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Resumo. Com a rapida evolugao dos sistemas computacionais, simulagées numéricas baseadas em modelagem
computacional tém alcangado solugdes cada vez mais realistas. Ainda assim, o processo de simulacdo é complexo,
exigindo grande capacidade computacional e produzindo muitos arquivos auxiliares com os resultados das simulagoes.
Uma grande quantidade de arquivos, como os produzidos durante o processo de varredura de parametros, torna a
geréncia de experimentos uma tarefa bastante complexa, que associado ao cdlculo da simulac¢ao, analisam seus resultados
com programas especificos que precisam ser construidos e que fazem acesso ineficiente aos arquivos, muitas vezes em
texto bruto. Por outro lado, a adogdo de sistemas de geréncia de bancos de dados (SGBD) em apoio & simulagoes
numéricas traz seus préprios desafios. A representagdo de dominios espago-temporal e de varidveis que representam
quantidades fisicas se mostra adequada para o armazenamento e consulta a esses tipos de dados. Neste contexto,
este trabalho visa preencher uma lacuna existente na direcdo da adogdo de SGBDs para o tratamento de dados de
simulac¢des numéricas. O focos deste trabalho estd no processo de projeto do bancos de dados. Identifica-se, a partir
do processo de projeto tradicional de banco de dados, extensdes necessarias que permitem mapear o modelo conceitual
de uma aplicagoes de simulacdo numérica em um projeto que combina modelo de dados relacional com modelo de
matrizes multidimensionais. Apresenta-se um exemplo de aplicagdo de simulagdo do sistema cardiovascular humano e
o processo de projeto de banco de dados implementado no sistema SciDB. Este trabalho tem como objetivo definir as
fases de um projeto para o armazenamento de dados gerados por simulagées numéricas, demonstrando a necessidade do
armazenamento destes dados em array multidimensionais e o uso de técnicas tradicionais durante o processo de projeto
do banco de dados. O conjunto de dados é representado através do uso do SciDB, que utiliza um modelo de dados em
matrizes multidimensionais como a base de sua representagao.

Categories and Subject Descriptors: G.1.10 [Numerical Analysis]: Applications; H.2.8 [Database Management|:
Scientific databases; 1.6.7 [Simulation and Modelling]: Simulation Support Systems
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1. INTRODUCAO

A simulagdo numérica de fendomenos naturais tem sido favorecida com os grandes avancos nas pla-
taformas de computagao de alto desempenho, obtendo representacoes mais realistas dos fenémenos
modelados. No processo de modelagem computacional de fenomenos naturais, tais como o do sis-
tema cardiovascular humano (SCH), utiliza-se um conjunto de equagoes diferenciais para representar
as variagoes das quantidades no espago-tempo. O modelo matemético é discretizado em um modelo
computacional usando algum método numérico disponivel. Do ponto de vista computacional, o estado
da arte para o processamento de simulagdes numéricas utiliza arquivos texto para o armazenamento
de dados. E facil imaginar que a geréncia de milhares de arquivos, como os produzidos durante o
processo de varredura de parametros, torna a geréncia de experimentos uma tarefa bastante complexa
para o pesquisador. Ainda pior, uma vez calculada a simulagao, cientistas analisam seus resultados,
com programas de andlise especificos que precisam ser construidos para o acesso ineficiente e nao
padronizado aos arquivos em formato de texto bruto.

O caréter cientifico de aplicagoes de simulagoes numeéricas exige igualmente que os resultados obtidos
possam ser reproduzidos e o processo de calculo seja auditavel. Neste contexto, dados de proveniéncia
[Buneman et al. 2001] descrevem o processo experimental apoiando o cientista no processo de andlise
de seus resultados. Em particular, simulagbes numéricas requerem, além da geréncia de dados de
simulagoes propriamente dita, o tratamento de dados de proveniéncia.

