativo entre o software deste traba-
lho e softwares similares. Para realizar a comparagao, foram selecionadas algumas carac-
teristicas consideradas relevantes no contexto de softwares para modelagem e simulagao

computacional.
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O software desenvolvido neste trabalho possui alguns diferenciais em relagao a

outros desenvolvidos com propédsitos similares:

o Em sua interface grafica, é apresentado um editor baseado em noés que fornece ao
usuario uma forma de programacao visual que facilita a construgao e simulacao de

modelos, limitando apenas operagoes consideradas incorretas;

o Em seu formato de representacdo intermedidria para salvamento e carregamento
dos modelos, o software utiliza uma estrutura extensivel para outros tipos de mo-
delos como, por exemplo, equacoes diferenciais parciais. Esta estrutura também foi
projetada para ser humanamente legivel, a ponto de ser possivel que uma pessoa
decodifique o modelo representado apenas lendo o arquivo. Assim, caso o software se
prove insuficiente ou indisponivel, ainda é possivel reverter o arquivo nas equagoes

que o compoe.

o O software permite ao usuario acessar o codigo-fonte usado para simular o modelo,
possibilitando que o usuario conheca o cédigo usado na simulagao e também possa

utilizar e alterar o codigo como desejar.

Poucos softwares encontrados na literatura permitem que o usudrio visualize e
interaja com o codigo gerado para a simulagao de seu modelo. Mais comumente, a tnica
maneira com a qual o usuario pode interagir com o modelo é através da abstracao provida

pela interface, o que causa uma dependéncia direta do software.

A seguir, sao descritos em mais detalhes os trabalhos relacionados.

3.1 Snoopy

Um software que serviu como inspiragao para este trabalho foi o software para
construgao, animagao e simulacdo de redes de Petri chamado Snoopy (HEINER; RICH-
TER; SCHWARICK, 2008; HEINER et al., 2012; LIU, 2012). Além da rede de Petri
classica, o software permite modelar e simular varios tipos de redes de Petri como, por
exemplo, redes de Petri estocasticas e coloridas que sdo extensoes da rede classica. O mo-
delo construido é representado como um grafo que tem dois tipos de nés chamados places
(locais) e transitions (transi¢oes) e quatro tipos de arestas (estocastica, imediata, deter-
ministica e planejada) com suas semanticas associadas. Os places representam populagoes
de um certo tipo e transi¢oes representam eventos que podem aumentar ou diminuir as

quantidades das populacoes que estao armazenadas nos locais.

O modelo grafico utilizado pelo software Snoopy serviu de inspiragao para a criacao
da representacao visual utilizada neste trabalho. A partir do software Snoopy, foi possivel

observar que modelos graficos, além do atrativo visual, facilitam a construgdo do modelo,
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e um melhor entendimento do que esta sendo feito e o que estd sendo modelado. A
possibilidade de simular interativamente as Redes de Petri estocasticas foi um fato que
serviu de inspiracao para a ideia da simulacao interativa no software desenvolvido neste
trabalho.

3.2 Insight maker

O InsightMaker (FORTMANN-ROE, 2014) é um software de simulagdo baseado
em nuvem. Todo o modelo é feito através de um navegador de internet e, quando exe-
cutado, é simulado no préprio servidor, sem a necessidade de que o usudrio possua uma
maquina potente. O InsightMaker (FORTMANN-ROE, 2014) permite a construcao de
modelos utilizando diagramas de Dindmica de Sistemas e modelos baseados em agentes.
O site possui diversos recursos para a construcao do modelo em um Canvas. A partir do
modelo de Dindmica de Sistemas construido no Canvas, o InsightMaker (FORTMANN-
ROE, 2014) gera internamente um modelo de EDOs e executa este modelo utilizando
o método de Euler ou o método de Runge-Kutta de quarta ordem conforme escolha do
usuario. Através da interface web, também é possivel definir os valores de todas as varia-
veis e pardmetros, e é possivel realizar as simulagoes computacionais. Os resultados sao
exibidos de forma interativa onde é possivel controlar a velocidade com que os valores sao

exibidos nos gréficos.

3.3 VCell

O software VCell (Virtual Cell) (MORARU et al., 2008; SCHAFF et al., 1997)
¢ uma plataforma para modelar sistemas biologicos celulares que é construida em torno
de um banco de dados central e disseminada como um aplicativo da web. Os mode-
los sdo construidos com base em regras (Rule-based modelling). VCell tem os seguintes
tipos de simulagbes disponiveis: deterministica (EDO compartimental ou EDP de reacao-
difusdo-advecgdo com suporte para cinematica 2D), reagoes estocasticas (solvers de SSA),
estocastica espacial (reagdo-difusdo com Smoldyn), hibrida deterministica/estocastica e
simulagoes baseadas em agentes. O software permite simular varios processos metaboli-
cos que ocorrem dentro das células e através das membranas celulares. Com relacao as
membranas, hd suporte para os seguintes processos: Eletrofisiologia, suporte para o fluxo

da membrana e difusdo lateral da membrana.

Durante alguns testes com o VCell (MORARU et al., 2008; SCHAFF et al., 1997),
sentiu-se a necessidade da leitura de um manual dado o fato de que o software apresenta
muitas opcoes nas diferentes telas que sdo abertas para a construcao de um modelo de
EDOs. Durante os testes, nao foi possivel entender como o modelo de EDOs é construido

e qual é o sistema de equagodes final que é usado na simulacao. Acredita-se que isso tenha
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ocorrido devido ao software apresentar muitas telas com muitas opgoes diferentes o que

torna dificil entender e navegar pelas diferentes opgoes.

3.4 EpiFire

O EpiFire (HLADISH et al., 2012) nao é um software completo, mas uma biblio-
teca em C+-+ para simulacdo de modelos de redes complexas com aplicacdo na area de
Epidemiologia. Ele é uma interface de programagcao de aplicativos (API) implementado
em C++, projetado para gerar de forma eficiente redes com uma distribui¢ao de grau espe-
cificada, medir caracteristicas fundamentais da rede e realizar simulagdes computacionais

eficientes das redes geradas com base nos métodos percolation e chain-binomial.

3.5 Cytoscape

O software Cytoscape (SHANNON et al., 2003) é uma plataforma de software de
c6digo aberto para visualizar redes de interagao molecular e vias biologicas e integrar
essas redes com anotacoes, perfis de expressao génica e outros dados. O software permite
carregar conjuntos de dados de interagao molecular e genética em varios formatos padrao.
O sistema de plugins permite a extensao do software através de diversas aplicagoes desen-
volvidas seguindo uma API baseada no modelo OSGi. O Cytoscape também ¢ utilizado

como uma plataforma geral para analise e visualizacao de redes complexas.
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4 Software para modelagem e simulacao

computacional

O software desenvolvido neste trabalho consiste em uma interface grafica de usuario
(mais comumente referida pelo acréonimo em inglés, GUI, que significa Graphical User
Interface) que apresenta um editor baseado em nds. Os noés representam abstragoes de
componentes comumente usados na construcao de EDOs, como constantes e variaveis. A
Figura 3 apresenta o editor de nés do software contendo o modelo Predador-Presa. Na

Secao 4.1, serao discutidos os tipos de nds presentes na interface.

File Export  Run

Model  A11  Tab @

(raH]=Cax(HP) )

[

Initial walue:

bk (HP)
Initisl

< Mortalidade

Figura 3 — Exemplo do modelo Predador-Presa (Equacao 2.1) construido no software.

O modelo é construido a partir da criacao de nos e suas ligagoes. Uma Equacao
pode ser expressada por um ou mais termos e combinagoes, e uma variavel alvo para a

atribuicao do valor.

Ap6s construido o modelo, o usuério podera simuld-lo diretamente pela GUI (de-
monstrado na Figura 4), exportar um PDF dos resultados, ou exportar um cédigo de
Python equivalente para o modelo desenhado (demonstrado pelo anexo .1, que contém
o cédigo do modelo Predador-Presa). A experiéncia de usudrio pode ser resumida ao

fluxograma contido na Figura 5.

Dessa forma, o usuario pode criar e simular modelos sem a necessidade de iniciar a

implementagao computacional do zero e também sem a necessidade de ter conhecimentos
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Figura 4 — Plotagem dos resultados da simula¢do do modelo Predador-Presa.

Gul
Criagao do modelo via interface

v

Simulcao
Simulacao on-site

v

O usuario esta contente com o modelo?

