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Resumo

A visualizagdo e a simulagdo de processos fisicos ¢ o modelamento de fendmenos naturais
vém ocupando um gspago cada vez maior na ciéncia de computagdo. Abordagens recentes,
que provéem solugdes para essas aplicagdes sdo geralmente agrupadas sob o termo
modelamento baseado em sistemas fisicos. Neste trabalho, é descrita uma aplicagdo de
sistemas de particulas para o modelamento de superficies isopotenciais 3D geradas por
cargas elétricas, através do Método Multipolos Rapido (MMR). O método sugere uma
abordagem para acelerar a velocidade do calculo das interagSes entre as particulas para
uma classe especifica de problemas, onde as interagdes sdo definidas usando fungdes
potenciais.

Para representar o espago que contém as particulas elétricas € usada a estrutura de
dados octree. As relagdes de vizinhanga na octree ocupam um importante papel no MMR.
O sistema resultante IsSuP - Isopotential Surfaces using Particles, um sistema flexivel para
a avaliagdo e 0 modelamento das superficies isopotenciais 3D, é descrito. Para visualizar as
superficies é utilizada a biblioteca V3DTOOLS para Visualizagdo ¢ Processamento de

Volumes do sistema Khoros. Resultados numéricos e imagens sdo apresentadas.

Palavras chave: modelamento, sistemas de particulas, visualizagiio cientifica, octree.
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Abstract

The visualization and simulation of physical processes and the modelling of natural
phenomena 1s playing an increasing role in computer science. Recent approaches, which
provide solutions for these applications, are generally referenced under the term physically
based modelling. An application of particle systems for modelling 3D isopotential surfaces
generated by electrical charges using the Fast Multipole Method (FMM) is described. This
method suggests an approach to accelerate the evaluation speed of the interactions among
the particles for a specific class of problems, where the interactions are defined using

potential functions.

The octree is used to represent the space which contains the electrical charges. The
neighborhood relation in the octree plays an important role in the FMM algorithm. The
resulting system, IsSuP - Isopotential Surfaces using Particles, a flexible system for the
evaluation and modelling 3D isopotential surfaces generated by means of electrical charges,
is presented. The V3DTOOLS Toolbox for Volume Visualization and Processing for the

Khoros System is used to visualize the surfaces. Numerical results and images are shown.

Keywords: modelling, particle systems, scientific visualization, octree.
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Capitulo 1

Introducao

Este trabalho trata da implementagdo do Método Multiplos Rapido para calculo e
visualizagdo de superficies isopotenciais tridimensionais geradas por particulas elétricas.
Este método foi inicialmente descrito por Greengard [Gre89), que apresenta um
algoritmo para a avaliagéio rdpida do potencial e campos de forga em sistemas de

particulas de larga escala.

A avaliagfio de interagdes gravitacionais ou elétricas (Coulomb) nesses sistemas é
uma parte integral da simulagio numérica em diversos processos. Em muitas situag¢des,
para ser de interesse fisico, a simulagéo deve envol§er milhares de particulas (ou mais), e
08 campos tém que ser avaliados para variadas configuragbes. Infelizmente, uma
quantidade de trabalho da ordem O(N2) é requerida para avaliar as interagdes de todos os
pares em um sistema de N particulas, a menos que alguma aproximacio seja feita. Em
conseqiiéncia, simulagdes em larga escala sdo extremamente caras em alguns casos e

proibitivas em outros,



O algoritmo descrito por Greengard para avaliagfio rédpida do potencial € campos
de forga para sistemas de partfculas de larga escala, o Método MultipSlos Rédpido (Fast
Mulitipole Method), requer uma quantidade de trabalho proporcional a N dentro de um erro
aproximado. Tanto a construgdo para a versdo bidimensional quanto para a tridimensional
foram descritas por Greengard. A partir desta publicagdo, Miiller e Miiller descrevem em
seu artigo An Object-Oriented Implementation of the Fast Multipole Method [Miil90] uma
implementacdo orientada para objeto do Métedo Multipélos Répido (MMR), para o caso
bidimensional.

Aqui, neste trabatho, ¢ descrita a implementagfio para o caso tridimensional, Nio
foi adotada a abordagem orienfada para objeto por nfo se ter, 3 época do inicio do
desenvolvimento, as ferramentas computacionais necessdnas. No Capitulo 1 sfo
apresentados os conceitos de Modelagem Geoméirica ¢ Visualizagio Cientffica, bem como
alguns tdpicos especificos dessas dreas tais como Modelagem Baseada em Sistemas Fisicos
e Sistemas de Partfculas, visando apresentar brevemente 0 CONexto em ¢ue se insere o
problema da Modelagem de Superficies Isopotenciais no Espago Tridimensional. No
Capfiulo 2 ¢é apresentado 0 Método Muitip6los Répido aplicado a modelagem de superficies
isopotenciais 3D € a Teoria Potencial que o apoia. Esse método ¢ baseado na estrutura de
dados octree, que ¢ descrita no Capftulo 3 bem como os procedimentos de Pesquisa de
Vizinhanga para essa estrutura de dados. O Capftulo 4 apresenta a arquitetura do sistema
implementado, 1sSuP - Isopotential Surfaces Using Particles. O Capitulo 5 mostra
resultados obtidos e imagens das superficies modeladas. No Capitulo 6 & apresentada a
Conclusio,

O algoritmo ¢ adotado em sua fntegra conforme proposto em [Gre89]. A principal
contribuigiio desse trabalho, além da realizagdio da implementagdo do algoritmo proposto,



estd no desenvolvimento da Biblioteca de Rotinas para Pesquisa de Vizinhanga em ocirees,
apresentada no Capftulo 3, e sua aplicagdo ao MMR, Tais rotinas foram desenvolvidas a
partir das tabelas publicadas no artigo Neighbor Finding in Images Represented by
Octrees, por Samet [Sam89], também mostradas no livio Applications of Spatial Data
Structures [Sam90] do mesmo autor. Assim, nossa aten¢do se concentrara na estruturagio
da informagio. No Capftulo 5 s3o apresentados resultados numéricos da avaliagio das
superficies isopotenciais utilizando-se 0 MMR e a lei de Coulomb para os mesmos
conjuntos de dados, para confronto. Sfio também apresentadas imagens das superficies
aproximadas obtidas através das rotinas da biblioteca V3DTOOLS do sistema Khoros, que
¢ comentado no final desse capftulo.

1.1 Modelagem Geométrica

Quando criamos um modelo de um objeto, criamos um subsiituto daquele objeto, uma
representagio, incorrendo numa forma mais conveniente e facil de usar e analisar. Se o
modelo é bom, ele responderd aos nossos questionamentos da mesma maneira que o
original o faria. Modelos quantitativos, por exemplo, sdo enconirados nas ciéncias fisicas,
sociais e na engenharia, S3o usualmente expressos como sistemas de equagdes, permitindo
a experimentagio alterando-se os valores das varidveis independentes, coeficientes e
expoentes. Assim, modelos simplificam a estrutura atual ou o comportamento da entidade
modelada [Fol96].

No processo de modelagem, tentamos nos limitar somente as informagbes
essenciais ags nossos objetivos, ignorando outros aspectos. Modelos ndo necessariamente

precisam conter informaco geométrica. AbstragOes como modelos organizacionais nio



coniém informacgdes espaciais; mesmo assim, tais modelos podem ser representados

geometricamente por um diagrama. Um histograma pode, por exemplo, mostrar os

resultados de uma avaliagdo clinica.

Os métodos da Modelagem Geoméirica sdio usados para construir uma descri¢io
matemitica precisa da forma de um objeto real ou para simular algum processo, A
constru¢do em si mesma ¢ usualmente uma operagdo apoiada pelo computador, onde o
modelo é armazenado ¢ analisado. O uso de um computador €, de fato, central a todo o
processo de Modelagem Geométrica, Sem a potencialidade computacional, nds serfamos
incapazes de construir e analisar modelos complexos ¢ de importéincia prética.

Entre 0s aspectos que um moddo geométrico pode representar estfo os seguintes:
e (istribuicdo espacial ¢ forma dos componentes, ou seja, a geometria da entidade, e

outros atributos afetando a aparéncia dos componentes, tais como cor;

* conectividade dos componentes, ou a estrutura ou topologia da entidade. A informagfo
de conectividade pode ser especificada abstratamente, por exemplo numa matriz de
adjacéncias para redes ou numa estrutura de drvores para hierarquias;

¢ valores de dados especificos da aplicagdo, tais como caracterfsticas elétricas ou textos

descritivos.

Um modelo ¢ criado porque ¢ um substituto econfmico € conveniente para o
processo ou objeto real, resultando num objeto mais facil de usar € analisar. Além das
vantagens da andlise, 0 modelo também ¢ uma maneira Gtil, sendo necessdria, de veicular
informacgdes. Para muitas aplica¢tes, o modelo geométrico de um objeto fisico necessita
ser completado com a descrigio das propriedades de reflexdo da superficie, textura ou cor;
ou informagdes das propriedades eldsticas do material do objeto. Podemos determinar o



detalhe requerido em um modelo pelo uso e operagdes aos quais tencionamos submeté-lo.
Se o modelo ¢ suficientemente rico em detathes descritivos, podemos realizar operages
sobre ¢le que levem aos mesmos resultados que as operagdes aplicadas ao préprio objeto
[Mor85].

Modelos geométricos podem ter uma estrutura hierfrquica induzida por um
processo de construgdo boftom-up: os componentes sdo usados como sub-blocos de
entidades de nfvel mais alto, que por sua vez s3c usadas como sub-blocos de outras
entidades. Como nos grandes sistemas de software, raramente as hierarquias s80
extritamente bottom-up ou top-down; o que interessa ¢é a hierarquia final, ndo exatamente o
processo de construgfio. Hierarquias de objetos sfo comuns porque poucas entidades sio
monolfticas (indivisfveis), uma vez que uma entidade € decomposta em uma colegdo de
partes, existe uma hierarquia de pelo menos dois niveis [Fol96].

Ainda, apesar de modelagem geoméirica ser freqiientemente associada com
modelagem de sélidos, € isto e mais, porque se aplica a formas e fungbes de qualquer
dimens3o.

1.1.1 Desenvolvimento Historico

Princfpios de modelagem geoméirica s3o encontrados j4 nos primeiros sistemas de
computacgAo grafica para CAD ¢ manufatura. O sistema Sketchpad, de Ivan Sutherland
(1963) estd entre os pioneiros da 4drea. A modelagem da época tendia a enfatizar os
aspectos aparéncia e apresenta¢do sob a Gtica de projeto, destacando-se a excegdo dos

modelos de elementos finitos usados na andlise estrutural. Do ponto de vista da manufatura,



a hist6ria comega com a simples modelagem “subtrativa” dos processos de controle
numérico.

Os computadores foram introduzidos na manufatura para calcular e controlar os
movimentos das miquinas de corte, 0 que requereu uma nova maneira de compreender ¢
extrair informagdes da forma dos desenhos de engenharia. Isto nfio era possfvel até que
linguagens especiais foram desenvolvidas para traduzir informagOes sobre a forma de
desenhos para um formato computacional. Estas informacOes descritivas eram entdo
transformadas em instrugdes para ferramentas de mdquinas controladas por computador, o
que marcou o infcio da revolugdo das miquinas de comando numérico na inddstria.

Nos meados dos anos sessenta D. T. Ross (1967) desenvolveu no MIT um
avancado compilador para uma linguagem para computaglo grifica. Nessa mesma época,
S. A. Coons (1963, 1965), também no MIT e J. C. Ferguson (1964), na Boeing, iniciaram
importante trabalho em superficies esculpidas. Ainda, a General Motors desenvolveu seu
sistema DAC-1. Qutras companhias, entre elas Douglas, Lockheed ¢ McDonnell também
realizaram desenvolvimentos significativos [Mor85].

As primeiras limitagdes das linguagens de programagio de controle numérico
estimularam trabalhos em matemdtica ¢ aplicagles em parametrizagio de superficies ¢
modelagem de sélidos. Isto foi reforgado por uma crescente necessidade das indidstrias
automobilfstica e aerondutica. Em Detroit havia forte interesse na geometria de estilos:
formas de corpos, estética e iluminacio. Em Seaitle, St. Louis € no sul da Califérnia,
departamentos de engenharia acrondutica procuravam por melhores ferramentas para
estrutura e modelagem aerodindmica. Nesta época, novos limites foram rompidos na 4drea
de geometria paramétrica, incluindo as formas bicdbicas de Coon ¢ as superficies especiais

de Bézier.



Enquanto isso, pesquisadores das dreas de computagiio grifica ¢ CAD (incluindo
arquitetura) iniciaram trabalhos nas chamadas 4reas de wireframe e esquemas poligonais.
Estes sistemas eram miciaimente bidimensionais e considerados ferramentas para esbogos
ou métodos para reduzir e interpretar informagées digitalizadas. Um modelo wireframe é
composto de linhas ¢ curvas definindo as arestas de um objeto ¢ ¢ usualmente construfdo
interativamente, de modo muito parecido ao de um desenho de engenharia. Cada linha ou
elemento curvo € construfdo scparada e independentemente, sendo armazenado no
computador como uma lista de linhas e curvas.