Neste contexto, estender os beneficios do gerenciamento de dados em bancos de dados a aplicagoes
de simulagao numérica se torna essencial, uma vez que leva a esse dominio as vantagens ja consagradas
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na adogdo de SGBDs em outros dominios, como na astronomia [Szalay et al. 2000]. Esta adogao,
todavia, traz seus proprios desafios. A representacao de dominios espaco-temporal determinando as
variacoes admissiveis dos valores de quantidades fisicas requer um modelo de dados mais apropriado
do que simples relagoes n-drias [Stonebraker 2012]. Dentro deste contexto, o modelo de dados de
matrizes multidimensionais implementado no sistema SciDB torna-se uma boa solugdo [Costa et al.
2012]. Naquela proposta apresentada, malhas espaciais tridimensionais e sua variagdo no tempo sao
mapeadas para dimensoes em matrizes multidimensionais, enquanto as variaveis sao representadas
em células. Neste trabalho, avancamos nesta proposta propondo um método para a derivacao do
projeto de bancos de dados para simulagoes numéricas a partir da representagao conceitual do dominio,
conforme adotado no projeto tradicional de bancos de dados.

Para ilustrar a utilizagao deste modelo no problema de simulagGes numéricas, considere a simulagao
do SCH desenvolvida pelo projeto Hemolab no LNCC [Blanco et al. 2009]. Nesta aplicagao constréi-se
uma representacao geométrica das artérias do corpo humano na forma de uma malha multidimensional.
Ao longo da artéria simulada, modelos com malhas em dimensoes 1D e 3D sdo acoplados, segundo o
interesse de pesquisa e a capacidade de processamento. Um modelo de simulagao calcula, para cada
instante de tempo e ponto da malha, valores de interesse como pressao e velocidade.
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Fig. 1: Representacao de dados na simulagdo do SCH em uma representagao multidimensional

A Fig. 1 ilustra um modelo multidimensional para representar os dados calculados pela simulacao
do SCH. A ilustragdo apresenta as dimensoes simulation e time_step e os pontos de uma malha tri-
dimensional, referentes & simulacdo s e a um instante de tempo ¢. Na célula indicada, aparecem os
valores das quantidades: velocidade, pressao e deslocamento. Assim sendo, o0 mapeamento da repre-
sentacao ilustrada na Fig. 1 para um modelo de dados de matrizes multidimensionais fica facilitado.
As dimensoes e os valores das células encontram correspondéncia direta nas estruturas de dimensao
e células do modelo. A partir desta representacao, podem-se elaborar consultas com base no espaco
multidimensional construido, tal como obter os valores de velocidade e pressao em uma simulagao s;
e tempo t; para uma drea da malha nas coordenadas < z,y, 2z >. Com isto, ao prover uma linguagem
de alto-nivel para expressoes de consulta tem-se uma contribuicao importante para cientistas que uti-
lizam arquivos de texto bruto como resultado de suas simulagoes, obtendo ganhos maiores quando se
utilizam estruturas de armazenamento e indexacao eficientes [Zhang, Yi et al. 2011] para otimizar o
acesso em disco.

O exemplo acima ilustra, de forma preliminar, a adequacao do modelo de dados de matrizes mul-
tidimensionais no gerenciamento de dados de simulagdes numéricas. Uma questao fundamental, nao
explorada na literatura, é: Como projetar um banco de dados para o modelo de matrizes multidimen-
sionais, considerando-se as técnicas de projetos de bancos de dados?

Neste contexto, este trabalho apresenta um método para o projeto de bancos de dados de simulagoes
numéricas, tendo como alvo sua representacao em modelos de dados de matrizes multidimensionais,
bem como o tratamento de dados de proveniéncia produzidos durante o calculo da simulagao.

2. TRABALHOS RELACIONADOS

Vérios sistemas tém surgido oferecendo suporte ao modelo de dados de matrizes multidimensionais
[Stonebraker 2012] [Baumann et al. 1998], expondo as vantagens e os desafios no armazenamento e
manipulagao de arrays de forma nativa pelo sistema. Alguns trabalhos evocam a necessidade do uso de
SGBDs para o armazenamento e gerenciamento de dados de simulagdo numérica, mas ainda utilizam
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o modelo de dados relacional como forma de representagao, como é o caso do Turbulence Database
Cluster [Perlman et al. 2007]. Nosso trabalho considera que a utiliza¢do de matrizes multidimensionais
sao adequadas para o armazenamento e geréncia de bancos de dados de simulagoes numéricas.

