ARTIGO

Este artigo apresenta, de forma
introdutdria, o campo da simulagdo
computacional. Sdo apreseniados, como
ilustragdo, dois casos distinios de
modelagem ¢ simulagdo computacional,
relacionados & expectativa de vida das
cigarras ¢ & distribuigdo ndo uniforme da
dureza no diamante. Atualmente, esta
técnica é usada nos mais diferentes setores
produtivos visando & melhoria dos produtos
e, em alguns casos, § absolutamente
imprescindivel ao aprimoramento de novos
produtos.

Palavra chave:  Simulagdo
computacional, modelagem matemdtica e
modelos

1 Introdugiio
Ji nos pnimérdios, sabia-se que simular
uma realidade era uma forma de ampliar o
conhecimento & avangar no aprimoramento
dos produtos.
A téenica da Simulagdo Computacional
* consiste em estabelecer um modelo capaz de
descrever ou representar o problema real a
ser submetido & manipulagio “experimental”
em um computador. Em outras palavras,
Simulagio Computacional consiste em
conduzir “experimentos” em um computador,
envolvendo relagbes de conteddo logico ¢
matemé&tico, necessdrios & descrigio do
comportamento ¢ da estrutura de um problema
real, em periodos de tempo bem definidos.
Note que a palavra cxperimentos
aparece entre aspas, jé que o programa
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Simulador pode funcionar como um
laboratério virtual onde os experimentos
podem ser realizados.

Neste sentido, a Simulagio visa a
compreender o funcionamento, prever o
desempenho, 0 comporiamento, dominar ¢
controlar a evolugio do sistema real, através
da avaliaglio de estratégias a serem adotadas
dentro das restriges impostas pela realidade.
A simulagio ¢ obtida através do uso de
modelos, que descrevem de forma segura ¢
confifivel esse problema real.

Um modelo ¢ uma abstraglio ou uma
aproximagio, que € usado para entender a
realidade. Ou ainda, um modelo é uma
representagio simplificada da realidade. Nele,
sdo ressaltados ou destacados os pontos
essenciais do problema que deseja-se analisar
através da simula¢fio computacional.

2 A Modelagem de um Problema

Hi muito tempo as pessoas #m usado
modelos. Uma descriglo escrita de uma
batalha, uma réplica de um prédio, o uso de
simbolos para representar dinheiro, ndmeros
e relagBes matemiticas sio todos exemplos
de modelos.

Modelos podem ser utilizados na
arquitetura através de magquetes ¢ plantas; na
geografia através dos mapas; na aviagio ¢
exploragBo espacial, através dos modelos em
escala e o efeito dos simuladores de véo. Na
Ciéncia, em geral, 0s modelos sio de natureza
matemndtica, estatistica efou computacional,
constituidos com o uso de equagdes ¢
relagbes, ¢ usados para simulagio em
computador.(GALDINO, 1998)
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Para a realizaglo de uma modelagem €
preciso inicialmente conhecer a natureza do
problema, tais como: caracteristicas fisicas,
quimicas, bioldgicas, elc. Apds esse processo,
faz-se um modelo matemético que represente
a tradugio do problema, ou seja, esse
problema foi expresso em palavras (em
portugués) e serd traduzido para linguagem
matemiitica (em “matematiqués™) e vice versa.
(NACHBIN, 1998)

A matemitica & usada como
instrumento intelectual, que, através da
abstragdo e formalizagdio, sintetiza idéias, as
quais surgem em situagBes as mais diversas e,
por isto mesmo, camufladas na sua esséncia.
O objetive da matemitica &, ento, extrair esta
esséncia e formalizd-la em um contexto
abstrato onde ela possa ser trabalhada
intelectualmente, desenvolvida e absorvida
com uma extraordindria economia de
pensamento.

Esquematicamente, podem-se distinguir
as caracterfsticas bdsicas do processo de
matematizagio de um problema ou do que
chama-s¢ de um modelo matemdtico de um
problema com o diagrama da Figura 1:
(BASSANEZI, 1988)

TEORIA MATEMATICA
x 1 =
:/] MODELO
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ORIGINAL

RESULTADOS

Figura.l: Esquema para modelagem
matemética de um problema.

Note na Figura 1 que os resultados
enconiram-se juntos com o problema
original. Isto deve-se ao fato de que, apds
0 problema ter sido analisado através de
técnicas mateméticas e/ou computacionais,
os resultados devem ser investigados para
ver a correspondéncia com o problema
original,

Apds ultrapassada a fase da
modelagem, tendo-se confianga no modelo
desenvolvido, ou seja, o modelo
desenvolvido realmente traduz a realidade
da melhor forma possivel, podem-se simular
situagdes mais complexas do problema em
estudo.

Esta € uma vislo geral de como as
coisas podem ser feitas. Ou seja, qualquer
problema em estudo pode ser modelado e,
a partir do uso deste modelo, chegar-se ao
estudo de situagBes mais complexas através
da sua simulagio ou, em outras palavras,
“experimentagio em computador”.

Por exemplo, certos problemas podem
ser simples, mas tornam-se praticamente
impossiveis de se acharem solucdes “exatas™
através dos modelos mateméticos analfticos,
Uma alternativa & solugdo analitica do
problema € achar solugdes “aproximadas”
por métodos numéricos computacionais,
que podem ser implementados via simulagio
computacional.

A modelagem de uma situagiio ou
problema real pode, mais uma vez, ser
exemplificada visualizando o seguinte
esquema mostrado na Figura 2.