Os sistemas de modelagem wireframe atuais sfo capazes de construir
representagbes tridimensionais e t8m procedimentos interativos razoavelmente poderosos.
De qualquer maneira, todos os sistemas wireframe puros exibem deficiéncias bem
conhecidas e severas, pois os modelos tridimensionais sfo fregientemente ambiguos.
Permitem também facilmente criar objctos sem sentido, desde que esses sistemas
normalmente n3o tém testes 10gicos com este objetivo. Uma outra deficiéncia € a falta de
contorno ou informacdes de perfil para as superficies inferidas entre as linhas e curvas
wirgframe.

Os esquemas de modelagem baseados em poligonos foram inicialments
desenvolvidos para criar figuras ou renderings. H4 uma considerdvel drea cinza entre
sistemas baseados em polfgonos e wireframes, ¢ a distingdo nem sempre é clara. A
estrutura de dados poligonal é simples, consistindo de listas de referéncias topol6gicas
cruzadas de vértices, arestas e faces. Os algoritmos para gera¢do e manipulacdo dos
quadros s3o freqiientemente muito sofisticados, em parte porque esquemas de polfgonos

foram extensivamente desenvolvidos e usados como ferramentas de pesquisa para



tecnologias de displays graficos visando animagio e superficie escondida ou técnicas de
“visibilidade”.

Técnicas de superficies esculpidas foram desenvolvidas e substitufram as técnicas
anteriores das inddstrias naval, automobilfstica e acrondutica. As técnicas de superficie de
Bézier ¢ fungdes biciibicas paramétricas de Coons ¢ Ferguson foram bem sucedidas, pois
sua énfase na representagio acurada de superficies ¢ em interpolagdo atende a uma
variedade de critérios de projeto.

A “verdadeira” modelagem de s6lidos ¢ relativamente nova ¢ pretende superar as
limitagdes de outros esquemas bascados na representagdo e andlise de objetos
tridimensionais, Seu objetivo é criar representagdes geométricas de objetos completas e
ndo-ambiguas. A modelagem de solidos compreende védrnas diferentes abordagens:
representagdes de fronteiras, geometria construtiva de sélidos (CSG), representagdes de
varredura (sweep), half-spaces, e outras. Visa atender a aplicagOes gerais, 0 que a separa
de outros tipos de abordagens, que sdo orientados para propdsitos especfficos mas nem
sempre dio informagdes suficientes para determinar todas as propriedades geométricas dos
objetos definidos, A modelagem de solidos enfatiza a aplicabilidade geral dos modelos,
ou seja, representa¢ies que penmitamn responder algoritmicamente questdes geométricas
arbitrarias [Mor851.

1.1.2 Modelagem Baseada em Sistemas Fisicos

Fen6menos naturais nem sempre S30 eficientemente representados por modelos
geométricos, Neblina, p. ex., é composta de pequeninas gotas d’dgua, mas usar um modelo
no gual cada gota seja individualmente colocada estd fora de questio. Além disso, esse



modelo de gota d’4gua ndo representa acuradamente nossa percepgo do neblina; a neblina
¢ visualmente percebida como uma mancha, nfo como milhdes de pequenas gotas d’dgua.
A percepglio visual da neblina ¢ baseada em como a neblina altera a luz que chega aos
nossos othos, € nio na forma e colocacio das gotas d'dgua. Para modelar este efeito
perceptivo eficientemente € necessdrio wm modelo diferente dos mencionados na segdo
anterior. Da mesma maneira, a forma de uma folha em uma drvore pode ser modelada com
poligonos e o caule com um tubo spiine, mas colocar explicitamente cada galho, ramo e
folha de uma arvore pode ser na prética impossfvel,

A modelagem basgada em sistemas fisicos € uma drea relativamente nova da
computacdo grifica que incorpora caracterfsticas ffsicas nos modelos, permitindo
simulagbes numéricas do seu comportamento. Tornou-se, desta forma, um termo genérico
para uma variedade de técnicas que definem principios fisicos de comportamento,
utilizando o computador para calcular os detalhes. Algumas técnicas sio largamente
aplicéveis: modelos procedurais, fractais, modelos baseados em gramdticas e sistemas de
particulas tém sido usados para modelar uma imensa variedade de objetos. Para cada
técnica de modelagem, métodos dedicados de rendering podem ser necessdrios. Um deles,
volume rendering, que consiste na atribui¢do de um valor para cada ponto no espago 3D,
nfo é totalmente novo, desde que campos escalares tém sido usados na fisica e na
matemética hd centenas de anos, mas apenas recentemente tentativas de apresentar tais
campos tém sido realizadas [Fol96). Sofisticadas técnicas de rendering podem ser
amarradas 3 descrigio de modelos, desde que 0 rendering pode ser visto como a simulagio
de um modelo de interacdo entre luz ¢ matéria, Assim, ¢ssa abordagem as vezes burla a

distin¢io natural entre modelagem,rendering € animagio [Bar92].



A modelagem baseada em sistemas fisicos combina elementos da matemdatica
aplicada, andlise numérica, fisica, engenharia mecénica, mecinica computacional, etc. Uma
importante decorréncia desses modelos € como controld-10s: se 0 comportamento do modelo
€ inerente a ele, 0 modelo se comportard da maneira que ele quer, e ndo da maneira que nés
queremos. Matematicamente, tais modelos sdo traduzidos em equagles diferenciais, as
quais s3o tipicamente colocadas como problemas de valor inicial, onde o0 usudrio tem
controle somente sobre as condigbes iniciais ¢ € diffcil determinar o comportamento
posterior. Uma escolha comum € usar técnicas bascadas em restrigdes, que ];iermitem aos
usudrios especificar valores para vdrias propriedades dos modelos. Barzel sugere uma
biblioteca de protdtipos para modelagem de corpos rigidos contendo:

e movimentos newtonianos basicos de corpos rfgidos, em resposta a forgas e torques;

» capacidade para medir o trabalho realizado por cada forga e torque ¢ balances-lo em
relagfio & energia cinética dos corpos;

e recursos para vérios tipos de forgas para aplicar aos corpos para permitir controle
baseado em restrigdes;

o facilidades para manipular descontinuidades em um modelo;

o facilidade de ser estendida, incrementando os médulos acima sugeridos ou adicionando

outros médulos.

1.1.3 Sistemas de Particulas

Objetos tais como nuvens, fumaga, neblina, 4gua e fogo sdio denominados ohjetos fuzzy.
Objetos fuzzy ndo tém superficies lisas, bem definidas e brilhantes, pelo contrdrio, suas
superficies 530 irregulares, complexas e pobremente definidas. Eles ndo sdo objetos rigidos

10



nem seus movimentos podem ser descritos pelas transformagdes afins, comuns em
computagao grifica.

Um dos métodos para modelagem de objetos fuzzy é através de sistemas de
partfculas. A representa¢lo através de sistemas de partfculas difere em trés aspectos
bésicos das representagdes normalmente usadas em sintese de imagens, Primeiro, um objeto
¢ representado ndo por um conjunto de primitivas de superficie, tais como polfgonos ou
patches, que definem sua fronteira, mas como nuvens de primitivas de particulas que
definem seu volume. Segundo, um sistema de particulas nfo € uma entidade estitica. As
partfculas mudam de forma ¢ movimento dinamicamente. Novas partfculas "nascem" e
outras "morrem" no decorrer do tempo. Terceiro, um objeto representado por uma particula
nio ¢ determinfstico, desde que seu conteido e forma nio estdo completaments
especificados. _

Na modelagem de objetos fuzzy, a abordagem utilizando sistemas de particulas
oferece algumas vantagens importantes, em relagio as técnicas cldssicas orientadas para
superficie. Primeiro, uma partfcula (um ponto 1o espago tridimensional) é muito mais
simples de ser gerada do que um poifgono, a mais simples das representagdes de superficie.
Conseqilentemente, pode-se processar mais primitivas bédsicas e produzir uma imagem mais
complexa. Uma segunda vantagem € que a defini¢fio do modelo é procedural e controlada
por ndmeros randdmicos. Portanto, obter um modelo altamente definido ndo
necessariamente requer uma quantidade muito maior de esforco humano, como é
fregilentemente o caso de sistemas baseados em superficie. Por ser procedural um sistema
de partfculas pode ajustar seu nivel de detalhamento para acomodar um conjunto especifico
de parfmetros de visualizagio. Da mesma forma que com superficies fractais, a ampliagdo
de uma determinada regido pode revelar mais e mais detalhes. E finalmente, sistemas de
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partfculas modelam objetos vivos, i.e., que mudam de forma em um determinado perfodo de
tempo. E diffcil representar dindmicas assim complexas com técnicas de modelagem
baseadas em superficies.

A modelagem de objetos como colegdes de partfculas ndo ¢ uma idéia nova, No
final dos anos 70, os primeiros videogames mostravam espagonaves explodindo através de
muitos pontos brilhantes que preenchiam a tela. “Fontes pontuais” tém sido usadas como
tipos de dados graficos em muitos sistemas de modelagem tridimensionais, por exemplo, os
primeiros simuladores de Evans ¢ Sutherland, apesar de haver poucas referéncias a eles na
literatura,

Neste trabalho, sistemas de partfculas sdo utilizados para modelagem e
visualizagdo de superficies isopotenciais. Neste sentido, discorreremos um pouco mais
sobre este modelo, apesar de nem todos os aspectos abordados a seguir terem sido
utilizados nesta implementagiio, mas para ilustrar 0 processo ¢ possiveis desdobramentos
desta aplicagio.

Um sistema de partfculas ¢ uma colegdo de muitas particulas que juntas
representam wm objeto fuzzy. Em um perfodo de tempo, partfculas sdo geradas em um
sistema, movem-se, mudam e morrem dentro do sisiecma.

Numa segiiéncia de movimento, para o célculo de cada quadro, 08 seguintes passos
sio executados: '
¢ novas particulas sdo geradas dentro do sistema;

o acada nova partfcula sio associados os seu atributos individuais;
» quaisquer partfculas que tenham existido dentro do sistema, passado o seu tempo de
vida sdo extintas;
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¢ as parifculas remanescentes s&o movidas e transformadas de acordo com seus atributos;

¢ uma imagem das partfculas vivas ¢ gerada noframe buffer.

O sistema de partfculas pode ser programado para executar um conjunto de
instrugbes a qualquer momento. Para controlar a forma, aparéncia e a dinfimica das
particulas dentro do sistema de partfculas, o projetista do modelo tem acesso a todo um
conjunto de pardmetros. Em geral, a cada parimetro estd associado um intervalo no qual
um valor de partfcula deve constar. Por ser procedural, esta abordagem pode incorporar
qualquer modelo computacional que descreve a aparéncia ou dinfmica do objeto. Por
exemplo, os movimentos ¢ transformagdes das particulas podem ser amarrados & solugdo
de um sistema de equacgdes diferenciais parciais, ou atributos de partfculas podem ser
instanciados com base em estatisticas mecénicas. Podemos, portanto tirar vantagem de
modelos que foram desenvolvidos em outras disciplinas cientfficas ou de engenharia
[Ree83].

1.2 Volume Rendering

Volume Rendering ¢ uma técnica usada para mostrar as caracterfsticas do interior de uma
regido solida através de um conjunto de imagens 2D. Em um exemplo tipico, o sdlido €
uma pega mecinica que foi aquecida; a temperatura foi calculada em cada ponto no interior
através de um meio fisico ou matemdtico e h4 interesse em se visualizar esta temperatura.
Volume rendering ndo & de fato uma técnica de modelagem, desde que a forma ¢ as

caracter{sticas da pega a ser visualizada estdo ambas disponfveis, a priori; mas a conversio
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desses dados para informagdo em um mapa de pixels é uma forma de modelagem;
nominalmente, a modelagem de uma transformagio 3D para 2D.

Um outro exemplo poderia ser a densidade de células humanas ou animais
calculada em cada ponto de uma grade 3D através de tomografia computadorizada. A
visualiza¢do desta informacdo indicaria os limites de vdrios tipos de células (conforme
indicado por variagOes de densidade). As superficies definindo essas fronteiras podem ser
inferidas de amostras de informagdo de modo a sugerir o sélido.

Um mimero associado a cada ponto em um volume € chamado de “valor” naquele
ponto. A colegio de todos os valores ¢ chamado de “campo escalar” scbre o volume. O
conjunto de todos os pontos com um dado valor escalar é chamado de “superficie de nfvel”.
Se o campo escalar ¢ suficientemenic contfnuo, este conjunto de pontos realmente forma
uma superficic. Volume rendering é o processo de se visualizar campos escalares. E
importante se ter em mente que a informagio visualizada pode ndo ser a ideal.

Virias abordagens tém sido desenvolvidas, podendo ser subdivididas em duas
categorias: aquelas que calculam superficies de nfvel ¢ aquelas que mostram integrais de
densidade ao longo dos raios. As duas podem ser combinadas associando-se a densidade
somente a certas superficies de nivel e executando-se entdo o ray traycing do resultado.
Havendo animagdo, uma terceira categoria de visualizagfo fica disponfvel: uma série de
slices 2D da informagdo € calculada ¢ mostrada seqiiencialmente, usando cor ou brilho para
indicar o valor escalar em cada ponto dos slices, Havendo controle interativo da diregio e
nivel dos slices, essa possibilidade pode resultar numa boa aproximagdo da estrutura
interior do campo escalar.