Sim

Exportacao
Simulacao off-site

Figura 5 — Fluxograma da experiéncia de usudrio esperada para o software.

dos métodos que sao utilizados na implementacao. Pelo contrario, o usudrio terd acesso
aos codigos gerados e poderd aprender com estes e utiliza-los, por exemplo, como base

para desenvolver o seu proprio c6digo.

A simulagao das EDOs, tanto pela GUI quanto pelo c6édigo de Python exportado,
é feita utilizando métodos especializados da biblioteca cientifica scipy (VIRTANEN et
al., 2020).
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Tipo de n6 | Usado para representar Exemplo

Termo N i .
tantes. rametro k e as variaveis = e y.

Variaveis, parametros e cons- | Em uma expressao k.x.y, os termos sao o pa-

Qualquer expressao matemé- | Na Equacao da presa (contida na Equacao

Expressdo | tica para a construgdo das | 2.1), as expressoes sao: 1) r.H; 2) a.H.P; e

equagoes do modelo. 3) .H — a.H.P (combinagao de 1 e 2).

rd

E um noé especial usado para
atribuir uma expressao, que re-
presenta todo o lado direito de
uma EDO, a uma variavel.

Equacao
ado a variavel H.

A expressao r.H — a.H.P pode ser usada
como entrada de um né de Equacao associ-

Tabela 2 — Tipos de nds presentes no software.

4.1 Uma representacao visual para EDOs

Uma representacao visual foi desenvolvida para minimizar a necessidade de um
conhecimento técnico prévio pelo usuario, assim como a dependéncia de documentos e
manuais. Para atingir este objetivo, foi necessiario modelar esta representacao utilizando
conceitos que fossem naturais para o publico-alvo e a forma com a qual este desenvolve
EDOs.

A construcao de EDOs se baseia em alguns principios gerais, como a Lei de Acao de
Massas. Por exemplo, dadas duas populagoes A e B, caso seja desejado simular uma condi-
¢ao que seja mais provavel de acontecer dado altas concentragoes de ambas as populagoes,
é possivel representa-la simplesmente multiplicando ambas as populagoes. Opcionalmente,

adiciona-se uma constante para controlar a taxa de ocorréncia.

No sistema de EDOs na Equacao 2.1, é possivel visualizar este fendomeno: na Equa-
¢ao da presa, a expressao —a.H.P ¢é utilizada para controlar a taxa de predacao, isto €, o
quanto a concentracao desta populagao é afetada negativamente pela atividade de preda-
¢ao realizada pelos predadores. Naturalmente, a predacao ocorrerd mais frequentemente

dado altas concentracoes de ambos presa e predador, assim como descrito acima.

A partir desta premissa, pode-se resumir o desenvolvimento de EDOs a combinagao
das expressoes que representam as interacoes das populagoes entre si e 0 meio. Assim, a
representacao visual foi modelada em um editor de nos, de forma que todas as interagoes
visassem a construcio destas expressoes. A Tabela 2 descreve os tipos de nds presentes
no software e sua relacdo com o objetivo de construir as expressoes. A Figura 6 mostra

os respectivos nos da Tabela 2 construidos na GUI do software.

A disposicao dos pinos nos noés presentes foi planejada para minimizar a necessi-
dade de manuais e permitir que o usuario aprenda a usar o software por conta proépria.

Isto porque:
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File

Maodel

Term

Terma

Inikial “alue:

Termo

able: Termao

Change

Figura 6 — Visualizacdo dos nés Termo, Expressdo e Assigner (ou Equagdo) no editor baseado em nés do
software. Um exemplo de uso desses nés foi apresentado na Tabela 2.

e O no6 ‘Termo’ possui um pino de saida e nenhum pino de entrada;
e O no ‘Expressao’ possui N pinos de entrada e 1 pino de saida;

e O no ‘Equacao’ possui 1 pino de entrada e nenhum pino de saida.
Desta forma, é possivel concluir que:

o Termos podem ser ligados a expressoes e equagoes. Como nao recebem nenhuma

ligagao, sao os noés iniciais;
o Expressoes podem ser ligadas a outras expressoes e equagoes;

» Equagdes sao os nos terminais.

4.1.1 Representacao de expressoes na interface

Na GUI, os nés de expressao apresentam a expressao que estao construindo, para
que o usuario nao tenha que inspecionar cada né individualmente para determinar como
uma expressao esta sendo formada. Desta forma, o usuéario pode ver a construcao de todas
as expressoes que formam as EDOs e ndo apenas a equacao final. Isto é feito por meio de

arvores de expressoes que cada um desses nés carrega consigo.

Na Figura 7, sao apresentadas as arvores de expressoes de todos os nés representa-

dos na interface pela Figura 3. Note que os nés ‘Predagao/Presa’ e ‘Predacao/Predador’
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referenciam o mesmo né base ‘Predacao’. Isto demonstra que expressoes podem ser usa-
das como entradas para outras expressoes na forma de subexpressoes. As subexpressoes,
além de possibilitar o usuario de evitar repeticoes na construcao de modelos, permitem
que os nos facam alteracoes relevantes para o contexto, como a adi¢cdo de parénteses nas

operacoes de multiplicacao e divisao.

Esta representacao foi desenvolvida de maneira agnostica ao modelo, com o obje-
tivo de permitir que o software seja extensivel e, no futuro, oferte outros tipos de modelos.
Um exemplo deste esforgo se da pela arvore de expressoes nao supor que toda operagao
¢ infixada, também permitindo operagoes pos-fixadas. Exemplos da extensibilidade serao

apresentados na Secao 4.3, enquanto os trabalhos futuros serao discutidos no Capitulo 6.

Predagdo Eq/Predador

Eq/Presa

Predacdo/Presa ] ‘ Predacdo/Predador

Mortalidade ]

o
o

Figura 7 — Arvores de expressoes para cada né de expressao no modelo predador-presa, apresentado na
Figura 3.

4.1.2 Uma representacao intermediaria humanamente legivel

Com a finalidade de possibilitar a escrita e leitura em disco dos modelos desenhados
na GUI, uma RI foi definida. O formato JSON foi escolhido por sua popularizacdo com
a web e com sua clara representacao de estruturas de dados como listas e tabelas hash
que facilitam o desenvolvimento do software. A escolha de um formato pré-estabelecido
também torna a RI mais resiliente a futuras mudancas, uma vez que nao sera necessario

modificar a sintaxe do formato e nem as bibliotecas que o interpretam.

Apesar de ser usada como forma de armazenar informacoes do modelo, a RI possui
um formato projetado para ser humanamente legivel. Esta decisao foi tomada para possi-
bilitar a recuperacao do modelo construido sem a necessidade de ter o software instalado.
Assim, caso o software caia em desuso, se torne impossivel de instalar por algum motivo
(um sistema operacional diferente, por exemplo) ou simplesmente tenha mudangas que
quebrem compatibilidade implementadas, nao significa que o usuario tenha perdido seu

modelo.
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Na Listagem 4.1, pode-se observar o trecho da RI do modelo Predador-Presa (RI

completa no apéndice .2) que implementa a Equacao da presa. Note que é possivel re-

construir a Equagdo manualmente: cada entrada em "arguments" representa um termo

(representado pelos campos nome e valor) ou uma combinacao (representada pelos cam-

pos nome, operagao e composi¢ao). Com este tltimo, uma expressao pode ser construida

a partir da repetida concatenacao de todos os elementos de sua composicao, inserindo a

operacao entre eles. Seguindo esta regra, tem-se as seguintes expressoes:

e "Predacao/Presa": (+a) x (+H) * (+P), que simplificando se resume a a *x H * P;

e "Reprodugdo": (+r) x (+H), que simplificando se resume a r x H;

e "Eq/Presa": A subtragdo de "Predacao/Presa" e "Reprodugdo", que resulta em
r+xH —axHx*P;

"arguments": [
{ "name": "Eq/Presa", " operation ": "-",
" composition ": [
{ "name": "Reproducao", " contribution ":
{ "name": "Predacao/Presa", " contribution
1},
{ "name": "Reproducao", " operation ": "*",
" composition ": [
{ "name": "r", " contribution ": "+" 3},
{ "name": "H", " contribution ": "+" }
1},
{ "name": "Predacao/Presa", " operation ": "x*"
" composition ": [
{ "name": "a", " contribution ": "+" 3},
{ "name": "H", " contribution ": "+" 3},
{ "name": "P", " contribution ": "+" }
1},
{ "name": "H", "value": 100.0 },
{ "name": "P", "value": 5.0 1},
{ "name": "r", "value": 0.2 },
{ "name": "a", "value": 0.015 }

ll+ll

T,

I|+Il

b

Listing 4.1 — Trecho da RI que define termos e combinagbes usadas para definir a Equagao da presa.
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4.2 Geracao de Codigo e Simulacdo interativa

Além de apresentar uma interface capaz de criar, salvar e carregar sistemas de
EDOs, o software também possibilita ao usudrio simular o modelo (plotando os resulta-
dos na interface), gerar o c6digo equivalente em Python ou exportar um PDF com os

resultados.

