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Prefacio

O trabalho desenvolvido nesta dissertacdo representa a convergéncia natural do meu percurso académico
e dos meus interesses pessoais. A minha formacdo inicial em Engenharia Eletrénica e Telecomunicaces
despertou cedo o gosto pelo processamento de sinal, filtragem e andlise de dados, areas nas quais realizei
varios projetos aplicados. Mais tarde, na licenciatura em Engenharia Informética, aprofundei esta ligacdo
através do projeto final, dedicado ao processamento de sinais de dudio para a detecdo de batimentos cardia-
cos. Ao longo deste percurso, fui constatando que a programacio e a anélise de dados, independentemente
do dominio cientifico, constituem um eixo central do meu entusiasmo e da minha motivac3o profissional.

Foi precisamente essa afinidade que me conduziu ao desafio que deu origem a este trabalho: a moderni-
zacdo de uma ferramenta de analise astrofisica desenvolvida em FORTRAN 2008 e recorrendo a biblioteca
PGPLOTE. Este trabalho baseia-se especificamente na versdo do software AstroPGPLOT (de Avillez et
al., 2009, 2020), onde em 2020 foi introduzida a extensdo das grelhas através de condicdes de fronteira
periddicas.

A transposicdo para a linguagem Julia e para bibliotecas graficas modernas como o Makie visa moder-
nizar a infraestrutura de anélise de dados, adequando-a aos fluxos cientificos atuais que lidam com volumes
e complexidade crescentes, enquanto introduz beneficios como interatividade e melhor integracdo. Assim,
o objetivo desta dissertacdo foi transpor toda a légica cientifica existente para a linguagem Julia e para a
biblioteca Makie de forma modular e sustentavel.

O resultado desse esforco materializou-se no desenvolvimento do pacote AstroTLPlot, que integra a
leitura e processamento de dados nos formatos utilizados em astrofisica computacional, a implementa-
cdo de um novo nicleo de célculos estatisticos e a criacdo de mecanismos de visualizacdo adequados a
grandes volumes de dados. Esta transicdo n3o apenas preservou a eficiéncia da solucdo original, como
introduziu novas capacidades de interatividade, flexibilidade e integracdo num fluxo de trabalho cientifico
contemporaneo.

Este projeto permitiu-me, assim, unir o meu interesse pelo processamento e anélise de dados a exploracao
de um dominio cientifico exigente e inspirador como a astrofisica.

'!PGPLOT Graphics Subroutine Library (T. J. Pearson, 2001). Disponivel em: http://www.astro.caltech.edu/~tjp/
pgplot/
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Sumario

Esta dissertacdo descreve o processo de transposicdo e modernizacdo do software de anélise e visualizac3o
AstroPGPLOT (Avillez et al., 2009, 2020), implementado em FORTRAN e baseado na biblioteca grafica
PGPLOTH, para o ecossistema moderno da linguagem Julia e da biblioteca grafica Makie.

O trabalho visou n3o apenas reproduzir as funcionalidades do AstroPGPLOT, mas também avaliar a
capacidade da nova plataforma em igualar ou superar a qualidade grafica e o desempenho computacional
do sistema original. O resultado deste esforco é o pacote AstroTLPlot (disponivel em https://github.
com/tomalima/AstroTLPlot), uma ferramenta modular que unifica a leitura, transformacdo, andlise e
visualizacdo de dados provenientes de simulacGes astrofisicas.

Além de uma fiel transposicdo do niicleo cientifico, o AstroTLPlot introduz capacidades modernas, como
visualizac3o interativa e uma integracdo mais eficiente com ferramentas contemporaneas de computacio
cientifica. A validacdo realizada demonstra que a transposicdo para Julia e Makie constitui uma alternativa
viadvel e de alto desempenho, capaz de preservar o rigor cientifico do sistema anterior enquanto oferece
melhorias significativas em usabilidade, interoperabilidade e potencial de manutencao futura.

Este trabalho contribui, assim, para a modernizacido do fluxo de trabalho em anilise de dados astrofi-
sicos.

Palavras chave: Anilise de Dados, Visualizacdo, Astrofisica, Julia, Jupyter notebook

2PGPLOT Graphics Subroutine Library (T. J. Pearson, 2001). Disponivel em: http://www.astro.caltech.edu/~tjp/
pgplot/
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Abstract

Data Analysis and Visualisation in Astrophysics

This dissertation describes the process of porting and modernizing the analysis and visualization software
AstroPGPLOT (Avillez et al., 2009, 2020) — originally implemented in FORTRAN and based on the
PGPLOT graphics libraryd, to the modern ecosystem of the Julia language and the Makie graphics library.

The work aimed not only to reproduce the functionality of the legacy code but also to assess the
new platform’s ability to match or surpass the graphical quality and computational performance of the
original system. The result of this effort is the AstroTLPlot package (available at https://github.
com/tomalima/AstroTLPlot), a modular tool that unifies the reading, transformation, analysis, and
visualization of data from astrophysical simulations.

Beyond a faithful port of the scientific core, AstroTLPlot introduces modern capabilities such as interac-
tive visualization and more efficient integration with contemporary scientific computing tools. The valida-
tion performed demonstrates that the transition to Julia and Makie constitutes a viable, high-performance
alternative, capable of preserving the scientific accuracy of the former system while offering significant
improvements in usability, interoperability, and future maintainability.

This work thus contributes to modernizing the workflow in high-complexity astrophysical data analysis.

Keywords: Data Analysis, Visualization, Astrophysics, Julia, Jupyter Notebook

3PGPLOT Graphics Subroutine Library (T. J. Pearson, 2001). Available at: http://www.astro.caltech.edu/~tjp/
pgplot/
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Introducao

1.1 Contextualizacao da Pesquisa

Atualmente, a astrofisica gera volumes massivos de dados, da ordem de dezenas e centenas de terabytes, e
mesmo de petabytes, em simulacdes numéricas e em observacoes realizadas com telescépios no solo e no
espaco [] Estes conjuntos de dados, de grande dimens3do, exigem métodos de processamento e
visualizagdo eficientes, ultrapassando as capacidades das solugGes tradicionais []

Desde que a linguagem C se tornou tdo rapida quanto o FORTRAN, passou também a ser utilizada.
O Python é atualmente a linguagem de eleicdo na Astronomia e Astrofisica. As linguagens FORTRAN
2003/2008, C e C++ s&o sobretudo usadas em trabalhos computacionalmente exigentes, como simulacdes
numéricas ou bibliotecas de processamento de dados e imagem, devido a necessidade de elevada velocidade
de processamento, capacidade de vectorizacdo e a exploracdo de instrucdes SIMD (Single Instruction,
Multiple Data), favorecidas por estas linguagens, em particular pelo FORTRAN 2008 e FORTRAN 2018.

Neste contexto, a linguagem de programac3o Julia afirma-se como uma solucido promissora, ao com-
binar a eficiéncia computacional de linguagens compiladas com uma sintaxe acessivel e um ecossistema
abrangente de bibliotecas cientificas []
A linguagem Julia oferece compilacdo just-in-time (JIT) e elevados niveis de desempenho, apresentando, de
acordo com diversos benchmarks, velocidades de processamento comparaveis as do FORTRAN e do C, par-
ticularmente em aplicagdes de computacdo cientifica e numérica [|BKSE124, |BEKSl7|, |The2d, BKSE12b|].
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A compilacdo Just-In-Time (JIT) em Julia permite uma execucdo eficiente do cdédigo em cenérios de execu-
cdo com um namero limitado de cores, facilitando igualmente a interoperabilidade com outras linguagens,
como Python e MATLAB, o que pode favorecer uma transicao gradual para um ambiente computacional
moderno [Perl9]. Paralelamente, o ecossistema de visualizagdo cientifica em Julia tem registado um de-
senvolvimento notavel, com bibliotecas como Plots. j1% e Makie. j18 [DK21], que permitem a criacdo de
graficos interativos e de alta qualidade.

Neste sentido, esta tese procura n3o apenas explorar as capacidades de Julia, mas também contribuir
para o desenvolvimento de um pacote modular, o AstroTLPlot [LCdA25], concebido para agilizar o
trabalho dos investigadores em astrofisica. Importa referir que este pacote tem como base o software
AstroPGPLOT (de Avillez et al., 2009, 2020) que nos foi cedido para este trabalho. O AstroTLPlot integra
funcionalidades de leitura de dados, pré-processamento, célculo estatistico e visualizacdo, oferecendo uma
soluc3o integrada para os desafios computacionais da astrofisica contemporénea.

A transicdo para nova ferramenta e linguagem de desenvolvimento n3o é apenas uma questdo técnica,
mas também uma necessidade estratégica para a investigac3o cientifica contemporanea [SLP12, WAB*14].
Ferramentas capazes de lidar com a complexidade crescente dos dados sdo fundamentais para que a
comunidade astrofisica continue a realizar descobertas e avancar no conhecimento do Universo.

1.2 Motivacao e Justificacao

A motivacdo desta tese emerge da necessidade crescente de desenvolvimento de ferramentas computaci-
onais eficientes para lidar com volume massivo de dados gerados na astrofisica contemporanea. Com a
modernizacao dos observatérios e o surgimento de simulacdes de alta resolucdo, impGe-se a comunidade
cientifica a necessidade de gerir e analisar Big Data [WAB*14, BCL14], ou seja, conjuntos de dados de
grande dimensao e complexidade sem precedentes.

As ferramentas tradicionais revelam limitacdes em termos de desempenho e na escalabilidade, especial-
mente perante a complexidade crescente dos conjuntos de dados e das simulagdes numéricas [GDDM13].
Estas limitacGes impulsionam a adocdo de solucdes modernas, como a linguagem de programac3o Julia
[BEKS17, Perl9], que oferece uma velocidade de execucdo comparavel a linguagens como FORTRAN e C
em cenérios de uso geral. A par do desempenho computacional, o ecossistema de visualizacdo em Julia
tem registado um desenvolvimento significativo, com bibliotecas como Plots.jle Makie.jl [DK21] a
oferecerem capacidades avancadas para exploracdo e apresentacdo de dados cientificos.

A linguagem Julia afirma-se como uma solucdo robusta ao combinar a expressividade e facilidade
de prototipagem do MATLAB com a acessibilidade do Python e o desempenho computacional do C e
do FORTRAN. Esta convergéncia permite resolver o "problema das duas linguagens”, oferecendo ainda
integracdo nativa com bibliotecas cientificas e suporte para formatos de dados como HDF5 e VTK [Per19,
BEKS17].

Esta versatilidade torna-a particularmente adequada para operacdes mateméaticas complexas e o tra-

tamento de dados multidimensionais exigidos em astrofisica. A criacdo de graficos interativos em Julia,
através de bibliotecas como o Makie. j1, possibilita uma visualizac3o clara e personalizavel de dados com-
plexos, facilitando a sua interpretacdo e a comunicacdo de resultados cientificos [DK21].
A tese propoe ainda o desenvolvimento de um pacote modular, o AstroTLPlot, concebido para ser expan-
sivel e integravel com outras ferramentas cientificas. Esta iniciativa insere-se no movimento mais amplo de
promocdo de cddigo aberto e de colaboracdo cientifica [SLP12], para criar solu¢des inovadoras, reprodutiveis
e acessiveis para a andlise e visualizacdo de dados astrofisicos.

'Plots.jl: https://github.com/JuliaPlots/Plots. j1
2Makie jl: https://github.com/JuliaPlots/Makie.j1
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1.3

Objetivos

Objetivo Geral

Transpor o software AstroPGPLOT (de Avillez et al., 2009, 2020) implementado em FORTRAN 2008 para
a linguagem de programacao Julia, através do desenvolvimento do pacote modular AstroTLPlot.

Objetivos Especificos

Transpor as rotinas de processamento e andlise de dados astrofisicos desenvolvidas em FORTRAN
2008, garantindo desempenho, precisdo e compatibilidade com as estruturas modernas de Julia;
Substituir todas as dependéncias da biblioteca grafica PGPLOT no cédigo do AstroPGPLOT transposto
para Julia por bibliotecas nativas deste ecossistema, especificamente o Makie. j1;

Desenvolver o pacote AstroTLPlot como uma ferramenta modular, reutilizavel e extensivel, disponi-
bilizado em cédigo aberto para fomentar a colaboracdo e a evolucdo da comunidade cientifica;
Integrar AstroTLPlot com o ambiente Jupyter Notebook [KRKPT16b], permitindo interatividade,
documentacdo eficiente e apresentacdo clara dos resultados;

Demonstrar as vantagens da linguagem Julia face as linguagens tradicionais (como FORTRAN),
designadamente em termos de desempenho computacional, clareza sintatica e flexibilidade de inte-
gracao;

Assegurar a aplicacdo sistematica de boas praticas de desenvolvimento de software cientifico [WAB™14],
garantindo a reprodutibilidade dos resultados, a validacdo rigorosa dos métodos e a transparéncia do
codigo;

Validar a ferramenta com dados reais provenientes de simulacdes astrofisicas, de modo a comprovar
a sua fiabilidade, robustez e aplicabilidade pratica.

1.4 Metodologia

A metodologia adotada nesta tese assenta numa abordagem sistematica e iterativa, que combina a transpo-
sicdo de codigo cientifico do AstroPGPLOT com o desenvolvimento de uma nova ferramenta computacional
em Julia [WABT14]. O objetivo é assegurar, em simultaneo, rigor cientifico, o desempenho computacio-
nal e a conformidade com as boas praticas de programacdo e de engenharia de software. Este trabalho
estruturou-se, assim, em seis etapas interdependentes que detalham a construcio do pacote AstroTLPlot:

1. Analise do Cédigo em FORTRAN 2008

» Estudo detalhado do cédigo fonte do AstroPGPLOT (de Avillez et al., 2005, 2020), implementado
em FORTRAN 2008, com andlise das suas componentes principais: estrutura de dados, leitura de
ficheiros, calculo numérico, estatistica, e visualizacdo através da biblioteca PGPLOT [Pea01].

= Identificagdo de dependéncias, (incluindo a biblioteca PGPLOT), fluxos de dados e limitagdes do
cédigo existente, de modo a planear uma transposicdo fidedigna e sustentavel do AstroPGPLOT
para Julia.

2. Transposicao das Rotinas para Julia

» Reimplementacdo progressiva das rotinas em Julia, respeitando a légica original, mas aproveitando
as vantagens da linguagem, como a compilacdo Just-In-Time (JIT), a sintaxe expressiva, multiple
dispatch e a capacidade de integracdo com outras linguagens [BEKS17].

» Adoc3o de uma abordagem modular e extensivel, promovendo a reutilizacdo de cédigo e a escala-
bilidade futura [Hin19a].

3. Integracao de Bibliotecas Modernas

= Substituicdo das rotinas graficas baseadas em PGPLOT por bibliotecas modernas de visualizacdo
cientifica, o Makie.jl [DK21], que oferece renderizac3o interativa e graficos de alta qualidade.
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» Integracdo com o ambiente interativo do Jupyter Notebook [KRKP'16b], que permite a docu-
mentacdo do processo, a andlise dindmica dos resultados e a disseminacdo do conhecimento em
formato reprodutivel (Markdown).

4. Construcao e Implementacao do Pacote AstroTLPlot

= Desenvolvimento do pacote AstroTLPlot, concebido como uma ferramenta modular e aberta, de
facil integracdo em fluxos de trabalho cientificos, seguindo os principios de engenharia de software
aplicada a investigacdo [Hin19a, WAB™14].

= Implementacdo de documentacdo estruturada e exemplos de utilizacdo, alinhados com as boas
praticas de desenvolvimento de software cientifico e de gestdo de versdes.

5. Validacao e Testes

= Aplicacdo das rotinas desenvolvidas em Julia a dados reais de simulacdes astrofisicas, com avaliacdo
e correcdo dos resultados e o desempenho da ferramenta.

» Comparacdo sistematica dos resultados obtidos em Julia com os da versao original em FORTRAN
2008, de modo a demonstrar a fidelidade cientifica e eventuais ganhos de desempenho.

6. Garantia de Qualidade e Reprodutibilidade Cientifica

» Adoc3o de praticas que asseguram a reprodutibilidade e a validacdo rigorosa dos resultados, in-
cluindo a utilizacdo de cédigo aberto e metodologias de teste sistematico [WAB* 14, SLP12].

= Registo continuo da evolucdo do projeto em ambiente de controlo de versdes (Git/GitHub), ga-
rantindo rastreabilidade, transparéncia e colaboracdo.

1.5 Estrutura da Tese

Esta tese encontra-se organizada em cinco capitulos principais:

= Capitulo 1 — Introducdo: Apresenta a contextualizacdo do tema, a motivacdo e justificacdo, os
objetivos, a metodologia e a estrutura do trabalho;

= Capitulo 2 — Fundamentacao Tedrica e Ferramentas: descreve os conceitos tedricos, os forma-
tos de dados astrofisicos, as linguagens e ferramentas tradicionais (FORTRAN 2008, PGPLOT) e
modernas (Julia, Makie), bem como a comparacido entre abordagens;

» Capitulo 3 — Transposicao e Desenvolvimento da Ferramenta: Detalha o processo de trans-
posicdo das rotinas em FORTRAN 2008 do AstroPGPLOT para Julia, a implementacdo do pacote
AstroTLPlot, a reescrita e adaptacdo das rotinas de visualizacdo com Makie e a validacdo dos resul-
tados;

= Capitulo 4 — Funcionamento e Aplicacao da Ferramenta: Apresenta o modo de operacio da
ferramenta desenvolvida e as suas principais funcionalidades, ilustrando a aplicacdo com dados reais
e as melhorias obtidas face a implementacdo original;

» Capitulo 5 — Conclusées e Trabalhos Futuros: Apresenta as conclusdes, sintetiza as principais
contribuicdes, identifica limitacGes e aponta perspetivas de desenvolvimento futuro para expandir e
aprofundar o projeto.



Fundamentacao Tedrica e Ferramentas

2.1 Enquadramento Teoérico

As simulacBes numéricas em astrofisica constituem, atualmente, um dos pilares fundamentais para a com-
preens3o da dinamica e evolucdo do Universo. Através delas, é possivel estudar fendmenos complexos como
a evolucdo do Universo a partir do Big Bang, a formac3do e evolucdo de galdxias, o meio interestelar e a
formac3do de estrelas, a turbuléncia, a evolucdo das espécies quimicas, etc.: muitas vezes impossiveis de
reproduzir em laboratério, permitindo criar cenarios controlados onde parametros fisicos podem ser ajusta-
dos e testados. Estas simulacdes fornecem, assim, uma base robusta para a validacdo de modelos teéricos
e a interpretacdo de dados observados.

Historicamente, ferramentas desenvolvidas em linguagens como FORTRAN, nomeadamente o AstroPG-
PLOT (de Avillez4 2005, 2020), desempenharam um papel determinante na drea da simulacdo e visuali-
zacao de dados astrofisicos []

Estes cédigos, desenvolvidos em FORTRAN 2008, foram concebidos para maximizar a eficiéncia com-
putacional em sistemas de elevado desempenho, respondendo as exigéncias de simulacdes de larga escala.
Contudo, a medida que a complexidade dos modelos aumentou e o volume de dados cresceu exponen-
cialmente, a comunidade cientifica tem procurado complementar ferramentas estabelecidas como o As-
troPGPLOT, que mantém eficiéncia através da sua arquitetura modular e de compiladores FORTRAN
2008 modernos, com ecossistemas de programacdo que oferecem novas capacidades de interatividade,
visualizacdo avancada e integrac3o fluida com fluxos de trabalho cientificos contemporaneos.
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Este contexto impulsionou a transicdo para linguagens de programacdo mais recentes, como o Julia, que
combina desempenho elevado com maior acessibilidade e extensibilidade [BEKS17], mantendo a utilizacdo
de formatos de dados robustos e estabelecidos como o HDF5 [FHK™*11]: um formato hier4rquico inspirado
em sistemas de ficheiros UNIX que evoluiu do HDF4 e se mantém como padrdo na comunidade cientifica
ha mais de duas décadas.

A motivac3o para este trabalho prende-se com a oportunidade de transpor para Julia um software ativo
e eficiente, o AstroPGPLOT, que processa grandes volumes de dados de simulacSes astrofisicas de forma
rapida e robusta. A natureza e diversidade dos dados gerados por estas simulacées, que variam conforme o
tipo de problema estudado e o software de simulacao utilizado, exigem ferramentas de analise e visualizacao
capazes de lidar com diferentes formatos e escalas, mantendo o desempenho computacional.

Entre os formatos suportados pelo AstroPGPLOT e relevantes para este trabalho destacam-se:

= HDF4 e HDF5 (Hierarchical Data Format): formatos hierdrquicos amplamente utilizados em

simulacdes cientificas, para armazenamento estruturado de grandes volumes de dados;

» VTK (Visualization Toolkit): formato orientado para aplicacdes de visualizacdo cientifica tridi-

mensional e representacdo volumétrica;

» Ficheiros ASCIl .DAT estruturados: contendo dados 3D em formato matricial ou dados 1D em

colunas, comum em implementacdes cientificas mais diretas.

O manuseamento destes dados coloca desafios significativos. A sua dimens3o pode atingir dezenas
ou centenas de gigabytes, exigindo estratégias eficientes de armazenamento, leitura e pré-processamento.
Além disso, a diversidade de formatos obriga a criacdo de mecanismos de conversao e normalizacdo que
assegurem a compatibilidade entre as diversas fases do fluxo de trabalho cientifico, desde a simulacdo até
a andlise e visualizac3o final.

Neste contexto, a revisdo de literatura evidencia ndo sé a relevancia das simulagdes numéricas na
investigac3o astrofisica, mas também a necessidade urgente de infraestruturas de software modernas. Estas
devem ser capazes de processar grandes volumes de dados de forma eficiente e flexivel, garantindo a robustez
cientifica que este campo exige. Para além disso, é fundamental que estas novas infraestruturas possuam
uma capacidade de integracdo perfeita com as ferramentas contempordneas de visualizacdo e analise.
S6 assim se poderad potenciar plenamente o conhecimento gerado pelas simulacdes, assegurando que a
comunidade cientifica pode extrair e interpretar os resultados de maneira eficaz.

2.2 Ferramentas e Tecnologias Existentes

O desenvolvimento de software para simulaces e andlise de dados em astrofisica tem historicamente re-
corrido a uma variedade de linguagens de programac3o e bibliotecas cientificas. Entre as linguagens mais
comuns encontram-se o FORTRAN, amplamente utilizado em programas desenvolvidos no passado devido
a sua eficiéncia em célculos numéricos; o C++, valorizado pelo controlo de baixo nivel e desempenho;
linguagens de alto nivel como Python e o Matlab, apreciadas pela facilidade de prototipagem e pelo vasto
ecossistema de bibliotecas cientificas [Pyt23, Mat23]; e o IDL, tradicionalmente adotado em contextos de
visualizacdo e anélise de dados astrondémicos [Har22]. Para a visualizacdo de dados, ferramentas como o
PGPLOT [Pea01] (tradicionalmente associado a FORTRAN e C) e bibliotecas modernas como o Makie. j1
[DK21], integradas no ecossistema Julia, tém permitido representar de forma eficiente resultados de simu-
lacGes tridimensionais e dados volumosos. Estas solucdes oferecem funcionalidades que incluem graficos
estaticos e interativos, suporte a mapas de cores avancados e integracdo com fluxos de trabalho de analise
cientifica.

Um dos problemas classicos enfrentados pelos investigadores nesta area é o chamado “problema das
duas linguagens" [BEKS17]: utiliza-se frequentemente uma linguagem de alto nivel (como Python ou
Matlab) para prototipagem e desenvolvimento rapido de algoritmos e uma linguagem de baixo nivel (como
FORTRAN ou C++) para alcancar o desempenho computacional exigido por simulacdes de grande escala.
Este dualismo aumenta a complexidade do desenvolvimento, dificulta a manutencdo do cédigo e exige
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esforcos de integrac3o entre diferentes ambientes.

A linguagem Julia surge como uma alternativa moderna que combina a facilidade de prototipagem com
o desempenho de linguagens compiladas [BEKS17]. O seu modelo de compilacdo Just-In-Time (JIT) e o
mecanismo de multiple dispatch permitem desenvolver cédigo genérico, reutilizavel e altamente otimizado,
mantendo simultaneamente uma sintaxe simples e expressiva. Além disso, o seu ecossistema cientifico inclui
bibliotecas para algebra linear, estatistica, simulacGes numéricas, processamento de dados, visualizacao
interativa (Makie.jl) e integragdo com formatos como HDF5 e VTK. Estas caracteristicas permitem
desenvolver pipelines completos de simulacdo e anélise num (nico ambiente, reduzindo a fragmentacdo
entre etapas de desenvolvimento e execucdo. A Tabela apresenta uma comparacdo resumida entre
linguagens de programacao cientificas amplamente utilizadas, evidenciando o posicionamento de Julia em
termos de desempenho, usabilidade e integracdo.

Tabela 2.1: Comparacdo entre linguagens de programacdo para computacdo cientifica: Julia, Python,

FORTRAN e MATLAB.

Critério Julia Python FORTRAN MATLAB
Velocidade de | Muito alta, quase | Moderada, mais | Muito alta, ideal | Alta, mas geral-
Execucao igual a C/ FORTRAN | lenta que Julia/ | para calculos | mente inferior
FORTRAN numéricos inten- | a Julia/ FOR-
sivos TRAN
Facilidade de | Simples, sintaxe se- | Muito  simples, | Complexa, devido | Simples, com am-
Utilizacao melhante a Python extensa docu- | asintaxe tradicio- | biente integrado
mentacdo nal intuitivo
Suporte a Bi- | Crescente, com foco | Extenso, especi- | Limitado em bi- | Extenso, mas de-
bliotecas em computacdo cien- | almente em cién- | bliotecas moder- | pendente de am-
tifica cia de dados nas biente proprieta-
rio
Paralelismo Nativo, com excelente | Disponivel via | Forte, suportado | Suporte disponi-
suporte bibliotecas (e.g., | desde versdes ini- | vel, mas n3o tdo
multiprocessing, | ciais nativo quanto Ju-
Dask) lia ou FORTRAN
Integracdo Excelente (pode cha- | Boa, integracdo | Limitada, dificil | Boa, mas com
com Qutras | mar Python, C, FOR- | via FFl e wrap- | integracdo com | menos flexibili-
Linguagens TRAN diretamente) pers linguagens mo- | dade que Julia
dernas
Tempo de | Ligeiro atraso inicial | N3o aplicavel (in- | Muito rapido N3o aplicavel (in-
Compilacdo devido a compilacdo | terpretado) terpretado)
JIT, compensado por
execucdes subsequen-
tes rapidas
Popularidade | Em crescimento ace- | Enorme e esta- | Em declinio, pre- | Estavel, mas me-
e Comuni- | lerado, mas ainda me- | belecida, especi- | valente em proje- | nor comparada a
dade nor que Python almente em cién- | tos legados Python
cia de dados
Custo Gratuito e open- | Gratuito e open- | Gratuito, embora | Licenciado, espe-
source source com curva de | cialmente em am-
aprendizagem bientes corporati-
mais acentuada VoS

Julia apresenta-se como uma linguagem de programacdo promissora para a computac3o cientifica mo-
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derna, oferecendo um excelente equilibrio entre desempenho e facilidade de utilizacdo. Embora ainda
esteja em desenvolvimento, o seu potencial torna-a particularmente atrativa para a astrofisica computaci-
onal, onde a manipulacdo de grandes volumes de dados e a necessidade de execucdo eficiente sdo fatores
criticos.

2.3 Evolucdo e Estrutura dos Formatos HDF4 e HDF5

O Hierarchical Data Format (HDF) é uma familia de formatos concebida para o armazenamento e a
organizacdo de grandes volumes de dados cientificos. Desenvolvido originalmente pelo National Center for
Supercomputing Applications (NCSA), este formato tornou-se um padrdo amplamente adotado em &reas
como a astrofisica, a meteorologia, a fisica computacional e as ciéncias da Terra, devido a sua estrutura
hierdrquica e a elevada eficiéncia de entrada/saida (I/O) de dados[FHK*11]. O formato HDF evoluiu ao
longo do tempo em duas principais geracoes, HDF4 e HDF5, desenvolvidas para responder as necessidades
crescentes de armazenamento estruturado e acesso eficiente a grandes conjuntos de dados cientificos.
As versdes mais relevantes desta familia sio o HDF4 e o HDF5, cada uma representando uma etapa
distinta de maturidade tecnoldgica no tratamento de grandes volumes de dados cientificos:
= HDF4[The22a], desenvolvido no inicio da década de 1990, foi amplamente utilizado em missSes de
satélite, meteorologia e astrofisica. No entanto, apresentava limitacdes ao nivel da escalabilidade e
da gestdo de conjuntos de dados multidimensionais de grande dimensao.
= HDF5[The22b], introduzido como sucessor direto, implementa uma estrutura mais robusta e modu-
lar. O HDF5 organiza os dados de forma hierarquica, de modo analogo a um sistema de ficheiros,
contendo grupos, conjunto de dados e atributos. Esta abordagem permite representar dados com-
plexos e heterogéneos de forma eficiente e coerente.

Principais Caracteristicas do Formato HDF5

= Portabilidade: compatibilidade entre diferentes sistemas operativos e arquiteturas;

= Escalabilidade: suporte para datasets de dimens3o superior a terabytes;

= Eficiéncia de 1/0: acesso seletivo a partes especificas dos dados e suporte a compress3o nativa;

= Metadados integrados: possibilidade de descrever o contexto cientifico dos dados (ex.: unidades,

coordenadas, variaveis, dimensdes).

A estrutura de um ficheiro HDFb5 é hierdrquica, organizada em grupos, datasets e atributos, permitindo
armazenar dados complexos e multidimensionais juntamente com metadados descritivos, como unidades,
dimensGes e sistemas de coordenadas. Esta organizacdo modular facilita a portabilidade e a interopera-
bilidade entre diferentes plataformas e linguagens de programacdo. A Figura ilustra esta estrutura
hierarquica tipica de um ficheiro HDFb5.

datasets

=
metadata
group -— group E

-
metadata
=

metadata

metadata metadata

[ D

group — dataset
=

metadata

metadata metadata

Figura 2.1: Estrutura do formato de ficheiro HDF5 (Fonte: Adaptado de [NEO24]).

Gracas a sua versatilidade e desempenho, o HDF5 é atualmente um padrdo em diversas areas cientificas,



2.4. O FORMATO YAML EM CONTEXTO CIENTIFICO 9

incluindo a astrofisica, as ciéncias da Terra, a fisica de particulas e a biologia computacional [FHK11,
The23a].

2.4 0O Formato YAML em Contexto Cientifico

O YAML (YAML Ain’t Markup Language) é um formato de serializacdo de dados legivel por humanos,
amplamente utilizado para ficheiros de configuracdo e parametrizacdo de simulacdes cientificas [EO06]. A
sua simplicidade e clareza tornam-no uma escolha ideal para descrever modelos e pipelines em software
cientifico moderno. O YAML baseia-se numa estrutura hierdrquica, organizada através de pares chave—
valor, listas e mapas aninhados. A sua sintaxe minimalista, assente na indentacdo, torna a leitura e edicao
acessiveis mesmo para utilizadores com pouca experiéncia em programacdo. Em comparacdo com formatos
como JSON ou XML, o YAML oferece maior legibilidade e flexibilidade, o que explica a sua adoc3o
crescente em contextos cientificos e de engenharia, nomeadamente para:

= Definicdo de pardmetros de execucdo em software cientifico;
» Configuracdo de pipelines de dados;
= Descricdo de modelos experimentais ou simulacdes.

Esta combinacdo de simplicidade, legibilidade e integracao com linguagens modernas de programacao
faz do YAML um formato de referéncia na configuracdo de aplicacdes cientificas e sistemas complexos.

2.5 VTK (Visualization Toolkit)

O Visualization Toolkit (VTK) é uma biblioteca e formato de dados projetado para visualiza¢do cientifica
tridimensional, amplamente utilizado em simula¢des numéricas [SMLO06]. A sua estrutura modular e suporte
a dados volumétricos complexos tornam-no adequado para representar resultados astrofisicos de elevada
resolucdo. A principal vantagem do VTK reside na sua capacidade de representar dados espaciais e escalares
de forma eficiente. Um ficheiro VTK organiza os dados em trés componentes principais:

= Cabecalho (header): contém informacdes gerais, como versdo do ficheiro, descricdo do dataset e
tipo de dados;

» Dados geométricos (geometry): define os pontos, células, malhas ou superficies que descrevem o
dominio espacial da simulacdo;

= Atributos (attributes): valores associados a cada ponto ou célula, como densidade, temperatura,
pressdo ou velocidades.

2.6 Bibliotecas Graficas para Visualizacao de Dados Cientificos

A visualizacao de dados cientificos é um elemento central na analise de simulacdes astrofisicas, permitindo
transformar grandes volumes de informacdo numérica em representacdes compreensiveis e interpretaveis.

Ao longo de varias décadas, o PGPLOT estabeleceu-se como uma biblioteca amplamente adotada para
visualizacdo cientifica, particularmente em dominios como a astronomia e astrofisica [Pea0l], coexistindo
com outras bibliotecas graficas como o PLplot. Desenvolvido nos anos 1983, era especialmente utilizado
em programas escritos em FORTRAN e C, fornecendo suporte a graficos 2D e, de forma limitada, a
representacdes 3D.