Apesar disso, 3s vezes ¢ 0til visualizar a informagao no conjunto, ao invés de por

slices. Um primeiro passo nessa diregiio foi realizado no algoritmo marching-cubes, onde
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valores escalares sd3o atribuidos a cada ponto de uma grade no 3-espago. Um nfvel
particular de superficie pode ser aproximado determinando-se todas as intersecgOes da
superficiec com arestas da grade. S30 determinados os pares de pontos adjacentes cujos
pontos circundam os valores desejados, i.e., s 0 valor de um vértice € maior do que o nfvel
escolhido, o valor do outro € menor. A localizagio de uma interseccdo de uma superficie de
nfvel com a aresta € estimada por interpola¢do linear. A colegfo de todos os pedagos de
superficie assim definidos constitui uma superficie. A cada subpoligono da superficie pode
ser assinalado um vetor normal para ser usado no shading. A superficie de nivel resultante
pode ser apresentada com técnicas convencionais. Esta estratégia € usada em imagens
médicas para mostrar a forma dos limites entre os diferentes tipos de materiais ¢ em outras

aplicagoes [Fol96].

1.3 Visualizagao Cientifica

Como a modelagem geométrica, visualizagdo cientffica ¢ em S mesma uma drea
interdisciplinar envolvendo interface homem-maquina, ciéncias cognitivas, processamento
de imagens, projeto e processamento de sinais, resultando em ambientes e ferramentas para
a pesquisa e investiga¢do cientfficas. Visualizagio cientffica diz respeito A exploragdo de
dados e informagdes graficamente, como um meio de se obter compreensio ¢ insight sobre
os dados. Este é o objetivo fundamental de muita investigagfio cientifica. De fato, toda a
compreensdo em ciéncia, tecnologia e mesmo arte reside em nossa capacidade de visualizar.
N6s mesmos freqientemente usamos a expressdo “eu vejo” para significar “en

compreendo”.
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A visualizacio cientffica é um processo grifico andlogo & anédlise numérica, e é
freqiientemente referenciada como anélise de informagdes visuais. Sistemas de visualiza¢io
cientifica sio combinagles de ferramentas de software com ambientes poderosos de
computagio gréfica 3D que permitem que objetos geométricos ou conceitos sejam
visualizados por qualquer pessoa. O software prové uma ihterface amigével para 0 usudrio.
O hardware deve ser capaz de manipular objetos 3D complexos, geometricamente descritos
em ambientes que permitam movimento, cor ¢ com algum nfvel de “realismo” para uma
melhor comunicagao do objeto da computagdo, Freqiientemente os conjuntos de dados sdo
muito grandes, resultando em problemas de escala e de se estabelecer correlagles e inter-
relacionamentos entre as diferentes partes da informagio.

A visualizagBo € também um meio de se ganhar uma rdpida compreensio de
processos. Isto poderia ser feito usando métodos cldssicos, mas tomaria muito mais tempo.
A diferenga entre visualizagdo cientffica e computagio gréfica € que esta dltima preocupa-
se primariamente com a comunicagdo de informagOes ¢ resultados que j4 foram entendidos,
enquanto que na visualizagdo cientifica o objetivo € entender a informacio. Em um grande
ndmero de casos a visualizagdo € aplicada 3 andlise e representagio de grandes volumes de
informag¢des multidimensionais permitindo a0 usudrio tirar conclusdes e extrair resultados
rapidos e significativos.

Ferramentas e técnicas nesta drea dizem respeito 4 andlise e representagiio de
informagdes, eventualmente provendo recursos para mudanga das informagGes com respeito
ao tempo [Ear92]. Animagdes sdo tteis para observar relacionamentos espaciais, estruturas
e dinimica de processos. Ambientes de visualizagdo implicam na adequagéo do software as

necessidades e requisitos do cientista, integracio da computagdc com a visualizagdo,
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gerenciamento de grandes conjuntos de informagOes, manipulagio de informagoes
multidimensionais ¢ interagdo em tempo-real [Ear94],

Nesse trabalho, foi usado para visualizar os resultados obtidos o ambiente Khoros.,
Khoros é um ambiente aberto de domfnio piblico para processamento de informagdes,
visualizag@o e desenvolvimento de software; integrando miltiplos modos de interface de
usudrio, geradores de cddigo, auxflio instrucional, visualizagio e processamento de

informagoes. O resultado é uma ferramenta orientada para pesquisa e desenvolvimento.

A seguir, no Capftulo 2, € apresentado o Método Multip6los Répido para
modelagem de Isosuperficies Isopotenciais no espago tridimensional, bem como a teoria que

0 apoia.
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Capitulo 2

Sistemas de Particulas aplicados a

Elefrostatica

A visualizagio ¢ simulagiio de processos fisicos ¢ a modelagem de fendmenos naturais tém
ocupado um espago crescente na Ciéncia da Computagdo. O computador tem sido usado
para visualizar deformagées em corpos sob tensdo ou o comportamento de fluidos e outros
materiais liquidos em situagdes especificas. Os métodos comuns da Computagiio Grafica
incluindo modelagem de solidos e técnicas de remdering nem sempre sdo adequados para
tais aplicagdes especiais. Novas abordagens surgem aplicadas 4 modelagem basecada em
sistemas fisicos.

Uma abordagem especifica  proposta por Greengard [Gre89] € a idéia de
modelagem bascada em sistemas de particulas. Diferente da modelagem de sélidos, as
primitivas usadas para propositos de modelagem correspondem a entidades fisicas

discretas, como Atomos ou moléculas. A idéia principal € descrever o comportamento de



corpos complexos por particulas e regras simples associadas a estas particulas. Estas
regras podem corresponder, p. ex., a leis de Newton para modelar o comportamento fisico;
podem descrever um comportamento social ou estar associadas a outros tipos de sistemas.

Neste capitulo serd descrita uma aplicagdo de sistemas de particulas na area de
cletrostatica, para a avaliagic de campos potenciais elétricos. Inicialmente, na Segéo 2.1,
serdo introduzidas as equagdes necessarias para descrever as interagfes entre as particulas.
0 Méiodo Multipdlos Rapido, descrito na Segiio 2.2, sugere uma abordagem para acelerar
os calculos para uma classe especifica de problemas, onde as interagdes sdo expressas por
fungbes potenciais. A seguir, na Segio 2.3, é apresentada a Teoria Potencial no espago
tridimensional, e nas segfes seguintes, as transformactes matematicas para o calculo das
expansdes para a avaliagdo do potencial em uma dada regido. Para tanto, sdo calculados os
coeficientes das Expansdes Multipolos, definidas na Segdo 2.4, ¢ usando esses, sdo
avaliados os coeficientes das Expansdes Locais, conforme mostrado na Se¢do 2.5. Essas
expansdes sdo usadas no calculo do potencial para uma regido especifica.

O texto a seguir estd bascado ecm {Mii90] e estd sendo apresentado de forma ao

trabalho ficar auto-contido.

2.1 A Teoria Potencial
Dado um conjunto de particulas elétricas no espago, desgja-se calcular a forga atuando
sobre cada uma dessas particulas. Para tanto, serd inicialmente apresentado o calculo do

potencial para uma dada posi¢do no espago.
A forca entre dois pontos de carga ¢ dada pela lei de Coulomb:
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2.1)
F — k QIRZQI

onde Q; e (J; sdio as cargas, R ¢ a distincia, ¢ k¥ ¢ um fator de normalizagio. Nesse caso,
conforme sugerido por Miiller em {Miil90], k¥ foi igualadoa 1.

Sabendo-se que a forga entre as cargas atua ao longo da diregdo que as une, a
Equagdo de Coulomb pode ser represcntada também na forma vetorial. Seja Rz o vetor

representado pelo segmento delinha de O; a (2, ¢ /5 a forga sobre (J;. Entdo;
{2.2)

F; m legZ uu

2

onde u, é o vetor unidade na diregdo R;; , e portanto sera omitido.

Fixando-se a carga { ¢ movendo-sc uma carga {, na redondeza, notamos a
existéncia de uma forga atuando sobre esta segunda carga. QO campo elétrico E pode ser
definido como o vetor forga sobre uma carga de teste 0, umitaria positiva. Assim,

(2.3)

0
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Um ultimo conceito de interesse € o de potencial de campo ¢létrico. O potencial @
em um ponto P ¢ o trabalho de mover uma carga unitaria por uma distincia 4; em um

campo elétrico.De forma andloga ao calculo de E, o potencial @ é dado por:

2.4
®=-[Ed,
Isto nos leva a que:
(2.5)
¢ = k-Q
R

Colocando na forma derivada ¢ introduzindo-se¢ a notagdo de gradiente V, temos

que;

(2.6)
E=-VO®

¢ @ ¢ chamado o potencial de £ [Hay67}.

A Equagdo 2.6 estabelece que o campo elétrico pode ser calculado pelo diferencial
do potencial @. Para calcular a for¢a atuando sobre uma particula em uma posigio do
espago ¢ suficiente determinar o potencial nesta posigdo e caleular £ ¢ ¥ a partir do
potencial.

Uma abordagem natural para calcular o potencial em uma dada posi¢do com
respeito a cada particula no espago ¢ somar 0s potenciais com respeito a cada uma

individualmente, Deve-se notar que esta abordagem requer uma quantidade de trabalho da
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ordem N, onde N ¢ o numero total de particulas elétricas. Para calcular o potencial em
todas as posigdes de particulas no espago este método resulta num algoritmo da ordem de
M. Muitas abordagens tem sido estudadas com o objetivo de se obter um algoritmo que
reduza o custo & ordem de N, e um deles € o algoritmo de Greengard, o Método Multipclos
Rapido (MMR).

2.2 O Método Multipélos Ripido (MMR)

A idéia basica em todas as abordagens para otimizar o algoritmo de complexidade W para
calculo dos potenciais ¢ reduzir 0 nimero de objetos que participam do calculo, por
exemplo agrupando as particulas em buqués - ou particle-in-cell - e calculando a interagdo
de uma particula com um buqué ac invés de com cada particula mdividual,

O potencial de um buqué dc particulas pode ser expresso por uma fungdo
matematica, A qualquer momento, o potencial em uma posi¢io do espago com respeito a
um certo grupo pode ser determinado avaliando-se a fungio correspondente. As funcdes de
varios buqués distintos podem ser calculadas em uma posigio especifica ¢ somadas para
obter o potencial para um determinado ponto. Esta ¢ uma maneira mais rapida de
determinar o potencial do que o método 4 forga bruta, desde que menos objetos estio
envolvidos nos calculos. O agrupamento de particulas, expressando o potencial desses
grupos como expansdes e usando uma estrutura de dados hierdrquica para subdivisdo da
regido, sdo as idéias fundamentais do algoritmo MMR. Esta abordagem resulta num

algoritmo da ordem O(N) para cilculos no cspago.
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Métodos particle-in-cell tém sido estudados e usados com sucesso, mais
notavelmente em fisica plasmica. Assumindo-se que o potencial satisfaz a Equacgio de
Poisson, uma malha regular € suposta sobre o espago computacional ¢ 0 método procede:

L.interpolando a densidade da fonte nos pontos da malha,
2.usando um “resolvedor de Poisson rapido™ para obter valores na malha;

3.calculando a forga do potencial ¢ interpolando para a posi¢do das particulas.

A complexidade de tais métodos ¢ da ordem O(N + M log M), onde M é o nimero
de pontos da malha. O namero de pontos da malha ¢ usualmente escolhido proporcional ao
numero de particulas, mas com uma pequena constante de proporcionalidade de modo que
M << N, Desta forma, observa-se na pratica que o custo computacional é proporcional a
N.

Para aumentar a precisdo dos calculos nos métodos particle-in-cell, interagocs
sobre conjuntos pequenos podem ser manipuladas pelo calculo direto, enquanto interagdes
sobre o campo distante sdo obtidas da malha, dando origem aos assim chamados métodos
particle-particle/particle-mesh. Enquanto tais algoritmos ainda dependem, para sua
performance eficiente, de uma distribuigio de particulas razoavelmente uniforme,
teoricamente eles permitem que uma alta precisdo scja obtida. Como regra, quando a
precisio requerida ¢ relativamente baixa, ¢ as particulas sdo distribuidas mais ou menos
uniformemente em uma regido retangular, tais métodos sdo satisfatorios. Entretanto,
quando a precisdo requerida ¢ alta, o tempo de CPU tende a se tornar excessivo. O limite
do erro na aplicagiio do método ¢ tratado por Greengard no Lema 3.2.3.

Grosso modo, o algoriimo pode ser dividido em duas partes, o Précdlculo e a

Avaliagio, descritas a seguir.
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2.2.1 O Pré-cdlculo

O objetivo dessa etapa é preparar a estrutura de dados para os cilculos a serem realizados
na préoxima etapa. No pré-calculo o espago computacional € subdividido de maneira a
acomodar adequadamente os buqués de particulas. As particulas podem ser agrupadas
levando-s¢ em conta as propriedades das expansdes empregadas para cilculos potenciais.
As expansdes sdo as expansbes multipdlos e local, descritas nas Segdes 2.4 ¢ 2.5, ¢
descrevem o potencial para um dado conjunto de particulas.

Uma abordagem imediata € agrupar as particulas com respeito & sua posi¢io no
espago, © que requer um esquema de subdivisio apropriade € estruturas de dados que
reflitam esse esquema, como uma octree. Ainda, a estrutura hierirquica permite a escolha

de um nivel adequado de subdivisdo.