A geracao de codigo é feita por meio da inje¢do de informagoes do modelo em
marcacoes presentes no template e se baseia na substituicao de strings. Os templates
incluem o c6digo base necessario para a resolucao numérica, simulacao e plotagem dos
resultados com a inclusdo de todas as bibliotecas necessarias. Os templates sdo escritos
de maneira sucinta e legivel com o objetivo de servir como um material de aprendizagem

estensivel.

Na listagem de codigo 4.2, observa-se parte do template que extrai o valor de
variaveis e constantes para serem usados na simulagao do proximo passo de tempo. Neste
trecho, nota-se o uso de estruturas de controle como condicionais (if) e lagos de repetigao
(for). Baseando a geracao de cddigo no sistema de templates, é possivel adicionar novas
formas de simulagoes sem alterar o codigo do programa. Por exemplo, é possivel adicionar
um template para gerar o codigo que simulard o modelo de forma estocastica usando o
algoritmo de Gillespie.
def system(t: np.float64, y: np.ndarray, *constants) -> np.ndarray:

{% for arg in populations -%}
{{- arg.name }},
{%- endfor %} =y

{%- if constants %}
{% for arg in constants -%}

{{- arg.name }},

{%- endfor %} = constants
{% endif -%}
#

Listing 4.2 — Trecho do template responsavel por extrair o valor de varidveis e constantes

O codigo gerado, além de ser apresentado como opcao de exportacgao do modelo
para o usuario, também ¢é utilizado internamente pelo software para produzir os resulta-
dos que sao plotados na interface. Como beneficio desta abordagem, os graficos plotados
tanto pelo software quanto pelo c6digo exportado sao idénticos. Por outro lado, a depen-
déncia de Python para a simulagao traz complicagdes quanto a distribuicao do software,
que seréd discutida em mais detalhes na Segdo 4.5, assim como sera discutida a solucao

implementada.
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import math

def sin(x):

1
2
3 @node
4
5 return math.sin(x)

@node (format=>$1 ~ $2°)
def pow(x, y):
9 return x ** y

o

Listing 4.3 — Exemplo de defini¢do dos nds de extensao seno e poténcia com coédigo Python valido.

4.3 Extensibilidade

E improvével que seja possivel construir um software que atenda todas as neces-
sidades de um publico-alvo, e o software desenvolvido neste trabalho nao é excecao; seria
dificil determinar quais sdo as funcionalidades minimas necessarias para construir qual-
quer sistema de EDOs. Visando, entao, maximizar os casos de uso aos quais este software

atende, foi desenvolvido um sistema de extensoes de usuario.

Além de prover alguns nés padroes para a construgao das EDOs, o software per-
mite que o usuario desenvolva e utilize extensoes para realizar operagdes que nao estao
prontamente disponiveis pela interface. Estas extensoes sao desenvolvidas em Python e

incluem fungoes que serao interpretadas como nés na interface.

As funcoes decoradas por @node num arquivo de extensdes serao interpretadas
como nds. Seus nomes sdo usados em sua identificacdo na interface, e a quantidade de
parametros que recebem determinam a quantidade de pinos de entradas. Por padrao,
estes nos ‘customizados’ construirao expressoes mais préximas da representacao destas
fungdes em linguagens de programacao (como funcao(paraml, param2, ...)), porém

este comportamento pode ser sobrescrito com o parametro format no decorador.

Na listagem 4.3, é apresentado um exemplo de arquivo de extensoes contendo um
no para calcular o seno de um parametro e um né que eleva um parametro ao valor de
outro. Este arquivo pode ser importado na interface, que possibilitara o uso dos nés como

na Figura 8.

Como estes nés sao definidos utilizando Python, ndo hé impacto na capacidade
do software de simular o modelo e plotar os graficos; as fun¢des definidas nas extensoes
sao diretamente incluidas no cédigo final que sera utilizado pela simulagdo. Ademais, os
modelos salvos pela interface mantém uma referéncia aos arquivos de extensoes utilizados
na construcao do modelo, tornando possivel que o software auto-importe as extensoes
necessarias quando carregar um modelo do disco. Isto permite que usuarios nao-técnicos

utilizem extensoes desenvolvidas por outras pessoas.
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File Expaork Run Manage Extensions

Mode1

sin example

Iniktial walue:

y

Initial walue:

Figura 8 — Os nds definidos na listagem 4.3 sendo utilizados na interface.

4.3.1 Carregamento de extensoes

Como mencionado anteriormente, os nés de extensoes sao definidos por fungoes que
utilizam um decorador especifico. Durante o carregamento de um arquivo de extensoes, o
software injeta um trecho especial de c6digo que define o decorador @node para inspecionar
a funcao que esta sendo decorada e emitir um JSON com as informagoes relevantes sobre
a funcdo como nome, quantidade e nome dos parametros e o formato da representacao na

interface. Essas informacoes servem como especificagoes para novos construtores de nés.

4.4 Implementacao e Tecnologias utilizadas

O software desenvolvido foi dividido em dois médulos: (1) o responsavel pela in-
terface grafica e (2) o responsavel pela representacao intermediaria. O primeiro lida com a
apresentacao de gréaficos, interagoes com o usuario e a plotagem dos resultados, enquanto
o segundo define a representacao em JSON dos modelos e realiza a transformacao em

cédigo Python.

4.4.1 O moédulo da GUI

O modulo da GUI, desenvolvido em Rust, é a aplicagao principal, e é responsavel
por toda a jornada do usuario. Este modulo inclui o editor de nés, o plotador de graficos e

as operagoes que envolvem a invocacao do médulo da RI e a apresentacao dos resultados
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destas chamadas.

Entre seus submodulos principais, estao:

O submédulo da aplicacao, que renderiza o editor de nos e gerencia o estado global.
A aplicacao também controla as janelas auxiliares que podem ser abertas, como
as abas de plotagem de resultados, o gerenciador de extensoes e o atribuidor de

variaveis. A Figura 9 apresenta o diagrama de classes desse modulo;

@ SideBarState

o node_name: String

1

;)
Ok
o nodes: HashMap<Nodeld, Node>

o state: Option<AppState>
o links: Vec<Link>

@ Simulationstate o simulation_state: Option<SimulationState=
o sidebar_state: SideBarState
o plot: Plotinfo o extensions: Vec<Extension=
o plot_layout: PlotLayout ® Appstate
o colors: Vec<ImVecd= | | User Interactions
o flag_simulation: bool | 11} o qrawn 11 | AddingNode
o flag_plot_all: bool e draw main tab() AttributingAssignerNodeOperatesOn
o set_focus_to_tab: bool o add_node() ManagingExtensions
o add_link()
e draw tabs() o remove_link()
e from_csv()

~Save/Load/Export--
o save_state()

e load_state()

o generate_code()

Figura 9 — Diagrama de classes do médulo da aplicagao.

O submoddulo de nés, que define os possiveis tipos de nés. Estes possuem métodos
para receber e enviar mensagens (notificando mudangas de estados, como alteragao
na arvore de expressao) e definir suas cores na interface. A Figura 10 apresenta o

diagrama de classes desse modulo;

O submoédulo de extensao, que define as estruturas necessarias para analisar e car-
regar a defini¢do de nos customizados em forma de fung¢des de Python. A Figura 11

apresenta o diagrama de classes desse modulo;

O submédulo de expressao, que define a arvore de expressdes que representa o
modelo e as estruturas que podem ser usadas durante a passagem de mensagens
para comunicar mudangas parciais. A Figura 12 apresenta o diagrama de classes

desse modulo;

O submédulo de mensagens, que implementa a estrutura utilizada pelos outros
moédulos durante a comunicacao intra-aplicagao. A Figura 13 apresenta o diagrama

de classes desse mdédulo.
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@ Term

@ Expression

4 id: Nodeld

2 |eaf; Leaf

2 initial_value: f64
& output: OutputPin

4 id: Nodeld
A name: String

& expr_wrapper: Exprrapper<ExpressionTree<InputPinid>>

2 inputs: Vec<InputPin>
2 output: OutputPin

o message_buffer: Vec<Message>

@ Assigner

@ CustomFunctionNode

4 id: Nodeld
2 name: String
2 input: INputPin

o expr_node: Exprwrapper< Option<ExpressionNode<InputPinid>>>

oid: Nodeld

o name: String

ainputs: Vec<InputPin>

2 output: OutputPin

~ expr_wrapper: ExpriVrapper<ExpressionTree<InputPinid>>

4 operates_on: Option<(Nodeld, String)>

o spec: Re<CustomNodeSpecification>

@ Nodelmp!

etters

e idl)

& name()

& name_mut()

& inputs()

o inputs_mut()

© outputs()

o outputs_mut()
oloring

@ color()
o selected_color()
o hovered_color()

o from_model_fragment()

© to_model_fragment()
~———User Interaction-———-—-|
o state_changed()

o trigger_app_state_change()
o draw()

o process_node()
Node-to-Node Communication
o send_data()

o broadcast_data()

e should_link()

e on_link_event()

® notify()

@ Extension

®Argument8peciﬂer

o filename: String

o file_path: PathBuf

o file_hash: u32

o nodes: Vec=Rc<CustomNodeSpecification==

Figura 10 — Diagrama de classes do médulo de nos.

