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1 Introducao

Movimento browniano é o tipo de movimento realizado por uma particula
imersa num fluido, desconsiderando-se as correntes deste. E composto de
translagoes e rotacoes, e seu caminho, teoricamente, nao tem tangente em
nenhum ponto; a cada instante de tempo, a direcao de deslocamento muda.

A base tedrica do movimento é principalmente devida a um artigo de
Einstein, publicado em 1905 [1]. Nele, o cientista previu o movimento de
particulas suspensas em um liquido baseado na teoria cinética molecular e,
utilizando mecéanica estatistica, desenvolveu uma férmula para o coeficiente
de difusao das particulas em movimento browniano. Com isso, relacionou o
movimento browniano com propriedades materiais do fluido onde ele ocorre.

Atualmente, a ressonincia magnética (RM) de difusao [2] possibilita a
determinacao do coeficiente de difusao de materiais, mas nao suas proprieda-
des fisicas. Com base no coeficiente de difusao e com dados da simulacao do
movimento browniano em um certo meio, é possivel estimar as propriedades
fisicas do material em andlise na ressonancia de forma nao-invasiva.

Entretanto, para simular o movimento browniano em situacoes diversas,
é necessario poder simula-lo para muitas moléculas ao mesmo tempo e em
meios arbitrarios. Para tanto, é necessario aplicar um algoritmo de deteccao
de colisao ao mesmo tempo preciso e eficiente. E se o objetivo é mostrar esta
simulagao ocorrendo em tempo real, a renderizacao da cena tridimensional
de forma eficiente torna-se um fator critico.

2 Materiais e métodos

A parte tedrica da simulacao envolve os conceitos de movimento browniano,
difusdo (intimamente ligado ao anterior), energia cinética, conservacao de
momento e mecanica estatistica.

Para entender melhor o que é o movimento browniano, artigos e livros
fundamentais a esse respeito foram estudados, dentre os quais podem ser
citados [3], [4], [5] e [1]. Este altimo também contribuiu para o entendimento
do conceito de difusao e foi fundamental para o trabalho de relacionar o
movimento browniano com o coeficiente de difusao, juntamente com [6.

2.1 Equacgoes de difusao

Partindo da simulacdao da movimentacao molecular, pode-se utilizar a pri-
meira lei de Fick e a equacao para o deslocamento quadratico médio de
Einstein para estimar o coeficiente de difusao numa certa regiao.



A primeira lei de Fick relaciona o fluxo de particulas J com o gradiente
molar de concentracao V¢:
J=-DV¢ (1)

onde D representa o coeficiente de difusao.

J4 a equacao de Einstein relaciona o deslocamento quadratico médio (z?)
com o coeficiente de difusao D e o tempo t decorrido desde o estado inicial
do sistema:

(z*) = 6Dt (2)

Com base nos dados obtidos e no coeficiente de difusao calculado, ¢ pos-
sivel aplicar a lei de Stokes-Einstein para derivar a viscosidade do material.
Esta lei, juntamente com a primeira lei de Fick, permite derivar a seguinte
relacao entre o coeficiente de difusao e a viscosidade 1 do meio:

kT
6mna

D= (3)

onde T' é a temperatura e k é a constante de Boltzmann.

2.2 Distribuicao de Maxwell

Ao longo do desenvolvimento do projeto foi abordado um problema nao pre-
visto: como gerar um estado inicial compativel com a realidade? Aqui, foi
utilizada a distribuigdo de Maxwell [7] para estimar um modulo de velocidade
inicial para cada molécula com base na temperatura fornecida.

A distribuicao de Maxwell é dada por:

n = drNe o2 ( o )1.5 (4)
2nkT

onde n é o nimero de moléculas esperado para a temperatura 7" numa velo-
cidade v, N é o nimero total de moléculas do meio considerado, m é a massa
de cada particula e k é a constante de Boltzmann.

No programa, esta sendo utilizada uma versao ligeiramente modificada da
equacgao para obter-se a proporgao esperada de moléculas a uma determinada
velocidade:

15
p= Yo T 0 ( o ) (5)
2rkT

Como a distribuicao de Maxwell fornece o ntimero de moléculas numa
determinada velocidade, para estimar a velocidade de uma molécula é neces-
sario integrar esta func¢ao e, em seguida, calcular sua inversa [8|.

Como esta funcao nao admite uma inversa explicita, é necessario fazer
tanto a inversao como a integracao de modo numérico. Isso é feito por meio
do seguinte algoritmo:



Distribuicdo de Maxwell para moléculas de aguaa T1 =273K e T2 = 773K
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Figura 1: Grafico da distribuicao de Maxwell para duas temperaturas dife-
rentes



1. Gere um numero pseudo-aleatorio: p = Unif([0,1))

2. Calcule os valores independentes da velocidade na funcao:

1.5
1 = 4m (27rkT>
o= 5

3. Sejam s =0 e v = 0. Enquanto s < p faca:

(a) s=s+[c; 2% exp(eg-2?)] -0
(b) v=v+0

0 determina a qualidade da aproximacao da integracao, e esta definido no
programa como 0.1.

