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1 Introdução

Movimento browniano é o tipo de movimento realizado por uma partí
ula imersa num

�uido, des
onsiderando-se as 
orrentes deste. É 
omposto de translações e rotações, e seu


aminho, teori
amente, não tem tangente em nenhum ponto; a 
ada instante de tempo, a

direção de deslo
amento muda.

A base teóri
a do movimento é prin
ipalmente devido a um artigo de Einstein, publi
ado

em 1905 [1℄. Nele, o 
ientista previu o movimento de partí
ulas suspensas em um líquido

baseado na teoria 
inéti
a mole
ular e, utilizando me
âni
a estatísti
a, desenvolveu uma

fórmula para o 
oe�
iente de difusão das partí
ulas em movimento browniano. Com isso,

rela
ionou o movimento browniano 
om propriedades materiais do �uido onde ele o
orre.

Atualmente, a ressonân
ia magnéti
a (RM) de difusão [2℄ possibilita a determinação

do 
oe�
iente de difusão de materiais, mas não suas propriedades físi
as. Com base no


oe�
iente de difusão e 
om dados da simulação do movimento browniano em um 
erto

meio, é possível estimar as propriedades físi
as do material em análise na ressonân
ia de

forma não-invasiva.

2 Objetivos

O primeiro objetivo da pesquisa será desenvolver um software 
apaz de simular o movi-

mento browniano de materiais arbitrários, dados parâmetros 
omo peso mole
ular, 
on
en-

tração, temperatura, dentre outros. Este software deverá ser 
apaz de simular o movimento


om restrições físi
as arbitrárias, 
omo restringi-lo ao interior de uma esfera, um 
ubo ou

a uma superfí
ie, e deverá ser possível visualizar a simulação em tempo real.

Com a simulação, os objetivos são determinar o 
oe�
iente de difusão em diferentes

pontos no interior da estrutura, validando o 
ál
ulo dos 
oe�
ientes pelo s
anner de res-

sonân
ia magnéti
a, e rela
ionar o 
oe�
iente de difusão 
om a vis
osidade do material e,


onsequentemente, 
om seu módulo de Young.
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3 Materiais e métodos

3.1 Físi
a

Para derivar o 
oe�
iente de difusão do material 
om base na simulação, serão utilizadas

a primeira lei de Fi
k e a equação para o deslo
amento quadráti
o médio de Einstein.

A primeira lei de Fi
k rela
iona o �uxo de partí
ulas J 
om o gradiente molar de


on
entração ∇φ: J = −D∇φ, onde D representa o 
oe�
iente de difusão.

Já a equação de Einstein rela
iona o deslo
amento quadráti
o médio 〈x2〉 
om o 
oe�-


iente de difusão D e o tempo t de
orrido desde o estado ini
ial do sistema: 〈x2〉 = 6Dt.

Com base nos dados obtidos e no 
oe�
iente de difusão 
al
ulado, será apli
ada a lei

de Stokes-Einstein para derivar a vis
osidade do material. Esta lei, juntamente 
om a

primeira lei de Fi
k, permite derivar a seguinte relação entre o 
oe�
iente de difusão e a

vis
osidade η do meio: D = kT
6πηa

, onde T é a temperatura e k é a 
onstante de Boltzmann.

Para gerar um estado ini
ial 
ompatível 
om a realidade, será utilizada a distribuição

de Maxwell [3℄ para estimar um módulo de velo
idade ini
ial para 
ada molé
ula 
om base

na temperatura forne
ida.

A distribuição de Maxwell é dada por n = 4πNe
−mv

2

2kT v2( m
2πkT

)1.5, onde n é o número

de molé
ulas esperado para a temperatura T numa velo
idade v, N é o número total

de molé
ulas do meio 
onsiderado, m é a massa de 
ada partí
ula e k é a 
onstante de

Boltzmann.