2.2.2 A Avaliaciio

Essa etapa ¢ muito mais complexa que a anterior, ¢ trata do calculo das expansGes que
serdo usadas para a avaliagio do potencial em cada regific. Por “calculo das expansdes™
entende-se o cilculo dos coeficientes gue serdo usados nas equagdes das expansdes.

A expansdo multipolos nas células folhas deve ser determinada, descrevendo o
efeito de todas as particulas contidas na célula na regido exterior a célula. Esta regido é o
centro da célula mde. Apos o calculo das expansGes multipdlos nas células folhas, elas
devem ser transladadas para o centro de suas antecessoras ¢ somacdas. A seguir, cada célula

no préximo nivel de refinamento faz o mesmo com suas expansdes multipélos, isto €, as
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células mies transladam suas expansdes multipdlos para suas antecessoras. Quando a raiz
da arvore € alcangada, ela contera a expansdo descrevendo o efeito de todas as particulas
- armazenadas na arvore. A implementagdo da operagdo de translagio para as células
antecessoras usa o proprio mecanismo de retomo da arvore.

Apos todas as expansdes multipolos terem sido determinadas, as expansdes locais
representando o efeito das células ndo vizinhas sobre uma dada célula na arvore é
calculado. Células ndo vizinhas sdo as duas camadas de células de mesmo nivel que estio 4
distancia de duas células da célula pesquisada, conforme apresentado na Fig. 2.1. Pretende-
se entdo avaliar o quanto o campo elétrico das particulas fora da célula "influe" na célula.
Para cada célula na arvore, as expansdes multipolos de todas as células ndo vizinhas sdo
convertidas em uma expansdo local ¢ somadas. Esta expansio local é transladada para
cada filha. As filhas convertem as expansdes locais das células ndo vizinhas em
expansdes locais, adicionando-as & expansdo local recebida de sua mée. Isto ¢ feito
recursivamente até que as folhas sejam encontradas. Como resultado, a expansdo local de
uma folha representa o efeito de todas as particulas das células néio vizinhas sobre aquela
folha.

Finalmente, para avaliar o potencial em uma certa posigio no espago, a folha que
contém aquela regido deve ser encontrada. A expansdo local deve ser calculada naquela
posicdo ¢ deve ser adicionada ao resultado do calculo dirgto com as particulas das células
vizinhas. Este valor sera usado para a modelagem das superficies isopotenciais. Células
vizinhas sdo as duas camadas de células que circundam a folha.
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Fig. 2.1 - Células Vizinhas e Niio vizinhas de A

A descricio das equagdes wusadas para a avaliagdio das expanses ¢é
apresentada a seguir. Para a avaliagio do MMR, ¢ importante que tanto a determinagio do
conjunto de células vizinhas ¢ ndo vizinhas bem como o seu acesso s¢ja eficiente, pois para
o calculo das expansdes locais, a partir do nivel 2 na arvore (nivel O = raiz), para cada
célula sdo acessadas todas as células ndo vizinhas, até o penultimo nivel na arvore. Ao
nivel das folhas, sio necessarias as informagdes de todas as células vizinhas de cada célula.

Na se¢do seguinte ¢ aprescntada a teoria potencial para o MMR. Esta leitura ndo ¢
indispensavel para a compreensdo do resto do trabatho, mas nccessaria para
fundamentag¢iio das estruturas de dados utilizadas, descritas no Capitulo 4. No Capitulo 3
serdo descritos os algoritmos para pesquisa de células vizinhas usados na implementacio
do MMR.
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2.3 Obtenciio do Potencial pelo MMR [Miil90]

A Equagdo de Laplace
2.7
Vi =0

permite calcular o potencial na regido do espago que ndo contém cargas.

O potencial para um grupo de particulas elétricas pode ser expresso como uma
fungdo no espago. Para tanto é preeiso encontrar uma solugdo da Equagdio de Laplace para
trés dimensdes com respeito a determinadas condigdes de fronteira. A Equagiio de Laplace
em trés dimensdes é dada por:

(2.8)
50 5@ 50
=5+t =0
Ox oy &z

AL

FungGes harménicas sdo fungdes que satisfazem a Equagéo de Laplace. Polinémios
de Legendre séio solugbes especiais para a Equagio de Laplace. Elas podem ser expressas

pela seguinte formula:
(2.9)

n

R =S 7 -1y,

2% .1 de”
n=012 ..

A seguinte formula de recursio (em ») é mais adequada para uma geragio

algoritmica dos polinémios de Legendre:
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(2.10)

@n-DN.x.P_(x)—(n-D.P_,(x)

F(x)=
n
n=234 ..
comPyfx)=1eP(x)=x
Generalizando, obtemos:

(2.11)

Pr(0) = )" (-x)? 2 P ()

] ' "ixm e r

nm=012 .;,m<=n

(2.12)
F(x)=0,

m>=n

Duas formulas recursivas simplificam a geragdo das fungdes de Legendre

associadas:

(2.13)
L m-2 2 (m _ 1) X. an_l (x)
BP () = (n=m+ 2).(rem =1, P 0) - =
x —

28



(2.18)
Pr(x)=(mn-m+2).(n+m-1).P"*(x) - 2.(m ‘Jl)-:f- Fl’n {x)
x —

onde
(2.15)
P)(x)=P,(x)

Para obter uma solugdo geral para a Equagio de Laplace a transformagio em

coordenadas esféncas ¢ atil. Para tanto
(2.16)
Puﬂ (x, Y, Z) = Pcsf ( r, 9, ¢)

onde

(2.17)

r=1}x2 -i-y2 + ¢
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(2.18)

4
[aco —LC.C,
r

(2.19)

n

sign(y}.5,x=0
n x
sign( y).[;-— sign(x).a tar{;nulq y,x=0
$= ;
sign( y).[;r —a ta;(;]} bx| < 0,1x] > I y|
atan(%).x >0,x> |y|
Entdo a seguinte formula fomece uma solugio para a Equagdo de Laplace:

(2.20)

on ”n M
¢(r,6,¢)=ZZ[L:'.r"+ ]11:"(9,;»)

m
n
41
n=0 m=-n ¥
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onde
2.21)

(n—bm)! P cos(@).e™

(n-+ )1 7"

Y7(0,¢)=

L e M referem-se aos momentos da expansdo enquanto Y é chamado de harmédnica

esférica de grau ».

¥ P= (r!e)d’)

Fig. 2.2 - A Expansio Multipélos
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2.4 A Expansio Multipélos

Agora ¢ possivel dar uma definicio para a expansdo multip6los. Uma expansio multipolos
descreve o potencial para um dado conjunto de particulas elétricas. Seja um conjunto de w
particulas de forgas {q. i = /, 2. ..., w} ¢ localizacdes {0; (s oz f).i=1, 2, ..} Entdo 0
potencial para um ponto P = (v, 0 @). ¥ > p. conforme ilustrado na Fig. 2.2, é dado por:

(2.22)
o -5 527 0.9
onde
(2.23)
M= 24,0l (@, B)
uv=01 2.

Suponha uma dada expansdo multipélos centrada no ponto O = (p @ 8. A

opcragio para transladar o potencial para um ponto P = (. € ¢) ¢ dada por:

(2.24)

(=SS v

j=0 k=—j§
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onde O - P = (5, w 7). Entdo a expansdo multipdlos correspondente centrada na origem é

definida como:
(2.25)
@ M
®(F)= Ziﬂ, 76.4)
onde
(2.26)
_ u n MV:M.F‘,_M.AM.A":”‘. pn.leII(a’ﬁ)
Mv = -4 1] M u—n M
SPIPN 4
en=01 2 ..ev=-u -u+l .. u Ainda, Fe A sio definidos como:
227
Flk _ (_ l)mm(l_f-i‘lkl),j'k <0
! l,c.c.
[+
(2.28)

-1’

A s —m——t
L NU=RLG B!
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Fig. 2.3 - A Translaciio da Expansiio Multipélos

Esta operagdo permitc a combinagdo de diferentes expansdes multipélos em uma
{inica expansdo. Novamente, isto pode ser obtido pela translagdo de todas as expansdes
multipdlos ¢ superposigdo das expansdes transladadas. Isto € calculado transladando-se
todas as expansfes multipolos para a nova origem ¢ somando-as, conforme ilustrado na

Fig. 2.3.
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Fig. 2.4 - Conversfio da Expansio Multipélos em Local

2.5 A Expansio Local

A avalia¢io de uma expansfo local ¢ valida fora da esfera que contém todas as particulas.
Por outro lado, a contrapartida da expansdo mulipélos, a expansio local é valida somente
dentro de uma regifo de analiticidade. Uma expansio multipblos pode ser transformada em
uma expansio local a gual serd valida em uma esfera com o mesmo raio que a expansio
multipélos. Conseqiientements ambas as esferas devem ser bem separadas, isto é, elas niio
devem se intersectar, conforme Fig. 2.4.

Seja uma dada expansdo em torno do ponto O = (p a ). O potencial para um

ponto I = (r, & ¢} ¢ dado por:
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(2.29)
k
M,

s

wP=3 3

Jolrk=-j

.Y‘f(m,r)

onde O - P = (5, o, 7). A expansdo local correspondente centrada na origem € definida

como:
(2.30)
«P =3 LT 0.4
jiOk==j
onde
2.3D
& MIGo A ALY @,
L: = Z ) "y w+a+] ( ﬁ)
n=0m=-n Au+n . p
ondeu =01 2...ev=-u -u+ 1 .. u Gédefinido como
(2.32)

e JEY ) g s 0
Gi _{ -1),cc

A translagio de uma expansio local é analoga 4 translagdo de uma expansio

multipélos, conforme ilustrado na Fig. 2.5.

P il ;

] T
}

/ ecetmtAal
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Fig. 2.5 - A Translacio da Expansfio Local

Seja uma dada expansio local centrada no ponto O = {p. a, f). O potencial para

um ponto P = (r, & ¢) é dado por:
(2.33)

& P) = iﬁLﬁ.}j"(m,r).si

y-Uk=-j
onde P - O = (5, w 7). A expansdo local correspondente centrada na origem é entdo

definida como:
(2.34)

AP =L STV 0.0

!.le. -
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onde

(2.35)
- & LH AT A Y (a, B). n-J
I = Z ) 4 B)p
n=u h=-n An
ondeu =01 2 ..ev=-u -u+ 1 .. u Ainda, H é definido como:
(2.36)

-1y .(-D",h.k < Oouk =0
HE, =10 (=", hk > Oelk| < |nl
(-1, c.c

A seguir, no Capitulo 3, serio apresentados os esquemas e descritos os

procedimentos usados para obtengiio das células vizinhas e ndo vizinhas na octree.
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Capitulo 3

Estruturas Hierarquicas para Subdivisdo

do Espago

Ncsse capitulo serd mostrada a estrutura de dados usada para descrever o espago
computacional no Sistema IsSuP - Isopotential Surfaces Using Particles, apresentado no
Capitulo 4. O espago computacional é a representagdo do espago onde estéo “situadas” as
particulas. A estrutura de dados adotada € a ocfree. Serdo descritos também os

procedimentos para pesquisa de vizinhanga nessa estrutura,

A pesquisa de vizinhanga na ocfree representa um aspecto fundamental do MMR e
é usada na avaliagio dos cocficicntes das expansdes multipdlos e local, descritas no
capitulo anterior. A expansio local scra usada no calculo do potencial nas regides onde &
desejado esse valor. Essas regides sdo os pontos de uma grade regular tridimensional na
octree. Também essas regides sdo acessadas através dos procedimentos de pesquisa de

vizinhanga.



Na Segdio 3.1 é apresentado o conceito de octree. Nas segles seguintes, 3.2 ¢ 3.3,
sdo introduzidos aspectos da pesquisa de vizinhanga nessa estrutura. Na Segdo 34, a
octree ¢ associada a um 3-cubo, que ¢ também definido, e supre o mecanismo que serd
usado nos procedimentos de pesquisa de vizinhanga. As se¢Ges 3.5 e 3.6 descrevem esses

procedimentos, que serdo usados no calculo do potencial através do MMR.

3.1 Octrees

Octrees sdo estruturas de dados hierarquicas baseadas na decomposi¢io recursiva do
espago em oito subvolumes, onde a raiz da octree refere-se ao volume completo. Octrees
sio uma generalizagdo natural das quadtrees e t€m sido usadas em aplicagdes 3-D, sendo
particularmente apropriadas para representar volumes em visualizagio cientifica, onde os
pontos (coordenadas) freqiicntemente definem uma decomposicdo espacial em regides
cabicas regulares ou irregulares, disjuntas, espaciais. Se os nos da octree forem usados
para armazenar informagSes relativas a todos os subvolumes contidos, ¢ possivel explorar o
volume sem se examinar cada coordenada.

Assim, a octree facilita a subdivisdo adaptativa do espago. O clemento inicial de
uma octree é um cubo, um subconjunto do espago tridimensional. O cubo - neste caso
célula antecessora ou mde - pode ser subdividido em cito cubos iguais - células filhas -
recursivamente, até que um nivel desejavel de refinamento seja alcangado. Diz-se ainda que
as células fithas de um mesmo no sdo células irmds.