2.3 Tecnologias utilizadas

Foi decidido, inicialmente, que o software para simular o movimento brow-
niano deveria ser desenvolvido em C+-+, no ambiente de desenvolvimento
Microsoft Visual C++ Express 2005 e utilizando as bibliotecas GTK [9],
para o desenvolvimento da interface grafica, e VTK [10], para a renderizagao
da simulacao em trés dimensoes.

Tanto a linguagem como o ambiente de desenvolvimento e as bibliotecas
nao eram bem conhecidas; foi necessario estuda-las e desenvolver programas
de teste utilizando-as, o que foi feito logo de inicio, em conjunto com os
estudos sobre o movimento browniano.

Outra ferramenta que auxiliou bastante no processo de gerenciamento de
dependéncias e compilagao do software foi o CMake [11], cujo objetivo é, dado
um conjunto de arquivos de c6digo e um conjunto de dependéncias, gerar
automaticamente um arquivo (ou um conjunto de arquivos) que possa(m)
ser utilizado(s) para compilar a aplicacao de forma automatica.

Dado que C++ é uma linguagem com um bom suporte a orientacao a
objetos, foi decidido que este paradigma deveria ser utilizado. Para que
pudesse ser melhor aplicado, foi necessario utilizar uma biblioteca auxiliar
[12] para o GTK — a biblioteca GTKmm —, cujo objetivo é tornar a interface
desta ultima mais orientada a objetos.

Ainda com relagao a orientacao a objetos, foram aplicados, sempre que
possivel, padroes de projeto [13], a fim de tornar a aplicagao mais flexivel e
facil de entender para outros desenvolvedores. Dentre os padroes aplicados,
podem ser citados o Abstract Factory, o Singleton e o Observer.



Um ponto bastante dificil era integrar as bibliotecas GTK e VTK na
mesma aplicacdo. Apds uma longa busca na Internet, foi encontrada a bi-
blioteca vtkmm [14], cujo objetivo é fornecer uma area de desenho para o
VTK dentro de um componente de interface GTK. Mesmo assim, ainda ¢é
necessario, até o momento, inserir programaticamente o componente VTK
na interface, uma vez que nao integracao desta biblioteca com o desenvol-
vedor visual de interfaces Glade, que vem com a biblioteca GTK. Também
foi necessario fazer algumas alteracoes na biblioteca para que ela compilasse
tanto em Windows como em Linux e para que utilizasse a ferramenta CMake
para compilacao, para que fosse possivel integrar a construcao da biblioteca
com a construcao do projeto como um todo.

Pouco depois do inicio do projeto, notou-se a importancia da geracao
de nimeros pseudo-aleatérios. Para facilitar essa geragao e garantir uma
dispersao boa dos niimeros gerados, utilizou-se uma biblioteca de geracao de
numeros aleatorios baseada no algoritmo Mersenne Twister |15].

Quando a aplicacao ja estava mais complexa, notou-se a necessidade de
uma biblioteca de simulacao de mecanica e dinamica classicas, com deteccao e
tratamento de colisoes, para que as moléculas do simulador colidissem entre
si e com o meio de difusao. Implementar uma nova biblioteca para este
simulador seria muito trabalhoso, sujeito a erros e nao era o objetivo principal
deste trabalho; foi introduzida, entdo, a biblioteca ODE [16], cujo objetivo
principal é a simulacao da dinamica newtoniana de corpos rigidos.

Com o objetivo de melhorar a qualidade do codigo de testes do pro-
grama, também foi introduzida, posteriormente, a biblioteca CppUnit [17],
cujo objetivo é prover classes e métodos para facilitar a escrita, a execucao e
o aproveitamento do codigo de testes.

2.4 Atividades realizadas

O software foi sendo desenvolvido juntamente com a pesquisa sobre o tema.
As funcionalidades foram pedidas aos poucos, de forma incremental e de
acordo com o progresso da pesquisa, pelo prof. Marcel. Tendo em vista
as modificagoes constantes no codigo, procurou-se implementar o programa
aplicando alguns aspectos de XP!:

e Testes a priori: foram escritos testes para o codigo antes de escrevé-
lo, sempre que possivel.

e Projeto incremental: a arquitetura do programa foi pouco plane-
jada, deixando os detalhes para serem pensados quando a funcionali-

leXtreme Programming



Objetos para Mostrar

Esfera Quadrica

Cuba

Titulo da Janela de Exibicdo

Sair Maostrar Janela

Figura 2: Tela tinica da primeira versao do programa

dade que os exigisse fosse implementada.

Tomou-se bastante cuidado, ao longo do desenvolvimento do software,
para que este fosse independente da plataforma de execucao, aproveitando,
assim, os beneficios de utilizar bibliotecas para a abstracao do desenho da
interface e para a renderizacao de imagens tridimensionais.

2.4.1 Versoes de teste

Foi desenvolvida uma versao inicial do programa simulador de movimento
browniano utilizando-se o programa Glade, da biblioteca GTK, para desenhar
a interface, e o programa glade--, para gerar o codigo em C+—+ para a
interface desenhada. O programa Glade gera, a partir da interface desenhada,
um arquivo no formato XML, contendo as especificacoes de cada componente
(widget) da interface. Passa-se esse arquivo para o programa glade-- para
que este gere o codigo em C++.

