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RESUMO

Sejam K, D C R? regides poligonais abertas convexas tais que K C D. Definimos Q = D\ K
e consideramos a equag¢ao de Poisson-Boltzmann

V- (k(x)Vip(x)) — b(x,¥(x)) = p(x), x €D,
Po(x) = 1(x), x € IK, Po(x) = U(x), x€ID, (1)
(klaylbl — kgaylbg)(x) = 0, x € K.

em que v é o vetor normal unitdrio e exterior a K, 1 = Y, Y2 = Yo, b(x,P(x)) =
rp(x)sinh (¥(x)), p € L*(D) com supp(p) C K e ¥ € L2(AD) N[, H'(T;), 8D = U/ T;. As
funcoes k = k(x) e rp = rp(x) sao dadas por

h(x) = ki se xe K ¢ rp(x) = 0 se xe K
| ko se x€0 DW= ry se xeQ,

sendo k1 < kg e 4 constantes. A primeira equagao do sistema (1) é conhecida como equagao de
Poisson-Boltzmann e modela o potencial eletrostético ¢ de macromoléculas (ocupando a regiao
K) imersas em fluidos ionizados (ocupando a regiao €2). Para detalhes do modelo ver [1] ou [2].

A existéncia e unicidade de solugoes em H!(D) para este problema foi demonstrada em [1],
bem como o fato de que ¥ € H?(K) N H3?(Q). Grande parte da dificuldade de obtencao de
maior regularidade para 1 reside na presenca de coeficientes descontinuos, e isso acarreta em
dificuldades também na obtencao de estimadores para esquemas de aproximacao. Para contornar
esse problema, vamos aproximar a fungao k(x) por uma funcao Lipschitz k.(x), para cada € > 0,
com a seguinte propriedade ||k. — kljop,p — 0 com € — 0, Vp > 1, ki < k. < ky. Portanto,
vamos considerar o seguinte problema

V- (ke(x)Vipe(x)) — b(x, Ye(x)) = p(x), x €D,
Poe(x) =1 e(x), x€ 0K, Poe(x) =¥ (x), x€ID, (2)
(&ﬂbl,e - au¢2,6)(x) =0, x € 0K;

Esse problema tem uma tnica solucao ¢, € H3/?(D) que satisfaz (2) quase sempre (ver [3]),
no sentido de que a primeira equacgao é satisfeita separadamente em K e em ). Vale ressaltar
que isso vale para todo subdominio poligonal aberto x C D com k.0,%|. € L?(0k).

Desse modo, os objetivos do presente trabalho sdo: (i) mostrar que (2) é uma boa apro-
ximagao para (1), no sentido que ||ty — ¥|1,2.0 — 0, com € — 0F; (ii) apresentar uma nova

*Suporte Financeiro: FAPESC-4518/2008-7

— 662 —



formulacao do método de elementos finitos de Galerkin descontinuo para o problema (2); (iii)
demonstrar uma estimativas de erro a posteriori para essa formulacao; (iv) utilizar esse resultado
para obter um processo de adaptacao da malha computacional.
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