Na implementagio do Método Multipélos Rapido para calculo e visualizagio de
superficies isopotenciais. a octree foi usada para representar o espago onde estio contidas

as particulas elétricas. A raiz da arvorc contém o espago total ¢ cada nod representa uma
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célula em um certo grau de refinamento, onde as folhas representam as células no mais alto
grau. O critério para a subdivisio de uma célula no MMR € o ntimero méximo de
particulas em uma folha. Os termos célula ¢ nd serdo wsados indiscriminadamente neste
texto para designar um noé genérico da drvore, sendo que o termo folha sera usado para
designar um n6 terminal.

Se o mimero de particulas em um no for maior do que um valor pré-estabelecido, o
no ¢ entdo subdividido em oito outros nds. Os nds contém informagdes para o calculo das
expansdes tais como as coordcnadas da origem ¢ do centro da célula, os valores dos
cocficientes das expansdes multipélos e local nesta regido, o nimero de particulas e o
caminho da raiz até a célula na arvore. Os nds ndo-terminais contém os apontadores para

suas sub-arvores. Os nos terminais ou fothas contém a lista de particulas contidas na folha.

3.2 Relacies de Vizinhanca na Octree

As relagdes de vizinhanga numa octree sdo um aspecto muito importante na avaliagdo do
algoritmo MMR. Uma expansio multipolos (Se¢io 2.4) pode ser calculada somente em
uma posigio suficientemente distante do centro da expansfio, ¢ a conversdo de uma
expansio multipolos em uma expansdo local ¢ vélida apenas se as origens de ambas as
expansdes tiverem uma distincia apropriada uma da outra. Isto pode ser expresso em
termos de relagdes de vizinhanca numa octree.

Sdo definidas como vizinkas de uma célula X as células tendo uma face, aresta ou
vérticc em comum com A no mesmo nivel de refinamento. Essas células sfio mais

especificamente chamadas de vizinkas de primeira ordem. Apresentamos abaixo na Fig.
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3.1 o que seriam, no plano, as vizinthas de primeira ordem. No espago, essas células seriam
os cubos nas posigdes equivalentes. Usaremos extensivamente nesse capitulo a analogia

com o plano, ja que a visualizagfio ¢ mais simples ¢ equivalente.

Fig. 3.2 - Células vizinhas de segunda ordem em relagiio a X, vistas no plano
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Ainda, no algoritmo MMR para trés dimensdes, sdo também definidas como
vizinhas as células que sdo vizinhas destas células (com excecdo da propria célula X), as

quais sdo chamadas de vizinhas de segunda ordem, conforme mostrado na Fig. 3.2,

também no plano.

AN NI
SN NN

NN NN

NN NS

NN\

-

NN
N NS
NN NN

N

N\

Fig. 3.3 - Células Vizinhas de A numa Octree

Acima, na Fig. 3.3 sdo mostradas as células vizinhas de uma outra célula 4, no

espago.
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Fig, 3.4 - Células niio vizinhas em relagiio a X, vistas no plano

Fig. 3.5 - Células N#o vizinhas de A numa Octree
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Uma célula ndo vizinha ¢ uma célula que ndo € vizinha de uma outra célula do mesmo
nivel. Sio ditas ndo vizinhas de primeira ordem as células vizinhas 4s vizinhas de segunda
ordem ¢ que ndo sdo vizinhas de A. Ainda, as ndo vizinhas de segunda ordem sio as
vizinhas das ndo vizinhas de primeira ordem e que ndo sdo vizinhas de 4. Em outras
palavras, sio chamadas ndo vizinhas as duas camadas de células que envolvem as células
vizinhas num reticulado regular. A Fig. 3.4 mostra no plano as ndo vizinhas de X ¢ a Fig.
3.5 mostra ne espage as ndo vizinhas de A.

Seja, na Fig. 3.6, C; o “cubo™ que contém as células vizinhas de A. Temos entio
um cubo de lado <= 5 circundando 4. Se denotarmos por ¥, o volume de C;, temos que o

mimero maximo de células vizinhas NViz=V,-1=5"-1=124.

VAR AR AR A AR A S A4

Fig. 3.6 - O cubo C,
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Analogamente, seja, na Fig. 3.7, C; o cubo que contém as células nio vizinhas de
A. Temos entiio um cubo de lado <= 9 circundando A. Se denotarmos por V; o volume de
C,, temos que o nimero maximo de células ndo vizinhas NMviz =V; - V, = - 5= 604,

Assim, numa octree cada célula tem um maximo de 124 vizinhas e 604 nio
vizinhas. Note que, devido ao elevado nimero de células nio vizinhas na ocfree é
importante que a sua determinagio e acesso seja eficicnte, pois para a avaliagiio do MMR

elas sdo calculadas para todas as células na octree.

/./_7 //—// // .// 2 C2
//
/j/
g
|/
A
W
§ (R )
// L
L/
A /b A 1
e ]

Fig. 3.7 - O cubo C;
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3.3 Algoritmos de Pesquisa de Vizinhas

Os algoritmos existentes de pesquisa de vizinhas podem ser divididos em duas principais
abordagens, bottom-up e top-down, supondo-se que ndo haja na arvore conexdes entre
células do mesmo nivel.

Os algoritmos top-down atravessam a arvore da raiz até a célula, usando a trilha
da célula para alcanca-la. Iniciando na raiz, a filha que estd no caminho da célula
procurada € selecionada, e isto ¢ repetido até que a célula buscada seja atingida. O
algoritmo tem a desvantagem de que o caminho até a célula deve ser conhecido. Para cada
célula vizinha, a arvore deve ser atravessada a partir do topo novamente, o que pode ser
computacionalmente caro.

Numa abordagem diferente, pode-se dizer que o algoritmo bottom-up (num abuso
dc linguagem) usa posi¢bes relativas ao invés de posigdes absolutas, A idia basica ¢
“escalar” a ocfree até que uma anteccssora comum scja encontrada, e entdo “descer”
novamente em busca da célula vizinha. Certamentc sempre se pode subir até a raiz da
arvore € entdio iniciar a descida. De qualquer modo, o objetivo é encontrar a antecessora
comum mais proxima, o que minimiza o namero de nos que devem ser visitados. A partir
dai, refaz-se o caminho usado para localizar esta célula, exceto que os movimentos sio
feitos "ao contrario”.

A Fig. 3.8 mostra a representagdo grafica de uma quadtree. Cada quadrado no
desenho corresponde a uma célula (ou nd) na guadiree. Para orientagio na guadtree,
associa-se a cada canto da célula uma dire¢do. Assim, suponhamos que se queira encontrar
a vizinha a Oeste da célula N. A céluia antecessora comum mais proxima ¢ a primeira

célula que ¢ alcangada através de sua filha NE ou SE, ou seja, a primeira célula
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antecessora da qual N ndo ¢é uma descendente 4 Oeste. A partir dai, o caminho é percorrido
"a0 contrario" em movimento descendente (em diregdo as folhas), tomando-se sempre as
diregdes opostas das encontradas no movimento ascendente. No caso da vizinha & Qeste, as
imagens reflexas de NO e SO sdo NE e SE, respectivamente. Entdo, a vizinha 4 direita da
céiula N na Fig. 3.3 ¢ a célula K [Sam84].

Fig. 3.8 - Representagfio e Orientacio na Quadtree

A Fig. 39 mostra a representagdo esquematica da quadfree. Se a célula
antecessora comum estiver proxima as folhas, o caminho de busca pode ser mais longo do
que o camirtho rop-down da raiz até a folha. Por outro lado, o caminho de busca sera muito

mais curto quando a célula conectora estiver proxima da célula origem.
A razio entre os caminhos mais longo ¢ mais curto decresce com a quantidade de

filhos em um né. Quanto mais filhos um nd pode ter, mais freglientemente pode ocorrer que
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o caminho de busca seja mais curto que o caminho da raiz até o vizinho. De qualquer
modo, a abordagem botrom-up ¢ em geral mais rapida do que a abordagem fop-down,

quando os vizinhos so requeridos para todos os nos [Miil90].

37 38 39 40 57 58 59 60

Fig. 3.9 - Representagiio Esquemdtica da Quadtree

3.4 A Octree vista como um 3-Cubo

Na hteratura [Sam89], em geral a pesquisa de vizinhanca em octrees € tratada através de
uma tabela de predicados que define relacionamentos tais como adjacente, oposto, face-em-

comum, aresta-em-comum. O método descrito a seguir permite a nivel logico a escolha do
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menor caminho (botiom up'top down) para o acesso 2 um nd vizinho, usando apenas
operagdes de complementagdo booleana.

Na abordagem botfom-up para pesquisa de vizinhos foi mencionado o conceito de
diregiio no exemplo sobre a guadrree (NE, NO, SE, SO). Na verdade, é necessario algum
esquemna de orientagdo para se percorrer a arvore, ¢ nada mais natural do que usar os
conceitos direita/esquerda na arvore bindna ou uma analogia com 0s pontos cardeais no
caso da quadtree.

No caso da octree isto torma-se muito mais complicado, pois sua representagio
espacial é um cubo. Assim, fica dificil associar um esquema de orientag¢do intuitivo tal
como os mencionados acima. Se empregarmos um raciocinio analogo ac da quadtree a
octree, ¢ associarmos uma dire¢io a cada vértice no cubo, obteremos um total de oito

dircgdes. conforme a Fig. 3.10.

0 1

Fig. 3.10 - As direcdes no cubo
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Buscando-se um esquema conhecido que permitisse organizar as direges na octree
(cubo) dc alguma maneira, optou-se por visualiza-la como um 3-cubo unario. Por defini¢io
[Pre73]. um O-cubo unario ¢ um vértice. um l-cubo é um segmento; um 2-cubo é um
quadrado ¢ um 3-cubo € o préprio cubo. Para » 2 4, ¢ possivel a representagio de um »-
cubo através de um grafo nio-direcionado, cujos vértices sdo os vértices do ncubo e cujas
arestas conectam os vértices que diferem em apenas uma coordenada (vértices adjacentes).
Por exemplo, (1, I, 0, 1) e (1, 0. 0. 1) s3o adjacentes porque eles diferem somente na
coordenada x; no conjunto de vértices V' = { v | v = (x,, X3, x5 x;}}. Os diagramas dos n-

cubos para n =1, 2, 3 sdio mostrados na Fig. 3.11.

N

Fig. 3.11 - Os diagramas do 1-cubo, do 2-cube e do 3-cubo

E exatamente a propriedade acima, ou seja, de dois vértices diferirem em uma
unica coordenada, que nos scra util na pesquisa de vizinhos ao esquematizarmos a octree
como um 3-cubo. Na Fig. 3.12, ¢ aprescntado um cubo de lado 1 e vértices v, 7 € [0..7],

onde i ¢ o octal correspondente a seqiiéncia de digitos binarios z; y; x;. Os octantes da ocfree
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recebern a numeragio do vértice em comum com o 3-cubo, ¢ esse esquema ¢ usado para

orientagio durante o percurso da octree, conforme mostrado na Fig. 3.13.

vO=(00.0)
vl ={0.0.1)
3 V2={0,1,0
v3=(0,1,1)
v3=(1.00
v5={10,1}
[ ve=(1,1.0
v0 vl v =(1.1,1}

\\s

Pl

Fig. 3.12- A Octree vista como um 3-cubo

& 7
2 | 3
R
4 5
0 1
Ve

Fig, 3.13 - Octantes numerados de acordo com o 3-cubo
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3.5 Algoritmos para Pesquisa de Vizinhan¢a na Octree

A adogdio de um esquema como o I-cubo para a octree ¢ bastante conveniente devido ao
fato de que nesta representagdo os vértices adjacentes diferem em apenas uma coordenada.
Baseado nesta propriedade, foram elaborados os algoritmos para obtengio dos vizinhos ¢

ndo vizinhos de uma dada célula [Mor92].
Na defini¢do da estrutura de dados, a cada célula foi associada um campo tritha,

gue indica o caminho percorrido a partir da raiz para se atingir o né. O campo trilha é um

vetor que representa a seqiiéncia de octantes percorridos até a célula. Por definigdo, a raiz

esti no nivel 0.

|

Fig. 3.14 - O caminho até a célula A
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No exemplo da Fig. 3.14, a trilha associada & célula 4 é [0073] pois o caminho da
raiz até a célula é obtido tomando-se sucessivamente os octantes 0, 7, 3 dos octantes
anteriores:

trilha_A = [0073];
onde

trilha_A[0] = 0; ” raiz Y

trilha_A[1} = 0;

tritha_A[2]=T.

tritha_A[3]=3;

O indice do vetor trilha indica o nivel do octante na octree; assim o0 octante ao
nivel 1 no caminho até a célula 4 é o octante 0. o octante ac nivel 2 é o octante 7, ¢ o
octante ao nivel 3 é o octante 3 que corresponde a propria célula A.Neste texto, nos
referiremos freqiientemente a uma célula através de sua trilha, ou seja, a c¢élula [0073]

indica a célula que ¢ alcangada pcla trilha [0073].

Serdo apresentados a seguir os conceitos de células vizinhas imediatas, e a partir

dele, os conceitos de células vizinhas de face, aresta e vértice.

3.5.1 Vizinhas Imediatas

Por vizinhas imediatas definem-se as células que tém uma face em comum com uma dada

célula e ndo sdo suas irmds. Uma célula tem no minimo Zero vizinhos imediatos ¢ no
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maximo trés. Tais células s3o também chamadas de vizinhas imediatas em rela¢cdo a uma
componente, x, v ou z. Na figura a scguir, as células B, C e D sio vizinhas imediatas da

célula A.