A versao inicial do programa contava com uma interface simples, como
mostra a Figura 2. O objetivo desta versao era tomar contato com as bi-
bliotecas a serem utilizadas, mostrando objetos tridimensionais na tela e
manipulando os widgets da interface.

Partindo desta versao, incrementou-se a interface, como se pode ver na
Figura 3. Aqui, o objetivo era manipular os objetos criados, alterando suas
posicoes e animando-os. Como ja havia um pouco mais de complexidade no
programa, com a introducao de um parser para as caixas de texto com as
coordenadas dos objetos, introduziram-se testes unitarios no programa.



Objetos para Mostrar Opcdes de Animacédo

o Esra Velocidade de rotagdo: [5.00 |2
Posicdo |U 0:0,0:0.0 Velocidade de translagan(0.01 |5
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30
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Sair Mostrar Janela

Figura 3: Tela tnica da segunda versao do programa, com suporte para o
posicionamento dos objetos a serem desenhados

Muoléculas Meio
MNimero = (® Cubo
Raio 1.0 |% () Esfera

Tempo de Simulacdo (em s)

|

[ 1]

Figura 4: Interface do programa depois da implementagao da simulagao ba-
sica do movimento browniano, com as moléculas colidindo apenas com o
ambiente de difusao

2.4.2 Primeira simulacao

Depois de apresentar esta segunda versao, foi pedido que se mostrassem esfe-
ras movimentando-se dentro de um cubo ou de uma esfera maior — o primeiro
passo para realizar a simulagao do movimento browniano. O cédigo cresceu
bastante, e foi necessario introduzir alguma padronizacio nele (nomes de
métodos e identagao), para facilitar sua manutengao e seu desenvolvimento.

Foi pedido para que as esferas colidissem, inicialmente, apenas com o
cubo (ou esfera) — o ambiente de difusdao. Isso exigiu a implementagao de
deteccao de colisao simples, onde apenas um dos objetos esta em movimento e
o ponto de colisao, juntamente com a normal deste ponto, pode ser facilmente
calculada.



Figura 5: Sucessivos quadros da simulagao béasica do movimento browniano
dentro de um cubo sobrepostos
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Figura 6: Diagrama de classes da ultima versao do programa a utilizar o
glade-- como gerador de codigo para a interface

O resultado destas alteragoes pode ser visto na Figura 4. O resultado da
simulagao pode ser visto na Figura 5.

Neste ponto, o paradigma de orientagao a objetos comecgou a conflitar com
o modo como o glade-- gerava o codigo. Haviam classes bem definidas para
as “moléculas” e para o ambiente de difusao, mas estas estavam razoavelmente
acopladas a uma classe pouco coesa e com padroes de codigo diferentes, que
era a classe da interface. O diagrama de classes do programa pode ser visto na
Figura 6. Olhando para o diagrama, é possivel notar que, além dos padroes
de nomes de classes misturados, a classe inicio, cuja responsabilidade inicial
era apenas desenhar a interface, estava ficando pouco coesa, tendo, também,
a responsabilidade de criar os objetos da simulagao e atualiza-los a cada
quadro. Esses problemas foram determinantes para a decisao de nao utilizar
mais o gerador de codigo.

Outros fatores decisivos para tomar a decisao de nao utilizar mais o ge-
rador de codigo foram a falta de flexibilidade para mudancas na interface,
uma vez que cada mudanca exigia a mesclagem do co6digo anterior com o
recém-gerado, a recomendacao de nao utilizar o gerador feita pelos proprios
desenvolvedores do GTK e a dificuldade de utilizar as ferramentas de auxilio
a compilacao determinadas pelo glade-- no Windows.
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Figura 7: Diagrama de classes apo6s as alteracoes para utilizar o carregamento
dinamico da interface

2.4.3 Primeira refatoragao: carregamento diniamico da interface

O programa foi alterado, entao, para utilizar o carregamento dinamico da
especificacao da interface, provido pela biblioteca GTKmm. Ela prové mé-
todos de criar a interface dinamicamente a partir de sua especificacdo no
formato utilizado pelo Glade. Além disso, para adicionar funcionalidade &
interface, basta herdar a classe correspondente ao tipo de widget que terd no-
vas funcionalidades e fazer com que a biblioteca use sua classe para carregar
o componente especificado no arquivo do Glade.

Inicialmente, foram criadas uma classe para cada janela do programa
e mais uma classe para um componente complexo da janela principal, que
determina qual o tipo de ambiente de difusao que sera utilizado. O diagrama
de classes ap6s as alteracoes pode ser visto na Figura 7.

A interface do programa também foi alterada nesta refatoragao. Foi pe-
dido que a simulagao fosse exibida na mesma janela onde estavam os controles
dos seus parametros. A interface modificada pode ser vista na Figura 8.