Embora o PGPLOT permaneca uma biblioteca eficiente e amplamente utilizada para visualizacdo ci-
entifica estatica com controlo gréfico preciso [Pea0l], a transposicdo para o ecossistema Julia através de
bibliotecas como Makie. j1 [DK21] oferece oportunidades para:

» Integrar visualizacdo interativa diretamente em ambientes como Jupyter Notebooks;

» Explorar representacdes graficas avancadas (3D, volumétricas) com APls modernas;

= Beneficiar de um ecossistema coeso para analise, processamento e visualizacdo de dados;
= Facilitar a prototipagem e desenvolvimento com ferramentas contemporaneas.
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A Tabela @ resume as principais diferencas entre as duas bibliotecas.

Tabela 2.2: Comparac3do entre as bibliotecas PGPLOT e Makie.

Critério

PGPLOT

Makie.jl

Ano de desenvolvi-
mento

1993 (T. J. Pearson)

Ativo desde 2018

Linguagem base

E baseado em FORTRAN 77 (com
interfaces C)

Nativo de Julia (com miultiplos
backends especializados)

Interatividade

Limitada; cursor grafico basico e
interatividade simples se integrada
por software externo

Interatividade nativa em 2D/3D
com eventos , transformag:c")es e sli-
ders em tempo real

Suporte gréfico

Predominantemente 2D

Capacidades graficas modernas,
incluindo 2D,3D, animacdes e in-
teratividade rica.

Desempenho Eficiente, compilavel com GCC, In- | Otimizado para Computacdo de
tel One API, Absoft, etc., com | Alto Desempenho (HPC) e gran-
vectorizacdo automatica em FOR- | des datasets
TRAN 2003/2008

Integracdo mo- | Restrita Total, com ecossistema Julia e for-

derna matos cientificos

Estado atual

Biblioteca madura, sem desenvol-
vimento ativo oficial recente

Em desenvolvimento continuo e
em expansao

2.6.1 Alternativas Modernas para Visualizacao Cientifica

Para contextualizar o papel do PGPLOT e das alternativas modernas, é importante distinguir entre dife-
rentes categorias de ferramentas de visualizac3o:

= PGPLOT (FORTRAN/C): Permite visualizagdo integrada em software em execucdo, gerando gra-
ficos "on-the-run"durante o processamento de dados, eficiente para milhares de cubos de dados;

= Matplotlib (Python): Amplamente utilizada para gréficos estaticos 2D, com integracdo em scripts
e notebooks;

= Plots.jl e Makie.jl (Julia): Bibliotecas nativas do ecossistema Julia para visualiza¢do cientifica,
com capacidades modernas de interatividade e integrac3o.

Em sintese, a comparacdo evidencia que tanto o PGPLOT como o Makie.jl oferecem capacidades
valiosas para visualizac3o cientifica, cada uma com os seus pontos fortes. O PGPLOT mantém-se como
uma soluc3o robusta e eficiente para visualizacdo integrada em software em execucao, com controlo preciso
sobre elementos graficos e desempenho comprovada em processamento de grandes volumes de dados. Por
sua vez, o Makie.jl representa uma alternativa moderna que beneficia do ecossistema Julia, oferecendo
interatividade nativa, visualizagdes avancadas (2D/3D, animacdes) e integracdo fluida com ferramentas
contemporaneas de processamento cientifico. A transicdo para solucdes como o Makie.jl ndo invalida as
capacidades do PGPLOT, mas antes oferece novas possibilidades que respondem a necessidades emergentes
no fluxo de trabalho cientifico atual.
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2.7 Comparacao de Abordagens: FORTRAN/PGPLOT e Julia/Makie

A evolucao das linguagens de programac3do e das bibliotecas graficas utilizadas em astrofisica ilustra a
transicdo do paradigma FORTRAN + PGPLOT [Pea01], para solu¢des modernas como Julia e Makie. j1
[BEKS17, DK21] . Esta comparacdo permite compreender as razdes pelas quais linguagens e bibliotecas
atuais se revelam mais adequadas aos desafios contemporaneos da investigacao cientifica.

2.7.1 FORTRAN vs. Julia

FORTRAN consolidou-se ao longo do século XX como a linguagem padrdo para calculos cientificos de alto
desempenho, sendo amplamente utilizada em simulacGes numéricas e em ambientes de computacao de alto
desempenho (HPC). A sua eficiéncia e proximidade ao hardware permitiram a execucdo de simulacdes de
grande escala em recursos computacionais limitados. Contudo, a sua rigidez sintatica, a curva de apren-
dizagem e a fraca integracdo com bibliotecas modernas dificultam o desenvolvimento agil e a manutencdo
de grandes bases de cédigo.

Neste contexto, surge a linguagem Julia como uma alternativa moderna, que combina facilidade de uti-
lizacdo de linguagens de alto nivel (como Python ou Matlab) com um desempenho préximo de linguagens
compiladas, como FORTRAN e C. A compilagdo Just-In-Time (JIT) garante rapidez na execucdo, enquanto
o multiple dispatch e a tipagem dindmica tornam a linguagem extremamente flexivel para aplicacdes ci-
entificas. Acresce ainda a existéncia de um ecossistema em rapida expansdo, com pacotes especializados
em algebra linear, estatistica, analise de dados e visualizac3o, facilitando a criacdo de pipelines integrados
num Gnico ambiente.

2.7.2 PGPLOT vs. Makie.jl

O PGPLOT desempenhou um papel pioneiro na visualizacdo de dados cientificos, sendo amplamente
utilizado em linguagens como FORTRAN e C. Contudo, as suas capacidades estdo limitadas a graficos
essencialmente estaticos e bidimensionais. A auséncia de interatividade e a falta de suporte a visualizacdes
complexas tornam-no pouco adequado para as necessidades atuais, em que se privilegia a exploracdo
dindmica e interativa de dados.

O Makie.jl1, por outro lado, representa uma solucdo moderna, concebida de raiz para tirar partido
das capacidades da linguagem Julia. Permite a criacao de graficos 2D, 3D, volumétricos e animados, com
suporte a interatividade e visualizacdo em tempo real. Além disso, integra-se de forma nativa com formatos
comuns em astrofisica, como HDF5 e VTK, tornando-se uma ferramenta flexivel e adaptavel a diferentes
cendrios de anilise e simulacdo cientifica. A Tabela @ apresenta uma comparacao detalhada entre os
ambientes classicos FORTRAN + PGPLOT e a abordagem moderna Julia + Makie. j1, evidenciando as
principais diferencas em desempenho, facilidade de utilizacdo, manutenc3do e capacidades de visualizac3o.

Tabela 2.3: Comparacao entre FORTRAN + PGPLOT e a abordagem moderna Julia + Makie. j1.

Critério FORTRAN + PGPLOT Julia + Makie.jl

Desempenho | Elevada (HPC otimizado) Elevada (JIT + paralelismo)
Facilidade Sintaxe rigida, menos flexivel Sintaxe moderna, alto nivel
Manutencdo | Complexa em grandes projetos | Simplificada com pacotes integrados
Visualizacdo | Estatica, 2D limitado Interativa, 2D/3D/volumes/anima¢des
Integracdo Baixa, ecossistema legado Elevada, ecossistema moderno

Estado atual | Estavel, mas em declinio Ativo, em expans3o

Em sintese, a literatura e a analise comparativa demonstram que Julia e Makie. j1 representam a evolu-
c3do natural face ao paradigma classico FORTRAN + PGPLOT, conciliando desempenho com flexibilidade,
interatividade e integracdo num (nico ambiente de desenvolvimento.






Transposicao e Desenvolvimento do
Pacote AstroTLPlot

Este capitulo descreve o processo de modernizac3o e transposicdo do pacote AstroPGPLOT, originalmente
implementado em FORTRAN 2008 com dependéncia da biblioteca grafica PGPLOT, para o novo ecos-
sistema AstroTLPlot desenvolvido em Julia com a biblioteca de visualizacdo Makie. O trabalho culminou
na concecdo e desenvolvimento do pacote AstroTLPlot, que implementa um sistema integrado e moderno
para leitura, processamento e visualizacdo cientifica de dados em astrofisica, eliminando as dependéncias
legadas e incorporando praticas de desenvolvimento contempordneas. O pacote encontra-se disponivel
publicamente no repositério GitHub [] Serdo detalhadas as etapas metodoldgicas seguidas, as
decisGes arquiteturais que sustentam o sistema, a estratégia de substituicdo do PGPLOT pelo Makie, e as
melhorias de desempenho, funcionalidade e usabilidade implementadas, evidenciando os beneficios do novo
ecossistema computacional para a comunidade astrofisica.

3.1 Linguagens, Bibliotecas e Ambientes de Desenvolvimento

O processo de transposicdo e desenvolvimento do novo sistema baseou-se na utilizacdo da linguagem
de programacdo Julia [BEKS17], em conjunto com bibliotecas cientificas especializadas e ambientes de
programacdo modernos. Esta combinacdo assegurou robustez, flexibilidade e desempenho computacional,
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elementos essenciais para a modernizaco do cédigo original implementado em FORTRAN 2008 (um padréo
moderno da linguagem) e para a sua adaptac3o as exigéncias atuais de analise e visualizacdo de dados em
astrofisica.

Nesta seccdo apresentam-se as principais linguagens, bibliotecas e ambientes que sustentaram o de-
senvolvimento e execucdo do projeto, justificando as suas escolhas com base na literatura técnica e nas
necessidades de investigacdo cientifica contemporanea. A transicdo do AstroPGPLOT (baseado em FOR-
TRAN 2008 e na biblioteca grafica PGPLOT) para o AstroTLPlot (implementado em Julia com Makie)
representa ndo apenas uma mudanca de linguagem, mas uma reestruturacdo arquitetédnica completa do
ecossistema de visualizac3o cientifica.

3.1.1 Analise do Cédigo-Fonte Original — AstroPGPLOT (FORTRAN 2008 + PGPLOT)

O ponto de partida para este trabalho foi o cédigo-fonte do software AstroPGPLOT (Avillez+ 2005, 2020),
uma ferramenta cientifica consolidada e de alto desempenho, desenvolvida em FORTRAN 2008 e que utiliza
a biblioteca grafica PGPLOT para a geracdo de visualizacGes. A combinacdo FORTRAN 2008 e PGPLOT
demonstra eficiéncia comprovada para computacdo numérica intensiva. Uma caracteristica distintiva do
PGPLOT ¢ a sua capacidade de renderizac3o grafica on-the-fly, permitindo a visualizacdo em tempo real
a medida que os dados sdo processados, uma funcionalidade crucial para a monitorizacdo de simulacdes
longas e para a inspecao imediata de grandes volumes de dados, como milhares de cubos de dados.

Contudo, o contexto tecnoldgico atual exige capacidades que vdo além do paradigma grafico do PG-
PLOT. A biblioteca, apesar da sua robustez e eficiéncia para plotting estatico e renderizacdo em tempo de
execucdo, foi concebida num paradigma de graficos essencialmente 2D e n3o oferece suporte nativo para
funcionalidades modernas como visualizacdes tridimensionais interativas, composicdo dindmica de painéis
graficos complexos, ou uma integracdo profunda com ecossistemas de anélise de dados. Estas capacidades
tornaram-se fundamentais para a anélise exploratéria de dados contemporanea.

A fase inicial do trabalho consistiu numa analise exploratéria e engenharia reversa detalhada do cédigo-
fonte do AstroPGPLOT. Este processo teve como objetivos: (1) compreender a estrutura modular e a
hierarquia das sub-rotinas FORTRAN 2008; (2) mapear o fluxo de execucdo e as dependéncias entre pro-
cedimentos; (3) identificar e analisar as estruturas de dados principais, incluindo varidveis em mddulos
e blocos COMMON; e (4) isolar a légica de célculo cientifico da l6gica de renderizacdo grafica, que se
encontrava intimamente acoplada através de chamadas a PGPLOT. Para tal, executaram-se rotinas espe-
cificas do codigo original, instrumentando-se pontos criticos para registar o estado de varidveis intermédias
e validar os célculos numéricos.

Dada a natureza intensiva do processamento de dados, os resultados intermédios foram redirecionados
para ficheiros de texto, permitindo uma andlise quantitativa precisa e estabelecendo um benchmark para
a validacdo posterior da reimplementacdo em Julia. Esta etapa de anélise e documentacdo foi crucial para
garantir que a transposicdo mantivesse a fidelidade aos algoritmos cientificos originais e aos seus resultados,
cuja correcao e desempenho estao comprovados.

O conhecimento profundo do cddigo original, assim adquirido, serviu de alicerce para a reestruturacio
arquitetdnica subsequente. O principal desafio de desenho consistiu em replicar a eficiéncia e a capacidade
de renderizacdo em tempo real do PGPLOT dentro do ecossistema Julia. Em vez de uma traducdo literal,
optou-se por uma reengenharia que desagregou a base de cdédigo monolitica em componentes funcionais
distintos. Esta desagregacdo permitiu separar claramente a légica de célculo cientifico (os algoritmos
astrofisicos) do motor de renderizac3do grafica. Esta separacdo foi fundamental para planear a arquitetura
modular do novo pacote AstroTLPlot, cujo objetivo é preservar a precisdo cientifica e a eficiéncia do
software original, ao mesmo tempo que introduz uma estrutura mais flexivel, interoperavel, e que incorpora
capacidades de visualizacdo moderna do ecossistema Makie/Julia.
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3.1.2 Julia — Linguagem Base e Ecossistema de Bibliotecas

Para o desenvolvimento e execucdo das rotinas do novo sistema, adotou-se a linguagem de programacao
Julia (disponivel em julialang.org), em conjunto com o ambiente Visual Studio Code (code.visualstudio.com)
e o JupyterLab (jupyter.org). A selecdo de Julia como nicleo do projeto fundamenta-se no seu manifesto
fundacional de 2012, que propés resolver o "trilema das linguagens de programacgo cientifica” [BKSE12a]:
a busca por uma linguagem que simultaneamente ofereca (1) a velocidade de execucdo de linguagens
compiladas como C e FORTRAN, (2) a dindmica e a produtividade de linguagens interpretadas como
Python e MATLAB, e (3) a capacidade de expressdo e abstracdo de linguagens de propédsito geral. A
solucao proposta, materializada na linguagem Julia, baseia-se num design inovador que combina uma
compilacdo Just-In-Time (JIT) através do LLVM, uma tipagem dindmica com inferéncia de tipos agressiva,
e o paradigma de multiplo dispatch para especializacdo de funcdes. Um aspeto igualmente decisivo para
a sua adocdo no contexto cientifico é o seu caracter de open source, com uma licenca permissiva (MIT)
que garante transparéncia, auditabilidade e livre adaptacdo do cédigo-fonte, tanto da linguagem como da
grande maioria do seu ecossistema de pacotes, eliminando barreiras de custo e promovendo a colaboracao
aberta.

Esta combinacdo faz de Julia uma escolha estratégica para a modernizacdo do AstroPGPLOT. A
linguagem oferece desempenho comparavel ao FORTRAN 2008 para calculos numéricos intensivos, um
requisito ndo negociavel para software astrofisico, enquanto introduz uma sintaxe expressiva de alto nivel,
um sistema de médulos robusto e um ecossistema de pacotes integrado. Adicionalmente, a sua capacidade
de chamar diretamente bibliotecas em C, Python e, de forma critica para este projeto, FORTRAN, permite
uma transicdo gradual e a reutilizacdo de rotinas otimizadas.

O seu gestor de pacotes integrado, Pkg, simplifica a instalacdo, atualizacdo e manutencdo de depen-
déncias, garantindo reprodutibilidade e isolamento de ambientes de execucdo, uma vantagem significativa
em relacdo a gestdo manual tipica em projetos FORTRAN. Para o processamento e manipulacdo de dados,
foram utilizados diversos pacotes especializados:

= CSV.jl: leitura e escrita de ficheiros tabulares, utilizada para manipulacdo de fracdes idnicas e dados

estatisticos;

» HDF5. jl: gestdo de ficheiros no formato HDF5, amplamente adotado em ciéncia de dados pela sua

eficiéncia e capacidade de armazenar grandes volumes de informac3o hierdrquica [FHK*11];

= YAML. j1l: leitura de ficheiros de configuracdo no formato YAML, permitindo uma parametrizacio

flexivel e legivel por humanos [EO06];

» LaTeXStrings.jl: integracdo de expressdes matematicas em legendas, rétulos e titulos de graficos,

garantindo consisténcia com a notacdo cientifica.

O aspeto central da modernizacdo do ecossistema gréfico foi a adoc3o da biblioteca Makie. j1 [DK21]
como sucessora da PGPLOT. Esta escolha representa uma mudanca de paradigma: enquanto o PGPLOT é
uma biblioteca de renderizacdo on-the-fly extremamente eficiente para a geracdo de graficos 2D estaticos
diretamente durante a execucdo de simulacdes, o Makie oferece um framework de visualizacdo moderna,
programavel e de alto desempenho. O Makie permite a criacdo de gréaficos interativos, tridimensionais
e animados, incluindo mapas de calor e superficies volumétricas, com suporte nativo a aceleracdo por
GPU. Para replicar a capacidade de visualizacdo incremental e em tempo real do PGPLOT, foi necessario
desenvolver no AstroTLPlot um motor de renderizacdo que gere e atualize a cena grafica do Makie a
medida que os dados s3o calculados, garantindo a funcionalidade critica de monitorizacdo do progresso.

Para além das bibliotecas externas, desenvolveu-se o pacote AstroTLPlot disponivel publicamente em
GitHub [LCdA25], que agrega os mddulos de leitura, processamento, calculo estatistico e visualizagdo de
dados astrofisicos numa arquitetura coesa. A gestdo de versGes e a colaboracao foram asseguradas através
do Git e da plataforma GitHub, amplamente reconhecidas como padrdes de referéncia para controlo de
versdes e desenvolvimento colaborativo em projetos cientificos e de cédigo aberto [CS14].

A adocdo deste ecossistema permite concretizar a visdo do manifesto de Julia, modernizando o workflow
de desenvolvimento face ao modelo tradicional do FORTRAN 2008. A integracdo entre as ferramentas pro-
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porciona uma infraestrutura unificada para desenvolvimento, execucdo, anéalise exploratéria e visualizac3o
de resultados, oferecendo simultaneamente produtividade, desempenho, reprodutibilidade e transparéncia,
qualidades amplamente reconhecidas pela comunidade cientifica [BEKS17, KRKP*16a, Mic23b]. O ob-
jetivo do AstroTLPlot é, assim, preservar a robustez computacional do AstroPGPLOT enquanto expande
radicalmente as suas capacidades analiticas e de visualizacao dentro de um ecossistema moderno, susten-
tavel e aberto.

3.1.3 Jupyter Notebooks/Lab — Exploracdo e Desenvolvimento Interativo

O Jupyter é uma aplicacio web de cédigo aberto que permite a criacdo e partilha de documentos interativos
que combinam cédigo, visualizacdes e texto narrativo [KRKP*16a]. Inicialmente desenvolvido para as
linguagens de programacdo Julia, Python e R — origem do acrénimo (“Ju-Py-R") , o Jupyter evoluiu
para suportar diversas linguagens através de kernels especificos. Os documentos criados neste ambiente,
denominados notebooks, sdo compostos por células que podem conter cddigo executavel, texto formatado
em Markdown, equacdes LaTeX, gréaficos e widgets interativos. Essa combinacdo de elementos torna o
Jupyter um recurso amplamente adotado em ciéncia de dados, modelacao numérica e comunicacao cientifica
interativa [PG15].

Formas de Execucao

Os notebooks permitem varias modalidades de execucdo:
= Células individuais: (teis para testes incrementais;
» Execucdo sequencial completa: através da opcdo Run Al1l;
» Execucdo interativa: com reavaliacdo dindmica de células modificadas;
» Kernel Restart: reinicializacdo do ambiente de execucdo, eliminando dependéncias residuais.

Ambientes e Variantes

O Jupyter é atualmente disponibilizado em diversas interfaces: Jupyter Notebook, JupyterlLab, Visual Stu-
dio Code (através da extens3o oficial) e Google Colab. O desenvolvimento desta tese utilizou principalmente
o JupyterLab, pela sua interface modular e integracdo com Julia.

Vantagens da Utilizacao do Jupyter Notebooks com Julia

A utilizacdo de Jupyter Notebooks com Julia oferece miltiplas vantagens préaticas, especialmente nas fases
de exploracao e prototipagem:
» Interatividade: execucdo célula a célula, permitindo experimentacdo rapida e iteracdo sobre os
resultados;
» Integracado de texto e cédigo: juncdo de explicacGes, cédigo, equacles e resultados num Unico
documento;
» Visualizacdo imediata: integracdo com bibliotecas como Makie.jl [DK21], facilitando a analise
visual de resultados cientificos;
» Colaboracao e partilha: ficheiros de facil disseminacdo e reproducdo de experiéncias;
= Reprodutibilidade: encapsulacdo completa do processo de célculo e visualizacdo num Unico note-
book [RBZ*19];
= Extensibilidade: possibilidade de integrar widgets interativos, extensdes personalizadas e suporte a
outras linguagens através de kernels;
» Facilidade de utilizacdo: instalagdo simples via gestores de pacotes (pip, conda) e curva de
aprendizagem acessivel, amplamente adotada pela comunidade cientifica.
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De acordo com as boas préticas propostas por Rule et al. (2019) [RBZ"19], a utilizacdo de Jupyter Note-
books favorece a reprodutibilidade, a documentacao e a partilha de analises computacionais, constituindo
um dos pilares do ecossistema cientifico interativo moderno.

Limitacdes da Utilizacao do Jupyter Notebooks com Julia

Apesar das suas vantagens, a utilizacdo do Jupyter com Julia apresenta também algumas limitacdes:

» Desempenho: execucdo ligeiramente mais lenta devido a sobrecarga da interface interativa;

» Gestdo de estado: dependéncia do kernel persistente, podendo gerar inconsisténcias quando as
células sdo executadas fora de ordem;

= Depuracdo limitada: ferramentas de depuracdo menos avancadas face a IDEs especializadas;

» Controlo de versdo: integracdo mais dificil com o Git devido a natureza JSON dos ficheiros;

» Complexidade de manutencio: tendéncia  criacio de células extensas e pouco modulares [KRKP*16b].

Papel no Desenvolvimento do Projeto

Durante as fases iniciais do desenvolvimento, o Jupyter foi utilizado como ambiente exploratério para
validacdo de funcdes, testes rapidos e documentacdo dindmica. A sua natureza interativa revelou-se
essencial para avaliar a integracdo entre os médulos do sistema e para validar a consisténcia numérica da
transposicdo. Contudo, a medida que o projeto evoluiu para uma fase de consolidacdo estrutural, tornou-se
necessaria a adocdo de um ambiente mais robusto e orientado a manutencao, funcao assumida pelo Visual
Studio Code.

3.1.4 Visual Studio Code — Programacao, Documentacao e Gestao de Projeto

O Visual Studio Code (VS Code) foi o ambiente de desenvolvimento integrado (IDE) principal utilizado
para a organizacdo e desenvolvimento do cddigo-fonte. Através da extensdo oficial para Julia, foram
disponibilizadas funcionalidades avancadas de depuracdo, sugestdo automatica de codigo, gestdo de pacotes
e integracdo com o Git, garantindo uma maior produtividade e rastreabilidade do trabalho desenvolvido
[Mic23b, Jul23].

Enquanto o Jupyter foi utilizado para prototipagem e analise exploratéria, o VS Code proporcionou um
ambiente de desenvolvimento estruturado e escaldvel, adequado a manutenc3ao do sistema, a integracao de
modulos e a gestdo de dependéncias. A extensdo Jupyter permitiu ainda executar notebooks diretamente
no mesmo espaco de trabalho, unificando as fases de experimentacéo e de producdo [Mic23al.

Adicionalmente, a extensdo LaTeX Workshop possibilitou a escrita e edicdo da dissertacdo no préprio
ambiente de desenvolvimento [LaT23], enquanto o suporte integrado para o Git e o GitHub assegurou o
controlo de versdes, a revisdo colaborativa e a publicacdo do cédigo-fonte [CS14, Git23)].

Integracao e Sinergia do Ecossistema de Desenvolvimento

Em conjunto, as ferramentas analisadas desde a execucdo exploratéria em FORTRAN 2008, passando pela
adocdo da linguagem Julia e das suas bibliotecas, até a utilizacdo de ambientes de apoio como Jupyter
Notebooks/Lab e Visual Studio Code formaram um ecossistema de desenvolvimento coeso.

Destaca-se, em particular, o papel do Visual Studio Code, que integrou num (nico ambiente a progra-
macdo em Julia, a execucdo de notebooks, a escrita do relatério em LaTeX e a gestdo colaborativa do
projeto através do Git e GitHub.

3.2 Modelo de Dados e Formatos de Armazenamento

A qualidade e a fiabilidade dos resultados obtidos neste trabalho dependem fortemente dos dados de entrada
utilizados. Nesta seccdo apresentam-se os principais tipos e formatos de dados utilizados, exemplos de
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contelidos e os procedimentos de preparacdo e pré-processamento que asseguraram a sua correta utilizacdo
e integridade cientifica.

3.2.1 Estrutura e Pré-processamento dos Dados

Os resultados das simula¢des numéricas foram armazenados em ficheiros estruturados nos formatos (HDF4/HDF5)
[The22b, The22a], VTK [SMLO06] sob a forma de datasets multidimensionais, organizados em matrizes tridi-
mensionais (Rank = 3). Cada matriz representa uma grandeza fisica distinta, como a densidade, a energia,
ou as componentes da velocidade nos eixos x, y e z. Embora em algumas simulacdes uma das dimensdes
possa ser unitaria (por exemplo, 2000 x 2000 x 1), a estrutura de dados mantém a I6gica tridimensional.
Essa coeréncia estrutural garante consisténcia na representacdo e facilita a extensdo futura para simu-
lacGes volumétricas completas.
A organizacdo espacial baseia-se numa grelha cartesiana (grid), cujos vetores armazenam as coordenadas
fisicas correspondentes a cada indice da matriz. Deste modo, cada elemento A(i,7,k) do dataset estd
associado ndo apenas ao seu valor numérico, mas também as coordenadas reais (x;,y;, 2;) do sistema
fisico. De forma esquematica:

Grid X = [0, dx, 2dx, .., Lx]

Grid Y - [0, dy, 2dy, .., Lyl

Grid Z = [0, dz, .., Lz]

Dataset(i,j,k) - valor fisico (ex. densidade)

Para além dos valores armazenados, cada dataset contém ainda um conjunto de metadados fundamentais
para a sua correta interpretacdo [The22b], tais como:

= Rank — nilmero de dimensdes da matriz;

» Size — tamanho em cada eixo (1, ny,n.);

= Escalas fisicas — fatores de conversdo de indices para coordenadas reais;

= Label — identificacdo da variavel fisica, unidade de medida e instante temporal da simulacao;

= Sistema de coordenadas — tipicamente cartesiano.
Esta camada de metadados assegura que os ficheiros sejam independentes do cédigo de origem, promovendo
a reprodutibilidade, a portabilidade e a integracdo com diferentes ferramentas de andlise e visualizacdo
[WBC*17, Hin19a].

3.2.2 Pré-processamento dos Dados

Antes de iniciar a anélise, foi necessério aplicar um conjunto de etapas de pré-processamento, com o objetivo
de uniformizar, validar e adaptar os dados para as rotinas de célculo e visualizacdo. Entre as operacdes
mais relevantes destacam-se seguintes:

Conversdo de precisdo numérica (float32 — float64);

Aplicacdo de escalas logaritmicas em varidveis com ampla gama dindmica, como densidade e energia;
Tratamento de valores negativos em grandezas vetoriais;

Filtragem de datasets artificiais ou invalidos, incluindo matrizes uniformes ou contendo valores NaN;

» Aplicac3o de fatores de escala obtidos no ficheiro de configuracdes.

Estas operacdes seguem as boas préticas de preparac3o e validacio de dados cientificos [WBC*17], garan-
tindo que apenas os dados validos e fisicamente consistentes fossem utilizados nas etapas subsequentes de
processamento, calculo estatistico, visualizacdo e interpretacao.

3.2.3 Exemplos de Ficheiros e Formato de Dados

Um exemplo concreto da estrutura de um ficheiro HDF5 (.h5), tal como utilizado nas simulagdes astrofisi-
cas, é ilustrado na Figura Ell Esta estrutura é caraterizada pelos datasets multidimensionais de Velocidade,
Densidade, Energia, e por matrizes auxiliares (fakes).
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Figura 3.1: Exemplo da estrutura hieradrquica de um ficheiro HDF5 utilizado no projeto.
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A lista seguinte, extraida do processo de leitura, exemplifica a informacdo associada a um dataset em

particular:

A Abrir ficheiro: data/input/dados-disk-2000x2000x1/a11003000.h5

=== Informagdes do Dataset ===

Nome longo: DENSITY AT TIME=9.46E+15

Tipo de Dado: Float32
Dimens&o X: 2000
Dimens&o Y: 2000
Dimensé&o Z: 1

Dim Total: 4000000

Dims: (2000, 2000, 1) = 16000000 bytes

Sistema de coordenadas: Cartesian

size(3,)

size: 3

Cubo de Dados (3D)
Atributos

coordsys: Cartesian
Atributos

=== Informagdes do Dataset ===
Tipo de Dado: Float32
Dimensé&o X: 1

Dimens&o Y: 1

Dimensé&o Z: 1

Dim Total: 1

Dims: (1,) = 4 bytes
Escalar (valor tnico)
Atributos

CLASS: DIMENSION_SCALE
Atributos

NAME: fakeDimO

A inclusdo destes metadados é fundamental para a correta interpretacdo dos dados, uma vez que descrevem
o significado fisico, o contexto espacial e o instante temporal de cada matriz armazenada. Deste modo, os
ficheiros HDF5 n3o se limita a armazenar os valores numéricos das simulacdes, mas encapsulam também
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toda a informac3o necesséaria a sua interpretacdo, permitindo que o processamento e a visualizacdo sejam
feitos de forma consistente e independente do cédigo original de simulac3o.

3.3 Modernizacao do Sistema de Configuracao: de ASCII para YAML

Na versdo original do AstroPGPLOT em FORTRAN, os parametros de configuracdo eram lidos a partir
de ficheiros de texto simples em formato ASCII, caracterizados por delimitadores inconsistentes, falta de
validacdo e sem qualquer estrutura hierarquica explicita. Cada ficheiro seguia uma sintaxe ad-hoc, muitas
vezes definida por posicoes fixas de colunas ou por palavras-chave seguidas de valores em linhas especificas.

Esta abordagem, embora funcional e de implementacdo direta, apresentava vérias limitacSes que se
agravavam com a complexidade crescente do software: dificultava a manutenc3o e a extensdo do cédigo,
aumentava a probabilidade de erros de sintaxe ou de interpretacdo por parte do utilizador, e tornava-se
particularmente critica em simulacGes de grande dimens3o que exigiam a gestdo de centenas de parametros
interdependentes. A auséncia de uma especificacdo formal e de um parser robusto transformava a simples
tarefa de configurar uma execucdo numa fonte potencial de erros e de perda de tempo.

3.3.1 Adocdo do Formato YAML e Vantagens Técnicas

Para ultrapassar as limitacdes impostas pelo formato ASCIl ad-hoc, o sistema de configuracdo foi inte-
gralmente redesenhado e modernizado, substituindo o esquema de leitura original pela adocao do padrao
YAML (YAML Ain't Markup Language). Esta transicdo n3o constitui uma simples transposicido do for-
mato, mas uma modernizacdo arquitetdnica que redefine a interface entre o utilizador e o software. O
formato YAML, amplamente adotado em engenharia de software moderna para ficheiros de configuracao
e serializacdo de dados, foi selecionado pela sua énfase na legibilidade humana, na expressividade e numa
estrutura hierdrquica explicita e consistente [YAM21]. A modernizacdo permitiu uma integracdo direta e
eficiente com o ecossistema Julia através da biblioteca especializada YAML. j1, que efetua a ponte entre a
especificacdo declarativa em texto e estruturas de dados nativas da linguagem.
As principais vantagens técnicas e metodoldgicas desta modernizac3do incluem:

= Estrutura hierarquica clara e validavel: A organizacdo dos pardmetros em seccdes aninhadas (por
exemplo, simulagdo, fisica, saida) reflete a légica do dominio e permite uma validagdo semantica
automatica, impossivel no formato plano e posicional do ASCII.

= Maior legibilidade e reducao de erros: A sintaxe minimalista, baseada em indentacdo e em pares
chave-valor, é intuitiva e préxima de uma linguagem natural, reduzindo drasticamente erros de sintaxe
e facilitando a revisdo por parte dos investigadores.

» Facilidade de extensdao e manutencao: A adicdo, remocdo ou modificacdo de pardmetros torna-se
uma operacao local e segura, sem risco de quebrar a leitura de outros campos devido a desalinha-
mentos de colunas ou delimitadores inconsistentes.

» Integracao programatica robusta: A biblioteca YAML. j1 converte automaticamente o ficheiro de
configuracdo num dicionario ou estrutura tipada em Julia, permitindo acesso seguro aos parametros
via cédigo (e.g., config[’simulacdo”]["passo_temporal”]) e eliminando a necessidade de escrever e
manter rotinas complexas de parsing.

= Portabilidade e interoperabilidade: O YAML é um padrdo independente de linguagem, o que torna
os ficheiros de configuracdo do AstroTLPlot utilizaveis e compreensiveis noutros contextos (e.g., em
scripts Python de pds-processamento) e facilita a documentacdo dos pardmetros.