Fig. 3.15 - As células B, C e D sfio vizinhas imediatas da célula A

Note no desenho da Fig. 3.16 quc as células marcadas €m uma face em comum
com a célula A, mas nfo sdo suas vizinhas imediatas pois sdo células irmds, de acordo com

a definiclo da Seglo 3.1.
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Fig. 3.16 - As células A e suas irmils com face comum

Podemos dizer que a célula B é a vizinha imediata em relagio a x; a célula C em
relagio a y e a célula D em rclagio a z, se adotarmos uma referéncia conveniente.
Podcmos também associar a x, ¥ e z os conceitos direita/esquerda; abaixofacima ¢
frente/tras, respectivamente. Podemos ainda supor que cada componente tera apenas dois

valores, 0 ou 1. Assim, a trilha [073] pode ser visualizada da seguinte maneira, onde n

representa o nivel da célula no octree:

Tab. 3.1 - Decomposiciio das diregiesemx,y e z.

Adotando-se os sinais ‘“*’ para “frente” e ‘+’ para “tras”, podemos reescrever a
tabela acima da seguinte maneira, onde n ¢ nivel da célula na octree; 1, é a trilha da célula

A, ex, yezas componentes do ¢ixo cartesiano;
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Tab. 3.2 - Decomposi¢io das diregdes.

Entio, a partir da raiz no nivel # = 0, a célula A é encontrada tomando-se o octante
a frente, abaixo ¢ a esquerda, que corresponde ao octante 0, no nivel 1; a seguir o sub-
octantc atras, acima ¢ a dircita, que corresponde ao octante 7 e estd no nivel 2. Em relagio

a ¢sse¢ octante, toma-se o sub-octante 4 frente, acima e a direita, que corresponde ao octante

3 no nivel 3.

3.5.2 Obtenciio das Vizinhas Imediatas

Vimos no exemplo da Fig. 3.14 que a tritha associada & célula 4 é 1, = [0073] pois o

caminho da raiz até a célula é obtido tomando-se sucessivamente os sub-octantes 0, 7, 3

dos octantes que os contém.
Temos entdo que o caminho percorrido em relagio a componente x ¢ [0, 0,1,11, ou

seja, em relagdo a componente x, a célula fot encontrada através do sentido 1 (—).
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Tab. 3.3 - A componente x

De maneira analoga a sugerida na Segdo 3.3, "escalamos" a drvore enquanto a
componente x € igual a 1. o que significa que o sentido através do qual a célula foi
cncontrada n3o mudou. Neste caso chegamos ao nivel 1, onde o sentido € “0”. O sentido
mudou, 0 que indica que chcgamos a célula antecessora comum. A partir dai, refazemos o
caminho, invertendo o sentido das células percorridas, ¢ obtemos o caminho invertido, que

nos levara a célula vizinha em relagio aquela componente.

-

w
-t

W N = D -]

- _— [

L= -~ R ]
.

Fig. 3.17 - O caminho inverso

Substituindo na tabela 3.3 a seqiiéncia x = [0, 1, 1], a partir do nivel 1, pela
seqiiéncia invertida x” = [1, 0, 0] obtemos a tritha 1 = [0162]. A partir dai, “descemos™
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na arvore pelo caminho reflexo que ¢ obtido invertendo os valores da componente x da

diregdo e obtemos a trilha t; = [0162], que € a trilha que leva & célula B.

Tab. 3.4 - A componente x

Diz-se entdo que B € a vizinka imediata da célula A em relagio 4 componente x.

Diz-se também que B é a vizinha de face de A em relacdo a x.

Fig. 3.18 - As células A e B, sua vizinha imediata em relacfio a x
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A e sprer———

As células vizinhas imediatas sdo sempre obtidas através de uma das componentes
da diregio. Assim, altemando-se as componentes e aplicando 0 mesmo raciocinio, obtemos
as vizinhas imediatas em relagioa yea z.

Suponhamos, num outro caso, que a célula em estudo seja a célula E, onde #z =
[0033] e que se deseja calcular o vizinho imediato em relagiio & coordenada z. Na Tab. 3.5
¢ apresentada a trilha /g, e suas componentes nas dire¢Ses x, v e z. Note que a célula £ foi

encontrada através da diregfio 0 (a frente) em relagiio a componente z,

W M e
L# ]

Tab. 3.5 - A componente x
Entdo, se “escalarmos” a arvorc a partir do nivel 2, procurando por um valor

diferente daquele através da qual a cflula foi encontrada, chegaremos até a raiz sem té-lo

encontrado.
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- Dl =

3

X
0
0
0
0

Tab. 3.6 - Os valores da componente z

De fato, a célula ndo tem vizinho imediato em relagiio a componente z. Verifique,
na figura abaixo, a posicdo da célula £. A sua vizinha imediata em relagdo a z, se existisse,
seria a célula & sua frente. Como cla ¢ uma célula na superficie, entdio nfo tem vizinha

imediata em relagdo a z, conforme mostrado na figura abaixo, embora tenha em relagdoa x

{a dircita) ¢ a y (aciima).

Fig. 3.19 - A célula E
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3.5.3 Vizinhas Relativas a uma Face

Na segdio anterior vimos como obter uma célula vizinha imediata através de uma dada
componenie da diregdo. No exemplo, a célula B de tritha [0162] foi obtida através da
componente x da dire¢io. Mas note na Fig. 3.20 abaixo que ndo apenas a célula B ¢

vizinha dc 4, mas todas as células a esquerda na célula [016] sdo também vizinhas de A.

Fig. 3.20 - As vizinhas de A relativas A componente x

S3o clas as células [0160], [0162], [0164], [0166], lembrando sempre que a nossa
referéncia ¢ a Fig. 3.14. Essas c¢lulas sdo obtidas através de todas as combinagdes das

coordenadas y e z no nivel de refinamento a que pertence a célula. No exemplo, o nivel é 3.
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Tab. 3.7 - ze y'sdo as componentes a serem combinadas

As combinagdes das componentes sio mostradas na Tab. 3.8. T denota a trilha da
célula vizinha, No caso, Tyff]=1¢e Tyf2]=6.

0
0
110:0
0

L= TR 3 B )

Tab. 3.8 -As combinac¢des das componentes z'e y’

Assim, s¢ tomarmos os valorcs acima para 7)./3] obteremos as células

previamente mencionadas.

De modo analogo, sdo vizinhas imediatas as células C = [0251] e D = [0037], em
relagdo as componentes y € z da diregdo; sdo vizinhas de face em relagdo & componente y as
células [0250], [0251], [0254]. e [0255] ¢ em relagdo a componente z as células [0034],
[0035], [0036], [0037]. conforme Fig. 3.21.
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Fig. 3.21 - Vizinhas relativas a uma face da célula A

As células B, C e D sdo ditas células imediatas de face. Define-se ainda, por
vizinhas relativas a uma face, todas as células que podem ser obtidas através de uma
face. Note que, entre as vizinhas relativas a face, quando elas existem, apenas uma delas
tem face em comum com a célula de trabatho: duas tem arestas em comum e uma tem um
vértice em comum. Além disso, uma célula tem no minimo zcro ¢ no maximo doze vizinhas

relativas a face.

3.5.4 Vizinhas Relativas a uma Aresta

Dc modo analogo, por vizinhas imediatas de aresta, dcfinc-se as células que tém uma

arcsta cm comum com uma dada célula. Para sc obter uma vizinha imediata de aresta,
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basta se tomar uma vizinha imediata de uma outra vizinha imediata, usando-se uma
componente diferente da dire¢o. Assim, no exemplo da Fig. 3.13, a célula D = [037] foi
obtida a partir da célula 4 pela componente z da direcdo.

Fig. 3.22 - A Vizinha Imediata de Face de A e suas

Vizinhas Imediatas de Face D e de Aresta E

Se calcularmos uma vizinha imediata de B, a partir, por exemplo da componente y,
obtemos a célula E = [0215], que ¢ vizinha imediata de aresta da célula A; ou seja, temn uma
aresta em comum com a célula A. Note que poderfamos chegar a célula E através da célula
C (Fig. 3.21), usando a componente y ¢ depois a componente z. De qualquer maneira, para
s¢ chegar da célula A a célula £ usam-se as componentes y € z da diregdo, em qualquer

ordem.
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Mas da mesma forma que no caso das vizinhas relativas a face, no apenas a
célula D ¢ vizinha da célula A, mas ambas as células inferiores posteriores do octante [021]

também o sdo, conforme Fig. 3.23.

Fig. 3.23 - As Vizinhas Relativas a uma Aresta, E¢ F

Para s¢ obter a trilha da outra célula, inverte-se no nivel da célula (3) ¢ valor da
coordenada da componente que nio foi usada, no caso a componente x, obtendo-se a célula

cuja trilha ¢ [0214].

Tab. 3.9 -z" é a componente a ser combinada
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Tab. 3.10 -As combinagdes das componentes x, y e z°

S&o também vizinhas imediatas dc arcsta as células [0126] e [0340], bem como sua
irméds [0124] e [0344]. As vizinhas imediatas de aresta sdo mostradas na Fig. 3.24.

Define-se portanto vizinhas relativas a uma aresta todas as células obtidas
através de uma vizinha dc aresta. Uma célula tem no minimo zero ¢ no maximo seis células

vizinhas relativas a aresta.

Fig. 3.24 - Vizinhas relativas a aresta
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3.5.5 Vizinha Relativa 2 um Vértice

A célula vizinha relativa a um vértice ¢ obtida através das componentes x, y e z da diregfio
¢ € tinica quando existe. Dado que para se obter uma célula vizinha imediata de uma aresta
usam-s¢ duas componentes, basta portanto calcular uma vizinha imediata de uma vizinha
dc aresta através da terceira componente. Em outras palavras, se usarmos as componentes
x ¢ v para o caluclo de uma vizinhas imediata de aresta, usaremos a componente restante z
para o calculo da vizinha imediata de vértice. Note que, como as trés componentes da
diregdo sdo usadas no calculo da vizinha de vértice, qualquer vizinha de aresta pode ser
usada para obté-la. No exemplo, a célula vizinha de aresta da célula A € a célula [0304].

A célula vizinha de vértice tem em comum com a célula pesquisada um tnico

vertice.

Fig. 3.25 - A célula A e sua vizinha de vértice G
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3.5.6 O Total de Vizinhas Obtidas

Os métodos descritos acima nos possibilitam obter 12 células vizinhas de face, 6 vizinhas
de aresta e 1 célula vizinha de vértice, completando um total de 19 células vizinhas. Se
adicionarmos a ¢ste niamero as 7 células irmds, obteremos entdo as 26 células vizinhas que
envolvem a célula de trabalho, conforme mencionado na Sego 3.2. Desta forma obtemos o

cubo dc lado 3 que envolve a célula pesquisada, conforme mostrado abaixo.

Fig. 3.26 - A célula A, suas irmés e células vizinhas

3.6 A Pesquisa de Células Vizinhas de Segunda Ordem

Vimos na segdo anterior como obter as vizinhas de face, aresta e vértice, que juntamente
com as células irmas compdem o conjunto de células vizinhas de primeira ordem. Mas no

algoritmo MMR, sdo também nccessarias as vizinhas de scgunda ordem, ou seja, as células
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extemnas do cubo de lado 5 mencionado na Se¢fio 3.2. Para tanto, sdo necessarias duas

etapas, brevemente descritas a seguir.

3.6.1 As Vizinhas de Segunda Ordem Irmas das Células Vizinhas

Esta etapa ¢ imediata. Usando-se os métodos para obtengdio de vizinhas de face, aresta ¢
vértice, basta inserir na lista de células n3o vizinhas as irm3s destas células que nio sdo
vizinhas, pois estdo todas a distincia de duas células da célula pesquisada. Dessa maneira

s3o0 obtidas 27 (4° - 3*) células vizinhas de scgunda ordem, mostradas na Fig, 3.27.

Fig. 3.27 - As irmds das células vizinhas
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3.6.2 Obtencdo das Vizinhas de Segunda Ordem Através da Irmi

Oposta

E definida como irmd oposta a célula irmd que tem um tnico vértice em comum com a
célula pesquisada. Em outras palavras, estd orientada em sentido oposto em relagio as trés
componentes da diregdo no cubo que as contém. Na Fig. 3.28 ¢ mostrada a irmi oposta da

célula A, a célula Z, bem como suas vizinhas. No exemplo, a irmi oposta da célula 4 =

[073] € a célula Z = [074].

Fig. 3.28 - Células Vizinhas da Célula Oposta
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Note no desenho da Fig. 3.29 que estas células ndo provéem todo o conjunto de
células ndo vizinhas esperado. O objctivo ¢ obter um cubo de lado 5, cujas células externas
representam o conjunto das células vizinhas de segunda ordem das células pesquisadas.

Para tanto, ¢é preciso calcular o conjunto de células adjacentes as células recém-obtidas.

Fig. 3.29 - Células j4 obtidas

3.6.3 Células Adjacentes

Acima foi mostrado como obter as células vizinhas da irmd oposta de A. Por células
adjacentes define-se um conjunto de células que sao adjacentes em relagdo a face, aresta e
vértice as células mencionadas. Na verdade, sdo as vizinhas de um cube maior, de
dimensdo 4, ¢ os métodos para obté-las sdo andlogos aos ja descritos.