Como a distribuição de Maxwell forne
e o número de molé
ulas numa determinada

velo
idade, para estimar a velo
idade de uma molé
ula é ne
essário 
al
ular o inverso

desta distribuição e integrá-lo. Como esta função não admite uma inversa explí
ita, é

ne
essário fazer tanto a inversão 
omo a integração de modo numéri
o.

3.2 Simulação

Para simular o movimento browniano, será desenvolvido um programa em C++, utilizando

as bibliote
as GTK [4℄, VTK [5℄ e ODE [6℄. Será possível determinar os parâmetros

numéri
os da simulação através da interfa
e, bem 
omo o meio de difusão, que poderá ser

de�nido por um programa de modelagem tridimensional. Com base nos dados forne
idos,

será feita a simulação do movimento, que será exibida em tempo real.

4 Resultados preliminares

Atualmente, o programa está em fase ini
ial de desenvolvimento. Já é possível simular

o movimento browniano de partí
ulas esféri
as dentro de um 
ubo ou uma esfera. O

programa 
onta 
om uma interfa
e bási
a, que permite de�nir o meio de difusão e suas

propriedades físi
as, o número de partí
ulas, seu raio, sua 
or de visualização (antes e

após uma 
olisão 
om outra molé
ula) e o tempo de simulação. Também é possível es-


olher desenhar ou não as trajetórias de 
ada molé
ula. Uma imagem do programa em

fun
ionamento pode ser vista na Figura 1.
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Figura 1: Tela do programa exe
utando uma simulação de movimentação mole
ular. A

variação da 
or de uma molé
ula mostra o tempo de
orrido desde a última 
olisão dela


om alguma outra (quanto mais vermelho, mais re
ente).

5 Plano de trabalho

A partir do que foi feito, deseja-se:

1. Implementar o movimento browniano sem restrições

2. Implementar restrições

3. Estimar propriedades materiais

4. Validar simulação 
om imagens de RM de difusão

Imagens RM de difusão serão 
edidas pelo Instituto de Radiologia do Hospital das

Clíni
as de SP (InRAD-HC), através da 
olaboração 
om o Prof. Edson Amaro Júnior.

Para a validação serão utilizados �phantoms� 
onstituídos de gel PVA (ál
ool polivinil),


ujas propriedades me
âni
as podem ser 
ustomizadas. Isto se dá por meio do ajuste do

número de 
i
los de 
ongelamento/aque
imento e também manipulando o grau de hidrólise

do gel ini
ial. Estes �phantoms� serão úteis para validar os resultados da simulação, uma

vez que eles emitem sinal de RM.

5.1 Cronograma esperado

Para 
umprir o plano de trabalho, é ne
essário implementar as seguintes fun
ionalidades:
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1. Coleta e visualização de estatísti
as da simulação

2. Simulação 
om diferentes tipos de molé
ulas

3. Difusão em meios arbitrários

O 
ronograma previsto para sua implementação é:

1. Junho e Julho de 2008

2. Julho e Agosto de 2008

3. Agosto, Setembro e Outubro de 2008

Além da implementação de fun
ionalidades, é ne
essária a análise dos dados obtidos da

simulação, que deverá o
orrer entre Outubro e Novembro de 2008.

6 Estrutura esperada da monogra�a

Espera-se que a monogra�a tenha a seguinte estrutura para a parte té
ni
a:

• Introdução: des
rição do problema abordado e suas motivações; 
omentários sobre

as di�
uldades para solu
ioná-lo.

• Con
eitos e te
nologias estudadas: des
rição do movimento browniano e das

ferramentas que já foram e que ainda serão utilizadas para implementar a simulação.

• Atividades realizadas: relatório da produção e da refatoração do 
ódigo e do

estudo dos 
on
eitos envolvidos no problema.

• Resultados e produtos obtidos: apresentação do produto �nal através de telas


apturadas e diagramas UML; análise dos resultados da simulação realizada.

• Con
lusões: 
omentários sobre o programa produzido e os resultados obtidos.
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