All

Indexed(usize)
Named(String)

1]

N

@CustomNodeSpecification

o function: NedeFunction
o format: Format

® input_count()

—

1

@ NodeFunction

o required_arguments: Vec<String=
o features_variadic: bool
o format: Option<String= - &

© name: String @ Format

o : Vec<FormatPart>

1]

I

(® rormatrart

Static(String)

DynamiclArgumentSpecifier)

Figura 11 — Diagrama de classes do médulo de extensdes.

Este modulo foi inicialmente desenvolvido em C++ e, depois, teve todo o cdédigo

migrado para Rust!. Um dos motivos foi o fato de que rapidamente se tornou desafiador

manter uma grande base de codigo livre de bugs relacionados a ponteiros nulos e liberagoes

duplas (double frees). Isto acontece porque muitas operagoes em C e C++ podem gerar

erros que podem ser ignorados, sem que uma ferramenta de andlise estatica de codigo

1

https://www.rust-lang.org/
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OniginType!
@ ExpressionMode RIS

Leaf(Leaf)
SubExpr(ExpressionTree<0riginType=)

@ ExpressionTree
: @ Leaf
o unary_op: Sign
o join_op: Operation o symbol: String
o format: Format o unary_op: Sign
o members: BTreeMap<OriginType, ExpressionNode<CriginType=> ’

1

1

®Sign
Positive
Megative

Figura 12 — Diagrama de classes do médulo da arvor de expressoes.

@ Message

SendData
—_——————— AddLink
@TaggedMessage RemoveLink

. 11 | AttributeAssignerOperatesOn
: o
(7B W SetModePos

message: Message ReglsterPin

UnregisterPin
RemoveNode
RenameNode

M|

)
@ MessageQueue

o messages: Vec<TaggedMessage>
current_tag: usize

Figura 13 — Diagrama de classes do médulo de mensagens.

consiga auxiliar nestes casos. Ademais, mesmo os recursos mais recentes de seguranga de
memoria adicionados em C++ nao podem ser completamente utilizados, uma vez que
nao possuem uma ABI (Application Binary Interface) estavel e, portanto, ndo podem ser

utilizados intercambiavelmente entre C++ e Rust.

A importancia de evitar bugs relacionados a seguranca de memoria foi ressaltada
pela agéncia de seguranca nacional dos EUA em novembro de 20222, que, no documento
citado, recomendou o uso das chamadas linguagens seguras no uso da meméria (memory
safety languages) como, por exemplo, Rust, C#, Go, Java, Python and Swift. A seguranca
de memoria ¢ uma propriedade de algumas linguagens de programacao que evita que os
programadores introduzam certos tipos de bugs relacionados ao uso da memoria como

ponteiros pendentes, ponteiros nulos, buffer overflow, entre outros. Outro motivo para

2 Software Memory Safety | U/O0/219936-22
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a mudanca de linguagem foi a disponibilidade de bibliotecas na linguagem Rust que

facilitaram bastante o trabalho de salvar e carregar a RI, e também de gerar cédigo.

Durante o desenvolvimento, tentou-se uma solu¢do que combinava C++ para a
interface grafica e Rust para a geragdo de codigo e gerenciamento da representacao in-
termediaria. Porém, foram encontradas complica¢gdes na implementacao da interoperabi-
lidade entre as linguagens. Uma dessas complicacgoes se referiu ao fato de que qualquer
mudanca na RI impactava consideravelmente o codigo responsavel pela comunicacao entre
as linguagens. Devido a todas essas questoes mencionadas, optou-se por migrar o coédigo

para Rust.

4.472 A biblioteca de RI

Com o objetivo de desacoplar a aplicacdo grafica das conversoes realizadas, o
modulo da representacao intermediaria foi desenvolvido como uma biblioteca a parte.
Desta forma, as conversoes para JSON e cdédigo em Python devem ser realizadas por esta
biblioteca, e apenas as representacoes intermediarias validas podem ser construidas pela

aplicacao.

Esta abordagem facilita o processo de testagem do moédulo. Criaram-se varios
testes, unitarios e de integracao, partindo de representacoes validas. Como as funcgoes
publicas do mdédulo s6 possibilitam a criacdo de representacoes validas, entao é garantido

que a GUI sempre gera modelos que sao armazenaveis em disco, simuléveis e exportaveis.

A Figura 14 ilustra os fluxos de simulagao e exportacao, e como os mddulos da

GUI e RI interagem durante este processo.

A geragao de JSONs ¢ feita de forma transparente e automatica a partir da es-
trutura de dados que armazena o modelo na RI. A geracao de cddigo, por outro lado, é

realizada a partir da substituicao de templates com os dados das RI.

4.5 Distribuicao do software

A distribuicdo de software é um tema complexo porque nao existe uma tunica
maneira correta de ser feita; todas as abordagens trazem seus prés e contras. Contudo,
dependendo de como for feita, pode aumentar ou diminuir o alcance do software e seu
publico-alvo. Por exemplo, desenvolvedores de softwares cujo piblico-alvo é composto de
programadores experientes em uma certa linguagem de programacao podem supor que
seus usuarios tenham as ferramentas necessarias instaladas e, portanto, podem compilar
o codigo fonte ou instald-lo por algum gerenciador de pacotes. Exemplos de softwares
distribuidos dessa maneira sao os compiladores das linguagens de programacao C, C++
e Rust.
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N
Usuario ‘@ E|

1.1 Clica em "Simular/Exportar"

1.2 Transforma o
"~ modelo na RI

1.3 Modelo serializado

Gera codigo a partir
do modelo serializado

1.5 Cédigo Gerado

1.4

| at / [Exportacédo de Cédigol]
2.1 Pergunta pelo nome do arquivo desejado

2.2 Informa nome do arquivo nao vazio

Salva arquivo em disco com

23, codigo gerado

[Simulagao]

3.1 Executa codigo gerado | Python |
S

_ 3.2 Saida da simulacdo em CSV

Carrega os dados

3.3 4o csv

le 1

'_ 3.4 Dados da simulacao plotados

[E)q:')ortagéo de PDF]
| 4.1 Pergunta pelo nome do arquivo desejado

4.2 Informa nome do arquivo nao vazio

Executa codigo e informa

4.3 nome do arquivo de saida

Gera PDF a partir
4.4 N ~
da simulagdo

| alt / [Simulacéo interatival |

|
|
|
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|
|
|
|
|
|
|
|
|
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Figura 14 — Diagrama de sequéncia representando o processo de exportagao de codigo, simulacdo interativa
e exportacao de resultados.

Por outro lado, é impensavel que desenhistas possuam as dependéncias necessarias
para compilar softwares como o Krita. Por isso, o software disponibiliza instaladores e
executaveis portateis diretamente pelo site para todos os sistemas operacionais suporta-

dos, como mostra a Figura 15.

Como os objetivos do software desenvolvido neste trabalho sao (1) auxiliar no
ensino-aprendizagem de modelagem computacional e (2) auxiliar pesquisadores que néo
sao necessarimante programadores, é imprescindivel que o software seja facilmente insta-

lado, preferencialmente sendo distribuido como um executavel portatil.

Contudo, como explicado no Capitulo 4, o software depende externamente de um

interpretador de Python e a biblioteca scipy. Seria necessario que o usudrio instalasse es-

3 Krita Website
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) KRlTA Features Download Learn Get Involved Shop Q- &~ @v
e -
.