E obtido entdo o cubo de lado 5, cujas células externas sio as vizinhas de segunda

ordem da célula A, conforme ilustrado abaixo.
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Fig. 3.30 - As Vizinhas de Segunda Ordem de A

Os mesmos esquemas acima podem ser, numa ordem diferente, aplicados para

obter os ndo vizinhos.
A seguir, no Capitulo 4 scrd descrita a arquitetura interna do sistema, bem como os

diagramas das estruturas de dados € os algoritmos usados para o clculo das expansdes no

MMR.
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Capitulo 4

Descrigdo do Sistema IsSuP

Neste capitulo sera apresentada a descrigio interna do sistema IsSuP - Isopotential
Surfaces using Particles, que ¢ composto de dois modulos separados. O primeiro modulo,
preparatorio, trata simplesmente da geragdo das particulas enquanto que o segundo, muito
mais complexo, do calculo das expansdes muitipdlos. As expansdes sfio usadas para a
avalia¢do dos potenciais nas regides descjadas do espago computacional, resultando nos
arquivos de dadog (slice files) que serdo usados pelo sistema Khoros para visualizagdo dos

resultados.

A arquitetura geral do sistema ¢ apresentada na Fig. 4.1,



Mé&xdmo
Parficuins
Octante

NINNNN

KHOROS

Sice Flos
Fig. 4.1 - O sistema IsSuP
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4.1 O Modulo de Geragdo das Particulas

A distribuigdo das particulas no espago depende da aplicagdo 2 que clas se destinam. As
particulas podem estar uniformemente distribuidas em uma caixa computacional, ou sobre
uma superficie ou regido de forma complicada. Neste sistema, as particulas sdo cargas
clétricas puntuais contidas cm um cubo regular de aresta 1. Para tanto, foram geradas
randomicamente as coordenadas x. y € z ¢ 0 campo ¢ no intervale {0, 1], onde x, y ¢ z s80 as
coordenadas cartesianas de cada particula no espago e ¢ a carga da particula. Variacdes
foram experimentadas alterando-s¢ a distribuigdo das particulas dentro da caixa

computacional,
Entrada

» Niumero de particulas (n);

o Distribuigdo das particulas nos octantes;

Saida

» Arquivo contendo as coordenadas cartesianas e as cargas das particulas geradas,

Processamento

o Gerar randomicamenie x, ¥, T € ¢ 1 Vvezes.
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4.2 O Module de Calculo das Expansdes

Este ¢ 0 mddulo principal do sistema, que efetua o calculo das expansdes multipolos e
também o mais complexo. Este mddulo foi desenvolvido de acordo com o0 MMR e contém
trés submodulos principais, associados a fase de criagdo da estrutura de dados, pré-calculo
¢ avaliagio.

O primeiro submddulo 1€ o arquivo de particulas e cria a estrutura de dados
associada ao espago computacional necessaria para o cdlculo das expansdes multipélos; o
segundo calcula os coeficientes das expansdes e o terceiro avalia o valor do potencial nas
regides desejadas. Nessa iltima fase sdo gerados os arquivos que serdo lidos pelo Khoros
para visualizagdo das superficics. Esse arquivos sdo chamados de slice files. Ainda, dois
outros submadulos contém as rotinas necessarias para a avaliagdo das fungdes matematicas
¢ dc vizinhanga.

A arquitetura geral deste modulo ¢ mostrada na Fig. 4.2 ¢, a seguir, ¢ descrito em

pscudo-cidigo o processamento geral do modulo.

Entrada
* Arquivo de Particulas

o Numero maximo de particulas por octante

Saida
o Arquivos (Slice Files para geracdo das imagens)

77



Processamento
s Ler o arquivo de particulas e gerar a octree associada ao espaco computacional;
e Calcular os coeficientes das expansdes multipélos e local para as subdrvores;

e Avaliar o valor dos campos polenciais nas regides desejadas.

Nimaso
Mdimo
de
Particulas
por
Oclante
Alquivo Gerogo
de da
Porticulas Ochee
impressdo
Cdhiculo dot
Funcdas .| Exparsdes
Matemdaticos o
| NN
Avollogdo
Fungdes
de Yizinhanca
NN

Slice Filas

Fig. 4.2 - O Médulo de Calculo das Expansfes
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4.2.1 A Geracio da Octree

Neste médulo é criada a ocfree que representa o espago computacional onde estio alocadas
as particulas. Inicialmente € criado um 76 raiz que representa o cubo. Este nd ¢ do tipo
FOLHA, sua origem tem as coordenadas cartesianas (0, 0, 0) e lados de dimensdo 1. O
namero maximo de particulas por folha é dado por max_p_folha. Quando o mimero de
particulas ultrapassa max_p_folha o no ¢ transformado em um né do tipo MAE e todas as
particulas sio alocadas nas novas folhas. Ao final deste processo, determina-se a altura da
Arvore ¢ faz-se a subdivisdo de alguns nos de forma gque todas as folhas tenham a mesma
altura, obtendo assim uma ocfree rcgular. A descricio de um né genérico ou célula na

octree ¢ dada no Apéndice A.

Entrada

» Arquive de Particulas

Processamento

e Criar drvore {(nd raiz);

e Enquanto ndo for fim de arquivo faga
0 Ler particula;

¢ Inserir particula na drvore.
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4.2.2 O Cilculo das Expansdes

Neste madulo sdo calculados os valores dos coeficientes das expansoes multipolos ¢ local,
que serdo usados posteriormente na avaliagdo das superficies isopotenciais. O célculo €
efctuado em duas etapas. Na primeira ctapa {(borfom-up) sio calculados os valores das
expansdes multipolos para cada no na arvore, ¢ na segunda etapa (fop-down), os valores

das cxpansdes locais.

4.2.2.1 O Célculo das Expansdes Multipélos

Inicialmente, ja tendo sido criada a estrutura de dados da octree ¢ alocadas as particulas,

sdo calculados os coeficientes das expansGes multipolos em todos os niveis de refinamento.
Preliminarmente, o cdlculo das expansGes multipdlos ¢ feito no sentido folha —

raiz (upward). A arvore ¢ percorrida até as folhas € os coeficientes ¥ e M de cada folha sdo

calculados usando a Equagdo 2.21 ¢ a Equagio 2.23.

Apds, sfio avaliados os cocficientes resultantes da transla¢io da expansio, usando-
se a Equagio 2.26, e os valores sdo somados aos coeficientes da célula mie. Isto é feito até
s¢ atingir a raiz. Nesse ponto tem-se entdo calculado o valor dos coeficientes para a

avaliagio das expansocs multipélos para cada célula do cspago computacional,

4.2.2.2 O Cilculo das Expansdes Locais

Uma vez obtidos os coeficientes das expansdes multipdlos para cada célula na arvore, cles
sdo usados para o calculo das expansdes locais. Isto € feito no sentido raiz — folha

(downward).
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A expansio local descreve o campo devido a todas as particulas que ndo estdo
contidas na célula corrente nem nos seus vizinhos mais proximos. Conforme dito na Segéo
2.5. uma expansio multipélos pode ser transformada em uma expansdo local, que serd
valida em uma esfera com o mesmo raio da expansdo multipélos. Conseqiientemente estas
duas csferas devem ser bem scparadas, i.c., ndo ¢é permitido que elas se intersectem. Para
tanto ¢ usado o conceito de células nio-vizinhas. A partir do nivel 2 na octree (nivel 0 =
raiz) sdo avaliados os coeficientes das expansdes locais de cada célula. Para este calculo
sdo usados os coeficientes das expansdes multipolos das células ndo-vizinhas na Equagfio
2.31 ¢ somados.

Uma vez calculados os cocficicntes da expansdo local, eles sdo usados para
calcular os coeficicntes das expansdcs locais das cétulas-filhas, formando a expansdo
inicial para as células no proximo nivel Nesse ponto, todas as células da octree tém

avaliados os coeficientes de suas expansdes local e global.

Processamento

e la- Etapa - Upward

e para todas as células na drvore
0 sea célula é FOLHA caicular o valor dos coeficientes da expansdo multipdlos

usando a Equagdo 2.23;

transladar o valor da expansdo multipolos na regido da célula para o centro da
célula-mae usando a Equacdo 2.26;

e para cada célula a partir do nivel 2

0 obter as células ndo-vizinhas da célula;
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0 calcnlar o valor dos coeficientes L da expansdo multipélos usando a Equacdo
231
0 seacélula é do tipo MAE

transladar a expansdo local para cada wma das filhas da célula usando a Eq.

2.35.

4.2.3 A Avaliacio

Neste modulo sio avaliados os valores das expansdes para cada regido do espago
computacional. O espago ¢ percorrido como num reticulado tridimensional, em relagio aos
eixos cartesianos z. y € x. Assim, o cubo computacional ¢ fatiado em planos fx, ¥/ ao longo
do cixo z. O mimcros de slices ¢ especificado pelo usuanio, e determina a precisdo com que
o e5pago & percorrido. |

Em cada ponto do reticulado, é localizada a folha que o contém. O valor da
expansio local é avaliado nesse ponto, usando a Equagio 2.34, e adicionado ao resultado
do calculo direto com as células vizinhas, calculado pela Equacio 2.5, com & = 1. Para o
calculo das expansdes multipdlos € das expansdes locais, sdo usadas as rotinas do madulo

de fungdes matematicas ¢ do médulo de pesquisa de vizinhanga.

Saida
e Slice files

Processamento

» para cada "slice”
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¢ calcular a altura do plano que conterd o slice na caixa computacional;
¢ para cada ponto do plano
caleular a folha que contém o ponto,
calcular as células vizinhas da folha que contém o ponto;
calcular o valor das expansdes locais na regido do ponto;
calcular a lei de Coulomb na regido do ponto com as células vizinhas e somar
ao valor da expansdo local;

normalizar e gravar o valor no arquivo correspondente,

Verificou-se, através dos resultados obtidos nos testes, que o maior valor potencial
encontrado era scmpre menor que 2.35*L max, onde [_max corresponde ao maior

coeficiente L obtido. Assim. adotou-se como critério de normalizagio,
ip = int(p2.5 *"L_max)*N + 0.3),
onde [0..N-1] ¢ o intervalo intciro em que os valores potenciais encontrados serdo

normalizados ¢ ip pertence a este intervalo.

4.3 O Modulo de Pesquisa de Vizinhanca

Este médulo implementa os métodos para a obtengdo de células vizinhas e ndo-vizinhas
descritos no Capitulo 3. Para a avaliagio do MMR ¢ muito importante que tanto a
determinacfio das células vizinhas quanto o acesso a elas na arvore scjam eficientes. Para a
avaliagdo das expansdes locais, a partir do nivel 2 (nivel 0 = raiz), para cada célula sdo

acessadas todas as células ndo-vizinhas, até o peniltimo nivel. Isto, se executado
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rigorosamente, pode resultar em até 604 células (9° - 5%). No dltimo nivel a informagéio de
todas as células vizinhas sdo necessarias, o que pode resultar em até 125 células.

Na representagdo da octree, um campo fr contém a trilha para se acessar o n6. A
trilha ¢ a seqiincia de octantes a screm atravessados, a partir da raiz. A trilha € t3o longa
quanto o nivel do n6 na arvore. Através do campo fr pode-se facilmente determinar se dois
nos sdo “parentes” na octree ¢ descobrir o melhor caminho para acessa-lo, a partir da raiz
(abordagem top-down) ou a partir da célula cujos vizinhos estdo sendo avaliados
(abordagem bottom-up).

Na Fig. 4.5, os caminhos para as células A, B e C séo [0073] [0072] e [0162].
As células A e B tem em comum o caminho f07/, ¢ 0 menor caminho de A até B € um nivel
acima ¢ um nivel abaixo, desdec que cles tém uma antecessora comum. Mas o menor

caminho de A até C ¢ o caminho a partir da raiz, porque 4 ¢ C ndo estdo relacionados.

Fig. 4.5 - As células A, B e C na Octree
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Esta ¢ outras otimizagbes foram implementadas. Assim, por exemplo, no
procedimento em que se buscam as vizinhas relativas a face (Se¢io 3.5.2), uma vez
determinado o conjunto a ser acessado, a busca na arvore ¢ feita a uma delas ¢ através dela
s3o obtidas as outras, que sdo suas irmds.

O procedimento geral para se obter as células vizinhas é o que segue. Note que a
defini¢io de células vizinhas refere-se as duas camadas de célula que envolvem a célula de
trabalho.

Processamento
o Em relagdo & célula cel
¢  Obter as células irmds;
0 Obter as vizinhas de face em relagdo ao eixo x e suas irmds,
¢ Obrer as vizinhas de face em relacdo ao eixo y e suas irmds;
0

Obter as vizinhas de face em relagdo ao eixo z e suas jirmds;

0 Obter as vizinhas de aresta em relagdo aos eixos x e y e suas irmds;
0 (brer as vizinhas de aresta em relagdo aos eixos x e z ¢ suas irmds;

0 Obter as vizinhas de aresta em relagio aos eixos y € z e suas irmds;

Obrer a vizinha de vértice em relagdo aos eixos x, y € z € suas irmds;
Calcular a irmd oposta;

(bter as células vizinhas da irmd oposta;

AT T T Y

Obter as celulas adjacentes.