Trabalhos recentes discutem a necessidade de um tratamento mais eficiente para o armazenamento,
indexagao e processamento de dados cientificos [Ogasawara et al. 2011] e [Zhang, Yi et al. 2011].
Stonebraker [Stonebraker et al. 2009] afirma que as atuais tecnologias de gerenciamento de dados sao
claramente incapazes de lidar com as exigéncias dos cientistas. Conhecer os requisitos destacados em
projetos bem sucedidos se torna importante. Dentre estes projetos, podemos destacar o SciDB: um
SGBD Orientado & Ciéncia [Stonebraker 2012] e os esforgos de seus pesquisadores para especificar o
conjunto de requisitos para a criacao de um sistema de bancos de dados para a area cientifica. Este
trabalho utiliza o SciDB para ilustrar o projeto fisico do banco de dados de matrizes multidimensionais,
demonstrando como um modelo conceitual pode ser mapeado para um esquema em array.

3. 0 PROJETO DE BANCOS DE DADOS PARA SIMULACOES NUMERICAS

Para desenvolver o raciocinio que segue para a criagao de bancos de dados de simulagoes numéricas, o
processo serd descrito a partir da andlise dos requisitos que definem o ambiente do sistema, passando
pelas fases de projeto conceitual até o projeto fisico. Esta abordagem, chamada de processo de projeto
Top-down, seréd utilizada neste trabalho para descrever o processo de projeto de bancos de dados de
simulacao numérica (Fig. 2). As fases do projeto sdo detalhadas nas subsegoes que se seguem.

dados de simulagdo numérica
Levantamento e analise de requisitos

Requnswoi de dados Alto nivel

h 4
Projeto conceitual

Esquema conce!.lal de alto nivel
- -

v v
Projeto de proveniéncia ' Projeto multidimensional

Nivel conceitual

Esquema de proveniéncia Esquema de matrizes multidimensionais Ni ..
il <£ ivel l6gico,
v v
Projeto de proveniéncia Projeto multidimensional
Metadados Matrizes multidimensionais Nivel fisicg,

Fig. 2: Processo de projeto Top-Down para os dados gerados por simula¢bes numéricas

3.1 O minimundo: dados de simulagoes numéricas

As simulacoes numéricas, nas quais o movimento de um fluido pode ser descrito pela especificagao
completa das propriedades a serem computadas em funcao de coordenadas espaco-temporais, sao
escopo de nossa pesquisa. Nas simulagoes numéricas de interesse, obtém-se informagoes do escoamento
em funcao do que acontece em pontos fixos do espago, conhecido como método de descrigao euleriana
do movimento [Batchelor 2000] e suas propriedades computadas referidas como quantidades fisicas
eulerianas.

Neste trabalho, os dados de simulagao numérica sao interpretados como sendo compostos por dois
conjuntos de varidveis: varidveis dimensionais e quantidades fisicas eulerianas. O primeiro conjunto
define um sistema de coordenadas multidimensional, enquanto o segundo informa sobre as quantidades
fisicas calculadas em cada ponto de referéncia. Tipicamente, as varidveis dimensionais incluem espago e
tempo, além da dimensao identificadora de simulagao. A dimensao espacial refere-se a uma malha que
representa a topologia do dominio fisico por meio de uma composicao de simples objetos geométricos
(por exemplo, um tetraedro). Uma malha é representada por um conjunto de pontos, referindo-se aos
vértices dos objetos geométricos, e um conjunto de arestas que ligam os pontos e as faces do modelo,
assim como em um grafo ndo direcionado.
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No dmbito do projeto HeMoLab [HeMoLab 2013], a simulagao do SCH pode se valer de um modelo
tridimensional (3D) para representacao espacial de seu dominio. Os modelos 3D sdo utilizados para
obter um maior nivel de detalhe sobre o comportamento do fluxo de sangue ao longo da artéria para
uma estrutura especificada [Blanco et al. 2009)].

