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RESUMO

Nos qiltimos anos, uma classe de métodos numéricos conhecidos como métodos livres de
malha [1] tem sido muito estudada no campo da dinamica de fluido computacional, por conter
meétodos que nao requerem a construcao da malha tradicional para a formulacao numérica. Umna
de suas principais vantagens estd na falta de conectividade entre os nds ou pontos da malha,
Ja que exige apenas a geracao de nos e nao ha relacao entre eles, além de serem mais eficientes
para representar fronteiras com geometrias complexas. Nosso objetivo é ntilizar o método de
diferencas 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, sao imersas numa solucao eletrolitica que comecam a se mover
assim que wm campo elétrico externo é ligado. Tal método sera utilizado para definir o contorno
das macromoléculas.

Usando expansao em série de Taylor, em duas variaveis, podemos determinar a derivada de
nma funcao bidimensional f(F) onde ¥ = (&.y) e o valor da derivada da funcao no ponto a7y
(denominado né de referéncia) é encontrado usando os nds vizinhos (denominados nés suporte)
desse no 7 = Ty — AT, (i = 1,....n). onde f(¥;) = [i é conhecida. Desta forma obtemos o
sistema de equacoes:
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onde d; e J, denotam as derivadas parciais com relagao as variaveis @ e y respectivamente e
Awr; =g — il e Ay, = lyg — y;| onde i=1.....10.

Suponha que (1) é truncada nos termos de derivadas de terceira ordem. entao existirao 9
derivadas desconhecidas. Aplicando a equacao (1) nos n nos da vizinhanca de ry obtemos o
seguinte sistema linear, que relaciona as derivadas ofy..; = (.. d,. a2, 0, 'z NP (':);fJ'?"f*;r[‘.} de f
em y para os valores funcionais de f em @y nos n nds suporte: ”
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A matriz S contém todas as informacoes geométricas sobre a distribuicao dos nos suporte e
¢ composta dos coeficientes da equacao (1). Estudando a estrutura da matriz S podemos en-
contrar o padrao de distribuicao dos nos suporte que determinara se a matriz é singular ou mal
condicionada [2]. O mal condicionamento pode surgir por infimeras razoes. como a proximidade
entre alguns nos ou ntunero grande de nos alinhados. A téenica dos minimos quadrados é intro-
duzida para superar esta dificuldade, pois permite numa aproximacao otimizada das derivadas
para um determinado conjunto de equacoes. Desta forma, o problema da matriz S de coeficien-
tes singular ¢ evitado por meio do uso de mais nés suporte (mais que os desconhecidos). Além
disso, a aproximacao por minimos guadrados pode ser refinada pela incorporacao de fatores peso
wi(t = 1.....n) que sao destinados a dar maior importancia aos nds que estao mais proximos
ao no de referéncia.

Assim. a expressao para a aproximacao das derivadas através da técnica dos minimos qua-
drados ponderados é

Mox1 = (18T loxnIWallSlnxo) ST loxn|WalAf.xi (4)
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onde W,, = diag(wy,wa, -+ ,wy) ew, = Afm 1 — i\,a‘.,f:f[;'g
Nesta etapa do trabalho, implementamos o método acima descrito. Entre os programas
usuais para esse tipo de simulaciao como Fortran, C e Matlab escolhemos o Matlab onde fizemos
testes com algimas funcoes como mostrado na tabela abaixo.

Ordem para Derivadas
Funcao o, dy 0= .0, 02 ) 020, d,02 3] r;
sin(x? 4+ y7) | 3.8140 | 3,7959 | 2,0482 | 1,9092 | 1,9424 | 1,9257 | 1.9117 | 1.8069 | 1.8811
log(xz+1y) | 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 & verificar a diferenca entre o valor obtido{aproximado) e o valor exato,
ou seja, testar a ordem do erro do método implementado. Por conveniencia, fixamos o niimero
de nés em vinte e cinco sendo wm nd de referéncia e vinte e quatro nds suporte e diminuimos
a distancia entre esses nodos. Desta forma. obtemos, através de testes para diferentes huncoes,
que o método é de ordem pelo menos 2.
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