Ao final deste procedimento, obtém-se o cubo de lado cinco mostrado na Fig, 3.1,
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O procedimento para a obtengdo das células ndo-vizinhas é andlogo ao descrito
acima, apenas referente a célula-mde. Sc aplicarmos o mesmo procedimento ao nivel da
célula mie, obteremos o resultado descrito na Fig. 4.6. Unindo os conjuntos de células

resultantes dos dois procedimentos, teremos um conjunto em que falta obter e outro obtido

a mais.

Fig. 4.6 - Células Nio Vizinhas a0 nivel da Célula M#e num corte da Octree

Fig. 4.7 - Células Niio Vizinhas Especiais num corte da Qctree
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Assim, na avaliagiio da expansio local para uma dada célula, sfio usadas as
expansdes locais das filhas das células ndo-vizinhas da célula-mde e as nfo-vizinhas

especiais. O procedimento geral para a obtengdo das células ndo-vizinhas € o que segue:

Processamento
o Em relagdo a célula cel
¢ Em relagdo a sua célula-mde
Obter as células vizinhas e suas irmds;

Obter as ndo-vizinhas especiais.

4.4 O Médulo de Fungides Matematicas

Este modulo implementa as fungGes matematicas nccessarias para o caleulo das expansdes.
Essas fungdes referem-sc as operagdes basicas com numeros complexos, ndo disponiveis na
bibliotcca standard do C, ¢ fungdo para transformagdo de coordenadas cartesianas em
coordenadas esféricas. Sdo clas:

Operagdes real, complexo

* soma

e multiplicacio

Operagdes complexo, complexo
e soma
e multiplicagdo

o divisdo
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Fungdes que tem como argumento nitmeros complexos:
* norma;

* poténcig,

o Jogaritmo;

o exponencial;

As fungdes poténcia, logaritmo e exponencial foram implementadas usando os
algoritmos 106 [Joh62], 243 [Col64] e 46 [Her61] da ACM, respectivamente. Todas as
opera¢Bes mencionadas acima retornam como resultado numeros complexos, com
excecio da fungdo norma, que retorna um valor real.

Outras fungOes matemdticas:
» fatorial;

e esférica { iransforma coordenadas cartesianas em coordenadas esféricas).

4.5 O Modulo de Impresséio

Contém uma biblioteca de rotinas para impresso de resultados durante a avaliago do

sistema.
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4.6 O Moédulo de Coulomb

Dado um conjunto de particulas, esse modulo calcula os arquivos slices usando a lei de

Coulomb. Os resultados desse modulo sdo usados como controle para depuragio do
programa.

Entrada
» Arquivo de particulas;

o Numero de slices;

Salda

o Arquivos slices contendo resultados calculados segundo a lei de Coulomb;

Processamento
e para cada “slice”
0 calcular a altura do plano que conterd o slice na caixa computacional;
0 para cada ponto do plano
calcular o campo potencial na regifio do ponto de acordo com a lei de
Coulomb;

gravar o valor no arquivo correspondente.
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4.7 O Algoritmo Adaptativo

0 algoritmo MMR pode ser visto como um processo recursivo de subdivisdo do espago
computacional em malhas cada vez mais finas. No algoritmo adaptative nfio ¢ usado o
mesmo numeto de niveis de refinamento em todo espago computacional, o que pode resultar
em um grande mimero de células vazias nos niveis mais altos. Ao invés, ¢ fixado um valor
intciro max_p_folha, e a cada nivel so subdivididas apenas as caixas que contém mais do
quc max_p_folha particulas. A figura 4.9 ilustra numa quadtree uma possibilidade de

subdivisdo adaptativa para o caso bidimensional.

Fig. 4.8 - A Célula b na Quadtree
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Nesse trabalho foi adotada a abordagem homogénea. Apesar do sistema ter sido
originalmente desenvolvido para o caso adaptativo, ndo foi localizada a descri¢do
equivalente do tratamento das variantes de vizinhanga para o caso tridimensional, Algumas
expericneias cmpiricas foram tentadas, mas ncssc caso os resultados divergiram
grandemente dos obtidos através da Iei dc Coulomb. Desde que o sistema pode ser
facilmente acomodado para um cu outro caso, optou-se nesse protdtipo por manter-se a

abordagem homogénea.

A seguir, no préximo capitulo, scrdo apresentados alguns resultados obtidos com o

sistcma IsSuP.
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Capitulo 5

Resultados Obtidos

Os slice files gerados pelo sistema IsSuP sdo lidos como imagens no ambiente Khoros € o
volume avaliado usando a V3DTOQOLS. biblioteca para visnalizagio e processamento de

volumnes, que ¢ acessada pelo Cantata, ambicnte de programagfo de linguagem visual,

5.1 Volumes Visualizados

As imagens abaixo mostram uma aproximac#o as isopotenciais associadas aos valores 3, 4
¢ 5 no intervalo [0..7]. Os volumes foram gerados usando 64 slice files, cada um associado
a uma imagem de resolugiio 64 x 64. As imagens 0, 8, 16, 24, 32, 40, 48, 56 ¢ 63 sdo
mostradas a seguir, € refcrem-s¢ a um conjunto de 10.000 particulas distribuidas 20% no

octante O ¢ 80% em todo o espago computacional.
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Fig. 5.1 - As Isosuperficies >=3

Fig. 5.2 As Isosuperficies >=4

Fig. 5.3 - As Isosuperficies >=5§
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5.2 Imagens associadas aos Slice Files

48 56 63

As imagens acima referem-sc aos slice files 0, 8, 16, 24, 32, 40, 48, 53, 63 gerados a partir

da avaliagdo de 10000 particulas. Cada imagem ¢ associada a 64 x 64 valores potenciais.
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5.3 Experimento com o Khoros

Os arquivos slice lidos como imagens pelo sistema Khoros ¢ 0 volume avalitado usando as
rotinas da biblioteca V3IDTOOQLS. As imagens a seguir mostram uma aproximagio dos
valores  associados @ supcrficic isopotencial 1, 2, 3, 4 € 5 no intervalo [0..7]. Estas
imagens referem-se a um experimento rcalizado com um conjunto de 10000 particulas
distribuidas 40% no octante 0 ¢ 60% no octante 7. Note que as figuras apresentam um
cubo aparentemente “corroido”, Na Fig. 5.5 os “cantos exteniores corroidos” referem-se as
regides isopotenciais | ¢ 0. O canto corroido maior, as regides 3 e 4. O “centro vazio™ do
volumc a regido 5. Nestc cxperimento ndo foram encontradas regides associadas aos
valores 6 e 7, o que significa que o valor maximo usado na parametrizagio pode ser
reduzido. As imagens, de baixa resolugdo, foram gerada usando 64 arquivos slice, cada

um de resolugdo (64 x 64). Imagens mais apuradas podem ser obtidas usando-se slices de

maior resolugio.
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Fig. 5.4 - Isosuperficie = 1

Fig. 5.5 - Isosuperficie =2



Fig. 5.6 - Isosuperficie =3

Fig. 5.7 - Isosuperficie =4



Fig. 5.8 - Isosuperficie =5

Fig. 3.9 - Diferenga entre as Isosuperficies 2 ¢ 4



5.4 Avaliagio

5.4.1 Tempo

O maior arquivo com que se conseguiu testar o Método de Coulomb continha 10°

particulas. Para arquivos com mais de 10° particulas a memoria do sistema nfio era
suficiente. Para um arquivo com tal nuimero de dados o tempo de desempenho do MMR foi

trés vezes menor que o tempo de desempenho do Método de Coulomb.

Tab. 5.1 - Comparacfo entre os tempos para arquivo com 10° particulas

%.4.2 Resultados Numéricos
A scguir sdo apresentados alguns resultados associados ao arquivo acima mencionado, de
10° particulas. Cada uma das tabelas mostra os valores calculados nas regides dos pontos

de coordenadas (x, y, z). pelos métodos MMR e de Coulomb.
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Resultados

Tab.5.2-y=0.0ez=0.0

MMR

Coulomb

0.33

9.122867¢+05

8.360520¢+05

| 059659¢+06

1.103179+06...|

1.061908c+06

’ Tab.53-y=0.33ez=0.33
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9.119852¢+05




Resultados

9.113383e+05 [1.061091e+06

Tab.5.4 -y = 0.66 e z = 0.66

. [033

1.0

MMR 7.096380e+05 |8.100473¢+05 |8.1020286+05 |7.089438e+05 -

|5:95 1300005 | 70033276405 " [ 6998

¢ Tab.55-y=033ez=033
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Capitulo 6

Conclusao

A avaliagdo de interagdes gravitacionais ou por Coulomb em sistemas de particulas de
larga cscala é uma parte integral da simulagdo numérica em diversos processos. Em muitas
situagdes. para ser de interesse fisico, a simulagdo deve cnvolver mithares de particulas (ou
mais), ¢ os campos t&m quc scr avaliados para variadas configuragbes. O algoritme
descrito por Greengard para avaliagdo rapida do potencial e campos de forga para sistemas
de particulas de larga escala, o Método Multipdlos Rapido (Fast Multipole Method),
requer uma quantidade de trabalho proporcional a N dentro de um erro aproximado. Tanto
a construgfio para a versdo bidimensional quanto para a tridimensional foram descritas.

~ Miiller e Miiller descreveram ¢m scu trabalho An Object-Oriented Implementation
of the Fast Multipole Method uma implementagdo do Método Multipdlos Rapido (MMR)
para o caso bidimensional. A principal motivagio deste trabalho foi a implementagiio do

MMR para o caso tridimensional, resultando no sistema IsSuP.



IsSuP é um sistema flexivel para a avaliacio de superficies isopotenciais geradas
por particulas elétricas no espago. Essa flexibilidade € obtida a partir dos algoritmos de
pesquisa de vizinhanga em octrees, aspecto extremamente importante no MMR,
apresentados em [Mor92], € também contribuigdo deste trabalho. Pode-se considerar
ainda como resultado, a Biblioteca de Rotinas para Pesquisa de Vizinhanc¢a em octrees,
genérica ¢ extensivel. O sistema IsSuP permite a escolha do nimero de particulas por nd,
reduzindo ¢ aumentando a profundidade da arvore e o tempo de calculo conforme
desejado. Resultados mais refinados podem ser obtidos adequando-se parimetros do
sisterna A precisdo desejada, o que permite uma avaliagdo mais rapida ou mais apurada.
Experimentos foram realizados comparando-se os resultados apresentados pelo sistema
com resultados obtidos usando-se o Método de Coulomb, obtendo-se boa proximidade
[Mor95,, Mor 95p]. Uma comparagéo dos tempos de desempenho entre os dois métodos
apresentou um tempo trés vezes menor com a aplicagdo do MMR para arquivo com 106
particulas,

Os resultados apresentados no Capitulo 5, a visualizagdo das isosuperficies
aproximadas, foram obtidas através da biblioteca de rotinas do sistema Khoros que
permite variadas operagdes sobre os volumes e imagens resultantes, tais como rotagio e
subtracdo das isosuperficies ou animago das imagens (slice files). Exemplos sio
mostrados, bem como os resultados numéricos obtidos pela avaliagdo dos campos
potenciais usando-se Counlomb e 0 MMR para diferentes distribuigdes de particulas.

Uma continuacdo natural deste trabalho seria, numa primeira etapa, reprogramar
o sistema numa abordagem orientada para objetos, e a seguir a adaptagio do sistema

[sSuP para um supercomputador. Devido a arquitetura da estrutura de dados que suporta
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o sistema, a octree, diferentes conjuntos de particulas associados aos sub-nds da arvore
poderiam ser paralelamente calculados em diferentes processadores. No MMR, o
resultado final da avaliago é calculado em relag8io aos resultados parciais dos sub-nds.
Devido a limitagdo dos equipamentos disponiveis, de memoria e de utilizagio, ndo foi

possivel calcular imagens de melhor preciséo.
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Apéndice A

typedef struct no
{
struct no *ant;
COORD origem, centro,
char tipo_no;
int niv, num_part;
TRILHA tr;
COORD Mi[NUM_TERMOS + 1][NUM_TERMOS + 1],
L[NUM_TERMOS + 1][NUM_TERMOS + 1];
union tipo_no_u
{
NO_MAE nm;

NO_FOLHA nf,
\ } no_u;
} NO, *AP_NO;
onde
typedef struct no_folha
{
AP_LISTA_PARTICULAS I_particulas,
} NO_FOLHA, *AP_NO_FOLHA;
typedef struct lista_particulas

{
PARTICULA part;

struct lista_particulas *prox;
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}LISTA_PARTICULAS, *AP_LISTA_PARTICULAS;

typedef struct no_mae

{
struct no *_filhasINUM_FILHAS];

}

com:
ant = apontador para a célula antecessora;
origem = origem da caixa em coordenadas cartesianas;
centro = centro da caixa em coordenadas polares;
tipo_no = indica se o n6 é do tipo FOLHA (0) ou MAE (1);
niv = nivel do nd, _
num_part = niimero de particulas na regido abrangida pelo nd,
tr = trilha da raiz até a caixa;
Mi = valor dos coeficientes da expansdo multipdlos no centro da caixa;
L - valor dos coeficientes da expansde local no ceniro da caixa,
tipo _no_u = contém o conjunto de campos especifico de cada tipo de no.
No caso do né ser do tipo FOLHA (0). o tinico subcampo € o campo:
I_particulas = contém a lista de particulas localizadas na folha.
O né do tipo MAE (1) contém o subcampo:
I filhasfNUM_FILHAS] : vetor onde cada elemento aponta para umg sub-drvore da

garvore.
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