Deste modo, o YAML atua como uma camada de abstracdo bem definida que desacopla totalmente a
especificacdo da execucdo da simulaciao do seu cédigo-fonte. Esta separacdo promove uma configuracdo
flexivel, repetivel e auto-documentada, alinhando o fluxo de trabalho com as melhores préticas de engenharia
de software para investigacdo reprodutivel. A configuracao deixa de ser um conjunto obscuro de nimeros
num ficheiro de texto para se tornar um documento estruturado que descreve explicitamente os parametros
do experimento numérico.
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3.3.2 Estrutura dos Dados de Configuracao

A Tabela @ ilustra a transicao estrutural, apresentando um excerto da comparacao entre o esquema do
AstroPGPLOT em ASCII e o novo formato estruturado em YAML do AstroTLPlot.
Esta comparacdo evidencia ndo apenas uma mudanca de sintaxe, mas uma transformacdo fundamental

na organizacdo logica e na acessibilidade dos pardmetros de configuracao.

Enquanto o formato ASCII

original exigia um conhecimento prévio da ordem fixa dos parametros e das suas posicSes no ficheiro, o
formato YAML introduz uma organizacao semantica baseada em chaves, tornando cada pardmetro auto-

descritivo e independente da sua posicdo.

ASCIl ( FORTRAN)

YAML (Julia)

lhdrun=.true.,
1mhdrun=.false. /

$debug Debug:
ldebug=.t./; ldebug: true

$dbase Directories:
directory='./dados-disk-2000x2000x1/", directory: './dados-disk-2000x2000x1/"'
diratomic='./Atomic/' / diratomic: './Atomic'

$typesim SimulationType:

lhdrun: true
Imhdrun: false

localizar=.false./

$fileformat FileFormat:
lhdf=.true., 1hdf: true
lascii=.false., lascii: false
lvtk=.false. / lvtk: false

$gridsize GridSize:
in=2000, in: 2000
jn=2000, jn: 2000
kn=1 / kn: 1

$labels Labels:
xlabel='X (pc)', xlabel: 'X (pc)'
ylabel='Y (pc)', ylabel: 'Y (pc)'
writetime=.true., writetime: true

localizar: false

Tabela 3.1: Excerto da comparacdo entre a estrutura dos dados de configuracdo nos formatos ASCII do

(AstroPGPLOT) e YAML (AstroTLPlot).

Os blocos de pardmetros definidos no ficheiro de configuracdo YAML incluem:

= Debug — ativa ou desativa o modo de depuracdo;

= Directories — define os diretérios de entrada e dados atémicos;

» SimulationType — determina o tipo de simulacdo a executar;

= FileFormat — especifica o formato dos ficheiros de dados (HDF5, ASCII, VTK);
» GridSize — define as dimensdes da grelha de computacdo tridimensional;

= Labels — configura rétulos dos eixos e opcdes de escrita temporal.

3.3.3 Conclusao Metodolégica

A substituicido do esquema em ASCII do AstroPGPLOT pelo padrido estruturado YAML do AstroTLPlot
representou, assim, um passo decisivo na modernizacao e robustificacdo do fluxo de trabalho de configu-
racdo. Enquanto na implementacdo do AstroPGPLOT a leitura dos parametros dependia de um parsing
manual de strings com légica procedimental complexa e sujeita a erros de formatacdo, no ecossistema Julia
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o ficheiro YAML é carregado de forma declarativa, diretamente para uma estrutura de dados nativa (um
diciondrio ou um tipo composto), através da biblioteca YAML. j1.

Esta mudanca paradigmética trouxe ganhos tangiveis em vérias dimensGes: transparéncia, pois o fi-
cheiro de configuracdo tornou-se um documento legivel e autoexplicativo; robustez, ao eliminar fontes
de erros de interpretacdo e ao permitir validacdo de esquema; e escalabilidade, ao facilitar a gestdo de
conjuntos de parametros cada vez mais complexos e hierdrquicos. Esta evolucdo técnica e metodoldgica
n3o apenas melhora a experiéncia do utilizador, como também estabelece as bases arquiteténicas para
o desenvolvimento de um pacote verdadeiramente modular, testavel e adaptavel a necessidades futuras,
alinhando o AstroTLPlot com as melhores praticas de engenharia de software cientifico contemporaneo.

3.4 Desenvolvimento do Pacote AstroTLPlot

O desenvolvimento do pacote AstroTLPlot, disponivel publicamente no repositério GitHub [LCdA25], cons-
tituiu o nicleo da implementac3do pratica deste trabalho.

A designacdo do pacote AstroTLPlot, possui um duplo significado conceptualmente alinhado. A sigla
TL simboliza, em primeiro lugar, o processo técnico central do projeto: Transition & Legacy, ou seja, a
transicdo de um ecossistema de software consolidado (FORTRAN 2008 / PGPLOT) para uma plataforma
moderna Julia/Makie). Por uma coincidéncia feliz, as mesmas iniciais correspondem ao nome do autor,
Tomas Lima, acrescentando uma dimens3o pessoal a identidade da ferramenta. O nome completa-se com
Astro (Astrofisica) e Plot (Visualizagdo Grafica), especificando assim o seu dominio de aplicacdo e a sua
funcdo primaria.

Este pacote agrega num projeto coeso e modular as rotinas fundamentais de leitura, processamento,
andlise estatistica e visualizacdo de dados astrofisicos. A sua concecdo foi orientada por principios de
engenharia de software, nomeadamente reutilizacdo, modularidade [VVBC+17, BEKS17], extensibilidade e
facilidade de utilizac3o, assegurando que a ferramenta n3o se limita a satisfazer as necessidades imediatas
da transposicdo de cddigo, mas serve igualmente como base sélida para futuros desenvolvimentos na area.
O pacote integra suporte nativo para mdltiplos formatos de dados, incluindo HDF4/5, VTK, CSV e YAML,
garantindo ampla compatibilidade com diferentes ferramentas de simulac3o e fluxos de trabalho existentes
no dominio da astrofisica computacional.

3.4.1 Arquitetura e Organizacao do Pacote AstroTLPlot

O pacote AstroTLPlot foi concebido segundo uma arquitetura modular, alinhada com as boas praticas de
engenharia de software cientifico e de reprodutibilidade [WBC*17, SNTH13]. Cada componente do cédigo
desempenha uma funcao claramente definida, o que reduz dependéncias circulares, simplifica a manutencdo
e facilita a integragdo de novas funcionalidades [BEKS17].

A filosofia de design assenta num ntcleo central, rodeado por mddulos especializados, cada um res-
ponsavel por uma funcdo especifica e bem delimitada, refletindo principios classicos de modularidade e
encapsulamento de software [WBC*17].

1. Madulos Funcionais Especializados

A separac3do funcional do cédigo é ilustrada na Figura @ e materializa-se nos seguintes médulos especia-
lizados:
» Leitura de Dados: responsavel pela gestdo de diferentes formatos de ficheiros (HDF4, HDF5, VTK,
ASCII, YAML), promovendo interoperabilidade e flexibilidade;
» Estruturas de Dados: define as estruturas de dados que encapsulam informac3o fisica, parametros de
execucdo, configuracdo de visualizac3o e constantes globais, seguindo praticas de data encapsulation;
» Processamento: implementa a transformacdo de dados brutos em resultados cientificos, incluindo
operacdes de transformacdo matricial e célculo de variaveis fisicas;
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» Estatistica: inclui funcGes de transformacdo logaritmica basica e executa célculo de soma, média,
desvio padr3o, variancia e extremos, em consonéncia com bibliotecas cientificas modernas [BEKS17,
Per19];

» Visualizacdo: responsavel pela criacdo de mapas de calor e PDF com Makie. j1[DK21], assegurando
desempenho e interatividade em ambiente cientifico;

= Suporte: fornece funcdes auxiliares e de configuracdo, reforcando a reutilizacdo e consisténcia in-
terna.

<<AstroTLPlot>>

setup.
Reading YAML Configuration File

1
Set read\nvaramelers

read_dataji ions.jl
<<use>> Reading Data files (HDF5,VTK) Reading and management of ionic data

Send simulationsData SEWOnsDa‘a

<<use>> )

Data preprocessing and calculations

<<use>>

ProcessedData
data_structures/ S e <<use>> = = = 7

Data structures and constants
<= -
<<use>> .
. statistics.jl
Statistics calculation

Send statistical results

sy — e mapsji
Visualization of results - Makie.jl

T
Uses helpgr funcions

utils
Helper functions

Figura 3.2: Arquitetura modular do pacote AstroTLPlot, evidenciando a separacdo funcional entre os
moédulos de leitura, processamento, estatistica e visualizacdo.

e

2. Interface Publica e Encapsulamento

O médulo principal AstroTLPlot.jl atua como ponto de integracdo e de interface publica do pacote,
controlando a exposicdo das funcionalidades. Este modelo garante a modularidade e assegura uma clara
separacdo entre a ldgica interna e a API piblica [BEKS17]:
= Exposicdo de Funcées Publicas: O médulo central reexporta funcdes e estruturas de dados relevan-
tes dos submédulos (read_data, process, maps, statistics, ions, electron,etc.), permitindo
que o utilizador aceda diretamente as funcionalidades essenciais do pacote sem necessidade de co-
nhecer a estrutura interna;
= Encapsulamento de Funcées Privadas: FuncSes auxiliares ou de implementacdo interna perma-
necem confinadas aos submédulos, ndo sendo exportadas para o utilizador final. Esta abordagem
garante que a interface plblica se mantém limpa, intuitiva e estavel, enquanto a ldgica interna pode
evoluir sem comprometer a compatibilidade;
» Importacao e Organizacao: Através de declaracles using .Submodule ou import.Submodule:
function_name, o médulo principal controla quais funcdes e tipos ficam visiveis, garantindo a coes3o
da API.
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3. Coeréncia e Reprodutibilidade

Ao contrario da arquitetura monolitica do software original em FORTRAN 2008, que dependia de variaveis
globais e forte acoplamento funcional, o design em Julia adota um modelo orientado a médulos e estruturas
tipadas. Esta mudanca é metodolégica e estabelece as bases para um pacote modular, escalavel e de
facil manutencdo. A arquitetura do AstroTLPlot promove, assim, a reutilizacdo de cédigo e reforca a
reprodutibilidade cientifica do fluxo de trabalho [WBC*17, SNTH13, Perl9].

3.4.2 Organizacao de Ficheiros e Diretérios do Pacote

O pacote AstroTLPlot foi concebido com uma organizacdo modular, promovendo uma separacdo clara de
responsabilidades entre cédigo-fonte, dados, documentacdo, testes e notebooks interativos. Esta estrutura
de diretérios segue as boas praticas de engenharia de software cientifica [WBC'17] e foi guiada pelos
principios de Clareza, Escalabilidade e Integracdo, o que favorece a manutencdo, a colaboracdo e a expansao

futura do projeto.
A Figura@ apresenta a visdo geral desta arquitetura, evidenciando a independéncia entre os seus
componentes principais e o fluxo légico entre os diferentes niveis do pacote:

AstroTLPlot

|— data # Dados externos ao codige (ndo executdveis)
|— config # Ficheiros de configuracdo (YAML/ASCII/DAT)
— input # Dados de entrada brutos (simulagdes, observacdes, HDF5, etc.)
L— output # Resultados gerados: mapas, figuras, tabelas, ficheiros
— docs # Documentagac técnica e cientifica
— LICENSE # Licenga do software
— Manifest.toml # Versdes exatas das dependéncias (reprodutibilidade)
— Project.toml # Definicdo do pacote, dependéncias diretas e versdo
F— notebook # Notebooks (Jupyter) para exploragao, testes e demonstracdes
— README.md # Apresentacdo do projeto, objetives
— scripts # Scripts executaveis
— src # Codigo-fonte principal do pacote
|— AstroTLPlot.jl # Médulo principal que expde a API piblica do pacote
|— data_structures # Definigdo das estruturas de dados
|— ions # Logica e propriedades fisicas dos ides (labels,fracdes)
|— maps # Criacdo de mapas 2D/3D e visualizagdes cientificas
|— process # Processamento principal dos dados
|— read_data # Leitura e parsing de dados de entrada (HDF5, ficheiros ASCII, configs)
— setup # Inicializagdo do ambiente de execugdo (configuracde glebal, defaults)
|— statistics # Calculo de estatisticas
L— utils # Funcdes auxiliares reutilizaveis
— test # Testes unitarios e de integracdo (Pkg.test)

Figura 3.3: Estrutura modular de diretérios do pacote AstroTLPlot.

3.4.3 Justificacdo Técnica do Design Modular

A adocdo de um design modular representou uma evolucdo técnica fundamental em relacdo ao AstroPG-
PLOT, permitindo a separacdo explicita de responsabilidades e a eliminacdo da dependéncia de variaveis
globais. Para mitigar esta limitacdo, foram implementadas estruturas de dados tipadas, como config_data
e simulation_data. Estas estruturas centralizam pardmetros e resultados, garantindo a consisténcia dos
dados e promovendo a reutilizacdo de codigo, em_conformidade com as recomendacdes atuais para o
desenvolvimento sustentavel de software cientifico [Per19]. O médulo read_config reforca esta aborda-
gem, fornecendo flexibilidade na parametrizacdo de simulacGes e permitindo a adaptacdo transparente a
diferentes cenarios.

Gracas a este modelo orientado a dados, as funcdes publicas recebem os datasets como parametros
explicitos, tornando-as independentes do estado global e aplicaveis em miiltiplos contextos (ex.: otimi-
zando a andlise através de chamadas como statistics(simulation_data.den)). O design modular
e a eliminacdo da utilizacdo excessiva de variaveis globais resultam em ganhos significativos de robustez,
extensibilidade e clareza, superando as fragilidades da abordagem monolitica e altamente acoplada da
implementacao do AstroPGPLOT.

Deste modo, o AstroTLPlot n3o se limita a uma simples transposicdo de cédigo FORTRAN 2008 para
Julia, evoluindo para uma ferramenta moderna, modular e escaldvel, concebida para a comunidade cientifica
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e preparada para futuras extensdes.

3.5 Estruturas de Dados Implementadas e Organizacao

O desenvolvimento do pacote AstroTLPlot assenta num conjunto de estruturas de dados que centralizam
os parametros de execucdo, a configuracdo da visualizacdo e os resultados numéricos das simulacdes,
seguindo as boas préticas de engenharia de software cientifico [WBC*17, BEKS17]. A definicdo clara e
rigorosa destas estruturas em Julia revelou-se crucial, uma vez que toda a transposicdo das rotinas de
FORTRAN 2008 e o desenvolvimento subsequente do pacote dependem diretamente da sua consisténcia e
organizacao.

As estruturas foram concebidas com tipagem explicita e modularidade, principios fundamentais no
design moderno de software técnico-cientifico [SNTH13, Per19]. Esta abordagem promove maior clareza
conceptual, facilita a reutilizacdo do cddigo, simplifica a manutencdo e assegura a robustez das operacdes
sobre os dados, para além de favorecer a rastreabilidade e transparéncia dos resultados. De forma a
representar graficamente esta organizac3o, a Figura @ ilustra a arquitetura geral das estruturas de dados
do pacote AstroTLPlot, evidenciando as relacGes hierarquicas e de dependéncia entre os seus principais
modulos.

O diagrama, elaborado com base no modelo implementado em Julia, mostra as relacbes de depen-
déncia entre os médulos centrais: os médulos Runtime, ModIons, PGP, Config e Statistics utilizam o
DataStructures, sendo que os quatro primeiros dependem adicionalmente das constantes fundamentais
definidas no ndcleo do sistema. A estrutura ConfigData do médulo read_config. jl integra todos os
modulos Runtime, ModIons, PGP e Config. Esta representacdo grafica complementa a descricio tex-
tual apresentada nas listagens, permitindo uma compreens3o global da arquitetura interna do pacote e da
integracdo entre os diferentes médulos de dados [SNTH13, Per19].

data_structure.jl

data_statistics.j|
+ Point2D
+ StatisticsData2D + Point3D
+ Matrix2DStatistics + MinMaxRange

config.jl

+ Directories
+ GridSize

+ SimulationData
+ Element

+ Abundances

+ OutputPlot

+ PlotConfig + ContourLimits
+ lonProperties

+ LoopGraphic + Labels

+ ExecutionState > (ailetids + Titles

. w A a
i
i
'
'
'
i
.

S¢ s 1 2

+ Global constants
+ Physical values

+ ConfigData

S J

Figura 3.4: Arquitetura das estruturas de dados do pacote AstroTLPlot.

A organizacdo das estruturas de dados no pacote segue uma separacdo clara de responsabilidades,
distribuida pelos seguintes médulos funcionais:

» runtime.jl: agrega os pardmetros de execucao da simulacdo, incluindo opcdes de configuracdo de
graficos, estado da simulac3o, transformacdes de dados, rastreamento, volumes, ficheiros temporais
e dados adicionais. Esta estrutura atua como nicleo do estado da execucdo;

» pgp.jl: gere a configuracdo de escalas de cor, limites de contorno, visualiza¢cdes, metadados graficos
e utilizados na definicdo de legendas e normalizacdo dos mapas;

» modions.jl: concentra as propriedades idnicas, fracGes de iGes, propriedades de temperatura, e
limites de visualizac3o, sendo fundamental para a andlise quimica das simulacdes;
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» data_structures. jl: contém definicSes gerais de pontos em 2D e 3D, limites de eixos, coordenadas
e estatisticas de matrizes multidimensionais, servindo como base para o célculo e visualizac3o (adicdo

nesta vers3o);

» data_statistic.jl: contém definicdes gerais para estatisticas de matrizes 1D, 2D e 3D (adicdo

nesta vers3o);

» config.jl: fornece suporte para as configuracGes gerais e constantes referentes a mensagens de
erros e mensagens de estado;

» ploting_config.jl: fornece suporte para configuragdes de visualizacdo (adicdo nesta versdo);

» read_config.jl: suporte para leitura de dados de configuracGes lidas a partir do ficheiro de entrada

(adi¢do nesta vers3o).

3.5.1 Constantes Fisicas e Codigos de Estado

A definicao destas constantes em estruturas dedicadas permite garantir a consisténcia cientifica dos calculos,
assegurando que todos os moédulos partilham valores unificados e compativeis entre si, uma exigéncia
fundamental em simulacdes computacionais de elevada precisdo [Hig02].

Listagem 3.5.1 Excerto do médulo constants. j1.

const GAMMA = 5.0 / 3.0

const GAMMA1 = GAMMA - 1.0
const BOLTZ = 1.38065e-16
const CLIGHT = 2.99792458e+10
const HPL = 6.62606896e-27

#
# Particle Masses

#

const ELMA = 9.10938e-28
const MP = 1.67262e-24
const MH = 1.67353e-24
const ME = 9.1093837015e-28
#

# Other Constants

#

const SMALLP = 1.0e-30
const CMPC = 3.086e18

# Error Codes

const ERROR_UNKNOWN

const ERROR_FILE_NOT_FQOUND
const ERROR_NO_PERMISSIONS

1
2
3

#

#
#
#
#

Adiabatic index

GAMMA minus one

Boltzmann constant (erg/K)
Speed of light in vacuum (cm/s)
Planck's constant (erg-s)

Electron mass (g)
Proton mass (g)
Hydrogen atom mass (g)

Minimum pressure (g/cm-s?)
Megaparsec to cm conversion factor

# 1 = Unmapped/Generic Error (Fallback)
# 2 = File Not Found
# 3 = No Permissions

# Dictionary of status messages (code => message)
const ERROR_MESSAGES_DICT = Dict{Int, String}(

# -—— Status Code —-—-

STATUS_SUCCESS => "File loaded successfully.",

# ——— Format-Specific Read Fatilures (Codes 6-8) —---

ERROR_HDF5_READ_FAIL => "Code 6: Failed to read data structure within the opened HDF5 file.",

A existéncia de uma camada explicita de verificacdo e diagndstico contribui diretamente para a robustez,
portabilidade e reprodutibilidade do processo de execucdo, aspetos centrais na credibilidade dos workflows
cientificos modernos [Warl3]. Assim, tanto as rotinas de baixo nivel como os mddulos de visualiza¢do e
andlise estatistica operam sobre um conjunto coeso de definicdes globais, reduzindo a propagacao de erros
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e melhorando a rastreabilidade das operacdes. A Listagem apresenta um excerto representativo do
modulo constants. j1.

Nela observa-se a organizacao hierarquica das constantes fisicas, agrupadas por categorias como massas,
constantes fundamentais ou valores minimos admissiveis, bem como a estrutura centralizada dos cédigos
de erros. Estes cddigos sdo acompanhados por um dicionédrio (ERROR_MESSAGES_DICT) que mapeia cada
identificador numérico para a respetiva mensagem descritiva, permitindo a sua utilizacdo direta nas rotinas
de leitura, validacdo e registo de eventos.

3.5.2 Estrutura de Configuracdo de Simulacdo (ConfigData)

A estrutura ConfigData reline todos os pardmetros de configuracdo da simulacdo, extraidos diretamente
dos ficheiros YAML utilizados para preparar o fluxo computacional. A opcao por formatos legiveis e
estruturados, como YAML, segue praticas modernas de definicio declarativa de pardmetros em projetos
cientificos complexos [HBO1Q]. Esta estrutura é instanciada a partir do ficheiro indatpg.yaml e funciona
como o ntcleo de configuracdo do pacote, sendo passada como argumento a praticamente todas as funcoes
de leitura, processamento e visualizac3o.

Este modelo promove um elevado grau de encapsulamento, garantindo que cada funcdo acede apenas
a informac3do necessaria, uma abordagem recomendada em sistemas de alto desempenho e pipelines bem
modularizados [Warl3]. Ao centralizar os pardmetros, minimizam-se efeitos colaterais, aumenta-se a ras-
treabilidade e reforca-se a reprodutibilidade do processo [Warl3]. A Listagem n apresenta um excerto
representativo da estrutura ConfigData.

Listagem 3.5.2 Estrutura de dados ConfigData.

mutable struct ConfigData
debug: :Debug
directories::Directories
simulation_type: :SimulationType
file_format::FileFormat
grid_size::GridSize

# Debugging configuration and runtime flags
# Paths for simulation input/output data
# Defines the type of simulation (HD, MHD, etc.)
# Selected file format(s) for data I/0
# Grid resolution
real_dims: :RealDims #
maps_dims: :MapsDims # Dimensions used for map visualization and slicing
number_of_plots: :NumberOfPlots # Number and configuration of plots to generate
variable_params: :VariableParams #
interpolation: :Interpolation #
abundances: : Abundances #
scales::Scales #
#
#
#

Variables to compute, store, or visualize
Interpolation settings for post-processing
Elemental or molecular abundances considered
Scaling and nmormalization parameters
Ion-specific plotting configuration

Types of tons involved in the simulation
Fractions of atomic and tfonic species

ions_plot::IonsPlot

ions_type: :IonsType

atomic_ionic_fraction::AtomicIonicFraction
end

3.5.3 Dados de Simulacdo (SimulationData)

A estrutura SimulationData armazena os campos fisicos tridimensionais resultantes das simulacdes, den-
sidade, energia, temperatura, velocidades e campo magnético, além dos vetores de grelha correspondentes.
Estes dados sdo tipicamente importados de ficheiros HDF5, um formato amplamente utilizado para arma-
zenamento estruturado e de elevado desempenho em contextos cientificos [The23a]. A organizagdo interna
da estrutura facilita a indexac3o espacial, a manipulacao eficiente dos campos e o acesso rapido as variaveis
fisicas, servindo como base para a andlise estatistica, visualizacdo com Makie ou exportacdo em formatos
derivados.

Esta forma de encapsulacdo segue recomendacSes classicas na modelacdo numérica e andlise de dados
multidimensionais [PTVF07]. A Listagem mostra um excerto da estrutura SimulationData.

Physical dimensions mapped to the computational domain
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Listagem 3.5.3 Estrutura de dados SimulationData.

mutable struct SimulationData
den: :Array{Float64,3} # Density field
ene: :Array{Float64,3} Energy field
pre: :Array{Float64,3} Pressure field
tem: : Array{Float64,3} Temperature field
vxx: :Array{Float64,3} Velocity X-component
vyy: :Array{Float64,3} Velocity Y-component
vzz: :Array{Float64,3} Velocity Z-component
bxx: :Array{Float64,3} Magnetic field X-component
byy: :Array{Float64,3} Magnetic field Y-component
bzz: :Array{Float64,3} Magnetic field Z-component
X_grid: :Vector{Float64} # Grid coordinates for X-azis
Y_grid: :Vector{Float64} # Grid coordinates for Y-azis
Z_grid: :Vector{Float64} # Grid coordinates for Z-azis
end

HORH K R OB W® R "R

3.5.4 Dados Estatiticos (StatisticsData2D)

As estruturas StatisticsData2D, Coordinate2DResult, Matrix2DStatistics e Axis2DLimits or-
ganizam resultados estatisticos derivados de matrizes bidimensionais. Permitem calcular métricas funda-
mentais, soma, média, varidncia, desvio padrdo, valores extremos e limites de eixos, seguindo abordagens
classicas da analise estatistica computacional []

Estas estruturas servem de base para operacdes como cortes 2D, projecoes, normalizacdes e construcao
de mapas cientificos de elevada precisdo. A Listagem .5.4 apresenta um excerto representativo.

Listagem 3.5.4 Estruturas de dados estatisticos auxiliares.

# Represents a 2D coordinate and its value
mutable struct Coordinate2DResult{T}

index2D: :Point2D{Int} # z,y indez

value2D::T # value at that index
end

# Represents axis limits in 2D space
mutable struct Axis2DLimits

p2min: :Point2D{Int} # min z,y indices

p2max: :Point2D{Int} # maz z,y indices
end

# Represents statistical data from a 2D matriz
mutable struct StatisticsData2D{T<:Real}

sum: : T # The sum of all elements in the matriz
mean: :T # The average value of the elements
variance::T # The wvariance of the elements
std_dev::T # The standard deviation
min_value: :Coordinate2DResult{T} # Minimum value with its position
max_value: :Coordinate2DResult{T} # Mazimum value with its position
range_value: :MinMaxRange{T} # Range (min, maz) of wvalues
n_elements::Int # The total number of elements
n_rows::Int # The number of Tows
n_columns: :Int # The number of columns
axis_limits::Axis2DLimits # Azis boundaries for the matriz

end

mutable struct Matrix2DStatistics{T<:Real}
statistics_data::StatisticsData2D{T} # Statistical descriptorst
matrix_result::Matrix{T} # Matriz after applying a function
end




3.5. ESTRUTURAS DE DADOS IMPLEMENTADAS E ORGANIZACAO 29

3.5.5 Vantagens da Utilizacao de Estruturas de Dados no Desenvolvimento do Projeto

A adoc3o de estruturas de dados no desenvolvimento do pacote permitiu reorganizar de forma sistemética
os elementos da simulacdo, assegurando que cada componente do cédigo possui uma responsabilidade
clara e independente. Esta abordagem foi fundamental para transpor a légica monolitica do software
AstroPGPLOT para uma implementacdo modular e idiomatica em Julia, facilitando a manutencdo, a
extensibilidade e a consisténcia dos dados ao longo de todo o fluxo de execucdo. Neste contexto, podem
ser destacadas as vantagens decorrentes da utilizacao de estruturas de dados:

» Reducdo de utilizacdo de variaveis globais, com funcdes explicitamente dependentes de argumentos
de entrada.

= Encapsulamento de dados relacionados, facilitando a manutenc3do e expansao do pacote.

» Validacdo automética de tipos e consisténcia dos dados durante a execucio.

= Integracdo direta com funcdes de leitura, processamento e visualizacdo, respeitando a filosofia mo-
dular do pacote.

O processo de transposicdo estrutural do codigo, exigiu uma revisdo cuidadosa da arquitetura de médulos
e das estruturas de dados, de forma a adaptar o design em FORTRAN 2008 aos paradigmas modernos
da linguagem Julia [BEKS17]. Esta reformulacdo seguiu os principios da engenharia de software cientifica,
com enfoque na clareza, modularidade e capacidade de manutencdo. Durante esta fase, algumas estruturas
foram simplificadas, integradas ou removidas, quando a sua continuidade em Julia n3o se justificava. Um
exemplo é o médulo kind, utilizado AstroPGPLOT para definir tipos numéricos (precisdo simples, dupla,
etc.). Em Julia, este controlo de precisdo é intrinseco a linguagem, eliminando a necessidade de um médulo
especifico.

De foma semelhante, estruturas concebidas para contornar limitacSes da linguagem FORTRAN 2008,
como a gestdo manual de arrays com dimensdes fixas ou o agrupamento de variaveis dispersas, foram
substituidas por médulos mais genéricos e abstratos, assegurando maior coesdo e reutilizacdo de cédigo.
Paralelamente, foram introduzidas novas estruturas de dados, como a read_config, destinadas a otimizar
a configuracdo e o controlo do fluxo de entrada e saida de informac3o. Estas estruturas promovem uma
separacdo clara entre a légica de processamento e os detalhes de //O, garantindo maior flexibilidade e
extensibilidade.

Esta abordagem resulta num cédigo mais idiomatico em Julia, aderente as boas praticas da linguagem,
e as normas de programacdo cientifica reprodutivel [SNTH13], reduzindo redundancias e aumentando a
legibilidade e manutencdo do projeto. Além disso, estabelece uma base sélida para futuras evolucGes do
pacote AstroTLPlot, assegurando a sua robustez e escalabilidade no contexto de aplicacGes cientificas
complexas.

3.5.6 Estruturas AstroPGPLOT (FORTRAN 2008) vs Estruturas AstroTLPlot (Julia)

No software AstroPGPLOT, implementado em FORTRAN 2008, os dados s3o organizados numa arquitetura
baseada em mdédulos (por exemplo, module config, module kinds) que funcionam como repositérios globais
de variaveis e arrays alocados. Esta opcdo de desenho facilita a passagem de variaveis e arrays na assinatura
das rotinas, e evita deliberadamente o uso de Derived Types (equivalentes a structs), com o objetivo de
ndo comprometer a vetorizacdo automatica do codigo e, em particular, o unroll de ciclos. Esta abordagem
prioriza a otimizacdo de baixo nivel e o desempenho de célculo puro, centralizando toda a configuracdo e
os dados fisicos em unidades acessiveis globalmente.

A Listagem E apresenta um excerto representativo do médulo config original em FORTRAN
2008, que agrega parametros de execucdo, escalas fisicas, varidveis de densidade, temperatura, campos
magnéticos e configuracdes idnicas. Esta estrutura evidencia uma arquitetura monolitica e fortemente
acoplada, onde a légica de dominio, os parametros de controlo e os dados de simulacdo coexistem no
mesmo espaco de nomes global.

Este paradigma, embora eficiente em tempo de execucdo para calculos vetoriais, introduz desafios signi-
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ficativos em termos de modularidade, manutenibilidade e rastreabilidade de dependéncias. Foi precisamente
esta caracteristica que motivou a reformulacdo completa na arquitetura do AstroTLPlot, que adota uma
filosofia oposta e complementar: estruturas de dados tipadas (structs) e médulos com estado encapsulado.
Esta transicio representa uma mudanca de paradigma de um modelo orientado a otimizacdo de ciclos
para um modelo orientado a engenharia de software, mantendo o desempenho através dos mecanismos de
especializacdo e inferéncia de tipos do Julia.

Listagem 3.5.5 Estrutura do médulo config do AstroPGPLOT em FORTRAN 2008.

module config

! debug flag

logical :: ldebug

! database location

character(len=90):: directory,diratomic
logical :: 1lhdf, lascii,lvtk

logical :: lhdrun,lmhdrun

logical :: ldens,ltemp,lpres,lpram,lmagn,lentr,lmach,lions,lratios,lele,lele_kern
integer :: in, jn, kn

integer :: imin, imax, jmin, jmax, kmin, kmax
real :: x1, x2, y1, y2, z1, z2, dx, dy, dz
real :: xmin, xmax, ymin, ymax, zmin, zmax
character(2):: units

real, dimension(:, ), allocatable, save :: den, ene, pre, pok, tem
real, dimension(:,:,:), allocatable, save :: vxx, vyy, vzz, vel2
real, dimension(:,:,:), allocatable, save :: bxx, byy, bzz

real, dimension(:,:,:), allocatable, save :: sentrop,ramp,rampok
real, dimension(:,:), allocatable, save :: dentot

integer:: nfiles,nfile_start,nfile_end, jump,nl,numx,numy
! Scale the data

real :: timescale,bscale,denscale,temscale,velscale,elescale
logical:: logs
! Ions

! We use mazkern to set vartables which have to be defined

! for all elements aet up tnitially with lhyd, lhe, lcar,lntt,
integer,parameter: :max_atomic_number=26

logical ,dimension(l:max_atomic_number):: zelem

real ,dimension(:),allocatable,save:: abund

! Set the wvariables that will be defined according the mazimum Z and
! number of elements in use. That is, kernmaxz e nelem

integer:: nelem

integer:: kernmax

! Elements ids... 1=H, 2=He, 3=C, ...
integer,dimension(:),allocatable,save:: idk,idkmin,idkmax

logical:: lhyd, lhel,lcar,lnit,loxy,lne,lmg,lsil,lsul,lar,lfe

! Define the elements to plot images

logical:: plhyd, plhel,plcar,plnit,ploxy,plne,plmg,plsil,plsul,plar,plfe
logical,dimension(1:26)::celem,plelem

! Abundances

logical :: lallen,lag89,lasplund,lgas07,lagss09

! Metallicity and depletion

real:: zmetal,deplt

! Atomic and ionic fractions

integer:: id,ncool,ntemp_spline

real:: dlog_temp

! Type of interpolation. Note, ntemp_spline=ncool-1 and starts in 0
logical::1lspline,lrloss

end module config
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3.5.7 Comparacao e Beneficios da Nova Abordagem

A transigdo do software AstroPGPLOT (FORTRAN 2008) para a implementacdo modular do AstroTLPlot
(Julia) trouxe melhorias significativas na organizacdo e na gestdo de dados. Enquanto no AstroPGPLOT
as estruturas eram monoliticas e dependiam fortemente de varidveis globais partilhadas, uma escolha de-
liberada para otimizac3o de vetorizacdo, mas um fator de risco para dependéncias ocultas, em Julia cada
struct encapsula de forma explicita apenas os dados do seu dominio, promovendo a clareza e a indepen-
déncia funcional. Como beneficio direto, as funcdes passam a receber instancias de estruturas tipadas
(como SimulationData ou ConfigData) como pardmetros explicitos, permitindo que operem de forma
independente, rastredvel e testavel, sem dependerem de estado global implicito.