11



Figura 8: Interface do programa modificada para exibir a simulacao ao lado
dos controles dos seus parametros

2.4.4 Inclusao de novas bibliotecas

O proximo passo foi introduzir as bibliotecas ODE e CppUnit. Com isso,
as classes Environment (e suas subclasses) e Molecule perderam o compor-
tamento fisico, passando apenas a adaptadoras entre as diversas bibliotecas
utilizadas. As subclasses de Environment passaram a ter o papel de inserir
no ambiente fisico gerenciado pela ODE os planos de colisao necesséarios para
modelar a forma do ambiente de difusao desejada.

A integracao com a biblioteca CppUnit nao trouxe muitos problemas.
Entretanto, a biblioteca ODE exigiu o ajuste de alguns parametros referentes
a conservacao de energia, uma vez que, mesmo definindo o coeficiente de
elasticidade das colisoes para 1.0, ou seja, definindo que as colisoes deveriam
ser perfeitamente elasticas, havia perda de energia no sistema. Foi necessério
definir um coeficiente de elasticidade maior do que 1.0 para que houvesse
conservacao de energia, excetuando-se erros de arredondamento menores do
que 1073 unidades de energia.

Outro problema relacionado a utilizacao da biblioteca ODE foi a necessi-
dade de modelar os ambientes de difusdo como interseccao de planos. Até a
introducao desta biblioteca, a borda do ambiente esférico era calculada com
exatidao, por meio da equacao implicita da esfera: /z? + y? + 22 = r, onde
r é o raio da esfera. Com a introducao da biblioteca, foi necessario utilizar a

12



seguinte parametrizagao:

z(u,v) = rsin(u) (6)

A partir desta parametrizacao, é possivel calcular o vetor normal a esfera
em um ponto qualquer de sua superficie. Com o vetor normal, define-se,
entao, um plano. Porém, como o nimero de planos necessarios para repre-
sentar uma esfera com perfeicao é infinito e nao é possivel inserir infinitos
planos na memoria do computador, faz-se necessario aproximar a esfera por
um ndamero finito de planos. Para tanto, foi utilizado o seguinte algoritmo:

1. Sejam d¢p = %’r, 00 = %’T
2. Para ¢ de 0 a 7 passo d¢

(a) Sejam Cy = cos(¢), ¢ = sin(¢)
(b) Para 6 de 0 a 27 passo 60
i. Sejam a = Cycos(#), b = C,sin(h)
ii. Seja v = (—a,—b,—c)
iii. Normalize v

iv. Adicione no espago o plano com a equacao v, +v,y+v,2—r =
0, onde r é o raio da esfera

® e O determinam o nimero de planos que serao utilizados para aproximar
a esfera. Quanto maiores seus valores, mais planos sao utilizados.

Feita a integracao com as bibliotecas, o foco foi melhorar a exibicao da
simulacao. Neste ponto, foram introduzidas, gradualmente, diversas funcio-
nalidades. A primeira delas foi permitir que o usuéario escolhesse as cores das
moléculas na tela.

2.4.5 Padronizagao das unidades

Ja visando a coleta posterior de dados da simulacao, foram determinadas as
unidades dos parametros fisicos da simulacao. Foram adotadas as seguintes
unidades:

e Massa: yoctogramas (lyg = 10~*1g)

13



Figura 9: Exibicao da simulagao apds a alteragao do modo de exibigao do
ambiente de difusao e da inclusao da trajetoria de difusao das moléculas

e Espaco: angstroms (1A = 107%m)
e Tempo: nanossegundos (Ins = 1077s)

As unidades foram escolhidas de modo que o valor dos parametros ficasse
proximo de 1.0, a fim de minimizar os erros de aproximacao decorrentes do
uso de nimeros de ponto flutuante.

2.4.6 Desenho de trajetoérias

Outra funcionalidade que foi pedida a fim de melhorar a visualizacao da
simulagao foi o desenho das trajetorias descritas pelas moléculas em difusao.
Para isso, foi necessario criar uma nova classe — Path — cujo objetivo é
gerenciar os pontos das retas que compoem a trajetéria. Também foi feita
uma pequena alteracao no modo como o ambiente de difusao é desenhado
na tela: o modo de exibicao wireframe foi trocado pelo modo de exibicao
transliucido, facilitando a percepcao de tridimensionalidade do ambiente. O
resultado dessas duas alteragoes pode ser visto na Figura 9.

Inicialmente, o desenho da trajetoria foi feito de modo bastante ine-
ficiente, com a alocacao de cada polilinha ocorrendo a cada atualizacao.
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Esta implementacao foi necessaria devido ao modo de operacao da classe
vtkPolyline, da biblioteca VTK; esta classe nao era otimizada para dese-
nhar uma polilinha dindmica, o que era necessario para representar a tra-
jetoria de uma molécula em movimento. Pesquisou-se, entao, como utilizar
outras classes da biblioteca para chegar a esse resultado, e acabou-se por
utilizar a classe vtkPolyData em conjunto com a classe vtkPoints. Esta
ultima permite a adicao e a alteracao de um conjunto de pontos, enquanto
a primeira define uma topologia sobre os pontos, no caso um conjunto de
linhas.