.

kY :
Download Krita 5.2.2

Released on: Thursday, 7 December 2023 | Release Notes

A LINUX 64-BIT APPIMAGE

1

Flatpak — Hosted on flathub. Maintained by the community.

shap — Hosted on snapcraft. Maintained by the community.

Windows Installer
Nindows Portable

Art by Philipp A. Urlich @

Figura 15 — Pagina principal do website do software Krita, apresentando: (1) download de executével
portatil para Linux, (2) downloads de executdvel portatil e instalador para Windows e (3) download de
instalador para Mac.

tas dependéncias por conta propria, o que poderia impactar negativamente a sua facilidade
de uso. Ademais, instalagoes manuais de versoes incorretas das dependéncias poderiam

afetar o funcionamento do software, o que causaria confusao para o usuario final.

Com isto em mente, foi decidido distribuir o software em conjunto com todas as
dependéncias “vendorizaveis”, isto é, dependéncias que podem ser distribuidas em versoes

especificas e possivelmente diferentes das encontradas no sistema operacional.

4.5.1 Empacotamento de Applmages para sistemas Linux

Sistemas operacionais baseados em Linux sdo notavelmente diferentes quanto a
seus gerenciadores de pacotes, que muitas vezes utilizam softwares e formatos diferentes.
Para um desenvolvedor de software, distribuir um programa nativamente nas mais po-
pulares distribui¢oes Linux significa manter multiplas versdes deste, compiladas contra
diferentes versoes de suas dependéncias e devidamente testadas. Também é necessario
continuamente compilar o software com novas versoes, visto que as dependéncias eventu-

almente serdao atualizadas.

Em contraste com esta abordagem, um formato denominado Applmage?, inicial-
mente lancado em 2004, foi criado com o proposito de possibilitar que um pacote seja
distribuido para multiplos sistemas operacionais baseados em Linux sem requerer altera-

coes.

Um arquivo seguindo a especificagao do formato inclui multiplos arquivos armaze-
nados numa estrutura de diretorios similar aquela dos sistemas Linux. Quando executada,

a Applmage serd descompactada em RAM como um sistema de arquivos virtual, e um ar-

4 Applmage Website
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quivo especifico sera executado como ponto de entrada do software. A Figura 16 apresenta

a hierarquia de diretérios presente na Applmage do software desenvolvido.

/ (Appimage File)

... (Dynamic Shared Libraries) ]

AppRun (Main Executable)

ode-designer-rs ]

Jopt/python3.11

/%86_64-linux-gnu

... (Dynamic Shared Libraries) ]

Imatplotlib

... (Dynamic Shared Libraries)

Figura 16 — Estrutura de diretdrios da Applmage do software.

A Applmage contém a maioria das dependéncias de bibliotecas dindmicas e inclui
o interpretador de Python com as dependéncias necessarias pré-instaladas. Excegoes as
bibliotecas dinamicas inclusas sao as relacionadas as bibliotecas padroes de C e C++,
que nao devem ser distribuidas em versdes mais novas. Como estas bibliotecas mantém
retro-compatibilidade em novas versoes, o software deve ser compilado numa distribuicao

com a menor versao suportada, garantindo funcionamento com versoes mais novas.

Com o intuito de realizar este processo automaticamente, uma esteira de lan-
camento de versoes foi desenvolvida. Ela se encarrega de compilar o software em um
contéiner de Docker (MERKEL, 2014) com uma versao de 2021 do sistema Debian com
todas as dependéncias necessarias para fazer o software funcionar em sistemas Linux e

Windows.

4.5.2 Empacotamento ZIP para sistema Windows

Ao contrario dos sistemas Linux, nao existe um formato de arquivos que contenha
multiplos arquivos internamente e seja executavel ao mesmo tempo no sistema Windows.
Por este motivo, softwares para o SO Windows sao comumente distribuidos como pastas

compactadas (ZIP) ou instaladores que populam uma pasta com os arquivos necessarios.

Portanto, o software ¢é distribuido para Windows por meio de uma pasta compac-
tada incluindo as dependéncias dinamicas e um interpretador de Python portatil, que

inclui o scipy.

4.6 Utilizando o software

Nesta Secao, o software desenvolvido sera utilizado para representar o modelo de
difusdo de Bass (BASS, 1969), que descreve o processo de adogdo de novos produtos
por uma populacao. O modelo de Bass nasce de uma hipdtese comportamental na qual

se assume que, durante o processo de difusdo do uso de um novo produto, dois tipos
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de consumidores irdo determinar a forma como a demanda ira crescer. O primeiro tipo
corresponde aqueles individuos que decidem adotar o produto de forma independente-
mente, ou seja, nao recebem influéncia direta de outros consumidores, todavia, podem ser
motivados por outros meios, por exemplo, por comunicac¢ao de massa. Esses individuos
sao denominados “inovadores”. O segundo tipo corresponde aos consumidores potenciais
que sao influenciados pela pressao social do meio e que sdo susceptiveis a influéncia de
outros consumidores que ja adquiriram o produto. Estes consumidores sao denominados

“imitadores”.

A EDO, presente na Equacao 4.1, modela as interagoes entre o processo de adogao

e influéncia, classificando os adotantes em inovadores e imitadores.

- F)p+aF) (1.1)

Em que,

I Fragao da base de instalagao
P Coeficiente de inovagao

q Coeficiente de imitacao

Ao iniciar o software, o usudrio se deparara com um editor vazio e um menu lateral
com algumas opgoes de nos para serem criados. A criagao dos nos pode ser feita tanto pelo
menu lateral (destacado como ‘1’ na Figura 17), quanto pelo menu de contexto acessivel

pelo botao direito do mouse (destacado como ‘2’ na Figura 17).

File Export Run Manage E

Mode]

Mame

Node Eype  Term

Figura 17 — As opgoes de criacdo de nés. Destacado como ‘1’ estd o menu lateral com as opgoes de nos
e o campo de nome. Destacado como ‘2’ est4 o menu de contexto acessivel com o clique do botao direito
do mouse.
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No software, é necessario criar um né de termo para cada varidvel, parametro
e constante. Portanto, pode-se afirmar que a Equacao 4.1 possui os seguintes termos

(presentes na Figura 18):

e 1 variavel: I,
e 2 parametros: p e ¢;

e 1 constante: o nimero 1.

File

Madel

Term

F

Inikial walue: o,
FI

Initial Yalue:

q

Skart Time Inicial walue:

one

Initial value: 1.0

Figura 18 — Os nés termos criados. Note que a constante “one” (em inglés “um”) tem seu valor definido
como 1. Os outros termos possuem os valores FF =0, p = 0.03 e ¢ = 0.38.

A préxima etapa da construcdo do modelo envolve as expressoes. No software,
cada expressao pode ser usada para combinar duas ou mais subexpressoes (incluindo
termos) utilizando apenas uma operagao matematica. Desta forma, é necessario um né de
expressao para cada operacao bindria. A Figura 19 apresenta as subexpressoes e termos
necessarios para a construcao da Equacao 4.1, apresentando as 4 subexpressoes necessarias
que sao demonstradas no software pela Figura 20.

A ultima etapa na construc¢ao de um modelo envolve atribuir equagoes a varidveis.

No caso da Equacao 4.1, ha apenas uma Equagao, Cfi—f = .... Na Figura 21 é demons-
trado um né para esta Equagao, faltando apenas atribui-la a uma variavel. A atribuicao
da variavel garante que um termo tera seu valor atualizado entre diferentes tempos da

simulagao.

Finalmente, as Figuras 22 e 23 apresentam, respectivamente, o modelo final e o

resultado da simulacao.
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4 expressdes totais,
somando as subexpressfes

ﬁfﬁ?-F}{p4-quiﬁb
—

Dois operadores, portanto
duas expressies

| ~—_
| —_
| |Expressdes finais ‘\,*' —
| | fum dnico operadaor) L q'f_ J
I'.. fz ‘.\
\
#
N ,
C1-F) CaF ) (p)
_'|;r u -..,I.I-- _—
|'Illl I|
.IIII III
() (F) (a)
oy A ./

Figura 19 — As subexpressoes e termos usados para construir a Equacgao 4.1. Esta desconstrugao é 1util
para a representacao no software.