A Tabela @ sintetiza as diferencas estruturais e metodoldgicas entre o cddigo original em FORTRAN
2008 e a reimplementacao em Julia, evidenciando as vantagens da adocdo de estruturas modulares e da
eliminacdo de varidveis globais. Esta comparacdo destaca as melhorias alcancadas ao nivel da modularidade,
reutilizacdo, manutencdo e clareza computacional, fundamentais para a evolucdo futura do pacote.

Tabela 3.2: Comparacdo entre as abordagens de estruturacdo de dados no AstroPGPLOT (FORTRAN) e
no AstroTLPlot (Julia).

AstroPGPLOT
2008)

Caracteristica (FORTRAN | AstroTLPlot (Julia)

Paradigma de dados

Médulos globais com variaveis
partilhadas, evitando Derived Ty-
pes para vetorizacao

Structs tipadas com estado en-
capsulado, promovendo composi-
cao

Acesso a dados

Global e implicito (via USE)

Explicito, via instancias passadas
como parametros

Modularidade

Baixa (acoplamento forte a dados
globais)

Elevada (mddulos e structs inde-
pendentes)

Reutilizacdo de cé-

Limitada pelo contexto global

Alta (funcdes aplicaveis a qual-

digo quer instancia compativel)
Manutencdo e tes- | Complexa devido a dependéncias | Facilitada por testes unitarios e
tes ocultas interfaces bem definidas

A estrutura modular do AstroPGPLOT (FORTRAN 2008), concebida para otimizar a vetorizac3o atra-
vés da partilha global de arrays, foi reavaliada e reformulada na transposicdo para Julia. A sua natureza
monolitica e a centralizacdo excessiva de varidveis motivaram uma reestruturacdo profunda. As variaveis
dispersas foram reagrupadas em structs tipadas e coerentes, como SimulationData, ConfigData e Statis-
ticsData2D, cada uma responsavel por um dominio especifico (configuracdo, dados fisicos, visualizagdo,
etc.). Esta nova organizacdo, que substitui a l6gica baseada em mddulos globais por uma arquitetura de
componentes encapsulados, estabeleceu uma base consistente para o pacote AstroTLPlot. Os resultados
sao ganhos tangiveis em modularidade, reutilizacdo, manutencdo e clareza computacional. Enquanto o
design original privilegiava a desempenho de baixo nivel, o novo paradigma privilegia a composicao, a tes-
tabilidade e a sustentabilidade a longo prazo, sem comprometer o desempenho gracas ao sistema de tipos
e a compilacdo JIT Just-In-Time (JIT) da linguagem Julia.

3.6 Transposicao e Reimplementacao de Algoritmos FORTRAN em Julia

A transposicdo dos algoritmos e rotinas desenvolvidos no AstroPGPLOT (FORTRAN 2008) constituiu
o ntcleo central deste trabalho. O processo n3o se limitou a uma simples traducdo de cédigo, mas
implicou uma anélise abrangente, adaptacdo e modernizacio, de forma a garantir que a versao em Julia
do AstroTLPlot preservasse a fidelidade cientifica e a precisdo numérica do software original, ao mesmo
tempo que explorava as potencialidades oferecidas pela nova linguagem e pelo seu ecossistema moderno
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[BEKS17, WBC*17].

3.6.1 Implementacao em Julia e Principais Desafios

A transposicdo das rotinas do AstroPGPLOT (FORTRAN 2008) para Julia implicou a superacdo de diver-
sos desafios relacionados com as diferencas de paradigma, estrutura e modelo de execucdo entre as duas
linguagens. Cada situacao identificada exigiu decisdes de design orientadas por critérios de clareza, de-
sempenho e fiabilidade cientifica, garantindo a consisténcia dos resultados e aproveitando o ecossistema de
Julia [BEKS17]. A anilise dos principais desafios técnicos e das correspondentes solucdes de implementacdo
esta sintetizada na Tabela B.3.

Tabela 3.3: Principais desafios na transposicio de FORTRAN 2008 para Julia e solu¢des implementadas.

Desafio

Abordagem em FORTRAN (As-
troPGPLOT)

Solucdo em Julia (AstroTL-
Plot)

Indexacdo de arrays

Indexacdo base 1, com possivel redefi-
nicdo do limite inferior (e.g., para 0).

Manutencdo da indexacdo base 1,
com transformacoes explicitas para
compatibilidade quando necessa-
rio.

Tipos de dados

Declaracdo explicita com dimen-
sdes fixas e precisdo definida (e.g.,
REAL*8).

Uso de Float32/Float64 e tipos
paramétricos (T) para flexibilidade
e reutilizac3o.

dos

Estruturacdo de da-

Arrays multidimensionais e variaveis
globais partilhadas em maédulos.

Structs tipadas que encapsulam
parametros, dados e resultados,
promovendo modularidade.

dependéncias

Fluxo de execucdo e

Rotinas dependentes de variaveis glo-
bais, com acoplamento forte.

FuncGes modulares com argumen-
tos explicitos, explorando multiple
dispatch.

bre arrays

Ciclos e operacdes so-

Lacos aninhados explicitos para iterar
sobre arrays.

Substituicdo por broadcasting e
operacdes vetorizadas, quando
possivel, para clareza e eficiéncia.

(HDF4/5)

Leitura de ficheiros

Dependéncia de bibliotecas externas
especificas.

Utilizacdo de pacotes modernos
do ecossistema Julia (HDF5.j1,
YAML. j1).

Robustez numérica

Célculos sensiveis (e.g., logaritmicos)
sem verificacdo sistematica.

Introducdo de verificacSes preven-
tivas e funcdes auxiliares para evi-
tar erros numéricos.

Tratamento de erros

Falhas abruptas sem mecanismos de
recuperacao ou diagndstico.

Uso de exception handling
(try...catch) para capturar
erros e permitir execucao contro-
lada.

A superacao destes desafios ndo sé assegurou a transposicdo rigorosa das rotinas em FORTRAN 2008,
como também resultou numa implementacao mais robusta, modular e sustentavel, em conformidade com as
boas praticas de engenharia de software cientifico [SNTH13, WBC'17]. Esta abordagem estabeleceu uma
base sélida para a evolucdo futura do pacote AstroTLPlot e para a integracdo de novas funcionalidades.
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3.6.2 Visualizacdo Cientifica em Julia com Makie

A visualizacdo cientifica constitui um pilar fundamental do pacote AstroTLPlot, representando uma evo-
lucdo paradigmatica em relacdo ao sistema grafico estatico utilizado no software anterior. A adoc3o da
biblioteca Makie. j1 [DK21] como motor de renderizacdo permitiu transformar a visualiza¢do de um mero
produto final num instrumento dindmico e integrado para a exploracdo e anélise de dados astrofisicos.

O Makie foi selecionado pelo seu desempenho, flexibilidade e integracdo nativa com o ecossistema Julia.
A sua arquitetura, que suporta aceleracdo por GPU e renderizac3o interativa, permite construir visualizacdes
complexas diretamente a partir das estruturas de dados tipadas do AstroTLPlot (e.g., SimulationData,
StatisticsData2D), assegurando uma correspondéncia direta e consistente entre os dados numéricos e a
sua representacao grafica.

As principais capacidades e vantagens desta integracdo incluem:

= Integracdo Tipo-Segura com Dados do Pacote: As visualizacGes sdo geradas programaticamente
a partir das structs do AstroTLPlot, eliminando a necessidade de conversées manuais e garantindo
que a figura reflecte o estado preciso dos dados calculados.

» Automatizacdao e Composicao de Visualizacoes Complexas: Através de funcdes modulares, é
possivel gerar automaticamente painéis multi-figura, séries temporais a partir de pipelines de dados
reprodutiveis.

= Interatividade Nativa para Andlise Exploratéria: A capacidade de interagir com as figuras (zoom,
rotac3o, selecdo dindmica de cortes, uso de sliders) transforma a visualizacdo numa ferramenta ativa
de investigacdo, permitindo uma compreensdo mais intuitiva de estruturas complexas em dados
multidimensionais.

» Reprodutibilidade e Exportacao para Publicacdo: As cenas graficas podem ser renderizadas de
forma deterministica e exportadas em formatos vetoriais (PDF, SVG) ou de raster (PNG) de alta
qualidade, facilitando diretamente a producdo de figuras para artigos cientificos.

A implementacdo com Makie transcende, portanto, a funcionalidade basica de plotting. Ela estabelece
um pipeline de visualizacdo moderna, interativa e integrada no fluxo de trabalho computacional, alinhando
o AstroTLPlot com as melhores praticas contemporaneas de ciéncia aberta, reprodutivel e exploratéria
[DK21, SNTH13].

3.7 Transposicao de Rotinas: Exemplos e Analise Comparativa

Esta seccdo apresenta exemplos ilustrativos de rotinas transpostas do software AstroPGPLOT (FORTRAN
2008) para o pacote AstroTLPlot (Julia), evidenciando as alteracdes de implementacdo, os ganhos em
modularidade e legibilidade, e a integracdo com o novo sistema de tipos e estruturas de dados. Os
exemplos permitem compreender de forma concreta o impacto das decisdes de transposicdo e a evolucdo
das rotinas na nova linguagem.

Entre as rotinas mais relevantes transpostas destacam-se as associadas a leitura e validacdo de pa-
rametros de configuracdo, ao processamento nimerico de dados astrofisicos e a geracdo da pipeline de
visualizacdes cientificas com Makie. Esta transicio permitiu substituir a Iégica puramente procedimental
do AstroPGPLOT por uma abordagem funcional e orientada a dados, onde o sistema de multiple dispatch
do Julia otimiza a execucdo de acordo com o tipo de estrutura processada.

3.7.1 Comparacao entre a leitura de configuracao no AstroPGPLOT (FORTRAN) e no
AstroTLPlot (Julia)

A leitura e interpretacdo dos parametros de execucdo constituem um dos primeiros elementos de contacto
entre o utilizador e o sistema de simulacdo. No software AstroPGPLOT, esta operacdo era realizada a
partir de um ficheiro de configuracdo no formato ASCII (.dat), denominado indatpgp3.dat. A leitura de
parametros de configuracdo era efetuada através de namelists, uma funcionalidade nativa do FORTRAN
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que permite para agrupar variaveis relacionadas em blocos nominados. O ficheiro de configuracdo incluia
sec¢Oes distintas, como /debug/, /dbase/ e /typesim/, que definiam parametros de depuracdo, caminhos
para dados e tipo de simulacdo a executar.

A Listagem apresenta um excerto da subrotina namelists, ilustrando a estrutura sequencial de
leitura e a forte dependéncia de variadveis globais previamente declaradas nos médulos, caracteristica tipica
do paradigma procedimental e de estado global do FORTRAN 2008.

Listagem 3.7.1 Excerto da sub-rotina namelists no cddigo-fonte AstroPGPLOT (FORTRAN 2008).

subroutine namelists
use config
use pgp
use runtime
use modions
implicit none
! Debug outputs
namelist/debug/ldebug
! Directories where the data cubes are and where the atomic data %s
namelist/dbase/directory,diratomic
! Run type
namelist/typesim/lhdrun,lmhdrun
! Type of datafile hdf, ASCII or VIK
namelist/fileformat/lhdf,lascii,lvtk
! Grid definitions
namelist/gridsize/in, jn, kn
! Domain dimensions
namelist/realdims/xmin, xmax, ymin, ymax, zmin, zmax,units
! Plotting domain dimenstions
namelist/mapsdims/x1, x2, yl, y2, zl, z2
! (... warios outros blocos ...)
open(1l,file='indatpgp',status='old') ! Open namelists input file
read (1,debug)
write(2,debug)
! (... leitura sequencial de cada NAMELIST ...)
close(1)
end subroutine namelists

Com a transposicdo para Julia, procedeu-se a uma modernizacdo estrutural deste mecanismo. O ficheiro
de configuracdo passou a utilizar o formato YAML (YAML Ain’t Markup Language), amplamente adotado
em software cientifico e aplicacdes de engenharia de dados pela sua legibilidade, hierarquia explicita e
suporte nativo a diferentes tipos de dados [WBC™17]. Esta alteracdo n3o s6 simplificou a edicdo manual
dos ficheiros, como permitiu uma integracdo mais direta com as estruturas de dados tipadas utilizadas no
pacote AstroTLPlot.

A funcdo load_simulation_config foi reimplementada para ler e interpretar diretamente o con-
tetdo do ficheiro .yaml, povoando de forma automatica as estruturas de dados ConfigData, PGPData,
RuntimeData e ModionsData. A rotina auxiliar, open_file implementa um sistema robusto de abertura
e validacdo de ficheiros em multiplos formatos: (.yaml, .hdf5, .csv, .vtk), assegurando verificacdes
rigorosas de existéncia, permissdes e integridade antes da leitura dos dados. A Listagem ﬂ apresenta
um excerto representativo desta implementac3o.




© o N o U A W N e

3.7. TRANSPOSICAO DE ROTINAS: EXEMPLOS E ANALISE COMPARATIVA

35

Listagem 3.7.2 Excerto da funcdo genérica open_file em Julia.

function open_file(file_path: :String)
# 1. Check if the file exists (Maps to ERROR_FILE_NOT FOUND = 2)
if l!isfile(file_path)
return ERROR_FILE_NOT_FOUND
end
# 2. Check read permissions (Maps to ERROR_NO_PERMISSIONS = 3)
# Using try/catch for stat() to handle complex I/0 failures before HDF5/CSV tries
file_stat = try
stat(file_path)
catch
return ERROR_NO_PERMISSIONS
end

if !(file_stat.mode & 00444 != 0) # Check if the file has read permissions
return ERROR_NO_PERMISSIONS
end

# 3. Check file extension and determine format
file_ext = splitext(file_path) [2]

# —-— Data Formats —--—

# Check for HDF4 file (.hdf)
if file ext == ".hdf"
try
raw_data = HDF4.hdfopen(file_path, "r")
return raw_data
catch
return ERROR_HDF4_READ_FAIL # New Error Code 7
end

# Check for HDF5 file (.h5 or .hdf5)
elseif file_ext == ".h5" || file_ext == ".hdf5"
try

raw_data = HDF5.hbopen(file_path, "r")

return raw_data
catch

return ERROR_HDF5_READ_FAIL # New Error Code 6
end

# Check for YAML file (.yaml or .yml)
elseif file_ext == ".yaml" || file_ext == ".yml"
try
parsed_data = YAML.load_file(file_path)
return parsed_data
catch
return ERROR_YAML_PARSING # Error Code 4
end

# Check for VIK file (.vtk)

elseif file_ext == ".vtk"

# VIK file handling might require a specific library and logic,

# but for nmow, we can just return a placeholder or handle the error.
return ERROR_UNSUPPORTED_TYPE # Or custom VIK failure code

# Unsupported file type (Maps to ERROR_UNSUPPORTED_TYPE = 9)
else
return ERROR_UNSUPPORTED_TYPE
end
end
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Esta abordagem modular separa claramente as responsabilidades de validac3o, leitura e interpretacdo
dos dados, melhorando a manutenibilidade e a clareza do cddigo, principios fundamentais de engenharia
de software cientifico [}\/VBC+1 , SNTH13|]. Além disso, o tratamento explicito de codigos de erros (por
exemplo, ERROR_FILE_NOT_FOUND, ERROR_YAML_PARSING) contribui para uma execucdo mais segura e
previsivel, reduzindo falhas silenciosas comuns em linguagens de baixo nivel.

A Listagem apresenta a nova funcdo load_simulation_config, que implementa a leitura mo-
dular e validada de parametros a partir de ficheiros YAML, eliminando a dependéncia de variaveis globais e
reforcando a integridade dos dados. Cada conjunto de parametros é lido e mapeado para a estrutura de
dados tipada (ConfigData), eliminando a necessidade de varidveis globais e reforcando a integridade dos
dados e a rastreabilidade da execuc3o.

Listagem 3.7.3 Funcdo load_simulation_config em Julia.

function load_simulation_config(filename)
#
# Function: load_simulation_config

# Purpose: Reads simulation configuration and plotting parameters from a YAML file.
#

nnn

load_simulation_config(filename: :String) -> Tuple

Reads and parses the simulation configuration, plotting parameters, and runtime settings
from a specified YAML file. It populates several primary configuration structures
(ConfigData, PGPData, RuntimeData, ModionsData) from the file content.

# Arguments

- “filename::String : The path to the input YAML file (e.g., "indatpgp3.yaml").

# Returns

- "Tuple™: A tuple containing the initialized data structures on success:

(“config_data::ConfigData”, “pgp_data::PGPData’, “runtime_data::RuntimeData”, “modions_data::ModionsData~)

- “Int : An integer error code (1, 2, 3, or 4) if file loading/parsing fails.
(Error Codes: 1=File Not Found, 2=No Permissions, 3=YAML Parsing Error, 4=Wrong Extension)

nnn

function load_simulation_config(filename)

# 1. Use the robust file opener to check for errors (I/0, permissions, extension)
# and load the YAML data.
# 'data’ will be either the parsed dictionary (on success) or an Int error code.
data = open_file(filename)
# 2. Check for error code return. If 'data' ts an integer, it means an error occurred.
if isa(data, Int)
return data # Return the error code directly (1, 2, 3, or 4)
end
# 3. If successful, 'data' is the parsed dictionary. Proceed with original struct construction.
# Configuration Data (Settings related to simulation runs and basic I/0)
config_data = ConfigData(
Debug(data["Debug"] ["1debug"]),
Directories(data["Directories"] ["directory"], data["Directories"]["diratomic"]),
SimulationType(data["SimulationType"] ["1hdrun"], data["SimulationType"]["lmhdrun"]), ...)

# (... restantes pardmetros omitidos para brevidade ...)
# Retorna os dados agrupados em structs
return (config_data, pgp_data, runtime_data, modions_data)
end

A comparacdo entre a subrotina namelists em FORTRAN 2008 e a funcdo load_simulation_config
em Julia, evidencia uma evolucdo substancial na forma como o sistema de configuracdo é estruturado e
interpretado. Enquanto a primeira abordagem depende de leitura sequencial e variaveis globais, a segunda
utiliza um ficheiro YAML hierarquico, associado a estruturas de dados tipadas e mecanismos de validacdo
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robustos.
software.

A abordagem em Julia introduz varias melhorias significativas no dmbito da engenharia de

A Tabela @ sintetiza as principais diferencas estruturais e metodoldgicas, destacando os ganhos em
legibilidade, modularidade, extensibilidade e as boas praticas de software introduzidas.

Tabela 3.4: Andlise comparativa dos paradigmas de configuracdo: o modelo baseado em namelists do
AstroPGPLOT (FORTRAN) face a abordagem baseada em YAML e estruturas tipadas do AstroTLPlot

(Julia).
Aspeto AstroPGPLOT (FORTRAN | AstroTLPlot (Julia com YAML + Estru-
com namelists) turas Tipadas)
Formato de ficheiro | Ficheiro ASCIl com blocos | Ficheiro YAML hierdrquico, legivel e indepen-

de configuracao

/namelist/, de estrutura rigida
e dependente do compilador.

dente da linguagem, permitindo organizac3o
modular e validacdo automatica.

Leitura e parsing

Rotina sequencial de leitura com
formatacdo fixa e sem verificacdo
de consisténcia.

Leitura dindmica através de YAML. j1, com
suporte a tipos compostos e carregamento
automatico em estruturas de dados.

Mapeamento de va-
riaveis

Variaveis globais atribuidas dire-
tamente no cédigo principal.

Parametros encapsulados em  estrutu-
ras compostas (ConfigData, Debug,
Directories, etc.), assegurando coeréncia
e isolamento.

Tratamento e valida-
cao de erros

Sem mecanismos robustos de de-
tecao de erros de leitura ou para-
metros ausentes.

Utilizac3o de blocos try/catch e validacdo
automatica de campos obrigatérios, com
mensagens descritivas e logs detalhados.

Legibilidade e manu-
tencao

Sintaxe pouco intuitiva e restrita
a listas planas de parametros.

Estrutura hierarquica, semanticamente clara
e facilmente documentavel; ideal para revi-
s3o colaborativa.

Extensibilidade e mo-
dularidade

Adicdo de novos parametros
exige alteracoes diretas no cédigo
FORTRAN e recompilac3o.

Novos campos podem ser adicionados ape-
nas no ficheiro YAML, com suporte automa-
tico no carregamento de estruturas.

Integracdao com visu-
alizacao e analise

Sem ligac3o direta entre parame-
tros e rotinas graficas.

Os parametros de visualizagdo (como limites
de eixos, cores, modos 3D) s3o lidos e apli-
cados automaticamente nas rotinas Makie.

Interoperabilidade

Formato proprietario, dificil de in-
tegrar com outras linguagens.

Compativel com ecossistemas modernos
(Python, C, JavaScript), facilitando auto-
macao e reprodutibilidade.

Encapsulamento e
seguranca

As varidveis sdo globais, sem con-
trolo de acesso ou validacdo de
tipo.

Estruturas tipadas em Julia controlam o
acesso e asseguram a integridade dos dados,
promovendo as boas praticas de encapsula-
mento.

Boas praticas de
software

Paradigma procedimental e cen-
trado em sub-rotinas estaticas.

Arquitetura orientada a dados e modular,
promovendo separacdo de responsabilida-
des, reprodutibilidade e manutenc3o susten-
tavel.

Em sintese, a reformulacdo do sistema de leitura do ficheiro de configuracao representou muito mais do
que uma simples traducdo de cédigo: constituiu uma reengenharia conceptual que transformou um processo
rigido e dependente de varidveis globais num mecanismo dindmico, seguro e expansivel. A adoc3o do
formato YAML, combinada com estruturas tipadas, reforcou robustez, reprodutibilidade e interoperabilidade,
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consolidando a ligac3o entre configuracdo, execucdo e visualizacdo num ecossistema coerente e sustentavel
[SNTH13, WBC*17].

3.7.2 Comparacao entre readdata_hdf4 ( FORTRAN 2008) e readdata_hdf5 (Julia)

A leitura dos dados cientificos provenientes das simulacdes constitui uma etapa critica no fluxo de proces-
samento do cédigo. No software AstroPGPLOT, esta tarefa era executada pela subrotina readdata_hdf4,
responsavel por carregar sequencialmente os datasets contidos em ficheiros no formato HDF4. Cada con-
junto de dados era armazenado em matrizes tridimensionais associadas a varidveis fisicas (velocidade,
densidade, energia), com base em varidveis globais e estruturas de dados fixas, refletindo o paradigma
procedimental do FORTRAN 2008.

A Listagem apresenta um excerto desta subrotina, ilustrando o fluxo sequencial de leitura e a
dependéncia direta de variaveis globais partilhadas.

Listagem 3.7.4 Excerto da sub-rotina readdata_hdf4 no cédigo AstroPGPLOT (FORTRAN 2008).

subroutine readdata_hdf4

use config

use pgp

use runtime

implicit none

integer:: i,j,k,indx

integer:: dsgdata,dsgdims,dsgdast,dsgdisc,status
integer,dimension(3):: dimsizes

integer:: maxrank, rank
allocate(scratch(l:in*jn*kn,1:nmaxfunc))

status = dsgdisc(l,dimsizes(1),xscale)

status = dsgdisc(2,dimsizes(2),yscale)

status = dsgdisc(3,dimsizes(3),zscale)

do nfunc=1,nmaxfunc

status = dsgdast(datalabel, dataunit, datafmt, coordsys)
status = dsgdata(trim(datafile),rank,dimsizes,data)
scratch(:,nfunc)=data(:)

enddo

do k=1,kn

do j=1,jn

do i=1,in

indx = (k-1)*jn*in + (j-1)*in + (i-1) + 1
vxx(i,j,k)=scratch(indx,1)*1eb

if (lmhdrun) then

den(i,j,k)=scratch(indx,7)
ene(i,j,k)=scratch(indx,8)
else

den(i,j,k)=scratch(indx,4)
ene(i,j,k)=scratch(indx,5)

deallocate(scratch)
end subroutine readdata_hdf4

Na implementacdo do AstroTLPlot, a funcdo readdata_hdf5! preserva integralmente a légica cien-
tifica da leitura, mas introduz uma arquitetura moderna, modular e extensivel. Esta versdo substitui o
formato HDF4 [[The22a] pelo padrdo HDF5 [The22b], que oferece maior estabilidade, compatibilidade e
desempenho.
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A func3o integra-se com a rotina genérica open_file, responsavel por verificar a existéncia e integridade
dos ficheiros antes da leitura. Os dados s3o armazenados na estrutura de dados tipada, SimulationData,
a estrutura ConfigData e RuntimeData para informacdo de configuracdo, garantindo encapsulamento,
coeréncia e acesso seguro.

A Listagem B.7.5 apresenta um excerto da implementacao.

Listagem 3.7.5 Funcdo readdata_hdf5! no pacote AstroTLPlot (Julia).

function readdata_hdf5! (simulations_data::SimulationData, config_data::ConfigData,
runtime_data: :RuntimeData)
# Extract grid dimensions from configuration
in_grid = trunc(Int, config_data.grid_size.grid_point.x)
jn_grid = trunc(Int, config_data.grid_size.grid_point.y)
kn_grid = trunc(Int, config_data.grid_size.grid_point.z)
# Get file directory and starting file number
directory = config_data.directories.directory
filenum = config_data.number_of_plots.nfile_start
Imhdrun = config_data.simulation_type.lmhdrun # Flag for MHD simulation
# Construct HDF5 filename
datafile = "$(directory)allO0$(filenum) .h5"
# 1. Use the universal opener and check the result
h5file = open_file(datafile)
# 2. Check for error code return
if isa(hbfile, Int)
# If an error code s returned (e.g., 2, 3, 6), return it to the caller.
return hbfile

end
try
simulations_data.Z_grid = read(h5file["fakeDim0"])
simulations_data.X_grid = read(hbfile["fakeDim1"])
simulations_data.Y_grid = read(h5file["fakeDim2"])
catch e
println("Error reading grid scales from HDF5 file: ", e)
end

# Read main simulation datasets with error handling
try
simulations_data.vxx = read(h5file["Data-Set-2"]) #* 1leb
simulations_data.vyy = read(h5file["Data-Set-3"]) * 1leb
simulations_data.vzz = read(hbfile["Data-Set-4"]) * 1eb
simulations_data.den = read(h5file["Data-Set-5"])
simulations_data.ene = read(h5file["Data-Set-6"])
if 1lmhdrun
simulations_data.bxx = read(h5file["Data-Set-7"])
simulations_data.byy = read(h5file["Data-Set-8"])
simulations_data.bzz = read(hb5file["Data-Set-9"])
end
println("Datasets read successfully - HDF5.")
catch e
println("Error reading datasets: ", e)
end
close(hbfile)
end

A funcdo readdata_hdf5! representa uma evolucdo significativa em termos de engenharia de software
e arquitetura cientifica. Ao substituir variaveis globais por estruturas compostas, o cédigo tornou-se mais
legivel, seguro e modular, promovendo uma clara separacido entre dados, configuracao e execucao em
linha com as praticas modernas de programacdo. Além disso, a adocdo do formato HDF5 modernizou o
fluxo de leitura e armazenamento, garantindo compatibilidade com ferramentas externas e favorecendo a



40 CAPITULO 3. TRANSPOSICAO E DESENVOLVIMENTO DO PACOTE ASTROTLPLOT

interoperabilidade entre diferentes ambientes de analise.

Esta evolucao é sintetizada na Tabela , que compara as principais diferencas conceptuais e técnicas
entre as versdes readdata_hdf4 (FORTRAN 2008) e readdata_hdf5! (Julia). A andlise evidencia ganhos
claros ao nivel da modularidade, gestdao de meméria, tratamento de erros e integracao com o ecossistema
cientifico moderno, refletindo uma mudanca estrutural profunda e orientada para a sustentabilidade do
cédigo.

Tabela 3.5: Comparacdo conceptual entre as implementacdes no AstroPGPLOT (FORTRAN com
readdata_hdf4) e no AstroTLPlot (Julia com readdata_hdf5!).

Aspeto

FORTRAN readdata_hdf4

Julia (readdata_hdf5!)

Formato de dados

formato com suporte limitado e de-
pendente de bibliotecas antigas

Adota HDF5, padrio moderno,
eficiente e amplamente suportado
pela comunidade cientifica.

Organizacdo de da-
dos

Leitura direta para arrays globais
(vxx, den, etc.).

Leitura encapsulada em estruturas
tipadas (SimulationData), ga-
rantindo isolamento e seguranca
dos dados.

Gestiao de memoria

Requer alocacao e de-
salocacdo manuais com
allocate/deallocate.

Gerida automaticamente pelo run-
time de Julia, prevenindo fugas de
memoria.

Tratamento de er-
ros

Auséncia de mecanismos de cap-
tura de excecodes; qualquer falha
interrompe a execucao.

Implementacao de blocos
try/catch, com mensagens
de diagnéstico e tolerdncia a
falhas.

Dependéncias e
acoplamento

Depende de miltiplos médulos
e varidveis globais (config,
runtime, pgp).

Pardmetros recebidos como ar-
gumentos estruturados, reduzindo
acoplamento e aumentando a reu-
tilizac3o.

Escalabilidade e ex-
tensibilidade

Estrutura rigida; novos datasets
exigem alteracBes manuais no c6-
digo.

Extensivel; novos campos
podem ser adicionados em
SimulationData sem alterar a
funcdo principal.

Desempenho e pi-
peline

Processamento iterativo e leitura
linear dos dados.

Leitura vetorizada e eficiente via
HDF5. j1, com suporte a paraleli-
zacdo futura.

Boas praticas de
software

Paradigma procedimental e baixa
separacao de responsabilidades.

Arquitetura modular, orientada a
dados e integrada no ecossistema
cientifico de Julia.

A transposicao da rotina representa uma evolucdo técnica significativa, refletindo a passagem de um
paradigma procedimental e centrado em varidveis globais para uma arquitetura modular, orientada a da-
dos e sustentada por estruturas tipadas. Esta reformulacio melhorou substancialmente a legibilidade, a
fiabilidade e a manutencdo do cédigo, eliminando a gestdo manual de memdria e introduzindo mecanismos
explicitos de tratamento de erros. Em conjunto, estas melhorias traduzem-se num sistema mais robusto, re-
produtivel e sustentavel, consolidando o AstroTLPlot como uma ferramenta alinhada com as boas praticas
de desenvolvimento de software cientifico contemporaneo [SNTH13, WBC*17].
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3.8 Estratégia de Transposicao de Visualizacao: PGPLOT — Makie

A transposicdo das rotinas de visualizacdo do AstroPGPLOT para o AstroTLPlot representou um desafio
significativo, devido as diferencas fundamentais entre o paradigma e modelo de interacdo com o utilizador
entre as_duas bibliotecas, PGPLOT e Makie. Enquanto o PGPLOT segue um modelo estritamente procedi-
mental [Pea01], numa sequéncia linear de chamadas para abrir janelas, definir escalas e desenhar elementos,
o Makie adota um paradigma declarativo e orientado e orientado a cenas (scenes), mais alinhado com o
ecossistema moderno da linguagem Julia. Neste modelo, as propriedades dos graficos sdo definidas de
forma flexivel e parametrizavel [DK21].

Dada esta diferenca estrutural, uma transposic3o direta, linha a linha, revelou-se impraticavel. Optou-
se, portanto, por uma estratégia de transposicdo adaptativa, guiada por principios de design modular e
declarativo [DK21], que incluiu as seguintes etapas:

= Reaproveitamento da logica cientifica: Preservou-se a légica funcional original das rotinas imple-
mentadas em FORTRAN 2008 (definicdo de escalas, legendas, mapas de calor, contornos e etiquetas);

» Substituicao de funcées graficas: As chamadas as primitivas do PGPLOT foram substituidas por
equivalentes no Makie, utilizando funcdes como heatmap, contour, text! e Colorbar [DK21];

= Implementacao de anotacoes e rotulos: Foram introduzidos mecanismos de anotacao de eixos,
titulos e rétulos, assegurando a continuidade visual em relacdo a versdo original;

» Adocdo de boas praticas de engenharia de software: A transposicdo seguiu as boas praticas do
ecossistema Julia [BEKS17], incluindo a utilizacdo de estruturas tipadas, modularizacdo e parame-
trizac3o explicita, o que aumenta a extensibilidade, a legibilidade e a manutenc3o do cédigo.