2.4.7 Implementacao da distribuicao de Maxwell

Com o intuito de aproximar melhor a simulacao da teoria mais recente so-
bre difusao, o modo como o mddulo das velocidades iniciais das moléculas
¢ gerado foi alterado. Inicialmente, calculava-se um moédulo de velocidade
com base na equacao mv? = 3kT, onde m é a massa de uma molécula, v,
sua velocidade, k, a constante de Boltzmann, e T', a temperatura ambiente.
Porém, esta equacao determina apenas a velocidade média de cada molé-
cula num gas. O modelo cinético do gas prevé que as moléculas sigam uma
distribuicao de velocidade, conhecida como “distribuicao de velocidades de
Maxwell”. Isso decorre da equiparticao de energia quando uma colisao entre
duas moléculas ocorre.

Aqui ha dois pontos importantes a serem observados com relagao & simu-
lacdo. O primeiro é que esta sendo assumido que a substancia em difusao é
um gas perfeito, que segue o modelo cinético. O segundo é que esta se assu-
mindo que as colisoes que envolvem as moléculas sao perfeitamente elasticas,
ou seja, nao ha transferéncia de energia entre as moléculas e as paredes do
meio de difusao, o que representaria um resfriamento no ambiente de difusao,
e nao ha perda de energia na colisao entre duas moléculas.

2.4.8 Refatoracao da classe MainWindow

E possivel notar, na Figura 7, que, mesmo apos a alteracdo do programa
para utilizar o carregamento dinamico de interface, a classe MainWindow fi-
cou com muitas responsabilidades. Visando a melhorar a arquitetura do
software, foi feita uma refatoracao do codigo dessa classe, com a criacao de
classes especificas para determinados controles da interface e distribuicao de
responsabilidades entre as ja existentes. Também foram alterados os no-
mes de diversas classes e métodos, padronizando definitivamente o codigo,
e alguns métodos foram divididos em métodos menores, facilitando seu en-
tendimento e manutencao. O resultado dessa refatoracao pode ser visto na
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Figura 10.

2.4.9 Visibilidade das colisoes aumentada

Apos a refatoracao, passou-se & implementacao de mais melhorias de visuali-
zagao da simulacao. O passo seguinte foi implementar a mudanca de cor das
moléculas quando duas moléculas colidissem. Foi adicionada a possibilidade
de o usuéario escolher qual cor a molécula adquiriria quando colidisse, bem
como a velocidade de transicao para a cor normal. Quando uma molécula co-
lide, atribui-se-lhe a cor de colisao e, em seguida, a cada atualizacao, muda-se
essa cor seguindo a féormula

Ci=Ci1+ (ch —cima) * f (7)

onde ¢;_; representa um canal de cor (dentre vermelho, verde e azul) da
cor atual, ¢;, um canal de cor da nova cor, ¢,, um canal de cor da cor final
(a cor normal) da molécula e f, o fator de velocidade de transi¢ao da cor.
Assim, a cor da molécula comeca mudando rapidamente logo apos a colisao,
numa velocidade que vai decaindo conforme a cor vai se normalizando. De
acordo com o fator velocidade escolhido, é possivel ter uma nocao de quan-
tas colisoes estao ocorrendo e, portanto, da difusibilidade do material no
ambiente escolhido.

2.4.10 Coleta das primeiras estatisticas

Ap6s mais uma melhoria de visualizagao, o foco passou ao ponto mais impor-
tante do programa: a coleta de estatisticas. A primeira estatistica coletada,
de ordem unicamente computacional, deveria ser o nimero de quadros por
segundo da animacao. Foi escolhida esta estatistica pela facilidade de imple-
mentacao da sua coleta. Para dar mais flexibilidade ao usuério, também foi
adicionada, na interface, a opcao de mostrar ou nao o nimero de quadros
por segundo.

O célculo do ntiimero de quadros por segundo é, na verdade, uma estima-
cao baseada no intervalo entre a tltima atualizacao e a atualizagao corrente.
Seu resultado é atualizado a cada quadro e impresso na tela da simulagao,
como mostra a Figura 11.

Depois do nimero de quadros por segundo, passou-se a coleta de dados
da simulagdo. A primeira estatistica coletada foi o nimero de colisdes por
segundo. Para implementa-la, foram necessirias algumas refatoracoes no
codigo.