A simulagao computacional de um modelo do escoamento de sangue em uma artéria € feita através da
resolucao de um sistema de equagoes de Navier Stokes que descreve o movimento de fluidos [Formaggia
et al. 2001]. Este processo é realizado por softwares informalmente referidos como resolvedores
numéricos. Este iltimo, recebe um conjunto de parametros que descrevem: a representacao geométrica
do dominio e pardmetros préprios da simulagdo. Cada periodo de simulagao (geralmente um periodo
refere-se a uma batida do coragdo) é subdividido em passos de tempo (um valor tipico é 640) e
para cada passo de tempo, um resolvedor numérico atualiza o arquivo que armazena os resultados
da simulacao com os valores de deslocamento, velocidade e pressao em cada ponto do volume. Por
fim, durante o calculo da simulacdo, armazenam-se os dados de proveniéncia informando sobre os
programas utilizados, os parametros de entrada e os resultados obtidos.

3.2 O projeto do banco de dados de matrizes multidimensionais e de proveniéncia

Na abordagem adotada, inicia-se o projeto do banco de dados de simulagoes numéricas com o projeto
conceitual dividido em duas partes. A primeira representa as dimensoes envolvidas e as quantidades
fisicas associadas. A segunda diz respeito aos dados de proveniéncia associados ao cdlculo da simulagéo.

Virios sistemas tém surgido oferecendo suporte ao modelo de dados de matrizes multidimensionais
[Stonebraker 2012] [Baumann et al. 1998]. Como exemplo especifico de implementagdo, podemos
representar o esquema multidimensional usando o SciDB. Como as matrizes multidimensionais sao a
base de representacao de dados no SciDB, um usuario pode especificar estruturas multidimensionais,
fornecendo intervalos de valores para cada dimensao e uma lista de atributos para compor uma célula.
Neste contexto, a estratégia de mapeamento a seguir, foi definida: (i) define-se o conjunto A de
dimensoes envolvidas; (i) especifica-se a lista de quantidades eulerianas II a serem computadas (cada
conjunto de quantidades eulerianas correspondem a um fenémeno simulado em uma dada escala); (44)
cria-se uma matriz multidimensional contendo as dimensoes A e os atributos II.

Neste contexto, pode-se adotar a estratégia de anotagao na representagao conceitual Entidade-
Relacionamento (ER) [Parent et al. 2006] para distinguir tais atributos neste modelo. Assim, na
primeira parte, estende-se a representagao conceitual para caracterizar cada atributo quanto ao seu
propésito no ambiente de simulagao numeérica. Para cada atributo ou papéis de um relacionamento
recursivo, deve-se identificar quais devem ser modelados como Metadados [M], Dimensdes [D] ou
Quantidades fisicas eulerianas [Q]. Outros atributos ou papéis ndo devem conter identificagdo. A Fig.
3 apresenta um Diagrama ER. de nivel conceitual com as anotacoes [MI. [D] e [O1.
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Fig. 3: Diagrama ER de Peter Chen com as anotacoes que direcionam o mapeamento para matrizes multidimensionais

No mapeamento do diagrama ER (Fig. 3) para uma representacio 1égica usando hipercubos (Fig.
4), as seguintes observagdes devem ser feitas: (i) identifique os dois grupos de informacoes: atributos
dimensionais [D] e atributos referentes as quantidades fisicas eulerianas [Q]; (%) as quantidades fisicas
eulerianas sdo mapeadas em células, onde os atributos correspondem as anotagoes [Q]; (4i) a dimen-
soes espacial, temporal e identificadora das simulagoes devem ser representadas como dimensoes do
hipercubo; (iv) a matriz de adjacéncia entre os pontos da malha pode ser representada como um novo
hipercubo.
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A distingado entre atributos dimensionais e quantidade fisicas requer a definicio de conjunto de
atributos determinantes funcionais. Para isso adota-se a representacao de dependéncia funcional
[Sadri and Ullman 1980] entre o conjunto de atributos. Sendo assim, Seja A = {a1,aq,...,a,}, tal
que a; C d;, para todo 1 < i < n, e d; um dominio qualquer de valores, onde A é o conjunto de
atributos envolvidos no calculo de uma simulagao numérica. Determinam-se os subconjuntos D C A e
Q = A— D, tais que D determina funcionalmente @ [Sadri and Ullman 1980]. O conjunto de atributos
em D corresponde as dimensoes do problema, enquanto o conjunto de atributos em A identifica as
quantidade eulerianas. Neste caso:

{Simulation, TimeStep, Point3D} — {velocity3D, pressure, displacement3D}

{Simulation, Point3D, NeighborPoint3D} — NeighborCoordinate3D

A Fig. 4 apresenta a estrutura multidimensional resultante deste mapeamento.
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Fig. 4: Representagdo do modelo 3D do SCH em hipercubos

Através das linguagens AQL e AFL é possivel seguir para o projeto fisico e implementar o esquema
interno que armazena dados em matrizes multidimensionais. A Tab. I apresenta o cédigo para a
criacao do esquema interno do hipercubo Geometry3d apresentada na Fig. 4.

Tab. I: AQL utilizada para representar a matriz multidimensional Geometry3d

create empty array Geometry3d

<velocity_x:float, velocity_y:float, velocity_z:float, pressure:float,
displacement_x:float , displacement_y:float, displacement_z:float>
[simulation_number=0:9,1,0, time_step=0:30720,1921,0, x_axis(float)=155000,155000,0,
y_axis (float)=155000,155000,0, z_axis(float)=155000,155000,0];

Para o projeto do banco de dados de proveniéncia, deve-se levar em consideragao as anotagoes
referentes aos metadados [M] representados no diagrama da Fig. 3, e combinados aos dados de
proveniéncia encontrados no problema, modelar um diagrama respeitando o dominio adotado. A Fig.
5(a) apresenta um diagrama, modelado para os dados de proveniéncia, usando o PROV-DM [Moreau

et al. 2012].
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Fig. 5: (a) Diagrama PROV-DM; e (b) Diagrama Crow’s foot para parte do conjunto de dados de proveniéncia.
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No mapeamento do diagrama conceitual de proveniéncia (Fig. 5(a)) para o diagrama de nivel 16gico
(Fig. 5(b)), as Entidades, os Agentes e as Atividades [Moreau et al. 2012] podem ser mapeadas como
tabelas e as anotagoes [M] sdo mapeadas como atributos em cada tabela.
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A Tab. IT apresenta a implementagio do esquema légico representado na Fig. 5(b).

Tab. II: SQL utilizada para representar o catdlogo de metadados

create database Cardio_catalog;
create table Cardio_catalog.Solver (
idSolver serial primary key, name varchar, version varchar );
create table Cardio_catalog.Simulation (
idSimulation serial primary key, InitTime time, FinalTime time,
Interval time not null, initStep bigint,
foreign key (idSolver) references Cardio_catalog.Solver (idSolver) );
create table Cardio_catalog.Computed_data (
idSimulation bigint, idSolver bigint, DataOutPath varchar,
primary key (idSimulation, idSolver),
foreign key (idSimulation) references Cardio_catalog.Simulation(idSimulation),
foreign key (idSolver) references Cardio_catalog.Solver(idSolver) );

4. CONCLUSAO

Este trabalho propds um processo de projeto top-down para o desenvolvimento de bancos de dados de
simulagao numérica. Dados desta natureza tém a caracteristica de mudarem com o tempo e espago
e de serem envolvidos em operagoes préprias, tais como: multiplicacao de matrizes, transposicao de
matrizes e estudo de convergéncias de valores. Devido a estas caracteristicas, se torna adequado o uso
de sistemas de bancos de dados que permitem o armazenamento de matrizes multidimensionais de
forma nativa. Este trabalho demonstrou que os métodos tradicionais de projeto de bancos de dados
podem ser utilizados em um processo que culmina na criagdo de matrizes multidimensionais para o
armazenamento de dados de simulagao numérica envolvidos durante o célculo da simulagao.

Muito se tem discutido a respeito do uso de estratégias diferentes das tradicionais para o armazena-
mento de dados cientificos, mas nenhuma delas aborda o fato de definir um método para a especificagao
de bancos de dados de simulacGes numéricas. O resultado apresentado neste trabalho é uma proposta
até entao inexistente na &rea.
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