A transposicdo para o Makie ultrapassou a mera reproducdo das funcionalidades pré-existentes, per-
mitindo ainda a introducdo de recursos graficos mais avancados e interativos, adequados as exigéncias da
visualizac3o cientifica contemporanea [HBO10].

Deste modo, a transposicdo representa uma evolucao conceptual, técnica e estética do processo de vi-
sualizacdo, reforcando a integrac3do entre o cddigo cientifico e a exploracdo visual dos resultados numéricos.

3.8.1 Exemplo llustrativo da Transposicao e Adaptacao de Visualizacao

Na implementacdo do AstroPGPLOT (FORTRAN 2008), a sequéncia de chamadas graficas é estritamente
linear e fortemente dependente da ordem de execucdo das subrotinas, cada funcdo define explicitamente
pardmetros de visualizacdo, como o tamanho da janela, o enquadramento e os limites dos eixos. Esta
abordagem, embora funcional, é pouco flexivel e de dificil manutencdo, uma vez que qualquer modificacdo
na configuracdo implica alteracdes diretas no fluxo de chamadas.

Listagem 3.8.1 Excerto da rotina de inicializacdo e configuracdo da janela grafica no AstroPGPLOT
(FORTRAN 2008 + PGPLOT)

! FORTRAN + PGPLOT

call pgbeg(0, device, numx, numy)

call pgpap(width, aspect)

call pgvsiz(0.55, width-0.8, 0.55, width*aspect-0.4)
call pgswin(xl, x2, y1, y2)

call pgbox('BCNST', 200.0, O, 'BCNST', 200.0, 0)

Na transposicdo da rotina de visualizacdo do AstroPGPLOT para o AstroTLPlot, exemplificada na
Listagem , as sequéncias procedimentais de inicializacdo, para criar janelas, definir eixos, escalas
e rétulos, foi implementada por uma funcdo modular em Julia, designada create_plot_structure().
Esta funcdo encapsula toda a légica de configuracdo da figura e dos eixos, permitindo a criacdo de objetos
gréficos de forma parametrizada e reutilizavel [BEKS17]. Através do paradigma declarativo e da composicdo
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funcional do Makie, é possivel definir elementos visuais (titulo, rétulos, limites e escalas) de modo expressivo
e independente da sequéncia de execucdo [DK21].

Esta abordagem promove uma clara separacdo entre a configuracdo e o conteido visual [HBO10],
favorecendo a manutencdo, a extensibilidade e a integracdo com outras componentes do sistema (como as
rotinas de processamento de dados e de célculo estatistico). Além disso, o Makie disponibiliza suporte nativo
para renderizacdo interativa e exportacdo em alta qualidade, funcionalidades inexistentes no PGPLOT.

A implementacdo no AstroTLPlot, ilustrada na Listagem , preserva a légica da rotina original de
visualizacdo, mas adota uma abordagem mais declarativa e orientada a dados. A utilizacdo de pardmetros
nomeados (keyword arguments) revelou-se particularmente Gtil, permitindo uma interface de utilizador mais
intuitiva e flexivel.

Listagem 3.8.2 Funcdo modular para inicializacdo e configuracdo da janela no AstroTLPlot (Julia com
Makie.jl).
function create_plot_structure(; xsize=800, ysize=800, title="Title",
titlesize=16,
titlegap=20,
xlabel="X(pc)",
ylabel="Y(pc)",
valmin=0,
step=200,
valmax=1000
)
fig = Figure(size=(xsize, ysize))
ax = Axis(fig[1l, 1], title=title, titlesize=titlesize, titlegap=titlegap,
xlabel=xlabel, ylabel=ylabel)
ticks_range = valmin:step:valmax
ax.xticks = ticks_range
ax.yticks = ticks_range
limits!(ax, valmin, valmax, valmin, valmax)

return fig, ax
end

A transposicao para o ecossistema AstroTLPlot resultou assim numa solucdo mais expressiva e robusta,
que ultrapassa em muito uma simples transposicao técnica. Beneficiando de pardmetros nomeados, suporte
para mdltiplas janelas e integracdo direta com dados dindmicos, esta abordagem demonstra as vantagens
de um modelo modular, declarativo e orientado a dados [BEKS17, DK21].
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Tabela 3.6: Comparacio entre o sistema grafico do AstroPGPLOT (PGPLOT/FORTRAN) e do AstroTL-

Plot (Makie/Julia) na inicializac3o e configuracdo de graficos

Aspeto

AstroPGPLOT
PLOT/FORTRAN)

(PG-

AstroTLPlot (Makie/Julia)

Paradigma grafico

Procedimental, com sequéncia fixa
e imperativa de chamadas.

Declarativo e orientado a dados, com composi-
¢do de cenas.

Modularidade e reu-
tilizacao

Limitada; o fluxo é linear e aco-
plado a sequéncia de execucdo.

Elevada; funcdes parametrizadas e independen-
tes promovem reutilizac3o.

Inicializacao e confi-
guracao

Sequéncia explicita:  pgbegin,
pgpap, pgswin, pgbox.

Funcdo (nica create_plot_structure()
com parametros nomeados e valores por
omissao.

Valores por omissao

N3o suportados; todos os parame-
tros devem ser fornecidos explici-
tamente.

Suporte nativo; todos os pardmetros tém valo-
res predefinidos, facilitando uso basico.

Anotacado
legendas)

(titulos,

Chamadas especificas: pgtext,
pgsch (tamanho de caractere).

Integrada na definicao do eixo via parametros:
title, xlabel, titlesize.

Definicao de eixos e
escalas

Operacbes separadas: pgbox
(caixa), pgenv (ambiente).

Unificada no objeto Axis; escalas e limites de-
finidos de forma coesa.

Exportacao de figu-
ras

Formato basico via writeplot;
opc¢des limitadas.

Suporte nativo para miltiplos formatos (PNG,
PDF, SVG) via fun¢do save.

Mapas de calor e
contornos

Funcdes dedicadas: colormap,
greymaps; sem composicdo facil.

Funcdes de alto nivel: heatmap, contour; per-
mitem composicdo de camadas.

Capacidades intera-
tivas

Inexistente; graficos sdo estaticos.

Suporte nativo para zoom, rotacdo, selec3o;
ideal para andlise exploratéria.

Integracao com

ecossistema

Isolado; dificil integracdo com ou-
tras ferramentas.

Integracdo natural com todo o ecossistema Ju-
lia para anélise de dados.

Como resume a Tabela @ enquanto o sistema grafico do AstroPGPLOT (PGPLOT/FORTRAN) se

apoiava num fluxo rigido, procedimental e dependente do estado, o AstroTLPlot (Makie/Julia) introduziu
flexibilidade, modularidade e uma integracdo natural com o ambiente cientifico moderno. O resultado é uma
ferramenta visual mais robusta, interativa e sustentavel, capaz n3o apenas de reproduzir as visualizacGes
originais, mas de incorporar novas camadas de informac3do e de responder as exigéncias atuais da andlise e
exploracdo visual de dados cientificos [HBO10].

3.9 Geracdao de Mapas: AstroPGPLOT vs. AstroTLPlot

A func3o maps constitui uma das rotinas centrais do pacote AstroTLPlot, sendo responsavel pela geracdo
dos mapas bidimensionais de todas as varidveis presentes em simulations_data, e de varidveis deriva-
das, como pok e rok. A implementacdo original no AstroPGPLOT (FORTRAN 2008), apresentada na
Listagem @ ilustra de forma clara o modelo procedimental caracteristico do software original.

Nesta abordagem, a func3o recebe apenas o array tridimensional data como argumento. Toda a
informacdo complementar necessaria a construcdo dos mapas, limites de eixos, escalas de cor, titulos,
rétulos, opcoes de contorno e parametros graficos, estd ausente da assinatura da rotina, sendo obtida
através de variaveis globais dispersas via ficheiro de configuracdo e de médulos partilhados (config, pgp,
runtime, modions).
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Listagem 3.9.1 Excerto da rotina mapas em FORTRAN.

subroutine mapas(data)
use config
use pgp
use runtime
use modions
implicit nome
real,dimension(in, jn,kn),intent(in):: data

Este elevado grau de acoplamento a estados globais tornava a depuracdo e a manutencdo um processo
complexo, uma vez que a alteracdo de um parametro num mdédulo remoto poderia gerar efeitos colaterais
inesperados na renderizacdo. No contexto da transposicdo, esta rotina foi identificada como critica para a
modernizac3o arquitetural, servindo de base para a introducdo de uma interface mais explicita e robusta,
onde a passagem de parametros é centralizada em estruturas de dados bem definidas.

Em contraste, a versdo no AstroTLPlot foi completamente reorganizada de acordo com principios de
design modular, tipagem explicita e alinhamento com o modelo de dados estruturado do pacote [BEKS17].
Este novo enquadramento é visivel na assinatura da funcdo maps! apresentada na Listagem B3.9.2. Ao
adotar o paradigma de injec3o de dependéncias, o estado e as configuracGes s3o representados por estruturas
tipadas, ConfigData, PGPData, RuntimeData e ModionsData, passadas como argumentos explicitos.

Listagem 3.9.2 Assinatura da fun¢do maps! no AstroTLPlot (Julia).

function maps!(data::AbstractArray{Float64,3}, xgrid, ygrid, zgrid, var_name::String;
kern,ionz,is_ions,
cfg::ConfigData, pgp::PGPData, rt::RuntimeData, modions::ModionsData)

Esta abordagem ndo sé aumenta a robustez do cédigo, como também facilita a sua extensibilidade.
A inclusdo do sufixo "!"no nome da funcdo segue as convencdes idiomaticas da linguagem, sinalizando
que a rotina pode modificar os objetos de visualizacdo ou buffers de memoéria passados como argumento.
Paralelamente, a tipagem estrita das estruturas de dados permite que o compilador Just-In-Time (JIT)
otimize os ciclos de processamento dos mapas bidimensionais, assegurando que o desempenho se mantenha
competitivo com a vers3do original em FORTRAN, enquanto a manutenc3o se torna significativamente mais
simples e intuitiva.

A transposicdo para o AstroTLPlot constituiu, assim, uma reengenharia arquiteténica profunda que ul-
trapassou a mera reproducdo funcional. A func3o maps! torna-se mais robusta, testavel e preparada para
evolucdes futuras, beneficiando do paradigma declarativo e orientado a dados do ecossistema Julia/Makie.
Este novo enquadramento traduz-se em ganhos substanciais ao nivel da interatividade, qualidade grafica
e sustentabilidade computacional, mantendo simultaneamente a fidelidade cientifica da implementacdo
original [HBO10]. Em dltima anélise, estas melhorias demonstram como a aplicacdo de principios mo-
dernos de engenharia de software ao codigo do AstroPGPLOT potencia a transparéncia, longevidade e
reprodutibilidade, pilares essenciais do software cientifico contemporaneo [SNTH13, WBC*17].

3.10 Novas Funcionalidades na Transposicao para Julia/Makie

Para além da transposicdo direta do cddigo original do AstroPGPLOT, o processo de transposicdo cons-
tituiu uma oportunidade para introduzir um conjunto de funcionalidades inexistentes na versao FOR-
TRAN/PGPLOT e para implementar melhorias estruturais significativas no AstroTLPlot. Estas altera-
cOes traduzem-se num salto qualitativo em termos de flexibilidade, expressividade e capacidade grafica
do sistema [Pea0l, DK21]. Entre as principais extensdes e melhorias introduzidas na implementacdo em
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Julia/Makie, destacam-se:

= Parametrizacdo avancada: Ajuste dinamico e completamente programatico de propriedades da
figura, como resolucdo, dimensdes, tipografia, escalas de cor, posicdo de legendas e limites dos eixos,
permitindo uma adaptacdo precisa a diferentes contextos de anélise e de publicacdo [DK21];

= Exportacao em miultiplos formatos: Geracao direta de graficos nos formatos PNG, PDF e SVG,
facilitando a integracdo com relatdrios, artigos e outros documentos cientificos [BEKS17];

= Controlo sobre o fluxo de saida: O Makie.jl permite renderizar visualizacdes no ecra, exportar
para ficheiros ou executar ambos os processos em simultaneo, ampliando a versatilidade do sistema
[DK21];

» Painéis Miiltiplos e composicoes graficas: Criacio de grelhas de visualizacdo e composicdes
lado a lado, possibilitando a comparacdo direta de diferentes varidveis, cortes espaciais ou instantes
temporais, uma funcionalidade n3o implementada no AstroPGPLOT ;

= Controlo local de regides especificas: Definicdo rigorosa de limites (x1ims, ylims, zlims), ampli-
acdo (ou zoom) em éareas de interesse e sobreposic3o seletiva de elementos graficos, proporcionando
uma andlise mais detalhada das estruturas simuladas;

» Visualizacdo combinada: Integracdo nativa entre mapas de calor (heatmaps) e contornos, permi-
tindo representar simultaneamente gradientes continuos e fronteiras estruturais;

= Elementos adicionais de interpretacao: Insercdo automatica de marcadores, rétulos e anotacdes
em pontos de interesse, como maximos, minimos ou regides criticas, melhora a legibilidade e a
capacidade analitica das figuras geradas.

3.10.1 Sistema Unificado de Anotacao e Marcacao Grafica

A anotacdo de figuras com texto, marcadores e metadados representa uma funcionalidade critica para
a interpretacdo cientifica. No AstroPGPLOT, esta tarefa era realizada por rotinas especificas e pouco
flexiveis, como ilustra a funcao copyright na Listagem .

Listagem 3.10.1 Rotina copyright no AstroPGPLOT (FORTRAN) para escrita de direitos de autor.

subroutine copyright
use pgp
implicit nome
call pgsch (1.1)
lcall pgsci (8)
call pgmtext('B',-1.,0.05,0.0,author)
call pgsci (1)
call pgsch (1.)
end subroutine copyright

Esta abordagem, limitada a uma posicdo fixa e com pouca parametrizacdo, contrasta com a solucdo
implementada no AstroTLPlot. A fun¢do add_text_at (Listagem [3.10.2) generaliza completamente o
processo de anotacdo, permitindo inserir texto e marcadores em qualquer posicdo, com controlo preciso
sobre cor, alinhamento, tamanho e referencial de coordenadas (absoluto ou percentual).
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Listagem 3.10.2 Func3o add_text_at no AstroTLPlot (Julia) para anotac3o flexivel de figuras..

1 function add_text_at(ax, x, y, text;

2 align = (:center, :center),

3 fontsize = 12,

4 color = :black,

5 is_percentage = true,

6 marker: :Union{Symbol,Nothing} = nothing,
7 offset = (0.0, 0.0),

8 marker_size = 10,

9 kwargs...)

10 # Handle percentage-based positioning

1 if is_percentage

12 x_min, x_max, y_min, y_max = ax.limits[]
13 x_pos = x_min + x * (x_max - x_min)

14 y_pos = y_min + y * (y_max - y_min)

15 else

16 X_pos, y_pos = X, ¥y

17 end

18 # Apply offset to the calculated position

19 dx, dy = offset
20 final_x, final_y = x_pos + dx, y_pos + dy

21 # Add marker at the original position (before offset) if specified
2 if !isnothing(marker)

23 scatter! (ax, [x_pos], [y_pos],

24 marker = marker,

25 markersize = marker_size,

26 color = color,

27 kwargs...)

28 # Add text at the final position (including offset)
29 text!(ax, Point2f(final_x, final_y),

30 text = string(text),

31 align = align,

32 fontsize = fontsize,

33 color = color,

34 kwargs...)

35 return (x = final_x, y = final_y)

3% end

Beneficios e Casos de Uso

A generalizacdo oferecida pelo add_text_at traduz-se em miltiplos beneficios:
» Generalizacao absoluta: Uma (nica funcdo substitui miltiplas rotinas dedicadas do PGPLOT;
= Controlo total: Personalizacdo de cor, alinhamento, tamanho da fonte, marcadores e offsets.
» Precisao: Suporte a coordenadas absolutas e relativas, com offsets ajustaveis
» Expressividade: Integracdo nativa com IATEX para notacdo matemética
» Suporte nativo a I’TEX: Permite a representacio de expressbes matematicas com elevada qualidade

gréfica.

= Modularidade: Integracdo imediata em qualquer tipo de visualizacdo Makie (mapas, cortes, sub-
plots).

= Enriquecimento visual: Destaque claro de valores criticos, limites, unidades e metadados da simu-
lac3o.

Estes beneficios materializam-se em casos de uso concretos no AstroTLPlot:
1. Metadados da figura (direitos de autor, resolucdo):
1 coords2 = add_text_at(ax, 0.10, 0.05, LaTeXString(author),
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2 fontsize=14, is_percentage = true, color = :black)

2. Anotacido de caracteristicas fisicas (maximos, minimos):

1 coords?2 = add_text_at(ax, max_coords[1], max_coords[2], text,
2 is_percentage = false, offset = (0.2, 0.2),
3 marker = :circle, marker_size = 15, color = :blue)

3. Informacdo contextual (unidades, tempo da simulag&o):

1 coords2 = add_text_at(ax, 0.85, 0.90, LaTeXString(unittime),
2 fontsize=14, is_percentage = true, color = :black)

A transposicdo do sistema de anotacdo do AstroPGPLOT para o AstroTLPlot representa uma evoluc3o
qualitativa significativa. Enquanto a abordagem original era fragmentada, rigida e limitada a casos especi-
ficos, a nova implementac3o oferece uma interface unificada, parametrizavel e integrada com o ecossistema
grafico moderno do Makie.

Esta generalizacdo n3o apenas simplifica o cédigo, como expande radicalmente as possibilidades de
anotacdo cientifica, permitindo destacar caracteristicas fisicas relevantes, incluir metadados contextuais e
utilizar notacdo matematica precisa, tudo através de uma unica func3o coerente e bem documentada.

A comparacio lado a lado das implementacdes (Listagens e ) evidencia esta transformacdo
arquiteténica, demonstrando como principios modernos de engenharia de software, modularidade, baixo
acoplamento e alta coesdo, podem ser aplicados com sucesso para modernizar ferramentas cientificas
consolidadas.

3.10.2 Visualizacao Combinada: Mapas de Calor com Sobreposicao de Contornos

O sistema de visualizacdo do AstroPGPLOT n3o incluia funcionalidades nativas para a geracdo integrada
de mapas de calor com sobreposicdo de contornos. Esta limitacdo exigia que os investigadores produzissem
e combinassem visualizaches separadas manualmente, um processo propenso a inconsisténcias e dificil
de reproduzir. No AstroTLPlot, esta capacidade foi implementada através da funcdo plot_heat_cont
(Listagem B.10.3), que consolida num dnico pipeline todas as etapas necessarias: geracdo do mapa de
calor, célculo e sobreposicao dos contornos, aplicacdo da escala de cores, e anotacdo com metadados. Esta
consolidacdo melhora a legibilidade, reduz a duplicacdo de cédigo e assegura uniformidade entre as figuras
produzidas.
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Listagem 3.10.3 : Excerto da funcdo plot_heat_cont no AstroTLPlot (Julia), que combina mapa de

calor e contornos.
function plot_heat_cont(xg: :AbstractVector, yg::AbstractVector, slice::AbstractMatrix,

var_name: :String, smin::Float64, smax::Float64;

xlabel: :String = "", ylabel: :String = "", title::String = "", author: :String = "",
colormap = :viridis, min_color = :black, max_color = :white, colorbar_label::String = "",
show_stats::Bool = false, logscale::Bool = false,

stats: :Union{Nothing, Matrix2DStatistics} = nothing )

fig, ax = create_plot_structure(xlabel=xlabel, ylabel=ylabel, title=LaTeXString(title))
# Mapa de calor

hm = heatmap! (ax, xg, yg, plotdata; colormap=minha_paleta_de_cores, colorrange=crange)
# Sobreposicdo de contornos

contour! (ax, xg, yg, plotdata; color=:black)

# Escala de cor e anotagdes

escala!(fig, smin, smax, side=:right, colormap=minha_paleta_de_cores, variavel=var_name)
# Texto e direitos de autor

coords2 = add_text_at(ax, 0.10, 0.05, LaTeXString(author), fontsize=14,
is_percentage=true, color=:black)

coords2 = add_text_at(ax, 0.85, 0.90, LaTeXString(resolution), fontsize=14,
is_percentage=true, color=:black)

coords2 = add_text_at(ax, 0.85, 0.85, LaTeXString(unittime), fontsize=14,
is_percentage=true, color=:black)

if show_stats

end

files = writeplot(42, 1lpdf = true, variavel = var_name, atom = 8, filenum = 3000,
datetime_format = "ddmmyy_ HHMM", formats = ["pdf", "png",'"svg"]

save_or_display( fig, files; sav = true, disp = true, output_path = subdir )
return fig

end

Beneficios da Visualizacao Combinada:

A funcdo plot_heat_cont implementada no AstroTLPlot representa uma inovac3do significativa face ao
ecossistema fragmentado do AstroPGPLOT. Ao integrar num (nico pipeline a geracdo de mapas de calor
e a sobreposicdo de contornos, esta abordagem oferece multiplos beneficios técnicos e cientificos:

» Visualizacdo cientifica unificada: Permite a interpretacdo simultanea da intensidade espacial (he-
atmap) e das estruturas ou gradientes (contornos) num dnico painel, acelerando a anélise visual e
reduzindo ambiguidades na interpretacdo de dados astrofisicos.

= Implementacao coesa e robusta: Substitui miltiplas chamadas dispersas e manuais por um bloco
I6gico integrado, eliminando pontos de falha, reduzindo erros e simplificando manutencées futuras.

= Consisténcia e reprodutibilidade: A reutilizacdo da mesma estrutura base para diferentes visua-
lizacBes assegura uniformidade gréfica e resultados reprodutiveis, fundamentais para a investigacio
cientifica.

= Arquitetura modular: Aproveita funcdes auxiliares comuns (create_plot_structure, add_text_at)
que promovem a reutilizacdo de cddigo e facilitam evolucdes futuras do sistema.

» Qualidade de publicacdo pronta: Com suporte nativo a IATEX para anotacles e exportacdo para-
metrizavel para miltiplos formatos (PDF, PNG, SVG), produz figuras adequadas diretamente para
comunicac3o cientifica.

Em sintese, plot_heat_cont encapsula uma abordagem moderna de visualizacdo cientifica que ndo
apenas adiciona uma funcionalidade ausente no sistema original, mas redefine todo o workflow de geracdo
de figuras complexas. Esta implementacido assegura consisténcia, robustez e qualidade visual, atributos
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indispensaveis para uma comunicacdo eficaz de resultados na astrofisica computacional contemporanea.

3.10.3 Visualizacao Integrada de Miiltiplas Representacoes

A funcionalidade de visualizacdo integrada introduzida em AstroTLPlot assenta num modelo conceptual
que organiza mdltiplas representacdes da mesma variavel fisica, neste caso, a densidade, num (nico painel
coerente. Esta abordagem segue o principio da composicao grafica estruturada, no qual diferentes ca-
madas de informac3o sdo agregadas num arranjo espacial sistematico, permitindo ao utilizador relacionar
propriedades locais, globais e estatisticas sem alternar entre figuras independentes.

A funcdo mapas_subplot! apresentada na Listagem [3.10.4, materializa este conceito recorrendo a trés
pilares fundamentais:

» abstracdo das fontes de dados,

» modularizacdo das rotinas de visualizacao,

= composicdo hierarquica das subfiguras.

Listagem 3.10.4 Excerto da fun¢do mapas_subplot! no AstroTLPlot (Julia).

function mapas_subplot! (data::AbstractArray{Float64,3}, xgrid, ygrid, zgrid, var_name::String;
cfg::ConfigData, pgp::PGPData, rt::RuntimeData, modions::ModionsData)

stats = statistics_data2D(slice, logl0)
result = setminmaxvar(var_name, pgp, modions) # Ezternal function for min/maz calculation

# P1: Contour plot
pl = contour!(axl, xg, yg, data_to_plot,
levels=LinRange(smin, smax, 10),

colormap=:viridis, linewidth=1.5, colorrange=(smin, smax),
label="Contours: $(var_namec)")

# P2: Heatmap
p2 = heatmap! (ax2, xg, yg, data_to_plot, colormap=:viridis, colorrange=(smin, smax))

end

A organizacdo coordenada de quatro vistas complementares, mapa de calor, contorno, visualizacao
combinada e PDF da distribuicdo, num Gnico painel oferece vantagens substantivas:

» Correlacdo analitica direta: Permite relacionar padrdes espaciais locais (identificados nos mapas)
com propriedades estatisticas globais (representadas no PDF), facilitando a identificacdo de estrutu-
ras, gradientes e assimetrias fisicas relevantes.

= Consisténcia visual e semantica: A partilha unificada de escalas, limites, paletas de cores e anota-
cOes entre todas as subfiguras elimina ambiguidades de interpretacdo e reforca a coeréncia analitica.

= Eficiéncia computacional e de workflow: Centraliza num (nico pipeline o que anteriormente exigia
a geracdo e comparacao manual de miltiplas figuras separadas, reduzindo fragmentacdo de cddigo e
simplificando a manutenc3o.

= Flexibilidade arquiteténica: Aproveita o sistema de /ayouts hierarquicos do Makie e funcdes auxili-
ares modulares (create_plot_structure, add_text_at) para permitir ajustes uniformes em toda
a composicao grafica.

» Prontidao para publicacdo: Produz figuras complexas e informativas diretamente adequadas para
analise exploratéria e comunicacdo cientifica, com suporte nativo a IATEX e exportacdo multi-formato.

A funcdo mapas_subplot! representa mais do que uma funcionalidade grafica adicional; ela encapsula
uma filosofia de visualizacdo cientifica integrada que alinha a representacdo dos dados com o processo
de interpretacdo fisica. Ao contrario do modelo procedimental e desagregado do AstroPGPLOT, esta
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implementac3o oferece uma estrutura composicional que transforma a visualizacdo de uma mera ferramenta
de apresentacdo num instrumento ativo de andlise exploratéria. A sincronizacdo rigorosa entre as diferentes
vistas ndo apenas organiza informac3do, como cria um contexto interpretativo enriquecido, essencial para a
compreensdo de sistemas astrofisicos complexos.

3.10.4 Visualizacao Integrada de Estados lénicos

A funcdo plot_element_subplot, implementada no AstroTLPlot, introduz uma capacidade analitica
avancada para a visualizacdo coordenada dos diferentes estados idnicos de um elemento quimico. Esta
funcionalidade, ausente no AstroPGPLOT, permite gerar automaticamente uma grelha de subplots que
organiza comparativamente os mapas bidimensionais de todos os estados de ionizacdo de um elemento
especifico.

A sua assinatura, apresentada na Listagem , revela uma abordagem parametrizada e tipada que
encapsula as dependéncias necessarias de forma explicita.

Listagem 3.10.5 Assinatura da funcdo plot_element_subplot no AstroTLPlot (Julia).

function plot_element_subplot(
temp_props: : TemperatureProperties,
sml::SimulationData,
element: :Element, element_num::Int;
ncols: :Int=3,
save_dir: :String="")

Exemplo de Utilizacao e Beneficios
A invocacdo da func3o ilustra a sua flexibilidade e integracdo no workflow de anélise:

plot_element_subplot(tps, simulations_data, elem, 7, ncols=2, save_dir="./subplots")

Neste exemplo, a funcdo gera uma grelha com duas colunas contendo os mapas de todos os estados
idnicos do azoto (elemento de indice 7, seguindo a ordem da Tabela Periédica), exportando automatica-
mente as figuras para o diretério especificado. Esta abordagem contrasta radicalmente com o processo
manual e fragmentado exigido pelo AstroPGPLOT, onde cada estado idnico necessitava de ser visualizado
individualmente, dificultando comparacSes sistematicas.

Esta abordagem integrada oferece miltiplos beneficios técnicos e analiticos:

= Analise comparativa eficaz: Organiza todos os estados idnicos de um elemento numa (nica vista

coordenada, permitindo identificar padres de ionizacdo espacial e transicoes entre estados.

= Automatizacdao completa: Substitui multiplas chamadas manuais por um pipeline tnico que gera,

formata e exporta toda a sequéncia de visualizacdes.

» Flexibilidade parametrizada: Controlo sobre o /ayout (nimero de colunas) e destino de exportacio,

adaptando-se a diferentes necessidades de apresentacdo e fluxos de trabalho.

» Consisténcia visual garantida: Aplicacdo uniforme de escalas, paletas de cores e anotacdes através

de todos os subplots, assegurando comparabilidade direta.

» Generalizacdo e reutilizacdo: Interface tipada que funciona para qualquer elemento quimico e

conjunto de dados de simulacdo, promovendo reutilizacdo de cédigo.

A funcdo plot_element_subplot encapsula uma transformacdo fundamental na forma como os dados
de ionizacdo sdo analisados visualmente. Enquanto o AstroPGPLOT obrigava a uma anélise estado-a-estado
desconexa, esta funcdo oferece uma visao integrada e sistematica da estrutura de ionizacdo espacial.

Mais do que uma conveniéncia grafica, representa uma ferramenta analitica que alinha a visualizacdo
com o processo fisico de interpretacdo, permitindo correlacionar padrdes espaciais de ionizacdo com condi-
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cOes fisicas locais de forma imediata e reprodutivel. Esta capacidade constitui um avanco significativo no
apoio a andlise exploratéria de simulacGes astrofisicas complexas.

3.11 Expansao do Moédulo Estatistico: Funcionalidades Derivadas de statistics_c

A funcdo statistics_data calcula as estatisticas essenciais de um conjunto de dados unidimensionais
(1D), bidimensionais(2D) e tridimensionais(3D), constituindo o nicleo do pré-processamento numérico no
pacote AstroTLPlot. Esta funcdo fornece métricas fundamentais que suportam diversas operacoes gréficas,
incluindo:

» Calculo de média, varidncia, desvio padrdo e limites automaticos para os eixos de visualizacdo;

= Aplicacdo de transformacdes logaritmicas ou outras funcdes definidas pelo utilizador;

» Extracdo de valores minimo e maximo e das respetivas coordenadas.

A sua assinatura da funcdo em Julia encontra-se na Listagem , revela uma abordagem parame-
trizada e tipada:.

Listagem 3.11.1 Assinatura da funcdo statistics_data no AstroTLPlot (Julia).

function statistics_data(matriz::AbstractMatrix{T},
func: :Union{Function, Nothing} = nothing
) where T<:Real

3.11.1 Principais Caracteristicas e Beneficios da Funcao: statistics_data

1. Cdlculos integrados num ciclo unico: Durante a primeira passagem sobre a matriz, a funcdo cal-
cula a soma, média parcial, valores minimo e maximo e respetivas coordenadas, realiza a conversido
dos elementos de Float32 para Float64 e aplica, quando especificado, uma transformacao perso-
nalizada (func). Os resultados transformados sdo armazenados na matrix_result. Uma segunda
passagem, dedicada ao calculo da varidncia e do desvio padrdo, conclui o processo. Esta abordagem
reduz significativamente o nimero de iteracdes em comparacdo com a implementacdo original no
AstroPGPLOT (FORTRAN), que invocava miltiplas funcdes nativas (maxval, minval, sum, etc.),
percorrendo toda a matriz em cada chamada sem reutilizacdo de resultados intermédios.

2. Suporte eficiente a transformacdes logaritmicas e personalizadas: Permite aplicar transforma-
¢bes como func = log,, diretamente durante a primeira passagem. Esta integracdo elimina ciclos
adicionais, otimizando o processamento, sobretudo para matrizes de grande dimens3o, comuns em
simulacdes astrofisicas.

3. Resultados encapsulados em estruturas de dados especializadas: Os valores calculados sio
armazenados em estruturas como StatisticsData2D e Matrix2DStatistics, que incluem:

= Valores minimo, maximo, média, soma, variancia e desvio padrao;

= Coordenadas do minimo e maximo (Coordinate2DResult);

» Limites de eixo automaticamente inferidos (Axis2DLimits);

= Matriz transformada (aplicacdo de funcdo) (matrix_result) pronta para visualizac3o.

4. Ganho significativo de desempenho:

A reducdo das passagens redundantes sobre a matriz e a integracdo das transformacdes num d(nico
ciclo traduzem-se numa melhoria de desempenho face ao método original do AstroPGPLOT (FOR-
TRAN 2008), aumentando a eficiéncia e evitando célculos repetidos.

5. Integracao direta com funcdes de visualizacao: Os resultados produzidos por statistics_data
podem ser utilizados imediatamente em funcSes de geracdo de graficos, tais como plot_heatmap,
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plot_cont ou plot_heat_cont, incluindo o posicionamento automético de marcadores nas coor-
denadas dos extremos identificados.

Tipo de retorno e Utilizacao Pratica

A funcdo statistics_data devolve um objeto do tipo Matrix2DStatisticsT, que encapsula todas
as métricas calculadas e a matriz transformada. Um exemplo tipico de utilizacdo encontra-se na Lista-
gem B.11.2

Listagem 3.11.2 Excerto da funcdo de plot_heatmap que utiliza dados transformados via
statistics_data2D no AstroTLPlot.

stats = statistics_data(slice, logl0)

# no plot_heatmap verifica se ja foi feito o calculado da estatitica
stats === nothing && (stats = statistics_data2D(slice))

if log

plotdata = stats.matrix_result # ja calculada com logl0

3.11.2 Identificacdo e Anotacao de Extremos

A extrac3o dos valores minimo e maximo, bem como das respetivas coordenadas (Listagem ) é reali-
zada diretamente a partir do objeto retornado por statistics_data. Esta abordagem permite identificar
rapidamente os pontos de maior interesse no dataset, evitando a necessidade de percorrer novamente a
matriz de dados. Assim, a func3o estatistica serve como base para operacdes subsequentes de anotacao e
visualizacdo, assegurando consisténcia e eficiéncia no processamento.