Run Manage

Term
P
Inikial Walue: i,
p+qF
q

Inikial %

F

Inikial “alue:

(p+{qlli*{one-F)

one

rt Time
Inikial ¥

Figura 20 — As 4 expressdes construidas no software: (1) ¢F, (2) 1—-F, (3) p+qF ¢ (4) (p+qF)*(1—F).
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Term

an

igner

praf

art Time

Figura 21 — A Equacao % = ... descrita como um noé. Nesta etapa, é necessario selecionar um termo

como varidvel, clicando no botao “choose” (em inglés, “escolher”).
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File Expaor Run Manage Extensions

Model

Term
Expression

fssigner

2y P

Initial Yalue: @, 036000000

R

Inikial “alue: @, 35000000

=

+

((p+(q))+(one-Fl)
x F warishle: F

change
Initial walue: 0, 80000008

(p+{q))+{ane-F})

®  one

Sk Tims Iritial Walus: 1.060060800

o, geagoe
Delka Time
@, leagos
End Time

35. AA0OARA

Figura 22 — O modelo final construido para a Equacao 4.1. Destacado como ‘1’ estéo os itens que controlam
os tempos das simulagdes, que foram alterados para 0.0 (tempo inicial), 0.1 (tempo delta) e 35.0 (tempo

final). Descatado como ‘2’ estd o botdo para realizar a execugdo e simulagdo do programa.

File Export Run  Manage Extensions

Model (A1l Tab O

.

18 15
time (days)

Figura 23 — O resultado da simulacdo para os pardmetros Fy =0, p = 0.03, ¢ = 0.38.
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5 Aplicacao do software na modelagem com-

putacional

Nas secoes a seguir, sao apresentados alguns exemplos de modelos construidos e

simulados com o software ODE-Designer.

5.1 Predador-presa

O modelo predador-presa foi descrito na Secao 2.1. A Figura 24 mostra o modelo

construido no software e a Figura 25 mostra um exemplo de resultado da simulacao.

File Export Run Manage Exte

Initial value:

H

Inikial

(raH)+(-(a+HeP) )
Predation

a

Initial value:

P_death

m

Initial walue:

Figura 24 — Modelo predador-presa construido no software.

5.2 Transmissao de doencas

Existem alguns modelos de EDOs classicos para modelar a transmissao de um virus

na populag¢ao como, por exemplo, os modelos SIR, SIRS e SIS. Para mostrar a aplicagao
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Figura 25 — Exemplo de resultado da simulagdo do modelo predador-presa.

do software, foi construido o modelo SIRS que é composto pelo sistema de EDOs dado

na Equagao 5.1.

S — _3.8.0+~.R

il — 3.8.0 —a.l (5.1)

dt

‘Z—’f =a.l—7v.R

O modelo SIRS divide a populagdo em individuos suscetiveis (S) & doenga, infecta-
dos (I) e recuperados (R). Uma parte da populagao de suscetiveis pode se infectar (termo
£.5.1). Os individuos infectados podem se recuperar com uma determinada probabilidade

(termo «.I) e os individuos recuperados podem voltar a ser suscetiveis & doenga (termo
7.R).
Na Figura 26, podemos ver o modelo SIRS construido no software e, na Figura 27,

um exemplo de resultado da simulagao do modelo.

5.3 Reacao enzimatica

O modelo da reagdo enzimatica com inibicao competitiva modela uma reagao qui-

mica entre um substrato S e uma enzima E para formar um produto P. A enzima atua
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File Export  Run  Manage Exten:

Model A1l Tab B

qamma

Inikial walue:

Figura 26 — Modelo SIRS construido no software.

catalisando a reagdo e formando um complexo temporario .S que pode voltar a se trans-
formar em E + S ou virar E + P. Essa reacao ¢ inibida por uma substancia I que se
liga ao mesmo sitio de ligacao do substrato S na enzima E formando um outro complexo
chamado EI. Essa ligacao impede a ligagdo de S com E. O complexo EI também tem
um tempo de vida finito e pode voltar a ser F + I. O sistema de EDOs que modela essa

reacao ¢ dado na Equacao 5.2.

D =k ES — k.S.E

a2 — L. ES

at

A} Bl — kg B
(5.2)
4BS — |y ES + k1.S.E — k. ES

WL — 5. Bl + ky.E.1

4 =y ES + k3. ES + ks.El — ky.S.E — ky.E.I

A Figura 28 mostra o modelo da reagao enzimdtica construido no software e a

Figura 29 mostra um exemplo de resultado do modelo.
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Figura 27 — Exemplo de resultado da simulagdo do modelo SIRS.

5.4 Resposta imune a uma infeccao viral

O modelo apresentado nesta Secdo modela a resposta imune das células T a uma

infeccao viral. O modelo é descrito a seguir.

As células epiteliais saudaveis (£) sao infectadas pelo virus (V') tornando-se infec-
tadas (/). As células T efetoras também causam dano ao tecido e esse dano é quantificado
através de um marcador de inflamacao chamado D. As células infectadas sdo eliminadas
pelas células T ou podem morrer devido a agao dos virus intracelulares. Quando a célula
infectada morre devido a a¢do dos virus, sao liberados novos virus no tecido. Os virus sao
eliminados pela agao dos anticorpos e outras células de defesa que nao sao explicitamente
representadas no modelo. As células T migram para o tecido devido a agao das citocinas
pré-inflamatorias (C'). Esse processo foi simplificado porque nao considera-se, no modelo
atual, as células T helper e outros niveis de ativagao das células T de forma explicita.
As citocinas pré-inflamatorias sao produzidas pelas células T na presenca de marcadores

inflamatoérios da infeccao.
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Initial Value:

Figura 28 — Modelo da reacdo enzimatica construido no software.

4D — (T +2.1) — mp.D

dt

£ — _kp EV

dt

% =kg BV — ki 1T —a.l

(5.3)

Y =al—kyV

% = ST.(l + C) - mT.T

% = betaC.T.(I + V) — mc.C

Na Figura 30, é apresentada parte do modelo construido no software.

Um exemplo de resultado do modelo, é apresentado nas Figuras 31 e 32.
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5

time {days}

Figura 29 — Exemplo de resultado do modelo da reagdo enzimaética.
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)+ (~(k_IwIwT))+ (- (ax1))
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Initial va

ant_14c)

Initial \

Change

Inikial

Figura 30 — Modelo da infec¢ao viral construido no software.



time (days)

Figura 31 — Exemplo de resultado do modelo da infec¢do viral.

25
Eime {days)

Figura 32 — Exemplo de resultado do modelo da infec¢ao viral mostrando a varidv
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6 Conclusao e trabalhos futuros

Neste trabalho, foi desenvolvido um software para automatizar a implementacao
e simulacao de modelos computacionais baseados em EDOs. Por meio do uso da inter-
face grafica do software, o usuario pode construir e simular um modelo sem desenvolver
uma linha de codigo. Isto confirma a hipotese levantada pelo trabalho de que é possivel
automatizar certas etapas do processo de modelagem. Além disso, a construgao das equa-
¢oes do modelo matematico, uma etapa fundamental e ao mesmo tempo desafiadora, é
auxiliada pela representacao visual que foi criada, visto que esta permite que o usuario
acompanhe a construgao de todas as expressoes matematicas do modelo e como elas estao
sendo combinadas para formar o sistema de EDOs. E possivel verificar de forma direta,
na interface, as entradas e operagoes de cada expressao, os sinais de cada entrada, de
quais expressoes um termo participa e quais expressoes fazem parte de uma determinada

EDO, entre outras informagoes relevantes para a construcao correta do modelo.

A partir da construcao de modelos no software, foi possivel verificar que ele possui
recursos suficientes para a construcao de modelos mais simples até modelos mais comple-
xos. Acredita-se que o software podera ser utilizado efetivamente no processo de ensino-
aprendizagem de modelagem computacional e também na pesquisa por profissionais de
diferentes areas por ser uma ferramenta que facilita o desenvolvimento de modelos de
complexidade baixa ou média. Acreditamos também que o software pode ser usado como
uma ferramenta de prototipacao e teste rapido de modelos por automatizar as etapas de

implementagao e simulagao computacional.

A verificacao da corretude da implementagao gerada pelo software pode ser reali-
zada de algumas formas. Como o usudrio tem acesso ao cdédigo gerado pelo software, ele
pode comparar os resultados do codigo com os resultados de outra implementagao para
o mesmo modelo. Por exemplo, ele pode comparar os resultados com alguma implemen-
tacao considerada de referéncia para o modelo em questao. Para modelos cuja solugao
analitica é conhecida, o usuario pode comparar os resultados do cédigo gerado com a

solugao analitica.

