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@ Pode ser estimado a partir do movimento browniano!

@ Primeira lei de Fick:
J=-DV¢ (1)

e Equacio de Einstein:
(x?) = 6Dt (2)
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Equacdo de Stokes-Einstein

kT

D=
6mna

@ Permite estimar viscosidade (7)) a partir do coeficiente de
difusdo
o Viscosidade => Elasticidade
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@ Orientacdo a objetos
o Padrdes de projeto

o Abstract Factory
o Observer
o Model-View-Controller
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o Influéncia de XP (eXtreme Programming)
o Testes unitarios

@ Projeto incremental
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GTK: Interface grafica

VTK: Visualizac3o tridimensional

vtkmm: Integracdo entre GTK e VTK
GTKmm: Orientac3o a objetos para o GTK
CppUnit: Testes unitarios

mtrand: Geracdo de niimeros pseudo-aleatérios

Open Dynamics Engine (ODE): Dindmica newtoniana
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Execucio

@ Simulacdo em “tempo real”
@ Até 200 moléculas aoc mesmo tempo

@ Desenho de trajetérias ativado
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Modelo

Moléculas esféricas rigidas
Colisdo rigida perfeitamente elastica
Auséncia de forcas inter e intra-moleculares

Auséncia de forcas externas
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Software

Suporte a diferentes tipos de molécula
Ambientes de difus3o arbitrarios
Armazenamento de pardmetros de simulacio

Internacionalizacdo
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@ Validacdo do modelo
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e Validacdo por meio de valores obtidos com DW-MRI

o Estimacdo de propriedades materiais
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