Listagem 3.11.3 Extracdo de valores minimo e maximo e coordenadas a partir do objeto
statistics_data2D no AstroTLPlot.

stats = statistics_data2D(slice, loglO)

minval = stats.statistics_data.min_value.value
maxval = stats.statistics_data.max_value.value
max_coords = stats.statistics_data.coord_max.coord
min_coords = stats.statistics_data.coord_min.coord

Estas coordenadas permitem anotacdo automatica em graficos, como ilustrado na Listagem :

Listagem 3.11.4 Utilizacdo das coordenadas do maximo para adicionar marcadores no AstroTPLot.

stats = statistics_data2D(slice, logl0)

max_coords = stats.statistics_data.coord_max.coord
add_text_at(ax, max_coords[1], max_coords[2], text,
is_percentage=false, marker=:circle, marker_size=15)
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3.11.3 Persisténcia dos Resultados Estatisticos

Para garantir rastreabilidade e reprodutibilidade, o médulo disponibiliza a funcdo export_statistics na
Listagem B.11.5, que opera sobre um objeto Matrix2DStatistics e suporta multiplos formatos de saida
(.txt, .pdf):

Listagem 3.11.5 Assinatura da funcdo export_statistics no AstroTLPlot.

function export_statistics(result;
list_of_files::Union{Nothing,Vector{String}}=nothing,
sav: :Bool=true,
disp::Bool=false,
output_path: :String=".")::Int

Esta funcionalidade encerra o ciclo de processamento estatistico: apds a andlise e visualizacdo, os
resultados podem ser guardados de forma estruturada, preservados para inspecdo futura e integrados em
pipelines externos de pés-processamento ou validacdo. A disponibilizacdo de multiplos formatos de saida,
aliada a verificacdo de permissdes e ao tratamento robusto de erros, torna esta funcdo particularmente
adequada a fluxos cientificos reprodutiveis e escaldveis.

A func3do statistics_data constitui uma evolucdo arquitetdnica significativa face a abordagem frag-
mentada do AstroPGPLOT. Enquanto o sistema original recorria a miltiplas rotinas auténomas sem partilha
de estados intermédios, a implementacao no AstroTLPlot consolida todos os calculos num pipeline inte-
grado e eficiente. Esta transformacdo n3o apenas reduz o custo computacional e minimiza erros légicos,
como também estabelece uma base sélida para anélise estatistica reprodutivel e integrada com visualizac3o,
um pilar fundamental para a investigacdo astrofisica computacional moderna.

3.12 Novo Sistema de Organizacao de Saida e Nomenclatura Automatica
no AstroTLPlot

A gestdo consistente e reprodutivel dos ficheiros gerados constitui um elemento central no desenvolvi-
mento de software cientifico [WBC*17]. Durante a transposicdo do AstroPGPLOT (FORTRAN) para o
AstroTLPlot (Julia), foi completamente reestruturado o mecanismo responsavel pela criagdo de diretérios,
atribuicdo de nomes e exportacdo de graficos, unificando num conjunto coeso de funcdes toda a légica de
organizacdo e escrita da saida.

Organizacao Hierarquica da Estrutura de Saida

O pacote AstroTLPlot cria automaticamente uma estrutura de diretérios modular, onde cada variavel
fisica (densidade, temperatura, espécies i6nicas, PDFs ou subplots) é armazenada na sua pasta prépria.
Esta organizacdo hierdrquica substitui a estrutura rigida da versdao original, permitindo escalabilidade,
paralelizac3o e coeréncia entre conjuntos de resultados [WAB™14]. A convenc3o é ilustrada na Tabela 3.7,
sendo aplicada de forma automatica sempre que uma visualizac3o é produzida.

Tabela 3.7: Convencdo de pastas criadas automaticamente pelo pacote AstroTLPlot.

Nome da Pasta Contendo

den/ Mapas de densidade global

tem/ Mapas de temperatura

HO/ ou ions/H1+/ Mapas de densidade iénica

pdf/ Funcdes de densidade de probabilidade

subplots/ Painéis multi-grafico
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Esta estrutura mantém a coeréncia entre as varidveis analisadas e os resultados produzidos, permitindo,

por exemplo, que miltiplos iGes ou varidveis fisicas sejam processados em paralelo sem conflitos de nomes
ou de diretérios.

3.12.1 Sistema de Nomenclatura Automatica de Ficheiros

A funcdo writeplot implementa um sistema avancado de nomenclatura automatica para os ficheiros de
saida, assegurando consisténcia, rastreabilidade e organizacdo légica dos resultados. O sistema combina
inteligentemente multiplos elementos descritivos:

= Tipo de visualizacdo (mapa de calor, contorno, combinado, histograma);

» Variavel fisica e espécie idnica analisadas(ele,elenz,den,...);

= Identificador sequencial do ficheiro (filenum);

» Formato de exportacdo (pdf, svg, png) ou combinacdes miltiplas;

» Carimbo temporal opcional com data e hora de execucao;

» Formato temporal personalizdvel (DDMMAA_HHMM).

Este mecanismo garante n3o apenas a legibilidade imediata dos ficheiros, mas também a rastreabilidade
temporal completa dos resultados, facilitando a reproducdo de anilises e a gestdo de muiiltiplas sessGes
computacionais.

A Funcado writeplot: Conceito e Evolucao

A rotina writeplot desempenha o papel de camada de abstracdo entre o sistema de visualizacao e o
sistema de ficheiros. Na versdo do AstroPGPLOT(FORTRAN 2008), a geracdo de nomes de ficheiros
envolvia formatacdo manual de strings, regras codificadas através de procedimentos e chamadas explicitas

ao sistema operativo. A Listagem [(3.12.1] evidencia esta abordagem, com légica altamente acoplada ao
ambiente de execucdo.
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Listagem 3.12.1 Excerto da rotina writeplot no AstroPGPLOT (FORTRAN 2008), responsavel pela
criacdo de nomes de ficheiros de saida.

subroutine writeplot(ref,lmap,lpdf)
use config

use pgp

use runtime

use modions

select case(device)
case('/gif')
! write(command, ' ("mv pgplot.gif",1z,a,a,a)') trim(plotfile),'. ', dev
command='mv pgplot.gif '//trim(plotfile)//'.'//dev
case('/png')
lurite(command, ' ("mv pgplot.png”,lz,a,a,a)') trim(plotfile),'.',dev
command='mv pgplot.png '//trim(plotfile)//'.'//dev
case('/ps','/cps','/vcps')
call execute_command_line('epspdf pgplot.ps',wait=.true.)
command='mv pgplot.pdf '//trim(plotfile)//'.pdf'
write(*,'(a)') command
end select
! Ezecute the command for all the cases
call execute_command_line(command,wait=.true.,exitstat=estat,cmdstat=cstat,cmdmsg=cmsg)
if (cstat > 0) then
write(*,*) 'Command execution failed with error ', TRIM(cmsg)
else if (cstat < 0) then
write(*,*) 'Command execution not supported'
else
write(*,*) 'Command completed with status ', estat
endif
end subroutine writeplot

A nova implementacdo no AstroTLPlot (Julia) cuja assinatura é apresentada na (Listagem )
redefine o conceito, integrando:

= Argumentos nomeados e interface autocontida;

= Suporte nativo a maltiplos formatos de exportacio;

= [nclus3ao opcional de carimbo temporal;

= |dentificacdo automatica de espécies idnicas no nome do ficheiro e na pasta destino;

» Eliminacdo de dependéncias de comandos externos.
Assim, a funcdo deixou de ser uma traduc3o literal da versdo FORTRAN e tornou-se uma peca arquitetural
concebida para flexibilidade, seguranca e extensibilidade.

Listagem 3.12.2 Assinatura da funcdo writeplot no AstroTLPlot (Julia), evidenciando pardmetros no-
meados, formatos de saida flexiveis e automatizacdo da insercdo de data e hora nome do ficheiro de saida

function writeplot(ref::Int;

lmap: :Union{Bool,Nothing}=nothing,

lpdf: :Union{Bool,Nothing}=nothing,

color: :Bool=false, cont::Bool=false, grey::Bool=false, side::Bool=false,
front: :Bool=false, top::Bool=false,

variavel::String="", ion::String="",

filenum: :Int=0, atom::Int=0,

formats: :Vector{String}=["pdf"],

add_datetime: :Bool=true,

datetime_format: :String="yyyymmdd_HHMMSS")
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Melhorias introduzidas na Implementacao em Julia

A nova implementac3do da funcdo writeplot incorpora varias extensdes significativas face a versdo original

1. Suporte a multiplos formatos de exportacao: O utilizador pode agora exportar diretamente os
graficos em diferentes formatos, PDF, PNG, SVG, através da passagem de uma lista de formatos
a fungdo. Isto simplifica a geracdo de material para diferentes contextos (relatérios, publicacdes,
apresentacdes, etc.).

2. Insercao opcional de data e hora do sistema nos nomes dos ficheiros: Foi introduzida a opcdo
de incluir a data e hora atuais no nome do ficheiro exportado. Esta funcionalidade é particularmente
atil para manter versGes cronoldgicas das figuras durante o desenvolvimento e anélise das simulacGes,
garantindo a rastreabilidade dos resultados.

3. ldentificacao contextual através de prefixo de fracdes idnicas no nome do ficheiro e dire-
torias: No caso de visualizacdes associadas a fracdes idnicas, o nome do ficheiro passa a incluir
automaticamente o prefixo com o nome do elemento quimico e a identificacdo da fracdo idnica cor-
respondente. Esta melhoria elimina ambiguidades e reforca a organizacdo dos resultados, sobretudo
quando s3o gerados mdltiplos graficos num mesmo diretério.

Vantagens Técnicas e de Utilizacao

As melhorias introduzidas trazem ganhos concretos:

= Reprodutibilidade: a inclusdo automatica de metadados no nome (timestamp, id0) e a capacidade
de gerar miultiplos formatos reduzem o trabalho manual e a margem para erro humano.

= Automatizacao de pipelines: o resultado previsivel e normalizado facilita a integracao com rotinas
de pés-processamento, injecdo em relatérios e repositérios de dados.

= Portabilidade: menos dependéncia de comandos do sistema operativo melhora a execucao em am-
bientes heterogéneos.

= Clareza para o utilizador: a interface por argumentos nomeados é mais auto-documentada e reduz
a curva de aprendizagem.

= Aderéncia aos principios FAIR: a normalizacao estruturada dos metadados incorporados nos nomes
dos ficheiros e a flexibilidade dos formatos de saida aumentam a Findability e Reusability dos resul-
tados, enquanto a portabilidade e a reprodutibilidade favorecem a Accessibility e a Interoperability.

= Gestao de dados cientificos: a estrutura promove praticas de dados abertos, facilitando o depésito
em repositérios institucionais e a partilha de conjuntos de dados com metadados minimos embutidos.

A reimplementac3o da rotina de atribuicdo de nomes e exportacao de ficheiros, constitui uma nova fun-
c3o conceitual significativa . Em vez de uma traducio direta, a versdo no AstroTLPlot define uma interface
mais expressiva e parametrizavel aumentando a reprodutibilidade, a automac3o e a interoperabilidade dos
resultados, reduzindo dependéncias do sistema operativo e facilitando a sua integracdo em pipelines de
pds-processamento e repositdrios cientificos.

3.13 Avaliacao de Desempenho do AstroTLPlot

A implementacdo do pacote AstroTLPlot [LCdA25] em Julia implicou um processo sistematico de testes,
validacdo e verificacdo, com o objetivo de assegurar que a transposicdo das rotinas desenvolvidas no As-
troPGPLOT (FORTRAN 2008) preservasse a fidelidade cientifica, a integridade dos dados e a robustez
do fluxo de execucdo. Esta fase foi essencial para garantir que a ferramenta desenvolvida mantivesse o
comportamento fisico e numérico esperado, enquanto explorava as potencialidades de um ambiente mais
modular e interativo. Nesta seccdo, apresentam-se exemplos praticos que ilustram como cada componente
do pacote foi testado, validado e verificado.
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3.13.1 Validacdao e Benchmark de Leitura de Ficheiros

Foram utilizados ficheiros de dimens3o idéntica, contendo os mesmos datasets de densidade e velocidade,
de modo a garantir condicGes experimentais comparaveis. Na versdo do AstroTLPlot, foram testadas duas
bibliotecas distintas:

» PyHDF: interface Python para HDF4, acedida a partir de Julia via PyCall;

» HDF5.jl: biblioteca nativa de Julia para leitura e escrita no formato HDF5.
Para cada abordagem, foram medidas as seguintes métricas cléssicas de desempenho [BT20]:

= Tempo total, médio, minimo e maximo de execucdo;

» Desvio padrdo do tempo de execucao;

= Memdria total alocada e niimero total de alocacdes.

Tabela 3.8: Comparagdo de desempenho entre as versdes no (AstroPGPLOT) e Julia (AstroTLPlot) na
leitura de ficheiros HDF.

Métrica AstroPGPLOT (FOR- | AstroTLPlot (Julia) | AstroTLPlot (Julia)
TRAN 2008 (HDF4) | (PyHDF - HDF4) (HDF5.jl - HDF5)

Tempo médio 73.2 ms 836.7 ms 623.5 ms

Tempo minimo — 523.7 ms 441.0 ms

Tempo maximo — 1015 ms 966.3 ms

Desvio padrdo — 224.1 ms 198.4 ms

Meméria alocada 229.13 MiB 229.13 MiB 228.94 MiB

N¢ de alocacbes 1 7805 259

Os resultados, apresentados na Tabela @ podem ser resumidos nos seguintes pontos:
= O AstroPGPLOT (FORTRAN 2008) é cerca de 8.5 vezes mais rapida do que a AstroTLPlot com
HDF5. j1;
= E aproximadamente 11.4 vezes mais rapida do que a vers3o em Julia com PyHDF;
= A versdo em Julia com HDF5. j1 apresentou um desempenho 1.3 vezes superior a versao com PyHDF,
refletindo menor sobrecarga (overhead) e melhor integracdo com o ecossistema nativo da linguagem.
Em termos de consisténcia temporal, a versio em FORTRAN apresentou um desvio padrdo inferior,
evidenciando maior estabilidade nas operacdes de leitura. O consumo de memdria manteve-se praticamente
equivalente entre as trés versdes, confirmando que as diferencas de desempenho resultam essencialmente
do modelo de execucao e nao do volume de dados manipulados.

Conclusao

Os resultados demonstram que, embora a implementacdo no AstroPGPLOT (FORTRAN 2008) apresente
um desempenho superior nas operacdes de |/O, uma consequéncia direta da sua compilacdo estatica e da
otimizac3o ao nivel do sistema, a adocdo do AstroTLPlot representa uma escolha estratégica no contexto
da evolucdo da aplicacdo. A linguagem Julia oferece uma maior produtividade, facilidade de integracdo
com outros formatos (YAML, HDF5, VTK) e uma infraestrutura moderna de anélise e visualizacdo. Assim, o
pequeno custo adicional em tempo de leitura é compensado por um aumento expressivo na flexibilidade,
na clareza do cédigo e na capacidade de expansdo do sistema, assegurando um ambiente mais adequado
para futuras fases de desenvolvimento e exploracdo cientifica, conforme as boas praticas em engenharia de
software cientifico(WBC'17, BEKS17].

3.13.2 Verificacao de Estatisticas de Matrizes

O objetivo principal foi confirmar que a implementacdo do AstroTLPlot preserva a precisdo numérica e a
equivaléncia cientifica do AstroPGPLOT, garantindo simultaneamente uma maior eficiéncia computacional.
Na reimplementacdo em Julia, foram comparadas duas abordagens:
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» Versao nativa Julia: utilizacdo direta das funcdes minimum, maximum, mean, std e var;

= Versdo otimizada em ciclo Gnico (statistics_data): execucdo de todos os célculos num tnico
ciclo iterativo, obtendo simultaneamente soma, média, valores extremos e coordenadas correspon-
dentes, com suporte opcional para transformacdes logaritmicas. O segundo ciclo para as funcdes
desvio padrdo e variancia.

= Versao otimizada com broadcasting: utilizacdo de operacdes vetorizadas para aplicar funcdes
sobre a matriz, explorando a sintaxe idiomatica de Julia para reduzir a complexidade do cédigo e
melhorar a legibilidade.

A assinatura simplificada da funcdo statistics_data otimizada é apresentada na Listagem .

Listagem 3.13.1 Assinatura da funcdo statistics_data no AstroTLPlot (Julia).

function statistics_data2D(

matriz: :AbstractMatrix{T},

func: :Union{Function, Nothing} = nothing
) where T<:Real

Para a avaliacdo das duas abordagens foram utilizados datasets de diferentes dimensdes (500x500 e
2000x2000), seguindo o procedimento:
= execucdo repetida dos calculos estatisticos para medicao dos tempos minimos, medianos e maximos;
» andlise de utilizacdo de memdria com o pacote BenchmarkTools;
» validagdo dos resultados face a implementacdo original no AstroPGPLOT( FORTRAN 2008);
= verificacdo estrutural das entidades auxiliares StatisticsData2D e Matrix2DStatistics, incluindo
coordenadas de extremos e limites dos eixos.

Resultados e Analise

O teste foi realizado sobre o dataset Energia, com dimensdo 2000x2000 (4 milhdes de elementos). A
Tabela @ apresenta a comparacdo direta entre as versdes nativa e otimizada, demonstrando a equivaléncia
dos resultados numéricos.

Tabela 3.9: Comparacio dos resultados obtidos pelas versdes Ciclo Unico e Nativa Julia.

Métrica Ciclo Unico- Julia Funcoes nativa- Julia  Diferenca Absoluta
Soma 0.304804151295123e~ 1% 9.304804151294797e~ 18 3.26e 3!
Média 2.3262010378237808e 24  2.3262010378236992¢ %4 8.16e732
Minimo 8.346284034928763e~2°  8.346284034928763e 2 0.00&°
Méaximo 8.109279574473616e 2%  8.109279574473616e 22 0.00e
Desvio Padrdo  9.657694139643974e2*  9.657694139644001e 24 2.70e735
Variancia 0.327105609491358¢ 4" 9.327105609491406e 47 4.80e—%9

As diferencas numéricas observadas s3o da ordem de 1073°, muito inferiores ao erro de arredondamento
tipico da aritmética de virgula flutuante em dupla precisdo (emsquina ~ 10716) [Gol91, Hig02]. Isto confirma
a equivaléncia matemaética das abordagens, sendo as pequenas variacdes atribuidas as limitacdes inerentes
a representacdo Float64.

As coordenadas dos extremos também coincidiram:

= Minimo: (1974, 471)

= Maximo: (99, 1514)
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Desempenho Computacional

A Tabela resume os principais indicadores de desempenho obtidos, evidenciando uma reducdo expres-
siva no tempo de execucdo da versdo otimizada em ciclo Gnico, sem alteracdo no consumo de memodria.

Tabela 3.10: Resumo de desempenho das trés abordagens para uma matriz de dimensdo (2000x2000).

Implementacao Tempo (ms) Alocacées Memdria (MiB) Razédo (Loop/Native)
Loop-based (AstroTLPlot) 41.294 12 30.52 0.90x
Native Julia 46.054 14 61.04 1.00x
Optimized Julia (Broadcasting) 46.394 14 61.04 1.01x

Os resultados evidenciam que a implementacdo Loop-based apresenta melhor desempenho global, com
menor tempo de execucdo e consumo de memdria. As verses Native Julia e Broadcasting oferecem maior
legibilidade e aderéncia ao estilo idiomatico da linguagem, mas n3o apresentam ganhos significativos em
termos de desempenho. Em particular, a técnica de broadcasting, apesar de ser considerada uma otimizacao,
revelou tempos praticamente idénticos a versdo nativa, mantendo o mesmo padrdo de alocacdes e utilizac3o
de meméria. Esta diferenca de cerca de 10% no tempo de execucdo confirma a vantagem da abordagem
Loop-based em cenérios onde a eficiéncia computacional é critica.

A Figura apresenta a comparacdo grafica entre as versdes, onde se observa uma reducdo média de
cerca de 48% no tempo de execucdo da abordagem em ciclo Gnico. Esta melhoria resulta da eliminacdo
de multiplas chamadas a funcGes de agregacdo, concentrando os calculos num Gnico ciclo iterativo, o que
reduz a sobrecarga de execucdo e aumenta a eficiéncia computacional.

statistics data2D (loop):
BenchmarkTools.Trial: 217 samples with 1 evaluation per sample.

Range (min .. max): 21.309 ms .. 3 71 | GC (min .. max): 0.00% .. 2.51%
Time (median): 22.433 ms GC (median): 0.00%
Time (mean + o): 23.026 ms = 1.424 ms | GC (mean + o): 1.34% + 1.31%
ol _al -
-
21.3 ms Histogram: freguency by time 27.4 ms <
Memory estimate: , allocs estimate:

statistics data2D_native (nativo):
BenchmarkTools.Trial: 105 samples with 1 evaluation per sample.

Range {(min .. max): 42.015 ms .. 90.31 ¢ GC (min .. max): 0.00% .. 2.97%
Time (median): 43.435 ms GC (median): 0.00%
Time (mean + o): 47.826 ms = 10.697 ms | GC (mean = ¢): ©.76% = 0.79%
o s

| |
42 ms Histogram: log(frequency) by time 81.6 ms <
Memory estimate: , allocs estimate:

Figura 3.5: Comparacao de desempenho entre as versGes nativa e ciclo Gnico da funcdo statistics_data.

Comparacdao com a Implementacao em FORTRAN

Face a versdo original no AstroPGPLOT(FORTRAN 2008), a reimplementa¢do AstroTLPlot manteve a
fidelidade cientifica e introduziu novas métricas (varidncia, desvio padrdo e coordenadas dos extremos),
além de uma estrutura de dados mais expressiva e modular. A utilizacdo de BenchmarkTools e de
operacdes vetorizadas proporcionou tempos de execucdo competitivos e uma gestdo de memodria mais
eficiente, reforcando a robustez da soluc3o.
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Conclusado

A funcdo statistics_data2D demonstrou ser uma solucdo mais eficiente e expressiva, preservando a
precisdo e ampliando as capacidades analiticas em relacdo a vers&o original no AstroPGPLOT(FORTRAN
2008). O ganho de desempenho é particularmente relevante em contextos de grandes volumes de dados,
onde a reducdo do tempo de processamento contribui diretamente para a eficiéncia global do ciclo de
visualizac3o e andlise cientifica.

A andlise comparativa das trés abordagens Loop-based (AstroTLPlot), Native Julia e Optimized Julia
(Broadcasting) , demonstra que a escolha da técnica deve equilibrar eficiéncia computacional e legibilidade
do cédigo.

A implementacdo Loop-based revelou-se a solucdo mais eficiente, apresentando:

= Menor tempo de execucdo ( 10% mais rapido que as alternativas);

= Menor consumo de memdria (quase metade das outras abordagens);

= Menor nimero de alocacdes, reduzindo a sobrecarga e aumentando a previsibilidade do desempe-

nho.

Por outro lado, as versGes Native Julia e Broadcasting mantém a fidelidade cientifica e oferecem maior
aderéncia ao estilo idiomatico da linguagem, mas ndo apresentam ganhos significativos em desempenho.
Em particular, a técnica de broadcasting, apesar de ser considerada uma otimizacdo, mostrou resultados
praticamente idénticos a vers3o nativa, tanto em tempo como em consumo de memdoria.

Recomendacoes:

= Para cenéarios onde desempenho e eficiéncia sdo prioritarias, recomenda-se a abordagem Loop-based.

» Quando a legibilidade, manutencdo e integracdo com cédigo idiomatico assumem maior importan-

cia, as versGes Native Julia ou Broadcasting s3o alternativas adequadas, embora sem vantagens
significativas em termos de desempenho.
Esta flexibilidade permite ao investigador ou programador selecionar a implementacao que melhor se adequa
ao contexto especifico do projeto, equilibrando desempenho computacional com qualidade de engenharia
de software.

3.13.3 Testes de Visualizacao Cientifica

A substituicdo das rotinas de visualizacdo baseadas em PGPLOT pelo pacote Makie. j1 foi validada com
sucesso, assegurando a fidelidade visual, a consisténcia numérica e o aumento da interatividade no processo
de anélise cientifica.

Validacao e Exemplo Pratico

Para validar a equivaléncia visual e numérica, foram gerados mapas bidimensionais e cortes nos planos XY
e XZ das variaveis de densidade e energia, comparando-os diretamente com os graficos originais produzidos
no AstroPGPLOT(FORTRAN 2008). Os resultados confirmaram a correspondéncia pixel a pixel entre
ambas as abordagens, uma vez que os valores numéricos subjacentes eram idénticos, demonstrando que a
transposicdo preservou integralmente o conteiido cientifico.

Além disso, foram testadas as principais funcionalidades interativas proporcionadas pelo Makie. j1,
incluindo:

= Alternancia entre escalas linear e logaritmica;

= Sobreposicdo de contornos e colormaps personalizados;

= Exportacdo para formatos de alta qualidade (PNG, PDF, SVG).

Beneficios da Nova Abordagem

A adocdo do Makie. j1 ampliou significativamente as capacidades de analise e comunicac3o cientifica do
pacote, mantendo a equivaléncia visual com a versdo no AstroPGPLOT(FORTRAN 2008), mas adicio-
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nando:
= Melhor integracdo com o ecossistema Julia;
» Exportacdo vetorial de alta fidelidade;
= Possibilidade de futuras extensdes para animacdes e visualizac3o tridimensional.

3.13.4 Robustez e Tratamento de Excecoes

Outro aspeto avaliado foi a robustez do pacote AstroTLPlot face aos erros de execucdo em condicdes
inesperadas. Na vers3do original no AstroPGPLOT(FORTRAN 2008), certas falhas, como indices invalidos
ou a auséncia de ficheiros de entrada vélidos, n3o interrompiam a execucdo do programa. Esta limitacdo
podia levar a propagacdo de valores ndo inicializados e a producao de resultados incorretos sem qualquer
aviso, uma situacdo critica em contextos de simulacdo cientifica.

Durante a transposicdo para Julia e a implementacdo do pacote AstroTLPlot, foi desenvolvido um
sistema estruturado de gest3o de erros, garantindo que estas situacdes sdo detetadas e tratadas de forma
controlada, aumentando significativamente a fiabilidade e a rastreabilidade da execuc3o.

3.13.5 Gestao de Erros Estruturada no Pacote AstroTLPlot

O sistema de erros do pacote baseia-se em codigos de estado e mensagens definidas no médulo constants. j1,
permitindo identificar com precisdo a origem de cada falha. A Tabela m apresenta os principais cédigos
e mensagens de erro, incluindo falhas de leitura de ficheiros YAML, HDF5, CSV ou extensGes incorretas.

Tabela 3.11: Principais cédigos e mensagens de erro definidos no médulo constants. j1.

Codigo Mensagem
0 Operation completed successfully.
Unknown or unexpected processing error.
File not found.
Read permissions denied or file access issue.
Incorrect file extension for expected format.
Failed to read data structure within the opened HDF5 file.
Failed to parse data structure within the opened CSV/DAT file.
File type is not supported by the universal open function.

©O© 00 OO W N+

Com esta abordagem, o pacote AstroTLPlot:

= Interrompe operacdes invalidas de forma controlada, evitando a propagacdo de resultados incorretos;

» Reporta explicitamente a natureza do erro ao utilizador, facilitando a depurac3o e rastreabilidade;

= Mantém a integridade cientifica e a robustez do pacote, mesmo quando os ficheiros de entrada est3o
ausentes ou mal formatados.

Exemplos Praticos

Durante os testes:
= O acesso a indices invalidos em estruturas como SimulationData gerou excecdes do tipo BoundsError,
devidamente capturadas e tratadas;
= A tentativa de leitura de ficheiros HDF5 inexistentes produziu mensagens de erro informativas, sem
comprometer a execucao do restante cédigo.

3.13.6 Vantagens Observadas

Esta abordagem de gestdo de excecdes oferece dois beneficios principais:
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» Prevencao de execucao incorreta: os erros s3o tratados de forma controlada, evitando propagacio

de resultados invélidos;

= Maior estabilidade e fiabilidade operacional: o pacote torna-se mais previsivel e resiliente em

cendrios reais, mesmo perante dados incompletos ou mal formatados.

Os diversos testes de visualizacdo, gestdo de excecdes e manipulacdo de dados realizados durante a
transposicdo e desenvolvimento do pacote AstroTLPlot permitiram validar cientificamente a ferramenta. A
comparacgdo com os graficos originais no AstroPGPLOT(FORTRAN 2008) confirmou a equivaléncia visual
e numérica, enquanto a implementacdo de mecanismos estruturados de tratamento de erros assegurou a
execuc3o controlada e a fiabilidade dos resultados [WBC*17, OR1(Q].

Em conjunto, estes testes demonstram que o pacote AstroTLPlot:

= Garante resultados consistentes e cientificamente validos:

= Mantém integridade numérica mesmo perante condicdes inesperadas ou dados incompletos;

= Permite andlises interativas de alta qualidade com seguranca computacional.



AstroTLPlot: Configuracoes e Casos
de Estudo

4.1 Execucao e Aplicacao Pratica do Pacote AstroTLPlot

O pacote AstroTLPlot, disponivel publicamente no GitHub [] foi concebido para fornecer um fluxo
de trabalho completo em Julia, abrangendo desde a leitura de dados até ao processamento e visualizacdo
de simulacdes astrofisicas.

A sua concecdo segue rigorosamente as boas praticas de modularizacao, reutilizacdo de cédigo e do-
cumentacdo integrada, recomendadas para o desenvolvimento moderno de software cientifico [

erl9]. Para uma utilizagdo correta do pacote, é necessério executar, numa fase inicial, dois passos funda-

mentais:

1. Instalacdo correta do pacote e das suas dependéncias;

2. Leitura e validacdo dos ficheiros com as configuracGes e dados de simulacdes.
O sucesso destas etapas garantem a robustez de todo o processo subsequente de andlise e representacio
grafica.

4.1.1 Instalacao e Configuracao do Pacote

A instalacdo do AstroTLPlot [LCdA25] segue o procedimento padrdo do ecossistema Julia [] re-

correndo ao gestor de pacotes Pkg, que garante a gestdo automatica de dependéncias e compatibilidades
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entre versdes [BEKS17]. Para tal, basta executar:

using Pkg
Pkg.add("AstroTLPlot")

Este procedimento assegura que todas as bibliotecas auxiliares sdo instaladas e que as interfaces publicas
(API) do pacote ficam disponiveis para utilizacdo segura em qualquer ambiente Julia. Apds a instalacio,
o préximo passo consiste na leitura e validacdo dos ficheiros de configuracdo e dados de simulacdo. Esta
etapa é crucial para garantir a integridade dos dados antes de prosseguir com a analise.

4.2 Leitura e Validacao de Ficheiros de Configuracao e Dados

Os ficheiros de configuracdo e dados constituem a base de todo o processo de anélise e visualizacdo.
Estes contém os parametros fundamentais da simulac3o, as escalas fisicas e espaciais, as variaveis fisicas
a representar, bem como as definicdes associadas a visualizacdo, tais como esquemas de cores, rétulos,
titulos e orientacdo dos mapas, ambos indispensaveis a inicializacdo e execucdo da simulacio.

Durante a fase de leitura, o programa interpreta e valida o contetido desses ficheiros, assegurando que
os valores carregados sdo consistentes, coerentes e compativeis com as estruturas internas de dados. Este
processo de verificacdo é essencial para garantir que todas as operacdes, desde o célculo estatistico a re-
presentac3do grafica, utilizam pardmetros fisicos e numericamente corretos, preservando assim a integridade
cientifica dos resultados.

4.2.1 Leitura de Ficheiro de Configuracao — Funcdo load_simulation_config

A leitura do ficheiro de configuracdo no formato YAML é efetuada por uma rotina dedicada 1oad_simulation_config,
responsavel por carregar- tuplos com miltiplos conjuntos de parametros relativos a simulac3o, visualizacao

e processamento de dados. A adocdo desta abordagem modular favorece a manutencdo, a extensibili-

dade e a rastreabilidade do cédigo [Perl9]. O carregamento dos dados pode ser realizado de duas formas
equivalentes, consoante se pretenda obter as estruturas individualmente ou como uma d(nica estrutura,
permitindo uma inspecdo detalhada dos dados carregados. O exemplo seguinte ilustra a utilizacdo pratica

desta funcdo:

Listagem 4.2.1 Exemplo em Julia da utilizacdo da funcdo load_simulation_config para leitura de
ficheiro de configuracdo.

using AstroTLPlot

# Leitura do ficheiro de configuracdo

config_data, pgp_data, runtime_data, modions_data = load_simulation_config("path_to_config file")
println(config_data)

println(pgp_data)

Como demonstrado na Listagem , a funcdo retorna quatro estruturas distintas que contém toda
a parametrizacdo necessiria para o processamento subsequente. O println das estruturas, produz uma
saida textual que evidencia a correta interpretacdo do ficheiro de configuracdo, conforme se pode observar
na Figura .1
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Figura 4.1: Exemplo de saida parcial gerada pela funcdo load_simulation_config.

