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RESUMO

Nos ultimos anos, uma classe de métodos numéricos conhecidos como métodos livres de
malha [1] tem sido muito estudada no campo da dindmica de fluido computacional, por conter
métodos que nao requerem a construgao da malha tradicional para a formulacao numérica. Uma
de suas principais vantagens estd na falta de conectividade entre os nés ou pontos da malha,
ja que exige apenas a geracao de nds e nao ha relagao entre eles, além de serem mais eficientes
para representar fronteiras com geometrias complexas. Nosso objetivo é utilizar o método de
diferencgas finitas baseado em minimos quadrados ponderados [1] em esquemas livres de malha
para futuramente simular o movimento eletroforético [3], onde macromoléculas carregadas, como
por exemplo fragmentos de DNA, sdo imersas numa solucgao eletrolitica que comegam a se mover
assim que um campo elétrico externo ¢é ligado. Tal método serd utilizado para definir o contorno
das macromoléculas.

Usando expansao em série de Taylor, em duas variaveis, podemos determinar a derivada de
uma funcao bidimensional f(Z) onde ¥ = (x,y) e o valor da derivada da fungao no ponto
(denominado né de referéncia) é encontrado usando os nés vizinhos (denominados nés suporte)
desse né #; = ¥y — AZ;, (i =1,...,n), onde f(Z;) = f; é conhecida. Desta forma obtemos o
sistema de equacgoes:
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onde J, e 0, denotam as derivadas parciais com relagao as varidveis x e y respectivamente e
Az = |xg — x;| e Ay; = |yo — yi| onde i=1,... n.
Suponha que (1) é truncada nos termos de derivadas de terceira ordem, entdo existirao 9
derivadas desconhecidas. Aplicando a equagao (1) nos n nés da vizinhanga de zy obtemos o
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seguinte sistema linear, que relaciona as derivadas 0fyx1 = (0z, 0y, 0%, 020y, . .. ,Gy) fla de f
em x( para os valores funcionais de f em xg nos n nds suporte:
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A matriz S contém todas as informacoes geométricas sobre a distribuicao dos nés suporte e
é composta dos coeficientes da equagao (1). Estudando a estrutura da matriz S podemos en-
contrar o padrao de distribuicao dos nés suporte que determinara se a matriz é singular ou mal
condicionada [2]. O mal condicionamento pode surgir por iniimeras razoes, como a proximidade
entre alguns nds ou nimero grande de nds alinhados. A técnica dos minimos quadrados é intro-
duzida para superar esta dificuldade, pois permite uma aproximacao otimizada das derivadas
para um determinado conjunto de equagoes. Desta forma, o problema da matriz S de coeficien-
tes singular é evitado por meio do uso de mais nés suporte (mais que os desconhecidos). Além
disso, a aproximacao por minimos quadrados pode ser refinada pela incorporagao de fatores peso
wi(i = 1,...,n) que sdo destinados a dar maior importancia aos nés que estao mais préximos
ao no de referéncia.

Assim, a expressdao para a aproximagao das derivadas através da técnica dos minimos qua-
drados ponderados é

8f9><1 = ([ST]QXn[Wn] [S]nXQ)_l [ST]QXn[Wn]Afnxl (4)

onde W,, = diag(wy,wa, - ,wy) e w; = \/4/777 (1 — \Ami/d0|2>4.

Nesta etapa do trabalho, implementamos o método acima descrito. Entre os programas
usuais para esse tipo de simulagao como Fortran, C e Matlab escolhemos o Matlab onde fizemos
testes com algumas funcgoes como mostrado na tabela abaixo.

Ordem para Derivadas
Funcao Ox Oy 0?2 00y 83 a3 920, 8165 85’
sin(x? 4+ y?) | 3,8140 | 3,7959 | 2,0482 | 1,9092 | 1,9424 | 1,9257 | 1,9117 | 1,8069 | 1,8811
log(z +y) | 4,6164 | 4,4621 | 2,2762 | 2, 1701 | 2,0862 | 2,5493 | 2, 3644 | 2,2793 | 2, 2269
exp(z +y) | 4,4261 | 4,3824 | 3,8513 | 3,7875 | 3,7767 | 3,1729 | 3,1281 | 3,1084 | 3,0846

O objetivo dos testes é verificar a diferenga entre o valor obtido(aproximado) e o valor exato,
ou seja, testar a ordem do erro do método implementado. Por conveniéncia, fixamos o niimero
de nds em vinte e cinco sendo um né de referéncia e vinte e quatro nds suporte e diminuimos
a distancia entre esses nodos. Desta forma, obtemos, através de testes para diferentes funcoes,
que o método é de ordem pelo menos 2.

Palavras-chave: Livre de Malha, Diferencas Finitas, Minimos Quadrados Ponderados.

Referéncias

[1] C.S. Chew, K.S. Yeo, C. Shu , A generalized finite-difference (GFD) ALE scheme for in-
compressible flows around moving solid bodies on hybrid meshfree Cartesian grids, Journal
of Computational Physics, 218 (2006) 510.

[2] H. Ding, C. Shu, K.S. Yeo, D. Xu, Simulation of incompressible viscous flows past a circular
cylinder by hybrid FD scheme and meshless least square-based finite difference method,
Computer Methods in Applied Mechanics and Engineering. 193 (2004) 727.

[3] B. Luciano. “Movimento de Particulas Carregadas em Fluidos Ionizados: Fundamentos
Matematicos da Teoria de Eletroforese Capilar”, Tese de Doutorado, PPGMAp-UFRGS,
2005.

— 655 —