16



(ajmaajop) | W ujuonisodplEpLopUEgs|EEUaEEL [00g | {JUBLUILIIALISY & AJS U1 IUSLILCIAUSO | PRE+H {103/, A UNUDgPUTEIEpdna]
100 : (BINaS0y | W LIIESKEINISIoYEEL (Juomsagenupag, (103331, : A UIIOPRE
JOIEA, C (BN9B|0R ¢ W uleonsod B AWOpUEYS RS UEE (Bino@jop © w uodpeedsuwopuedeleeusty 1 (Jpepiroa+ = —
|00 © {BNSBIOWY : L Ul)BNaB|aPREY (JsoisAydarepdns,
()sa|nas|oyEEpdn+ {)smsALydPPE+ yied
JuswuosAuFeseyds
PUETTTLFRITE | anas|on
JOTIBA, © [BINOB|ORY | W ujjuopisodpEAWopUE yEee s+ B|gnop : SSEWH
ajqnop © SNIpE.H
JuBWUoIAUZaGgND 5 5 adk)
| fanB|uoo-|
(BdAL 1w W U U usUCIIAIo | SBNIStopy pRE- DEQ__H”HWMMM””H
n abpi peo)-
JUBLUILEINLS ¢ (Sfghop | sirjeladua) Ul ejgnop | 82s U IUSWUoIAUSpe|oalRgaTea 4 o G.m_ v__e,.ﬂ._ _+ . ﬁcaﬂ.mﬂv
(JuopEIMUISUEIS pooq Duse )
OQUIODIUBWLCIIALT
OPUIMUTEN uopeInw|g
gasneqd updgsaquiny uonNgsIoED uopngsyied MOPUISIOIOD uonngixg xoqya8yIyIed
]

Figura 10: Diagrama de classes do sistema apos a refatoracao da classe

MainWindow
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Figura 11: Calculo do nimero de quadros por segundo sendo mostrado na
tela da simulacao

2.4.11 Refatoragao para coleta de estatisticas e alteragao da in-
terface

Juntamente com a coleta de estatisticas, foi pedido que se reformulasse a
interface do programa, que ja estava ficando com muitos controles devido as
novas funcionalidades; foi pedido para que se adicionassem menus contendo
parte dos parametros configuraveis do programa, deixando apenas os mais
relevantes no painel lateral.

Para implementar essas alteragoes, refatorou-se novamente a classe MainWindow,

retirando dela a responsabilidade de manter os parametros da simulacao e,
assim, isolando mais a camada de visualizacao da camada de modelo.

A fim de facilitar o entendimento posterior do cddigo e aumentar a flexi-
bilidade do sistema, nesta refatoracao foram introduzidos padroes de projeto
e arquiteturais sempre que possivel.

Foi criada a classe Configuration para manter a responsabilidade pelos
parametros da simulacao, implementando o padrao Singleton, garantindo,
assim, que o mesmo objeto é acessado pelos diversos controles da interface e
pelas classes do modelo da simulagao.

A classe Simulation foi quebrada em duas: uma responsavel pelo controle
da simulacao e outra, pela visualizagao, numa instancia do padrao arquite-
tural MVC?, onde o modelo sdo as classes Environment, Molecule, Path,
Type e Configuration.

A responsabilidade de criar o ambiente de simulagao foi retirada da classe
EnvironmentCombo e colocada numa nova classe, EnvironmentFactory, numa
instancia do padrao de projeto Factory Method. Com isso, isolou-se um pouco
mais a parte de visualizacao da parte de modelo.

O resultado desta refatoracio pode ser visto na Figura 12. E possivel
notar que, mesmo depois da refatoracao, ainda h& um certo acoplamento

2 Model- View- Controller
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entre o modelo e a visualizagao da simulacao devido a presenca das referéncias
as classes da biblioteca VTK nas classes do modelo. De acordo com o padrao
arquitetural MVC, a camada de visualizacao deve ter acesso as classes de
modelo, e nao o contrario, como ocorre apos a refatoracao.

2.4.12 Troca de esfera por cilindro

Desde a insercao da biblioteca ODE no sistema, a simulagao da difusao no
ambiente esférico ficou problematica. Aparentemente, o excesso de planos
fazia com que a simulagao travasse.

Como a esfera nao era um ambiente de difusdo de muito interesse para
estudo, dado que a difusao dentro dela é praticamente homogénea, decidiu-se
retird-la do software, inserindo, no lugar, um ambiente cilindrico. Neste novo
ambiente, o usuario pode controlar a altura do cilindro; o raio permanece
constante. Isso permite estudar diferencas de difusao de acordo com a rela-
¢ao diametro/altura do ambiente, o que pode ser interessante no caso de se
estudar, por exemplo, a difusao em vasos capilares de diametros diferentes.

2.4.13 Coleta de mais estatisticas

Apo6s a coleta do nimero de quadros por segundo, passou-se a coleta de
estatisticas referentes & difusao: nimero de colisoes por segundo e coeficiente
de difusao. Para tanto, foi feita uma pequena refatoracdo no modo como
o nimero de quadros por segundo era calculado e exibido na tela, de modo
a flexibilizar a insercao de novas estatisticas na tela e facilitar a selecao de
quais estatisticas mostrar.

Para implementar a coleta do nimero de colisoes numa atualizacao da
simulagao, utilizou-se o padrao de projeto Observer, onde a classe responsavel
pelo calculo desta estatistica observa o simulador, o qual envia um sinal para
todas as classes registradas como observadoras de colisao toda vez que uma
colisao ocorre.

Ja o coeficiente de difusao exigiu poucas mudangas na arquitetura: depois
de refatorar a coleta de estatistitcas, bastou criar uma classe para seu céalculo
e criar um atributo na classe Molecule que armazena a posicao inicial da
molécula. O coeficiente de difusao calculado por esta classe é o escalar D
obtido pela equagao de Einstein (2).