O software atual pode ser estendido de varias formas diferentes como, por exemplo:
1) Com a geracao de codigo em Rust e simulagao das EDOs em “tempo real” com a
plotagem dos resultados a medida que a resolu¢cdo do modelo avanga no tempo; 2) A
introducao da simulacao de modelos estocasticos com o algoritmo de Gillespie utilizando
o mesmo editor baseado em nés e criando um novo template para geracao de cédigo do
modelo estocastico; 3) Adicao de suporte ao ajuste de pardmetros fornecendo recursos

para carregamento dos dados experimentais, escolha das varidveis e parametros a serem
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ajustados e plotagem dos graficos e dos dados experimentais apds a execuc¢do do ajuste;
4) Adigao de métodos e plots para a andlise de sensibilidade de parametros; 5) Criagao
e implementacao de uma representacao baseada em grafos para uma visualizagdo mais
alto nivel das interagdes do modelo. O foco sera na visualizacdo de modelos do sistema
imune; 6) Adicao de novos nés como, por exemplo, nés para difusdo, quimiotaxia, com o
objetivo de dar suporte a criagdo de modelos de Equagoes Diferenciais Parciais (EDPs),
e a implementacgao da geracao de cédigo para as EDPs utilizando o método de diferencas
finitas; 7) Desenvolvimento de uma versao Web do software para que ele possa ser utilizado
por um niimero maior de pessoas. A criagdo do modelo serd feita através do navegador Web
e todo o processamento incluindo a geracao de codigo, execucao, geragao dos resultados
e imagens serd feita no servidor. As tecnologias usadas pelo projeto até entdao sao todas

compativeis com a Web. A linguagem Rust, baseada na LLVM, possui suporte nativo a

WebAssembly.

O software também pode ser estendido para suportar a importagao e exportacao
de dados em outros formatos de arquivos frequentemente usados na area de biologia
computacional como, por exemplo, o formato CellML (CUELLAR et al., 2003).

Atualmente, a representacao visual apresenta uma limitacao na qual pode se tornar
mais dificil entender um modelo dado uma grande quantidade de nés e de ligagoes. Isto
acontece porque muitas ligagoes se cruzam na interface, e tornam a visualizacdo mais
confusa, prejudicando o entendimento do modelo. Uma primeira solucao é utilizar os
nos de extensao para definir operacoes mais complexas e criar modelos mais complexos
com o uso dos noés definidos reduzindo assim o nimero de nds de expressao necessarios
para construir o modelo. Uma segunda solucao, relacionada a primeira, seria permitir ao
usuario criar um novo né customizado a partir da combinacao de duas ou mais expressoes.
Por exemplo, suponha que o usudrio esteja construindo um modelo que usa expressoes
no formato k.(A — B), no qual k é um parametro e A e B sao populagdes. Atualmente,
o usudrio precisaria criar dois nés do tipo expressdo: um para a operagio (A — B) e
outro para multiplicar k£ pelo resultado desta expressao. Na possivel solug¢ao proposta, o
usuario selecionaria os dois nos de expressao e solicitaria ao software para criar um novo
no customizado que receberd trés entradas e realizara a operagao resultado da combinacao
das expressoes. Uma possivel implementacao desta solugao aproveitaria a extensibilidade

do software.

Outra limitacao do trabalho foi a nao realizacao de uma avaliagao de usabilidade
do software. O objetivo seria avaliar aspectos da interface grafica e da usabilidade no
geral, porém nao houve tempo héabil para realizar essa avaliacao. Planeja-se, futuramente,
realizar essa andlise de usabilidade em disciplinas da graduacgao e da pos-graduacao que

possuam alguma intersecao com a area de modelagem computacional.
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.1 Cédigo de Python gerado para o modelo Predador-Presa

Cédigo completo =

import argparse, contextlib, sys, os

import scipy

import numpy as np

def initial_values () -> np.ndarray:

H_
P_

0
0

100.0
= 5.0

return np.array ((

H O,
PO,
))

def constants () -> list:

a
b
m

r

0.015
0.0125
0.8
0.2

return [

/ def variable_names () -> list[str]:

return [

def system(t: np.float64, y: np.ndarray,

IIHII s
IIP" s
]

# populations

H,P, =y

# constants

a,b,m,r, = constants

dH_dt = (r * H ) - (a * (H * P ) )

dP_dt

((H*P ) *xb) - (P *xm)

return np.array([dH_dt,dP_dt])

xconstants) -> np.ndarray:



import argparse, contextlib, sys, os
import scipy
import numpy as np

def initial_values() -> np.ndarray:
    H_0 = 100.0
    P_0 = 5.0
    return np.array((
        H_0,
        P_0,
        ))


def constants() -> list:
    a = 0.015
    b = 0.0125
    m = 0.8
    r = 0.2
    return [
        a,
        b,
        m,
        r,
        ]


def variable_names() -> list[str]:
    return [
        "H",
        "P",
        ]


def system(t: np.float64, y: np.ndarray, *constants) -> np.ndarray:
    # populations
    H,P, = y

    # constants
    a,b,m,r, = constants
    
    dH_dt = (r * H ) - (a * (H * P ) ) 
    dP_dt = ((H * P ) * b ) - (P * m ) 

    return np.array([dH_dt,dP_dt])


def simulation_output_to_csv(sim_steps, simulation_output, write_to) -> str:
    if not simulation_output.success:
        print(simulation_output.message)
        return

    populatio_values_per_dt = simulation_output.y.T

    write_to.write(f"t,{','.join(variable_names())}\n")

    for dt, y in zip(sim_steps, populatio_values_per_dt):
        write_to.write(f"{dt},")
        write_to.write(",".join(f"{val:.4f}" for val in y))
        write_to.write("\n")


def plot_simulation(sim_steps, simulation_output, filename):
    import matplotlib.pyplot as plt
    from matplotlib.backends.backend_pdf import PdfPages

    with PdfPages(filename) as pdf:
        # All
        all_fig, all_ax = plt.subplots()
        all_ax.grid()
        all_ax.set(title=__name__, xlabel="Time", ylabel="Concentration")

        # Individually
        for variable_name, variable_line_data in zip(variable_names(), simulation_output.y):
            fig, ax = plt.subplots()
            ax.grid()

            ax.set(
                title=variable_name,
                xlabel="Time",
                ylabel="Concentration",
            )

            ax.plot(simulation_output.t, variable_line_data)
            all_ax.plot(simulation_output.t, variable_line_data)

            pdf.savefig(fig)

        pdf.savefig(all_fig)


def file_or_stdout(filename: str | None):
    if filename:
        return open(filename, 'w')
    else:
        return sys.stdout


def simulate(filename, st=0, tf=10, dt=0.1, plot=False):
    sim_steps = np.arange(st, tf + dt, dt)

    simulation_output = scipy.integrate.solve_ivp(
        fun=system,
        t_span=(0, tf + dt),
        y0=initial_values(),
        args=constants(),
        t_eval=sim_steps,
    )

    if plot:
        plot_simulation(sim_steps, simulation_output, filename)

    else:
        with file_or_stdout(filename) as f:
            simulation_output_to_csv(sim_steps, simulation_output, f)


if __name__ == "__main__":
    parser = argparse.ArgumentParser()

    parser.add_argument("--st", type=float, default=0)
    parser.add_argument("--tf", type=float, default=10)
    parser.add_argument("--dt", type=float, default=0.1)
    parser.add_argument("-o", "--output", default=None)
    parser.add_argument("--csv", action=argparse.BooleanOptionalAction)

    args = parser.parse_args()

    if args.output is None and not args.csv:
        parser.error("when plotting (a.k.a --no-csv), an output file name is required via --output")

    if args.output:
        dirs = os.path.dirname(args.output)

        if dirs:
            os.makedirs(dirs, exist_ok=True)

    simulate(args.output, plot=not args.csv)
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45
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47 def simulation_output_to_csv(sim_steps, simulation_output, write_to) ->
str:

48 if not simulation_output.success:

49 print (simulation_output.message)

50 return

51

52 populatio_values_per_dt = simulation_output.y.T

53

54 write_to.write(f"t,{’,’.join(variable_names ())}\n")

55

56 for dt, y in zip(sim_steps, populatio_values_per_dt):

57 write_to.write(£"{dt},")

58 write_to.write(",".join(f"{val:.4f}" for val in y))

59 write_to.write("\n")

60

61

62 def plot_simulation(sim_steps, simulation_output, filename):

63 import matplotlib.pyplot as plt

64 from matplotlib.backends.backend_pdf import PdfPages

65

66 with PdfPages(filename) as pdf:

67 # A1l

68 all_fig, all_ax = plt.subplots()