ConfigData:
Debug: Debug(true)
Directories: Directories("data/input/dados-disk-2000x2000x1/", "./data/input/Atomic")
Simulation Type: SimulationType(true, false)
File Format: FileFormat(true, false, false)
PGPData:
SetMinMaxVar: SetMinMaxVar (MinMaxRange{Float64}(-4.0, 1.5),
MinMaxRange{Float64}(1.0, 7.0),
MinMaxRange{Float64}(-15.0, -10.0),
MinMaxRange{Float64}(0.0, 5.0),

Durante a fase de leitura, o programa interpreta e valida o contelido dos ficheiros, assegurando que os
valores carregados sao consistentes, coerentes e compativeis com as estruturas internas de dados. Como
evidenciado tanto pelo cédigo da Listagem |4.2.1 como pela saida apresentada na Figura .1, este processo de
verificacdo garante que todas as operacdes, desde o calculo estatistico até a representacdo grafica, utilizam
parametros fisicos e numericamente corretos, preservando assim a integridade cientifica dos resultados. A
organizacdo hierdrquica dos dados nas estruturas bem definidas (ConfigData, PGPData, etc.) assegura
uma clara separacdo de conceitos e facilita a manipulacdo dos parametros em fases posteriores do fluxo de
trabalho.

Uma abordagem alternativa consiste na utilizacdo de uma varidvel agregadora que reline todos os
conjuntos de pardmetros num (nico objeto de configuracdo, simplificando a inspecdo e manipulacdo global
dos dados. Esta metodologia é particularmente til para uma visdo consolidada de todo o ambiente de
simulacao:
all_config= load_simulation_config_struct(file_name)
printIn(all_config)

A execucdo deste cédigo, produz uma saida formatada e unificada, exemplificada na Figura @ Esta
representacdo compacta facilita a verificacdo global da parametrizac3o e revela-se especialmente vantajosa
para depuracdo e validacao de consisténcia entre os diversos médulos de simulac3o, visualizacdo e processa-
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Figura 4.2: Saida parcial formatada obtida com a leitura agregada pela funcdo load_simulation_config.

SimulationSetup - Complete Configuration

CONFIGURATION PARAMETERS

Debug Settings:

e Debug mode: ENABLED
Directories:

e Main directory: data/input/dados-disk-2000x2000x1/

o Atomic data directory: data/input/dados-disk-2000x2000x1/
Simulation Type:

e HD run: YES

e MHD run: NO

mento.

MODIONS PARAMETERS

Ions Settings:

o Min value: SetMinMaxIons(MinMaxRange{Float64}(-4.0, 0.0),
MinMaxRange{Float64}(-10.0, -4.0))

End of SimulationSetup configuration

Esta formatacdo de saida revela-se especialmente vantajosa para fins de depuracdo e verificacdo de
consisténcia entre os diversos médulos de simulac3o, visualizac3o e processamento. A estrutura hierarquica
apresentada na Figura permite ainda uma validacdo visual imediata das interdependéncias entre para-
metros, assegurando que todas as componentes do sistema est3o corretamente configuradas e alinhadas
com os requisitos da simulac3o.

4.2.2 Leitura de Ficheiros de Simulacdo — Funcado readdata_hdf5

Os ficheiros de simulac3o, geralmente nos formatos *.hdf, *.hdf5, *.h5 ou *.vtk, armazenam as prin-
cipais variaveis fisicas resultantes das simulacdes, como densidade, energia e componentes de velocidade.
A leitura destes dados é realizada através da funcdo readdata_hdf5!, que carrega diretamente para me-
moéria as matrizes tridimensionais ou bidimensionais correspondentes, integrando-as nas estruturas internas
do pacote, especificamente na estrutura SimulationsData.

Esta operacdo é fundamental para o célculo de estatisticas, geracdo de mapas 2D e 3D, e construcdo
de funcdes de distribuicdo de probabilidade (PDFs). A seguinte sequéncia de cédigo ilustra a chamada
tipica a func3do e a respetiva inspecdo dos dados carregados:

readdata_hdf5!(simulations_data, config_data, runtime_data)
print_struct_info(simulations_data)

A execucdo deste cédigo produz uma saida estruturada que detalha as variaveis fisicas lidas do ficheiro
HDF5, tal como exemplificado na Figura B Esta saida evidencia a organizac3o hierdrquica dos dados e
a consisténcia dimensional entre as diferentes varidveis armazenadas.



4.2. LEITURA E VALIDACAO DE FICHEIROS DE CONFIGURACAO E DADOS 67

Figura 4.3: Exemplo de saida parcial gerada pela funcdo readdata_hdf5!.

Nome: den | Tipo: Array{Float64, 3} | Dimensdes: (2000, 2000, 1)
Nome: ene | Tipo: Array{Float64, 3} | Dimensdes: (2000, 2000, 1)
Nome: vxx | Tipo: Array{Float64, 3} | Dimensdes: (2000, 2000, 1)

Nome: X_grid | Tipo: Vector{Float64}
Nome: Y_grid | Tipo: Vector{Float64}
Nome: Z_grid | Tipo: Vector{Float64}

Dimensdes: (2000,)
Dimensdes: (2000,)
Dimensdes: (1,)

Para além da inspecdo estrutural global, é possivel examinar o contelido especifico de variaveis indivi-
duais. A chamada da fungdo auxiliar print_vect(simulations_data.den, 3) desenvolvida para verificacdo se-
guinte, demonstra a extracdo dos primeiros 3 valores da matriz tridimensional densidade(simulations_data.den):
print_vect(simulations_data.den, 3)

A saida resultante da execucdo da func3do, apresentada na Figura El! confirma a correta leitura e organi-
zac3o dos dados fisicos, mostrando os valores numéricos especificos da variavel de densidade nas primeiras
posicoes da matriz.

Figura 4.4. Saida parcial da funcdo print_vect, do dadataset simulations_data.den: os primeiros 3
valores.

First 3 values of 3D array (dimensions (2000, 2000, 1)) ===

i j k Value

1 1 1 1.443324E+01
2 1 1 4.946554E+00
3 1 1 3.395136E+00

Esta abordagem sequencial, desde a leitura global dos dados até a inspecdo detalhada de valores
especificos, garante uma verificacdo completa da integridade dos dados carregados, assegurando que todas
as operacdes subsequentes de anélise e visualizacdo partem de uma base de dados consistente e validada.

4.2.3 Leitura de Ficheiros de Configuracoes lonicas — Funcao ions_read

Os ficheiros com as configuracdes idnicas contém informacdes essenciais sobre as fracdes de ionizacdo e
variaveis associadas a cada elemento quimico, sendo lidos através da funcdo ions_read. Esta funcao
carrega os dados necessarios para a caracterizacdo termodindmica e radiativa do plasma, permitindo o
célculo de emissdes e absor¢des em contextos astrofisicos [OF06]. A leitura é realizada através do seguinte
cédigo, onde o pardmetro elem especifica o elemento quimico a processar:

tps = ions_read(config_data, pgp_data, runtime_data, modions_data, elem)
print_struct_info(tps)

A execucdo deste cddigo produz uma saida detalhada da estrutura tps, conforme ilustrado na Figura @
Esta saida evidencia a organizacdo multidimensional dos dados iénicos carregados, incluindo tipos de dados
e dimensdes de cada matriz.
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Figura 4.5: Exemplo de saida parcial gerada pela funcdo ions_read, e da funcdo print_struct_info(tps).

Information about the fields in the struct:
Name: xion | Type: Array{Float64, 3} | Dimensiomns: (10, 27, 161)
Name: xion_zs | Type: Array{Float64, 3} | Dimensiomns: (10, 27, 161)
Name: xionvar | Type: Array{Float64, 5} | Dimensions: (2000, 2000, 1, 10, 27)
Name: eleden | Type: Array{Float64, 3} | Dimensions: (2000, 2000, 1)
Name: eledenz | Type: Array{Float64, 4} | Dimensions: (2000, 2000, 1, 10)

| |

Name: alogt Type: Vector{Float64} Dimensions: (161,)

A andlise da saida apresentada na Figura @ permite identificar a matriz xionvar como particularmente
relevante, uma vez que armazena os diferentes estados de ionizacdo para cada elemento. Esta estrutura
multidimensional, com dimensdes (2000, 2000, 1, 10, 27), constitui um componente critico para os
célculos de emissdo e absorc3o radiativa nas simulacdes astrofisicas subsequentes.

O sucesso desta fase de leitura é fundamental para todas as operacdes seguintes do fluxo de trabalho:
célculo de estatisticas globais e locais, geracdo de visualizacdes XY /XZ e PDFs, aplicacdo de transformacdes
matematicas e construcao de subgraficos especializados.

O correto carregamento dos dados idnicos assegura que as andlises termodinamicas e radiativas poste-
riores partem de uma base de dados completa e validada, preservando a integridade cientifica de todo o
processo de simulacao.

4.3 Analise Estatistica de Campos Astrofisicos

Para demonstrar o potencial e a aplicabilidade cientifica do pacote AstroTLPlot, foram realizados diversos
casos de estudo aplicados a simulacdes astrofisicas. Estes estudos centravam-se em variaveis criticas, tais
como tais como densidade, pressdo e temperatura, fundamentais para a caracterizacao dos processos fisicos
que ocorrem em ambientes astrofisicos complexos [VMTP20].

As rotinas implementadas no pacote permitem calcular estatisticas fundamentais e distribuicdes de
probabilidade sobre qualquer varidvel da simulacdo, utilizando o paradigma de multiple dispatch nativo de
Julia [BEKS17]. Entre as métricas calculadas encontram-se valores médios, variancias, desvio padrdo e
extremos locais, cuja combinac3o fornece uma visdo quantitativa e interpretativa das condicoes médias e
das flutuacdes no modelo.

Esta seccdo demonstra as capacidades de anélise estatistica implementadas no médulo de estatistica
do pacote AstroTLPlot, utilizando como caso de estudo o campo de densidade. Saliente-se que as mesmas
rotinas sdo aplicaveis a qualquer variavel fisica ou conjunto de dados multidimensional.

No AstroPGPLOT (implementado em FORTRAN), a anélise estatistica distribuia-se por varias rotinas
especificas, sem um mddulo unificado dedicado. O AstroTLPlot (desenvolvido em Julia) introduz um
médulo especializado que centraliza o calculo de estatisticas, incluindo soma, média, variancia, desvio
padrdo e valores extremos, e assegura a sua integracdo direta com as funcdes de visualizac3o.

O moédulo estatistico do AstroTLPlot incorpora funcionalidades auxiliares que ampliam o rigor e a
flexibilidade da analise:

» Localizacdo automatica das coordenadas espaciais associadas aos valores minimo e maximo;

» Definicio automatica de limites de eixos para visualizac3o;

= Convers3o de tipos numéricos (Float32 para Float64) para maior precis3o;

= Aplicacdo opcional de transformacdes logaritmicas, essencial para varidveis com grande gama dina-

mica.
A demonstracdo do célculo estatistico é realizada em quatro contextos distintos:



4.3. ANALISE ESTATISTICA DE CAMPOS ASTROFISICOS 69

1. Matriz tridimensional completa;

2. Corte bidimensional da simulac3o;

3. Regido delimitada (janela) dentro de um corte;

4. Corte 2D com transformacio logaritmica aplicada.
Estas funcionalidades constituem a base quantitativa para a anélise fisica no AstroTLPlot, permitindo a
caracterizacdo precisa de tendéncias globais e a identificacdo de variaces locais nos campos astrofisicos.

4.3.1 Situacao 1: Calculo de Estatisticas Globais em Matriz Tridimensional

A primeira situacdo avalia a matriz tridimensional de densidade completa, permitindo obter uma visdo
global das condicdes fisicas simuladas. A funcdo statistics_data calcula as estatisticas fundamentais
da variavel e retorna um diciondrio estruturado com os resultados, enquanto print_statistics gera um
sumario formatado para visualizacdo no terminal. A anélise é feita diretamente sobre a matriz tridimensional
de densidade,, conforme ilustrado no seguinte excerto:

result_statistics = statistics_data(simulations_data.den)

code = export_statistics(result_statistics)

A execucdo deste codigo produz uma saida formatada que sintetiza as principais métricas estatisticas,
conforme exemplificado abaixo:

1. GENERAL STATISTICS:

Sum: 5.571739012751547e6
Mean: 1.3929347531873866
Variance: 0.0

Standard Deviation: 0.0
Number of Elements: 4000000
Number of Rows: 2000

Number of Columns: 2000

Esta saida mostra de forma condensada as estatisticas descritivas fundamentais, incluindo soma, média,
variancia e valores extremos, bem como os limites espaciais do dominio analisado.

A estrutura de apresentacdo foi concebida para oferecer uma leitura rapida e organizada dos resultados,
permitindo ao investigador avaliar instantaneamente a consisténcia e a homogeneidade dos dados tridimen-
sionais da simulacdo. A precisdo numérica demonstrada na saida confirma a robustez do médulo estatistico
do AstroTLPlot no processamento de grandes volumes de dados astrofisicos.

4.3.2 Situacao 2: Analise Estatistica em Corte Bidimensional

A segunda situacdo analisa um corte bidimensional da matriz tridimensional de densidade, permitindo
caraterizar a distribuicdo espacial das variaveis fisicas num plano especifico da simulacdo. Esta abordagem
é particularmente relevante para a anélise de seccoes XY ou XZ em ambientes astrofisicos tridimensionais,
onde a inspecdo planar facilita a identificacdo de estruturas e gradientes.

Para realizar a andlise de um corte bidimensional, seleciona-se um indice fixo ao longo do eixo z,
extraindo assim uma secc3o plana da matriz tridimensional. O procedimento é implementado através do
seguinte cédigo:

z_index = 1
matriz_2d = simulations_data.den[:, :, z_index]

result_statistics = statistics_data(matriz_2d)
code = export_statistics(result_statistics)

A execucdo deste codigo gera uma saida formatada que sumariza as estatisticas descritivas do corte
bidimensional, conforme demonstrado no exemplo seguinte:
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1. GENERAL STATISTICS:

Sum: 5.571739012751547e6

Mean: 1.3929347531878866

Variance: 33.44367173255261

Standard Deviation: 5.783050383020418
Number of Elements: 4000000

Number of Rows: 2000

Number of Columns: 2000

2. EXTREME VALUES:

Minimum Value: 4.9977748712148275e-5

Minimum Coordinates: Point2D{Int64} (1974, 471)
Maximum Value: 485.58560326189314

Maximum Coordinates: Point2D{Int64}(99, 1514)

A andlise do corte bidimensional evidencia flutuacGes locais significativas e permite a comparacdo siste-
mética entre regiGes de alta e baixa densidade. A identificacio das coordenadas espaciais associadas aos
valores extremos, tal como demonstrado na saida, constitui informacdo crucial para a andlise de insta-
bilidades e gradientes de densidade no plasma simulado, facilitando a interpretacdo fisica das estruturas
observadas.

4.3.3 Situacdo 3: Estatisticas em Regido Delimitada (Janela Espacial)

A terceira situacdo foca a anélise numa regido de interesse especifica da simulac3o, restringindo o dominio
computacional para o estudo detalhado de propriedades locais. Esta abordagem permite isolar e caraterizar
fenémenos astrofisicos que ocorrem em escalas espaciais reduzidas, como estruturas de choque, regides de
turbuléncia ou gradientes localizados.

Para delimitar a andlise a uma subregido espacial, define-se uma janela retangular através das coorde-
nadas (Zmin, Tmaxs Ymins Ymax ), que especifica os limites da drea de estudo. A implementacdo desta anélise
é realizada através do seguinte cédigo:

z_index = 1

matriz_2d = simulations_data.den[:, :, z_index]

result_statistics = statistics_data(matriz_2d, 300, 500, 300, 500)
code = export_statistics(result_statistics)

A execucdo do cédigo produz uma saida estatistica especifica para a regido delimitada, conforme
exemplificado:

1. GENERAL STATISTICS:

Sum: 327844.6014215005

Mean: 8.114764521212358

Variance: 404.6097576013044

Standard Deviation: 20.11491381043688
Number of Elements: 40401

Number of Rows: 2000

Number of Columns: 2000

2. EXTREME VALUES:
Minimum Value: 0.0035709504359446387
Minimum Coordinates: Point2D{Int641}(439, 302)
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Maximum Value: 376.35731105368404
Maximum Coordinates: Point2D{Int64} (465, 380)

Esta anélise regional revela-se particularmente relevante para o estudo de regiGes onde se desenvolvem
estruturas de choque ou gradientes fisicos pronunciados. A comparacao sistematica entre as propriedades
locais, evidenciadas na janela espacial, e os valores médios globais da simulacdo permite quantificar desvios
locais e identificar anomalias fisicas. A precisdo na localizacdo das coordenadas dos valores extremos,
tal como demonstrado na saida, fornece informacdo essencial para a interpretacdo fisica de processos
astrofisicos em microescala.

4.3.4 Situacao 4: Aplicacdao de Transformacao Logaritmica aos Dados

A quarta situacdo demonstra a aplicacdo de transformacbes mateméticas aos dados, especificamente a
transformac3o logaritmica, com o objetivo de realcar estruturas em diferentes escalas de densidade. Esta
abordagem é particularmente util para distribuicdes com grande variacao de ordem de grandeza, comum
em variaveis astrofisicas como densidade e temperatura.

A funcdo statistics_data permite aplicar transformacbes aos dados antes do célculo estatistico,
mantendo a integridade dos valores originais. Neste exemplo, utiliza-se a transformac3o logaritmica de
base 10 (1og10) sobre os valores da matriz bidimensional:

z_index = 1

matriz_2d = simulations_data.den[:, :, z_index]
result_statistics = statistics_data(matriz_2d, logl0)
print_vect(matriz_2d, 2, 3, 2, 3)
print_vect(result_statistics.matrix_result, 2, 3, 2, 3)

A execucdo deste cédigo permite a comparacdo direta entre os valores originais e os transformados,
conforme evidenciado nas saidas seguintes:
Matriz original (valores lineares):

=== Values of 2D array (dimensions (2000, 2000), range x[2:3], y[2:3]) ===
i J Value

2.219104E-23

8.254305E-24

2.679023E-23

2.212574E-23

W N wWwWN
w w NN

Matriz transformada (valores logaritmicos):

=== Values of 2D array (dimensions (2000, 2000), range x[2:3], y[2:3]) ===
i J Value

-2.265382E+01
-2.308332E+01
-2.257202E+01
-2.265510E+01

w NN wWwN
w w NN

Total elements displayed: 4

A transformacdo logaritmica demonstra a sua utilidade ao comprimir a ampla gama dindmica dos
valores originais (que variam em vérias ordens de grandeza) para uma escala linearmente interpretavel.
Esta operacdo permite observar com maior clareza variacoes subtis dentro de cada ordem de grandeza,
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facilitando a identificacdo de padrdes e estruturas que permaneciam ocultas na representacdo linear. A
capacidade de processar distribuicdes fortemente n3o lineares constitui uma funcionalidade essencial para
a anadlise quantitativa de plasmas astrofisicos, onde variadveis como densidade e temperatura tipicamente
exibem variacOes exponenciais.

4.3.5 Integracdao com a Visualizacdo e Persisténcia de Dados

A funcdo statistics_data foi concebida para ser perfeitamente integrada no fluxo de visualizacdo. O
calculo estatistico é frequentemente realizado como um passo prévio a geracdo do grafico, e os seus
resultados sdo reutilizados para evitar processamento redundante. Este processo é ilustrado dentro da
funcdo plot_heatmap, onde as estatisticas sdo calculadas (aplicando-se 1og10 se necessario) e a matriz
ja transformada é diretamente utilizada para a criacdo do gréfico:

stats = statistics_data2D(slice, loglO)
stats === nothing && (stats = statistics_data2D(slice))
if log
plotdata = stats.matrix_result # ja calculada com loglO

Esta integracdo direta permite que, quando é solicitada uma transformacdo logaritmica (log = true), a
matriz resultante da transformacdo, armazenada no campo matrix_result da estrutura estatistica, seja
imediatamente utilizada para o plot, sem necessidade de recalcular ou reaplicar a funcdo log10 aos dados
originais.

Para permitir o registo, analise externa ou reutilizacdo dos resultados estatisticos gerados, o mddulo
inclui a funcdo export_statistics. Esta funcdo recebe o objeto retornado por statistics_data e
escreve todas as métricas calculadas, incluindo média, desvio padrdo, valores extremos e respetivas coor-
denadas, num ficheiro de texto formatado. A nomenclatura automatica do ficheiro, que inclui o nome da
varidvel analisada e um timestamp (ex.: statistics_output-den-20250307_131218.txt), garante a
rastreabilidade e evita sobreposicdes:

Exemplo de utilizacgéo:

Z_index = 1
matriz 2d = simulations _data.den[:, :, z_index]
result_statistics = statistics_data2D(matriz_2d)

# list generate by writeplot
list_of_files=["statistic-den-003000-042_091025_0149.txt"]

code = export_statistics(result_statistics; list_of_files=list_of_files, sav=true, disp=false)

if code == AstroTLPlot.STATUS_SAVE_SUCCESS

println(" Success: ",AstroTLPlot.error_message(code)) #error_message(code))
else

println(" Failure: ", error_message(code))
end

Saida esperada:
Success: Code 30: File saved successfully.
path = "./statistic-den-003000-042_091025_0149.txt"
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Esta funcionalidade completa o ciclo de processamento, assegurando que os dados sumarizados, fun-
damentais para a interpretacdo cientifica, possam ser arquivados e consultados independentemente dos
graficos gerados.

4.3.6 Consideracoes Finais

Os resultados das quatro situacées demonstradas evidenciam a versatilidade da funcdo statistics_data
e a capacidade do pacote AstroTLPlot para processar matrizes multidimensionais de grande dimensdo,
extraindo propriedades estatisticas tanto globais como locais com elevado rigor numérico. A generalidade
das funcionalidades demonstradas é sustentada por trés caracteristicas fundamentais do pacote:
= A metodologia apresentada é extensivel a outros conjuntos de dados, como energia (simulations_data.ene)
ou componentes de velocidade;
= A anilise pode ser circunscrita a submatrizes especificas (janelas espaciais) para o estudo detalhado
de regiGes de interesse;
= O mecanismo de multiple dispatch inerente a Julia permite que a funcdo estatistica processe generi-
camente matrizes de diferentes dimensionalidades (1D, 2D ou 3D), adaptando-se automaticamente
aos parametros fornecidos.
Esta flexibilidade assegura que o pacote AstroTLPlot n3o se limita a analises globais, sendo uma ferramenta
robusta para estudos dirigidos a subdominios espaciais e variaveis fisicas distintas, adaptando-se as neces-
sidades do investigador. Esta integracdo entre célculo e visualizacdo constitui uma abordagem moderna de
andlise cientifica interativa, alinhada com as boas praticas em visualizacdo cientifica de alto desempenho
[DK21]. A adogdo desta metodologia assegura uma interpretacdo quantitativa rigorosa e uma exploracdo
visual eficiente das simulacGes astrofisicas.

4.4 Visualizacao de Campos com Cortes Planos

A visualizacao dos resultados das simulacdes constitui um dos pilares do pacote AstroTLPlot desenvolvido,
permitindo explorar grandezas fisicas tanto numa perspetiva global como local. O médulo de visualizac3o
foi implementado em Makie. jl, possibilitando a criacdo de mapas bidimensionais obtidos a partir de
cortes nos planos XY e XZ. Estes cortes fornecem uma representacdo intuitiva da distribuicdo espacial de
variaveis como densidade, energia, pressdo, temperatura e estados idnicos, facilitando a interpretacido fisica
dos resultados.

Esta abordagem segue as boas praticas de visualizac3o cientifica moderna, beneficiando da renderizacdo
acelerada por GPU e das capacidades interativas de Makie. j1 [DK21]. Para demonstrar estas capacidades,
sdo apresentados diferentes representacGes graficas, mapas de calor, de contorno e combinacdes de ambos,
geradas de forma modular através das funcdes do pacote. Os casos demonstrativos utilizam o conjunto de
dados de densidade, embora as mesmas funcdes possam ser aplicadas a qualquer variavel da simulac3o.

4.4.1 Situacdo 1: Mapa de Calor (Heatmap)

O mapa de calor constitui uma das metodologias mais diretas para visualizar a distribuicdo espacial de
varidveis fisicas em simulagdes astrofisicas. Cada ponto do plano XY (ou XZ) é representado por uma
cor cuja intensidade corresponde ao valor da grandeza em anélise, como densidade ou energia, permitindo
identificar rapidamente regides de maior ou menor concentracdo e oferecendo uma percecdo imediata do
comportamento global do sistema simulado.

A geracdo do mapa de calor é realizada através da funcdo plot_heatmap, que implementa escalas de
cor continuas seguindo convencdes de visualizac3o cientifica estabelecidas para a interpretacdo intuitiva
de campos escalares multidimensionais [Warl3]. A seguinte implementac3o ilustra a chamada tipica desta
funcao:

using AstroTLPlot
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plot_heatmap(xg, yg, slice, var_name,
smin, smax;
is_ion,
kern,ionz,
xlabel = pgp.labels.xlabel,
title = pgp.title.title,
author = pgp.title.auth ylabel = pgp.labels.ylabel,or,
resolution = pgp.title.resolution,
unittime = pgp.title.unitime,

colormap = :viridis,
min_color = :blue,
max_color = :red,

show_stats = false,
logscale = cfg.scales.logs,
stats = stats

)

A execucdo deste cédigo produz a visualizacdo apresentada na Figura @ que exemplifica a aplicacdo da
funcdo ao campo de densidade no plano XY. A figura demonstra a eficacia da representacdo por mapa de
calor na identificacdo de estruturas espaciais e gradientes fisicos, com a paleta de cores viridis a facilitar
a distinc3o entre regides de diferentes valores de densidade.
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Figura 4.6: Mapa de calor de densidade no plano XY, gerado com a funcdo plot_heatmap do
AstroTLPlot.

4.4.2 Situacdo 2: Mapa de Contorno (Contour Map)

O mapa de contorno representa as linhas de nivel (isolinhas) da varidvel fisica em estudo, permitindo
identificar gradientes espaciais e delimitar fronteiras estruturais no dominio simulado. Esta forma de visua-
lizac3o é particularmente eficaz para evidenciar variacGes suaves e demarcar regies com valores similares,
facilitando a analise quantitativa de transicdes fisicas.

A geracdo de mapas de contorno é realizada através da funcdo plot_heat_cont, que calcula e repre-
senta as curvas de nivel com base na matriz bidimensional de dados. A implementacao seguinte demonstra
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a utilizacdo desta funcdo:

using AstroTLPlot

plot_heat_cont(xg, yg, slice, var_name, smin, smax;
is_ion, kern, ionz,

xlabel = pgp.labels.xlabel,

title = pgp.title.title,

author = pgp.title.auth ylabel = pgp.labels.ylabel,or,
resolution = pgp.title.resolution,

unittime = pgp.title.unitime,

colormap = :viridis,
min_color = :blue,
max_color = :red,

show_stats = false,
logscale = cfg.scales.logs,
stats = stats

)

A execucdo deste cédigo produz a visualizacao apresentada na Figura @ que ilustra a aplicacdo da
funcdo ao campo de densidade no plano XY. A figura demonstra a capacidade do mapa de contorno em
destacar as regiGes de transicdo e as fronteiras principais da distribuicdo espacial, com as linhas de nivel a
representarem intervalos constantes de densidade.
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Figura 4.7: Mapa de contorno de densidade no plano XY, obtido com a funcdo plot_cont do
AstroTLPlot.

4.4.3 Situacdo 3: Mapa Combinado (Heatmap + Contour)

O mapa combinado integra simultaneamente a visualizacdo continua da densidade através do mapa de
calor com a representac3o das linhas de contorno (isolinhas). Esta abordagem hibrida permite uma anélise
mais completa dos campos fisicos, combinando a percecido global proporcionada pela cor com a precisdo
quantitativa oferecida pelas curvas de nivel.
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A gerac3o desta visualizacdo combinada é realizada através da funcido plot_heat_cont, que sobrepde
automaticamente as linhas de contorno ao mapa de calor base. A implementacao seguinte ilustra a
utilizacdo desta func3o para criar representacoes visuais integradas:

using AstroTLPlot

plot_heat_cont(xg, yg, slice, var_name, smin, smax;
is_ion, kern,ionz,

xlabel = pgp.labels.xlabel,

title = pgp.title.title,

author = pgp.title.auth ylabel = pgp.labels.ylabel,or,
resolution = pgp.title.resolution,

unittime = pgp.title.unitime,

colormap = :viridis, min_color = :blue, max_color = :red,
show_stats = false,

logscale = cfg.scales.logs,

stats = stats

)

A execucdo deste cédigo produz a visualizacdo integrada apresentada na Figura @ que demonstra a
eficacia da abordagem combinada para a anélise do campo de densidade no plano XY. Esta representacdo
fornece simultaneamente uma visdo global da distribuicdo espacial através da codificacdo por cores e a
precisdo quantitativa das isolinhas, permitindo uma anélise visual detalhada das estruturas fisicas.
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Figura 4.8: Mapa combinado de calor e contorno da densidade no plano XY.

4.4.4 Situacao 4: Funcado de Densidade de Probabilidade (PDF)

De forma complementar a anélise espacial, torna-se fundamental caracterizar a distribuicdo estatistica dos
valores das variaveis fisicas simuladas. A Figura apresenta a funcdo de densidade de probabilidade (PDF)
da variavel densidade, representada sob a forma de histograma. Este tipo de andlise permite visualizar a
frequéncia relativa de ocorréncia de intervalos de valores, facilitando a identificacdo de regimes dominantes,
caudas estatisticas e padrdes de dispersdo caracteristicos de fenémenos fisicamente relevantes.
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A geracdo da PDF é realizada através da funcdo plot_pdf_test, desenvolvida especificamente no
dmbito do pacote AstroTLPlot. Esta funcdo integra o célculo automatico de estatisticas descritivas (mé-
dia, desvio padrdo, valores minimo e méximo), a possibilidade de aplicar transformacdes logaritmicas e
a configuracdo dindmica dos parametros de visualizacdo definidos nos médulos da simulacdo. A seguinte
implementac3o ilustra a sua utilizac3o:

plot_pdf_test(xg, yg, slice, var_name;
kern,ionz,is_ions,
author = pgp.title.author,
resolution = pgp.title.resolution,
unittime = pgp.title.unitime,
show_stats = false,
logscale = cfg.scales.logs,
stats = stats)

A execucdo deste cédigo produz a andlise estatistica apresentada na Figura @ que demonstra a distribuicao
de probabilidade do campo de densidade. A representacdo em histograma permite identificar os valores
mais provaveis, a dispersdo estatistica e a existéncia de caudas na distribuicdo, informac3o essencial para
a caracterizacdo fisica do sistema simulado.
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Figura 4.9: Funcdo de distribuicio de probabilidade (PDF) da densidade, gerada com a funcdo
plot_pdf_test do pacote AstroTLPlot.

Os quatro tipos de visualizacdo apresentados complementam-se sinergicamente na anélise das variaveis
fisicas simuladas: o heatmap oferece uma percecdo global imediata da distribuicdo espacial, o mapa
de contorno destaca com precisdo os gradientes e fronteiras estruturais, e o mapa combinado integra
ambas as perspetivas para uma analise visual mais completa. A funcdo de densidade de probabilidade
(PDF) complementa esta anélise providenciando a caracterizagdo estatistica da distribuicdo de valores,
identificando regimes dominantes e comportamentos nas caudas da distribuic3o.

A aplicabilidade uniforme destas funces a diferentes variaveis fisicas, energia, temperatura, pressio,
estados idnicos, evidencia a modularidade e flexibilidade do pacote AstroTLPlot. Esta abordagem unificada
entre célculo numérico e visualizac3o cientifica reforca a integracdo conceptual do sistema, alinhando-se
com as praticas contemporineas de visualizacdo cientifica de alto desempenho [DK21, Warl3].
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4.4.5 Analise Comparativa: Visualizacao de PDFs no AstroPGPLOT vs AstroTLPlot

A Figura apresenta uma analise comparativa direta entre a representacao da funcdo de densidade de
probabilidade (PDF) de densidade gerada pelo AstroPGPLOT (implementado em FORTRAN/PGPLOT)
e a nova implementagdo desenvolvida no AstroTLPlot (em Julia/Makie). Esta comparagdo evidencia a
evolucdo das capacidades de visualizacdo cientifica e a maior completude informativa alcancada.

A subfigura ilustra o PDF produzido pelo AstroPGPLOT, que fornece uma representacio ci-
entificamente correta dos dados através da biblioteca PGPLOT, uma soluc3o robusta e multiplataforma
desenvolvida por T. J. Pearson em 1993, que permitiu durante décadas a gerac3o de graficos de qualidade de
publicacdo diretamente integrados em software cientifico em execucdo. A versdo do AstroTLPlot, apresen-
tada na subfigura , incorpora um conjunto abrangente de melhorias visuais, funcionais e informativas
que representam uma evoluc3do face a implementacdo original:

» Anotacdao automatica de coordenadas extremas: Marcador e valor explicito no maximo da dis-
tribuicdo;

» Metadados completos: Titulo descritivo, legendas em IATEX com notac3o cientifica correta;

» Informacdo de autoria: Direitos de autor e atribuicdo integrados na visualizac3o;

» Elementos visuais avancados: Cor personalizada da curva do PDF, grade de referéncia e eixos
calibrados;

» Contexto estatistico: Integracdo de estatisticas descritivas diretamente no grafico (opcional);

= Exportacao nativa em formatos matriciais e vetoriais de alta resoluc3o.
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Figura 4.10: Anélise comparativa das funcGes de densidade de probabilidade (PDF) geradas pelo AstroPG-
PLOT (esquerda) e pelo AstroTLPlot (direita).