2.4.14 Continuacao da alteracao da interface

Feita a implementacao da coleta das estatisticas, era necessario terminar de
alterar a interface, ja que a alteracao feita anteriormente nao incluia a adicao
de funcionalidade aos novos componentes.
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Figura 12: Diagrama de classes do programa apoés a segunda refatoracao da
classe MainWindow, implementando parcialmente o padrao arquitetural MVC
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Como haviam parametros que podiam ser configurados em mais de um
lugar da interface (o ambiente de difusao, por exemplo), notou-se a necessi-
dade de implementar algum mecanismo de atualizacao de componentes da
interface toda vez que um parametro fosse alterado. Para tanto, foi utilizado,
novamente, o padrao Observer, desta vez com os componentes da interface
registrando-se na classe Configuration para receberem um sinal sempre que
um parametro fosse alterado. O diagrama de classes do sistema apos a im-
plementacao dessa funcionalidade pode ser visto na Figura 13.

Um problema enfrentado na implementacao desta nova funcionalidade foi
o fato de a atualizagao programatica do valor de um certo widget da interface
gerar uma chamada de callback da biblioteca GTK — a mesma callback ativada
quando o widget tinha seu valor alterado pelo usuario. Ou seja, cada clique
do usuario fazia com que o sistema gerasse um clique em todos os widgets
da interface. Para corrigir isso, utilizou-se um /ock na classe Configuration,
acessado pelo método isSynchronizing, que faz com que a callback de um
widget nao seja executada efetivamente quando o lock esté ativo.

3 Resultados e produtos obtidos

Até o momento, o software obtido é capaz de simular a difusao de até duzentas
moléculas simples, de formato esférico e raio entre 0,31 A e 2,98 A, que sdo,
respectivamente, os raios médios calculados do atomo de Hélio e de Césio,
o menor e o maior dentre os calculados [18]|. Esta simulacdo pode ser feita
dentro de um cubo de tamanho entre 102 A e 10° A ou dentro de um cilindro
de raio 102 A e altura entre 102 A e 10° A. A temperatura neste meio pode
variar de 0,01 K a 5000,0 K.

Executando a simulagao num computador com um processador de dois
nucleos a 1,66 GHz, com 512 MB de memoria, a taxa de atualizacao observada
foi sempre em torno de sessenta quadros por segundo, que é a taxa esperada,
embora a atualizagao da cena tridimensional nem sempre seja feita na mesma
velocidade.

Foi possivel constatar uma dificuldade razoavel para refatorar o programa,
em parte devido a falta de ferramentas para ajudar neste processo. No en-
tanto, as refatoracoes ajudaram bastante a melhorar a arquitetura e a incluir
novas funcionalidades no sistema. A arquitetura ainda est& longe da ideal,
mas ja se mostra bastante flexivel. Com a adoc¢ao do padrao MVC, serd
possivel aproveitar o programa mesmo sem a interface grafica, para uma
simulagao exclusivamente numeérica.

Foi dificil manter os testes a priori, conforme recomenda a metodologia
agil adotada. Grande parte do codigo, especialmente a parte escrita depois

21



(BIMB|oy © W UIUOTISOYPIE ALODUENSIEIBUSE [ B0+
[20q ; (sisjon : w c_rmm-,_m_:ua.ozmmfAl —+ | wewuonwz ; (uewuninuZaiEY (Juoneziensijasy
(apnoajop © w whogpsadgwopuegsieauab 1 :w_._o_m__onzmmf (o]
|oog : {=naejop W ujen [Jesnedun+ R "
- SIEANLICISIIOD) T JBYDTEM LI e asiBaiun
()sainaay and] | AiojoEQuBUILOIIAUT {}esneds] cuﬁ: MUCIEIO Lﬂwﬁgﬂﬂﬁﬂﬂugﬂi (lpspios-
| T (Jdais+] — - - 15110
| | (Juegs] «EIBHEI
JusiiLoALg [P (. \ —— 100 : {Jysauyal+ SIYRMUCISI|OD
[} | |
| “ I I uoge[nwIg
|
I | _
100G {JBLULICIALIT - ALS UIJUSLILOIALZO | PPE+ ! | | 1o
(Juogisodieniaby “ | | uo|snal 0 Sdd Is} SdO SuQ
(Jpapiioas sl e _ _
()smsAuygarepdny] 1008 : | JBujZiuoIEUASSH
(Jsarsydppes (IsiEBpuuoneinByuogaepdns
(1aBpinaraweed - bpuw uliaippuoneniyuogppe
noe|o|
AMI0ON uogenByuog (Bianop : [eniajul usjzpdny {atanop : [ensi ujleiepdns
4\ J (eisusaosuoppes . b " (waLpbs
(L) uwsBQISIAPPEH
[Joiaap, | A uuodgpugsiepdn+
(o8, | A ulidedppes) S|QNop ; S5EW- b e [ — AsHeISUSAIISUO
ajgnop tsmpes L mapn :
yied adfy AR
7 _ FAN
udgsaquiny nusucIsnHa 19p|ISUCREING udgeamessdwey nuesEd nusSdD
[ [
nuaNSdd OqIOJUBLIUCIAUT xogyaayJuled uidgsnipey nuappuawUcIAUZISpUIAD NuagjjuaiolaLZagny uidgazigiuawuoliaug
[ I | I | J
uopnguelg g d Wnpnusp PUlMUIEN gsyied puy 2l | sl WSojodyed 190
N
BP9

de funcionalidade nos novos

2~

0s a insercao

Figura 13: Diagrama de classes ap

componentes da interface e da coleta de estatisticas

22



Figura 14: Comparativo de difusividade num cubo de lado 1000A e num
cilindro de raio 100A e altura 1000A por meio das trajetorias descritas por
100 moléculas em 5ns de simulacao a 273K.