69 all_ax.grid ()

70 all_ax.set(title=__name__, xlabel="Time", ylabel="Concentration"
)

71

72 # Individually

73 for variable_name, variable_line_data in zip(variable_names (),
simulation_output.y):

74 fig, ax = plt.subplots ()

75 ax.grid ()

76

7 ax.set (

78 title=variable_name,

79 xlabel="Time",

80 ylabel="Concentration",

81 )

82

83 ax.plot(simulation_output.t, variable_line_data)

84 all_ax.plot(simulation_output.t, variable_line_data)

85

86 pdf .savefig(fig)

87

88 pdf .savefig(all_fig)



89
90

7 if
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def file_or_stdout(filename: str | None):
if filename:
return open(filename, ’w’)
else:
return sys.stdout
def simulate(filename, st=0, tf=10, dt=0.1, plot=False):
sim_steps = np.arange(st, tf + dt, dt)
simulation_output = scipy.integrate.solve_ivp(
fun=system,
t_span=(0, tf + dt),
yO=initial_values (),
args=constants (),
t_eval=sim_steps,
)
if plot:
plot_simulation(sim_steps, simulation_output, filename)
else:
with file_or_stdout(filename) as f:
simulation_output_to_csv(sim_steps, simulation_output, f)
__name__ == "_ main__":
parser = argparse.ArgumentParser ()
parser.add_argument ("--st", type=float, default=0)
parser.add_argument ("--tf", type=float, default=10)
parser.add_argument ("--dt", type=float, default=0.1)
parser.add_argument ("-o", "--output", default=None)
parser.add_argument ("--csv", action=argparse.BooleanOptionalAction)
args = parser.parse_args ()
if args.output is None and not args.csv:
parser .error ("when plotting (a.k.a --no-csv), an output file

name is required via --output")

if args.output:

dirs = os.path.dirname (args.output)

if dirs:
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os.makedirs (dirs, exist_ok=True)

simulate (args.output,

Arquivo JSON =

plot=not args.csv)

.2 Rl do modelo Predador-Presa

"metadata":

{

"name ": "TODO" N
”type": "ode",

"start _time":
"delta time":

0.0

"end _time":

"positions":

0.0
0.0

{

b

"Eq/Predador":
962.0,
702.0

"X":
IlyH:
T,

"Eq/Presa":
984.
-10.0

L L
uy

I 5

"H"Z {

"X“:

T,

159.0

115.0

"Mortalidade":

"X":

-

I

wpn: {
"x"

llyH:

}’

b

b

{

576.1239013671875,
714.0438232421875

165.
328.0

"Predacao":

"X":
IlyH:
T,

497.0

329.



{
  "metadata": {
    "name": "TODO",
    "type": "ode",
    "start_time": 0.0,
    "delta_time": 0.0,
    "end_time": 0.0,
    "positions": {
      "Eq/Predador": {
        "x": 962.0,
        "y": 702.0
      },
      "Eq/Presa": {
        "x": 984.0,
        "y": -10.0
      },
      "H": {
        "x": 159.0,
        "y": 115.0
      },
      "Mortalidade": {
        "x": 576.1239013671875,
        "y": 714.0438232421875
      },
      "P": {
        "x": 165.0,
        "y": 328.0
      },
      "Predacao": {
        "x": 497.0,
        "y": 329.0
      },
      "Predacao/Predador": {
        "x": 743.1011962890625,
        "y": 462.2484130859375
      },
      "Predacao/Presa": {
        "x": 750.0,
        "y": 239.0
      },
      "Reproducao": {
        "x": 547.0,
        "y": -40.0
      },
      "a": {
        "x": 518.0,
        "y": 198.0
      },
      "b": {
        "x": 518.0,
        "y": 570.0
      },
      "dH/dt": {
        "x": 1161.0,
        "y": 212.0
      },
      "dP/dt": {
        "x": 1160.0,
        "y": 374.0
      },
      "m": {
        "x": 167.0,
        "y": 697.0
      },
      "r": {
        "x": 289.0,
        "y": -70.0
      }
    }
  },
  "arguments": [
    {
      "name": "Predacao/Predador",
      "operation": "*",
      "composition": [
        {
          "name": "Predacao",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "b",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "Predacao",
      "operation": "*",
      "composition": [
        {
          "name": "H",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "P",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "Eq/Predador",
      "operation": "-",
      "composition": [
        {
          "name": "Predacao/Predador",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "Mortalidade",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "r",
      "value": 0.2
    },
    {
      "name": "P",
      "value": 5.0
    },
    {
      "name": "b",
      "value": 0.0125
    },
    {
      "name": "Mortalidade",
      "operation": "*",
      "composition": [
        {
          "name": "P",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "m",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "Reproducao",
      "operation": "*",
      "composition": [
        {
          "name": "r",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "H",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "m",
      "value": 0.8
    },
    {
      "name": "a",
      "value": 0.015
    },
    {
      "name": "Predacao/Presa",
      "operation": "*",
      "composition": [
        {
          "name": "a",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "Predacao",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "Eq/Presa",
      "operation": "-",
      "composition": [
        {
          "name": "Reproducao",
          "contribution": "+"
        },
        {
          "name": "Predacao/Presa",
          "contribution": "+"
        }
      ]
    },
    {
      "name": "H",
      "value": 100.0
    }
  ],
  "equations": [
    {
      "name": "dP/dt",
      "operates_on": "P",
      "argument": "Eq/Predador",
      "contribution": "+"
    },
    {
      "name": "dH/dt",
      "operates_on": "H",
      "argument": "Eq/Presa",
      "contribution": "+"
    }
  ]
}
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¥
} s

"Predacao/Predador":
"x": 743.1011962890625,
"y": 462.2484130859375

},

"Predacao/Presa":
"x": 750.0,
"y": 239.0

1,

"Reproducao":
"x":.: 547.0,
"y": =-40.0

+,

nau: {

"x": 518.0
"y": 198.
+,

"b": {

"x": 518.0
"y": 570.0

},

"dH/dt": {
"x": 1161.0,
"y": 212.0

},

"dP/dt": {
"x": 1160.0,
"y": 374.0

},

"m" - {

"x": 167.0,
"y": 697.0

},

"I‘"Z {

"x": 289.0,
"y": =-70.0
+

"arguments": [
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72 {

73 "name ": "Predacao/Predador",
74 " operation ": "x",

75 " composition ": [

76 {

77 "name ": "Predacao",
78 " contribution ": "+"
79 +,

80 {

81 "name": "b",

82 " contribution ": "+"
83 }

84 ]

85 },

86 {

87 "name ": "Predacao",

88 " operation ": "x",

89 " composition ": [

90 {

91 "name ": "H",

92 " contribution ": "+"
93 +,

94 {

95 "name": "P",

96 " contribution ": "+"
97 +

98 ]

99 },

100 {

101 "name ": "Eq/Predador",
102 " operation ": "-",

103 " composition ": [

104 {

105 "name ": "Predacao/Predador",
106 " contribution ": "+"
107 },

108 {

109 "name ": "Mortalidade",

110 " contribution ": "+"



111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
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}

name ": "r",
value ": 0.2
name ": "P",
value ": 5.0
name ": "b",

value ": 0.0125

name ": "Mortalidade",
operation ": "=*'",
composition ": [

n name n : I|PII ,

" contribution ": "+"
1,

n name n : I|m|l A

" contribution ": "+"
name ": "Reproducao",
operation ": "*'",
composition ": [

n name n : n rll ,

" contribution ": "+"
},

n name n o llHll ,



150
151
152
153
154
155
156
157
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160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
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n

n

n

n

n

" contribution ": "+"
name ": "m",
value ": 0.8
name ": "a'",

value ": 0.015

name ": "Predacao/Presa",
operation ": "*'",
composition ": [

n name n : n all ,

" contribution ": "+"
¥ g

"name ": "Predacao",

" contribution ": "+"
name ": "Eq/Presa",
operation ": "-",
composition ": [

"name ": "Reproducao',

" contribution ": "+"

b
{
"name ": "Predacao/Presa",
" contribution ": "+"
+
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189
190
191
192
193
194
195
196
197
198
199
200
201
202
203
204
205
206
207
208
209 }

I
"name ": "H",
"value ": 100.0
+
)¢
"equations": [
{
"name ": "dP/dt",
"operates_on": "P",
"argument": "Eq/Predador",
" contribution ": "+"
{
"name ": "dH/dt",
"operates_on": "H",
"argument": "Eq/Presa",
" contribution ": "+"
}
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