O desenvolvimento do AstroTLPlot representa um avanco na completude da representacdo cientifica. A
capacidade de integrar automaticamente coordenadas extremas, metadados descritivos e informac3do con-
textual diretamente na visualizacdo elimina a necessidade de pds-processamento manual e assegura a ras-
treabilidade completa dos resultados. Esta evolucao, suportada pelas capacidades do ecossistema Julia e do
Makie.j1 [DK21], alinha-se com as praticas contemporaneas de visualizac3o cientifica [Warl3] e introduz
novas funcionalidades que complementam as capacidades estabelecidas pela implementac3o original.
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4.4.6 Visualizacdo Integrada de Miuiltiplas Representacoes da Densidade

Uma das inovacGes introduzidas no AstroTLPlot é a capacidade de integrar miltiplas representacdes visuais
num (nico painel grafico coordenado. A Figura ilustra um painel unificado que combina quatro
visualizacdes complementares do campo de densidade: mapa de calor, 0 mapa de contorno, visualizacao
combinada e fun¢do densidade de probabilidade (PDF).

Esta abordagem integrada permite uma andlise comparativa e a correlacido direta entre propriedades
locais e globais da simulacdo, oferecendo uma perspetiva holistica do sistema astrofisico em estudo. A
funcdo responsavel por esta funcionalidade, mapas_subplot!, foi desenvolvida especificamente para o
pacote AstroTLPlot e representa uma evolucdo face ao AstroPGPLOT, que gerava visualizacdes individuais
através da biblioteca PGPLOT.
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Figura 4.11: Painel integrado reunindo as quatro representacdes complementares do campo de densidade:
mapa de calor (superior direito), mapa de contorno (superior esquerdo), combinac3o calor+contorno (in-
ferior esquerdo) e funcdo de densidade de probabilidade - PDF (inferior direito).

A implementacdo desta funcionalidade é realizada através da seguinte chamada da func3o:

mapas_subplot! (simulations_data.den,

simulations_data.X_grid, simulations_data.Y_grid, simulations_data.Z_grid, "den";
cfg = config_data,

pgp = pgp_data,

rt = runtime_data,

modions = modions_data)

A execucdo deste cédigo gera a visualizacdo integrada apresentada na Figura , demonstrando a eficacia
da abordagem unificada na anéalise compreensiva do campo de densidade. A disposicdo coordenada das qua-
tro representacdes permite ao investigador correlacionar diretamente caracteristicas espaciais identificadas
nos mapas com a distribuicdo estatistica global evidenciada pelo PDF.

4.4.7 \Visualizacao de Estados lonicos do Hidrogénio

O pacote AstroTLPlot permite a representacdo discriminada dos diferentes estados idnicos de elementos
quimicos em simulacdes astrofisicas, funcionalidade essencial para estudar processos de ionizacdo em plas-
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mas. No caso especifico do hidrogénio, as Figuras e ilustram as distribuicdes espaciais do
estado neutro (H*) e do estado ionizado (H!T), respetivamente.

Esta capacidade analitica avancada permite caracterizar as regides onde o elemento se encontra pre-
dominantemente neutro (H°) ou ionizado (H'*), fornecendo informacdo crucial para a compreensio dos
mecanismos de ionizacdo-radiativa e colisional. A gerac3o destes mapas idnicos é realizada através de fun-
cOes especializadas do pacote que processam as fracGes de ionizacdo calculadas pelo cédigo de simulac3o.

# Ezemplo de cédigo para geragdo de mapas 16micos
plot_ionic_species(simulations_data, "H", 0) # Hidrogénio neutro (H)
plot_ionic_species(simulations_data, "H", 1) # Hidrogénio iontzado (H)

A anélise comparativa dos mapas apresentados na Figura permite identificar gradientes de ionizac3o,
delimitar zonas de transicdo e estabelecer correlacdes espaciais com outras variaveis fisicas, como tem-
peratura e densidade eletrénica. Através da visualizacdo no plano XY, é possivel caracterizar a estrutura
espacial dos processos de ionizacdo, identificando regiGes de fotoionizacdo, frentes de ionizacdo e zonas de
equilibrio termodinamico.
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(a) Mapa de densidade do Hidrogénio neutro  (b) Mapa de densidade do Hidrogénio ionizado
(H). (HH).

Figura 4.12: Distribuicdo espacial dos estados iénicos do hidrogénio no plano XY: (a) estado neutro (H°)
e (b) estado ionizado (H*).

Estas visualizacdes especializadas constituem ferramentas poderosas para a investigacdo de processos
micro-fisicos em meios astrofisicos, permitindo correlacionar a estrutura idénica com propriedades macros-
cépicas do plasma [bFOd, |Dra1]J, '\/MTP2d]. A capacidade de analisar separadamente cada estado de
ionizacdo representa um avanco significativo na caracterizacdo termodinamica de simulacdes numéricas em
astrofisica.

4.4.8 Analise de Gradientes l6nicos através de Mapas de Contorno

Os mapas de contorno permitem representar, de forma mais precisa, as variacdes graduais da densidade
i6nica. No caso do hidrogénio, o estado neutro (H°*) e ionizado (H'*) exibem padrdes distintos que
refletem as condicGes fisicas do meio astrofisico, nomeadamente as zonas de transicdo entre regides frias e
quentes, e a presenca de frentes de ionizac3o.
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Através das curvas de nivel, é possivel observar gradientes espaciais que o mapa de calor n3o evidencia
com a mesma clareza. Estas representacdes sdo essenciais para comparar a morfologia dos estados idnicos e
identificar estruturas dindmicas associadas a evolucdo da simulacdo. A Figura Eapresenta os contornos
correspondentes aos estados H? e H*, obtidos a partir dos mesmos cortes XY utilizados anteriormente
para os mapas de calor, permitindo uma anélise comparativa direta.
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Figura 4.13: Mapas de contorno de densidade dos estados iénicos do hidrogénio: (a) neutro (H°) e (b)
ionizado (H™).

A anélise conjunta dos mapas de contorno permite caracterizar com precisdo a geometria das interfaces
entre regiGes neutras e ionizadas, fornecer estimativas quantitativas dos gradientes de densidade idnica
e identificar assinaturas morfolégicas de processos fisicos especificos, como frentes de choque ou regides
de fotoionizacdo. Esta capacidade analitica avancada constitui um valor acrescentado significativo do
AstroTLPlot para o estudo de plasmas astrofisicos.

4.4.9 Andlise Integrada de Estados l6nicos do Azoto - NOO+ a NO'+

A aniélise integrada de todos os estados de ionizacdo de um elemento constitui uma funcionalidade avancada
do pacote AstroTLPlot, permitindo uma caracterizacdo abrangente da estrutura termodinamica do plasma
astrofisico. A Figura apresenta o painel completo dos estados idnicos do azoto, desde o estado neutro
(N ) até ao estado totalmente ionizado (N ), organizado automaticamente numa grelha de visualizacdo
coordenada.

Esta representacdo integrada é gerada pela funcdo plot_element_subplot, desenvolvida especifica-
mente para o AstroTLPlot, que automatiza a criacdo de painéis comparativos para qualquer elemento
quimico. A implementacdo para o azoto é realizada através do seguinte cédigo:

Listagem 4.4.1 Chamada da funcdo plot_element_subplot em Julia para o elemento quimico com nimero
atémico = 7 (Azoto).

plot_element_subplot(tps, simulations_data, elem, 7, ncols=4, save_dir="./subplots")

A execucao deste coédigo produz a visualizacdo apresentada na Figura , que dispde sequencialmente
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os oito estados de ionizacdo do azoto. Esta disposicdo sistematica permite analisar a evolucdo espacial
do grau de ionizacdo e correlaciona-la diretamente com a estrutura térmica do meio. A progressao desde
ides neutros (N ) até ides altamente ionizados (N ) reflete condicBes locais de temperatura e densidade
eletrénica, seguindo padroes coerentes com o equilibrio termodindmico esperado.

Figura 4.14: Painel completo dos estados iénicos do azoto (N” a N7*).

A anélise conjunta revela que as zonas mais energéticas exibem predominancia de ides com carga elevada
(NS ,N7*), enquanto as regides mais frias e densas mant&ém maior fracdo de ides neutros e pouco ionizados
(N° N'*+). Esta abordagem visual é particularmente valiosa para validar a consisténcia fisica da simulacio,
uma vez que a distribuicdo espacial dos diferentes iGes deve seguir padrGes coerentes com os mecanismos
de ionizacdo predominantes. A funcionalidade é genérica e pode ser aplicada a qualquer elemento quimico,
representando uma ferramenta poderosa para o estudo de plasmas astrofisicos multi-ionizados.

4.4.10 Visualizacao com Estatisticas Integradas

O pacote AstroTLPlot introduz uma funcionalidade inovadora: a integracdo direta de estatisticas descritivas
nos préprios mapas de visualizacdo. A Figura B.15 ilustra esta abordagem, onde métricas como média,
desvio padrdo, valores extremos e nimero de elementos sdo apresentadas diretamente sobre o grafico,
eliminando a necessidade de consulta a relatérios externos e facilitando a interpretacdo imediata dos dados.

Esta capacidade, suportada pela flexibilidade do Makie. j1 [DK21], permite a personalizacdo avancada
da apresentacdo das anotacOes estatisticas, incluindo posicdo, tamanho, formato e estilo tipografico, oti-
mizando a legibilidade sem comprometer a clareza do mapa principal. A implementac3o é realizada através
de pardmetros configuraveis na funcdo de visualizac3o:

plot_heatmap(xg, yg, slice, var_name, smin, smax;
show_stats = true, # Ativar estatisticas
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Figura 4.15: Mapa de calor de densidade com estatisticas integradas, gerado pelo pacote AstroTLPlot.

As vantagens desta abordagem incluem:

» Contextualizacdo imediata: Interpretacdo quantitativa direta dos padrdes visuais;

» Personalizacao avancada: Adaptacdo da apresentacdo estatistica ao tipo de visualizac3o;
= Transparéncia analitica: Manutencdo da rastreabilidade entre dados e estatisticas;

» Eficiéncia workflow: Eliminacdo de processos manuais de extraccdo de métricas.

4.4.11 Integracao entre Visualizacao e Analise Quantitativa

A abordagem multimodal implementada no AstroTLPlot, que integra mapas de calor, contornos, histo-
gramas e subplots, transcende a mera ilustracdo grafica, constituindo-se como uma componente analitica
essencial para a interpretacdo de fendmenos astrofisicos complexos. A conjugacdo de diferentes perspetivas
e niveis de detalhe potencia uma leitura robusta, verificavel e cientificamente fundamentada dos resultados
numéricos, promovendo a reprodutibilidade e fiabilidade da anélise computacional.

Esta evolucdo consolida o caracter analitico do AstroTLPlot, que evolui de uma ferramenta essencial-
mente grafica (na versdo original em FORTRAN/PGPLOT) para um ambiente integrado de visualizacdo e
analise quantitativa, alinhado com as praticas contemporaneas de computacdo cientifica [}\/VBC+17|, |DK2]J,
-Marl ).

4.5 Demonstracao do Sistema de Nomes e Estrutura de Saida

Nesta seccdo apresentamos a aplicacdo pratica do sistema de organizacdo de saida implementado no
AstroTLPlot. Através das funcdes writeplot e save_or_display, o utilizador gera automaticamente os
nomes de ficheiros, os diretérios correspondentes e os formatos de exportacdo pretendidos.

O exemplo seguinte ilustra a criacdo de mapas de densidade global em miltiplos formatos. A funcdo
writeplot gera o nome do ficheiro conforme a convencdo definida, enquanto save_or_display cria o
diretério adequado (neste caso, den/) e armazena fisicamente as imagens produzidas:
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Listagem 4.5.1 Chamada da funcdo writeplot para geracdo de nomes de ficheiro para densidade em
miultiplos formatos.

files = writeplot (42,
lpdf = true,
color = true,

variavel = var_name,

atom = 8,

filenum = 3000,

add_datetime = true,
datetime_format = "ddmmyy_HHMM",
formats = ["pdf", "png"]

A execucdo do cédigo da Listagem produz a seguinte saida, confirmando a geracdo dos nomes de
ficheiro:

[SUCESSO] Ficheiro gerado: PDF-den003000-042_011025_0325.pdf
[SUCESSO] Ficheiro gerado: PDF-den003000-042_011025_0325.png

Posteriormente, a funcdo save_or_display utiliza estes nomes gerados para criar a estrutura hierar-
quica de diretérios e efectuar o armazenamento fisico dos ficheiros:

Listagem 4.5.2 Chamada da fun¢do save_or_display para armazenamento fisico dos ficheiros.

save_or_display(

fig, files;

sav = true,

disp = true,

output_path = "./data/output/mapas/teste"

A execucdo da Listagem resulta na criacdo da estrutura de diretérios e no armazenamento efectivo
dos ficheiros:

[ Info: Figure saved: ./data/output/mapas/color/den/PDF-den-003000-042_011025_0325.pdf
[ Info: Figure saved: ./data/output/mapas/color/den/PDF-den-003000-042_011025_0325.png

A anilise do fluxo completo demonstra que o sistema implementa correctamente a convenc3o de no-
menclatura definida, combinando os pardmetros especificados no cédigo: o tipo de visualizacdo (PDF),
a variavel (den), o ndmero sequencial (3000), o identificador (42) e o carimbo temporal (011025_0325).
A integrac3o entre a geracdo de nomes (writeplot) e o armazenamento fisico (save_or_display) ga-
rante uma automatizacdo completa do processo de exportacdo, promovendo as boas praticas de ciéncia
reprodutivel e gestdo sistematica de dados cientificos [SNTH13].

Este fluxo confirma, na pratica, a robustez e consisténcia do sistema de organizacao de saida, assegu-

rando que todas as visualizacGes produzidas no contexto astrofisico sdo arquivadas de forma sistematica e
rastreavel.
A implementacdo representa um ganho substancial face ao AstroPGPLOT, que armazenava todos os fi-
cheiros numa Unica pasta sem metadados estruturados. Ao estruturar hierarquicamente os resultados e
incorporar metadados descritivos diretamente nos nomes dos ficheiros, o novo sistema reforca significati-
vamente a aderéncia aos principios FAIR (Findable, Accessible, Interoperable, Reusable), garantindo que
os dados cientificos sejam n3o apenas preservados, mas também prontamente localizaveis, interpretaveis e
reutilizaveis pela comunidade cientifica.
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4.6 Documentacao e Repositério GitHub

O pacote AstroTLPlot inclui documentacdo abrangente que cobre todas as funcionalidades do software,
desde as rotinas de leitura de dados até a geracao de visualizacdes e célculo de estatisticas. A documentacado
encontra-se organizada em seccOes tematicas claras, complementadas com exemplos de utilizac3o pratica
em Julia e explicacGes detalhadas sobre o funcionamento de cada funcao, facilitando a aprendizagem e
integracdo no fluxo de trabalho do utilizador.

Esta abordagem representa uma evolucdo significativa face ao AstroPGPLOT (implementado em FOR-
TRAN), cuja documentacdo se encontrava maioritariamente no cédigo fonte, tornando a compreenséo
das rotinas dependente da leitura direta do cédigo fonte. A versdo Julia para o AstroTLPlot adota uma
metodologia orientada ao utilizador, permitindo que o pacote seja facilmente compreendido, mantido e ex-
pandido pela comunidade cientifica, em conformidade com as boas praticas de desenvolvimento de software
cientifico WAB™ 14, BEKS17].

A documentac3o integra docstrings detalhadas para as funcdes principais, descrevendo parametros
de entrada, saidas esperadas e comportamento de cada rotina. Complementarmente, inclui notas em
Markdown com explicacGes contextuais e recomendacdes de utilizacdo em cenérios praticos, assegurando
que os investigadores possam aceder rapidamente a informac3o relevante sem necessidade de consultar
documentacao externa.

4.6.1 Documentacao Técnica e Integracao com Julia

O pacote AstroTLPlot implementa documentacdo técnica seguindo as boas praticas do ecossistema Julia,
através de docstrings estruturadas em formato Markdown. Estas descrevem detalhadamente o propésito
de cada func3o, argumentos de entrada, valores de retorno e observacdes sobre o comportamento interno.

O exemplo seguinte ilustra o padrdo adotado na documentacdo da funcdo principal de processamento:

Listagem 4.6.1 Exemplo de documentacdo em Julia para a funcdo process_simulation_list.

nnn

process_simulation( simdata::SimulationData; cfg::ConfigData, pgp::PGPData, rt::RuntimeData,
modions: :ModionsData,variable_names::Vector{String} )

Main simulation processing function.

Instead of extracting variable names from “SimulationData’,
this version takes a pre-validated list of variable names ( variable_names)
and performs preprocessing for each one.

# Arguments

- “simdata::SimulationData”: Main simulation data object

- “cfg::ConfigData”: Configuration data

- “pgp::PGPData”: Plot/graphics settings

- "rt::RuntimeData’: Runtime execution data

- "modions::ModionsData’: Ions configuration

- “variable_names::Vector{String} : List of validated variable names to process

nnn

function process_simulation_list( simdata::SimulationData; cfg::ConfigData, pgp::PGPData,
rt::RuntimeData, modions::ModionsData, variable_names::Vector{String} )

# === Loop over walidated variable names ===
for var_name in variable_names
println(" Processing variable: ", var_name)

# Preprocess each wvariable
process_variable(var_name, simdata; cfg, pgp, rt, modions)
end
end
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Este formato permite a geracdo automatica de péaginas de ajuda no ambiente Julia (via comando
?) e é compativel com ferramentas como Documenter.jl, assegurando sincronizacdo entre cddigo e
documentac3o.

4.6.2 Repositorio GitHub e Estrutura do Projeto

O cédigo-fonte encontra-se disponivel publicamente em https://github. com/tomalima/AstroTLPlot [LCdA25],
garantindo transparéncia e acesso continuado. A estrutura do repositério inclui:

» Cadigo-fonte: organizado modularmente na pasta src

= Exemplos praticos: notebooks Jupyter na pasta notebook

» Dados de teste: ficheiros de configuracdo e dados em data

= Sistema de testes: suites de teste na pasta test

» Documentacao: gerada automaticamente em docs

» Gestdo de dependéncias: ficheiros Project.toml e Manifest.toml

Esta organizacdo facilita a instalacdo, reproducdo de resultados e extensdo do pacote, promovendo
a adocdo pela comunidade cientifica. A abordagem de desenvolvimento aberto alinha-se com as prati-
cas contemporaneas de ciéncia computacional [WBC'17, Hin19b, Tea24], assegurando sustentabilidade e
evolucdo colaborativa do projecto.

4.7 Avaliacao Comparativa: AstroTLPlot vs. AstroPGPLOT

A transposicdo do software AstroPGPLOT (implementado em FORTRAN 2008 com a biblioteca PGPLOT)
para o pacote AstroTLPlot (desenvolvido em Julia com a biblioteca Makie.jl) permitiu uma avaliacdo
comparativa abrangente entre as duas implementacdes, analisando dimensées criticas como desempenho
computacional, arquitetura de software e capacidades de visualizac3o.

Do ponto de vista do desempenho, os resultados demonstraram que o AstroTLPlot, quando adequada-
mente otimizado, atinge tempos de execucdo comparaveis aos do AstroPGPLOT, que mantém eficiéncia
através da vetorizacdo automatica em compiladores FORTRAN modernos (GCC, Intel, Absoft). Esta pa-
ridade de desempenho confirma que a transposicdo para Julia preserva a eficiéncia numérica caracteristica
da implementacdo original.

No ambito da arquitetura de software, o AstroTLPlot adotou um paradigma modular baseado em
estruturas de dados dedicadas e pardmetros tipados, enquanto o AstroPGPLOT segue uma abordagem
otimizada para simulacdes numéricas de alto desempenho. Esta diferenca arquitetural traduz-se em ganhos
de legibilidade e capacidade de evolucido do cédigo no ecossistema Julia.

Quanto ao tratamento de erros, o AstroTLPlot implementa um sistema estruturado que desacopla a
|6gica principal da gestdo de falhas, enquanto o AstroPGPLOT baseia-se em verificacdes manuais através
de cédigos de retorno, abordagens que refletem os paradigmas das respetivas linguagens.

Em termos de visualizacdo cientifica, a transposicio do PGPLOT para o Makie.jl representou uma
evolucdo significativa. Enquanto o AstroPGPLOT utiliza a biblioteca PGPLOT, uma solucdo robusta e
multiplataforma desenvolvida em 1993 que permite gerar graficos estaticos de qualidade de publicacado, o
AstroTLPlot beneficia das capacidades modernas do Makie.jl para criar visualizacGes interativas, subplots
coordenados e integracdo de estatisticas diretamente nos gréficos.

Esta transicao ampliou as possibilidades de analise visual mantendo a integracdo com os respetivos
ecossistemas computacionais. Como sintetizado na Tabela #.1], o AstroTLPlot introduz novas capacidades
em flexibilidade, interatividade e organizacdo de outputs, enquanto mantém a eficiéncia computacional
necessaria para aplicacGes cientificas.
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Tabela 4.1: Resumo comparativo entre AstroPGPLOT (FORTRAN/PGPLOT) e AstroTLPlot (Ju-
lia/Makie.jl).
Caracteristica AstroPGPLOT (FOR- | AstroTLPlot (Julia/Makie.jl)
TRAN/PGPLOT)

Desempenho

com vetorizacdo automatica em com-
piladores modernos (GCC, Intel, Ab-
soft)

Comparavel, com compilacdo JIT e
otimizacGes especificas do ecossis-
tema Julia

Arquitetura

Otimizada para simulacdes numéricas
de alto desempenho

Modular, com tipos dedicados e sepa-
racdo clara de responsabilidades

Visualizacao

Estatica, com graficos de qualidade de
publicacdo via PGPLOT

Interativa, com subplots coordenados
e integracdo de estatisticas via Ma-
kie jl

Interatividade

Possivel via linha de comandos ou in-
tegracdo em software externo

Nativamente interativa, com integra-
cdo em Jupyter Notebooks

Organizacdo outputs

Estrutura fixa de ficheiros

Automatica, com nomenclatura con-
figuravel e principios FAIR

Ecossistema

Maduro e estavel, com compiladores
FORTRAN estabelecidos

Em desenvolvimento ativo, com co-
munidade cientifica crescente

4.8 Consideracoes Finais

A reengenharia do AstroTLPlot a partir do AstroPGPLOT (FORTRAN 2008 + PGPLOT) para o ecos-
sistema moderno de Julia e Makie.jl demonstrou ser uma transposicdo tecnologicamente vidvel e cien-
tificamente vantajosa. O novo pacote unifica a leitura de dados, anélise estatistica e visualizacdo num
fluxo coerente, superando limitacdes fundamentais da arquitetura anterior em termos de modularidade,
interoperabilidade e aderéncia a boas praticas de ciéncia computacional.

As principais conquistas técnicas desta transposicao incluem:

Desempenho computacional otimizado: Preservacdo da eficiéncia numérica do FORTRAN 2008
— que beneficia da vetorizacdo automatica em compiladores modernos — através das operacdes ve-
torizadas nativas de Julia sobre matrizes N-dimensionais, com suporte acrescido para processamento
out-of-core (por blocos) de conjuntos de dados massivos.

Visualizacdo cientifica interativa e de alto nivel: Transicio do paradigma grafico estatico e
limitado do PGPLOT para as capacidades dindmicas, ricas e interoperaveis do Makie.jl, permitindo
a geracdo automatica de figuras de publicacdo com composicdo avancada (subplots), anotagdes
estatisticas e exploracdo direta dos dados.

Reprodutibilidade e rastreabilidade integral: Todo o fluxo de trabalho, desde a anélise até a figura
final, é documentado e reconstruivel a partir de scripts e ficheiros de configuracdo, com controlo de
versdo (Git) e ambientes reprodutiveis, formalizando praticas de investigacdo que eram de dificil
implementacao na abordagem original.

Arquitetura modular e extensivel: Redesenho do cédigo em méddulos coesos com APIs bem defini-
das, facilitando a manutenc3o, testes unitarios e extens3o por terceiros, em contraste com a natureza
frequentemente monolitica do AstroPGPLOT

Organizacdao Automatica e Rastreavel de Resultados: Geracdo automatica de uma hierarquia
de pastas e ficheiros onde cada figura é guardada com um carimbo temporal preciso e o nome da
variavel fisica analisada. Isto elimina a sobreposicdo acidental de resultados, assegura uma localizacdo
intuitiva e fornece um registo implicito da sequéncia e momento de cada andlise.

Configuracao Transparente e Interoperavel em YAML: Substituicdo integral do ficheiro binario de
configuracdo (.dat) pelo formato padrdo YAML. Esta transposicdo garante que todos os pardmetros de
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anélise sdo estritamente legiveis por humanos e maquinas, permitindo versionamento eficaz, auditoria
direta e facilitando a integracdo com ferramentas modernas de gest3o de fluxos de trabalho cientificos.

» Produtividade de Desenvolvimento com Desempenho de Nivel Nativo: A implementacdo em
Julia permite a expressdo concisa de operacSes matematicas complexas através de uma sintaxe veto-
rizada e de alto nivel (e.g.,vel2 = simdata.vxx.”2 .+ simdata.vyy."2 .+ simdata.vzz. 2),
que é compilada just-in-time para cédigo maquina otimizado. Isto elimina a complexidade e a pro-
pensdo a erros dos loops explicitos em FORTRAN, mantendo a eficiéncia computacional comparavel
a do cédigo original compilado.

» Ambiente Interativo e Reprodutivel para Analise Exploratéria (Jupyter): Integracdo nativa
com notebooks Jupyter, que unem codigo executavel, visualizacdes dindmicas, documentac3o rica
e resultados num (nico documento persistente. Isto transforma o fluxo de trabalho de um ciclo
de compilacdo-execucdo estatico para um processo exploratério e iterativo, ideal para a descoberta
cientifica e para criar narrativas reprodutiveis que comunicam andlise e resultados em simultaneo.

O resultado final confirma a transposicdo bem-sucedida: o AstroTLPlot em Julia mantém o desempenho
da base FORTRAN 2008 e acrescenta-lhe uma infraestrutura moderna para analise e visualizacdo cientifica.

Esta evolucao técnica assegura a sustentabilidade do cédigo, a sua extensibilidade para novas variaveis
fisicas e a sua conformidade integral com os padrdes de reprodutibilidade (FAIR), transformando-o numa
ferramenta robusta para a investigacdo astrofisica atual.



Conclusoes e Trabalhos Futuros

5.1 Conclusoes e Contribuicoes

O presente trabalho dedicou-se a transposicdo e modernizacdo do ecossistema de andlise astrofisica anteri-
ormente assente no binémio FORTRAN/PGPLOT (AstroPGPLOP), transpondo-o para a linguagem Julia
com a biblioteca Makie. O objetivo central foi superar as limitacSes de interatividade e manutencio do
AstroPGPLOT, estabelecendo um fluxo de trabalho contemporaneo para o processamento de simulacdes de
elevada complexidade. A investigacdo abrangeu desde a gestdo de 1/O em formatos heterogéneos (HDF4,
HDF5, VTK) até a implementacdo de algoritmos estatisticos e técnicas de visualizac3o cientifica avancada.
A transicdo para o novo paradigma permitiu n3o sé replicar a funcionalidade original, mas expandir as
capacidades analiticas através de uma arquitetura de componentes encapsulados. De entre os principais
resultados e contributos obtidos, destacam-se:
= A reimplementacado de rotinas criticas e transposicao tecnolégica: mantendo a precisido e o
desempenho das operagdes originais [BEKS17];
» Modernizacao da camada de visualizacao com Makie.jl: A substituicdo da biblioteca PG-
PLOT permitiu a transicdo de representacdes estaticas para graficos interativos de alta fidelidade e
a exportacdo multiformato para publicac3o cientifica sem recorrer comandos externos []
= Desenvolvimento do pacote AstroTLPlot: Baseada numa arquitetura modular e extensivel. Se-
gue as normas modernas de desenvolvimento de software cientifico, incluindo documentacdo via
docstrings, guias em Markdown e uma estrutura que favorece a reprodutibilidade []

89
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» Validacdao e Verificacao de Equivaléncia: Através de uma validacdo sistematica, confirmou-se
a convergéncia de resultados entre AstroPGP e o novo pacote AstroTLPlot, assegurando que a
transicdo tecnolégica ndo comprometeu a integridade dos dados fisicos analisados;

= Superacao do "Problema das Duas Linguagens”: Demonstrou-se que Julia é uma soluc3o eficaz

para a astrofisica computacional, unindo a facilidade de prototipagem a desempenho de execucao, o
que simplifica drasticamente o ciclo de desenvolvimento e manutencio cientifica [Per19].

A principal contribuicdo deste projeto reside na entrega de uma ferramenta capaz de tornar a analise
astrofisica mais eficiente, intuitiva e acessivel a comunidade investigadora. A consolidacdo do binémio
Julia/Makie provou ser uma escolha estratégica robusta, oferecendo uma plataforma que integra harmo-
niosamente o elevado desempenho computacional com a flexibilidade necesséaria para a inovacdo cientifica
[BEKS17].

Em sintese, os objetivos propostos foram plenamente atingidos, resultando numa infraestrutura de
software sélida que servird de base para futuras integracGes com novos modelos de simulac3o e bibliotecas
do ecossistema cientifico global.

5.2 Limitacoes e Desafios

Apesar dos avancos alcancados na transicdo tecnolégica, o desenvolvimento do pacote AstroTLPlot evi-
denciou limitacSes em dois dominios particularmente criticos para a sua plena adoc3o e utilidade pratica:
a interatividade das visualizacoes e a abrangéncia da documentacdo técnica. A anélise destes aspetos é
fundamental para contextualizar o estado atual da ferramenta e orientar o seu desenvolvimento futuro.

No dominio da interatividade visual, a principal limitacdo reside na implementacao de funcionalidades
dindmicas avancadas. Embora a biblioteca grafica Makie. j1 forneca a base para a criacdo de visualizacdes
interativas [DK21], a integracdo de um conjunto abrangente de controlos em tempo real, como a selecdo
dindmica de varidveis fisicas, o ajuste imediato de escalas (linear, logaritmica, poténcia) e a manipulacdo
sincronizada de miltiplos cortes espaciais ou temporais, ainda n3o foi totalmente concretizada. A im-
plementac3o robusta destas funcionalidades exige ndo apenas um desenvolvimento adicional da interface,
mas também uma otimizacdo cuidada da gestdo de eventos e do pipeline de renderizacdo, assegurando a
responsividade da ferramenta mesmo quando aplicada a conjuntos de dados de grande dimens3o tipicos de
simulacdes astrofisicas.

Paralelamente, subsiste o desafio de alargar e sistematizar a documentacdo e os exemplos de utiliza-
cdo. Para que a ferramenta seja plenamente adotada pela comunidade cientifica, é necessario desenvolver
tutoriais interativos, notebooks pedagdgicos com casos de estudo representativos e uma referéncia API
exaustiva. Esta documentac3o deve ilustrar a aplicacdo do pacote a diferentes cenérios de investigac3o,
cobrindo desde tarefas bésicas de visualizacdo até andlises estatisticas avancadas, facilitando assim a sua
integracdo em fluxos de trabalho cientificos variados.

As limitacGes identificadas, centradas na experiéncia do utilizador e na acessibilidade da informac3o,
ndo diminuem o valor da transposicdo efetuada, mas definem os passos necessarios para consolidar o
AstroTLPlot como uma ferramenta de referéncia, robusta e eficiente na anélise de dados astrofisicos.

5.3 Trabalhos Futuros

O desenvolvimento do pacote AstroTLPlot abre miltiplas perspetivas evolucdo, tanto no plano técnico
como cientifico. Entre as principais linhas de evolucdo destacam-se:

» Introducdo de interatividade avancada: Expansdo das capacidades do Makie.jl [DK21] para
permitir a selecao dindmica de variaveis, o ajuste de escalas, a visualizacdo de cortes miultiplos
em tempo real e a exploracdo interativa de grandes volumes de dados. Esta melhoria aumentara
significativamente a utilidade da ferramenta em investigacdo exploratéria e em contexto de ensino;

» Integracdao com Inteligéncia Artificial e Machine Learning: Tirar partido do ecossistema de
aprendizagem automaética em Julia (ex: Flux.jl) para implementar a detecdo automatizada de
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estruturas morfolégicas e padroes em simulacdes de larga escala. Esta integracdo permitira evoluir
de uma andlise puramente descritiva para uma exploracdo de dados assistida por IA, facilitando a
identificacdo de fenémenos fisicos complexos de forma automatizada e escalavel;

= Expansao da documentacao e exemplos de utilizacao: Criac3o de tutoriais interativos, notebooks

explicativos [KRKPT16b] e exemplos de casos de estudo adicionais, garantindo que investigadores e
estudantes consigam utilizar a ferramenta de forma auténoma e eficaz.

Em suma, os trabalhos futuros visam expandir a interatividade, a robustez e a inteligéncia analitica
do pacote, consolidando o AstroTLPlot como uma plataforma versatil e de vanguarda para a astrofisica
computacional. Ao integrar capacidades de anélise automatizada e visualizac3o reativa, a ferramenta ndo
s6 apoiara novas fronteiras de investigacdo, como também facilitard a difusdo do conhecimento cientifico
de forma mais intuitiva. Este roteiro de evolucdo assegura que o projeto se mantenha alinhado com as
tendéncias globais de computac3o cientifica reprodutivel, aberta e escalével [WBC'17].
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