do carregamento dindmico da interface, nao foi desenvolvida conforme reco-
mendado. No fim, apenas as classes Vector e Environment tiveram testes
unitérios escritos para elas.

Como a simulacao ainda é bastante simples, nao foi possivel validar os
valores obtidos com a equacao de Einstein para a difusao. O modelo da
simulacao desenvolvido até o momento considera as moléculas como esferas
rigidas, regidas apenas pelas leis da mecéanica. Ainda nao foram consideradas
forcas de origem elétrica e magnética. Entretanto, ja é possivel observar
algumas associagoes entre variaveis que eram esperadas.

A Figura 14 mostra o resultado da simulacao do movimento browniano
em ambientes diferentes. E possivel notar que no cubo a difusividade néo
segue um padrao claro, enquanto que, no cilindro, é possivel notar que a
difusividade foi maior no sentido da altura. Também é possivel perceber que
a densidade de moléculas no cilindro ¢ bem maior que no cubo pelo nivel de
preenchimento do ambiente de difusao pelas trajetorias.

A Figura 15 mostra o resultado da simulacao para diferentes condigdes
de temperatura e pressdo (ntmero de moléculas no volume). A variagao de
cor indica ha quanto tempo uma molécula colidiu pela tltima vez, dando
uma idéia do coeficiente de difusao; quanto mais vermelha a molécula, mais
recentemente ela colidiu. Assim, é possivel notar que, nas figuras 15(a) e
15(c), a difusdo é mais rapida (poucas colisoes), devido & baixa temperatura
em (a) e & baixa pressdo em (c).
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() (d)

Figura 15: Comparativo da difusividade sob diferentes condicoes de tempe-
ratura e pressao. Em (a) e (b), 100 moléculas estdo num cubo de lado igual
a 1000A mas, em (a), a temperatura é de 73K enquanto que, em (b), a tem-
peratura ¢ de 273K. Em (c) e (d), o ambiente de difusio ¢ um cubo de 150A
de lado a 273K mas, no primeiro, temos apenas 25 moléculas, contra 100 do
altimo.
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4 Discussao

Sabe-se que ainda ha muito o que fazer para poder simular a difusao de
moléculas de agua. Além de ser necessario implementar moléculas mais com-
plexas, é preciso, por exemplo, modelar as forcas inter e intra-moleculares.

Para tentar aumentar a precisao do modelo, pode-se utilizar o potencial de
Lennard-Jones [19] para simular as forcas inter-moleculares. Este potencial
procura representar as forgas atrativas que existem entre duas moléculas (ou
atomos) quando estes estao proximos, forgas estas que decaem com o aumento
da distancia entre as moléculas, e as forcas repulsivas que surgem quando a
distancia entre elas fica menor do que a soma dos raios delas. O potencial
de Lennard-Jones é dado pela seguinte equagao:

s = [(0)"-(0) .

Nesta equacao, r representa a distancia entre as moléculas, € regula a
intensidade da forca de atracao e o determina a distancia na qual as forcas
entre as moléculas é nula; se o raio for menor, as moléculas se repelem; se for
maior, as moléculas se atraem.

Também ¢é possivel modelar forcas de origem elétrica por meio do poten-
cial de Coulomb e, com isso, modelar algumas forcas intra-moleculares. O
potencial de Coulomb é dado pela seguinte equagao:

1
E(r) = 471'60(11’7’(]2 )

Nesta equagao, ¢y é a permissividade elétrica do meio, q; € g2 sao as cargas
das particulas envolvidas e r é a distancia entre elas.

Com um modelo mais complexo, serd possivel tentar validar o coeficiente
de autodifusao calculado para a dgua numa certa temperatura, comparando
o calculado com o ja conhecido experimentalmente.

Com a validagao do coeficiente de difusao calculado para a agua, sera
possivel partir para a simulacao da difusao de agua sob restri¢oes fisicas
mais complexas e para a difusao de outras substancias, como cloreto de sédio.
Também serd possivel estimar outras propriedades materiais das substancias
modeladas, como viscosidade, utilizando a equacao 3.
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Potencial de Coulomb para particulas de cargas opostas de médulo igual & carga elementar no vacuo

(1.0/(4*pi*ed))* (-q*q)/(x*1e-10)
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Figura 17: Grafico da funcao potencial de Coulomb para duas particulas de
cargas opostas e moédulo igual & carga elementar (1.602 x 1071 C) no vacuo
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