Observe nesta Figura que o problema
nde matemdiico passa por um processo de
experimentagdo e abstragio, onde a
experimentaglio possibilitard a obtenglo de
dados experimentais ou empiricos que
ajudam na compreenséio do problema, na
modificagio do modelo e na decisiio de sua
validade,

A experimentagio propriamente dita
€ um processo essencialmente laboratorial
efou estatfstico. J4 a abstragio descreve o
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processo de seleglo das varifiveis essenciais
¢ formulagiio em linguagem “natural” do
problema ou da situaglo real.

I - PROBLEMA NAQ MATEMATICO

M VALIDAT LD
.U- HMHJ‘ L
11 - MODELO MATEMATICO
»  RESOLUCKD: Eatado

Analiticn ¢ Mumdngo
*  VALIDACAD
IV - SOLUCAO
. APLICACAD

Figura 2 - Esquema de uma modelagem:
Busca de um modelo matemdtico que
descreva o problema estudado.
(NACHBIN, 1998)]

A resolucdo £ dada a partir de um estudo
analitico e numérico que definird a linguagem
matemitica derivada da linguagem “natural™
do problema. Apds a criaglio do modelo
malemdtico e antes da obtenglio da selugdo
certa, realiza-s¢ uma comparagio entre a
soluglo obtida via resoluglio do modelo
matemético ¢ o5 dados reais, estando, assim,
realizando uma validagio da soluglio.

Caso esse modelo inicial nio possua o
grau de aproximagio entre os dados rems,
entdo realizam-se modificagdes nas suas
varidveis, ou na lei de formagio, e comisso o
préprio modelo inicial é modificado e o
processo se inicia novamente.

Tendo entiio a definiglio do modelo
cero e a descoberta da soluglio, a modelagem

permitird, através de simulagdes
computacionais, fazer previsies, tomar
decisies, explicar e entender; enfim, participar
do mundo real com capacidade de influenciar
em suas mudancas.,

A linguagem oferecida pelas equagBes
diferenciais ¢ fundamental na transferéncia ¢
entendimento da linguagem “natural”, uma vez
que a palavra-chave variagdo aparece quase
sempre nas situagdes reais.

Tomando como extrema importingia o
modelo numérico, tem-se que oferecer uma
atengdo especial para a validagio do mesmo,
ou seja, na validagio numérica o que deseja-
se & ver se 04 resultados tedricos, relativos 4
parte matemdtica, sdo observados
numericamente. Isso aumentard a confianga
com respeito i capacidade “exploraténa” do
codigo escrito.

“0 modelo computacional (para o
cientista computacional) € como uma sonda
gue vai navegando por um espago
desconhecido e que estd equipada para enviar
informagdes interessantes sobre esse espago
jamais navegado. Essas informagdes
interessantes sdo as grandezas que slo
visualizadas através de uma interface gréfica.
A partir delas, pode-se adquinr uma intuig¢lo
apurada desse novo “territrio explorado™ e
possivelmente fazer descoberas de cunho
tedrico ¢fou prético”.

3 Aplicaciio de Modelos para Simulaciio
Computacional

3.1 As expectativas de vida das cigarras
sfio ndimeros primos (NACHBIN, 1998)

As cigarras possuem um ciclo de vida
que $& resume em passar a maior parte da sua
vida debaixo da terra (inicialmente na forma
de ninfas) ¢ quando saem para superficie elas
cantam, s¢ reproduzem e mormem. Espécies
que vivem na parte Leste ¢ Sul dos Estados
Unidos passam, respectivamente, dezessete ¢
treze anos debaixo da terra. Quando aparecem
na superficie (todas ac mesmo tempo),
ocupam algumas centenas de quildmetros de
raig,
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As cigarras, ao retornarem & superficie,
sfio devoradas facilmente pelos pédssaros.
Sabiamente, segundo Jay Gould, as cigarras
evitam que os pdssaros possam depender delas
para viver, fazendo com que esse retorno d
superficie ocorra em longos periodos de
tempo. Na pior das hipdteses, vai haver um
inico banguete para pdssaros de trés em trés
anos (ou guatro em quatro geragBes).

Usando um raciocinio “matemitico”,
notou-se que as expectativas de vida dessas
cigarras 580 mimeros primos. E formulou-
se uma investigagio importante para
construgdo do modelo:

Serd apenas uma coincidéncia? Ou
existird uma raziio para que os nimeros primos
tenham preferéncia sobre os nio-primos na
histdria da evolugio das cigarras?

No modelo matemitico foram incluldas
diversas espécies de péissaros e cigarras, cada
qual com uma expectativa de vida diferente.
Isso € feito para verificar, de fato, se as cigarras
com expectativas de vida iguais a um nimero
primo tém maiores chances de sobrevivéncia.

Concluiu-se apds realizagio, com dados
aleatonos de “experimentos computacionais”
com o modelo, que em condigdes iniciais todas
as cigarras vio 4 extinglio. Mas as cigarras
“anos-primos”™ sobrevivem .Escolheram-se
trés espécie de cigarras, com expectativas de
vidaiguais a 12, 13 e 15 anos respectivamente.
Escolheram-se também trés espécies de
péssaros com expectativas de vidaiguais a 2,
3 ¢ 3 anos.

Foi wvisto, através de simulagio
computacional, uma extingdo em massa com
virias geractes de cigarras morrendo. Ao
final, notou-se que no méximo uma ou duas
geragbes de uma, ou duas espécies
sobrevivem. As espécies que sobrevivem,
quase sempre, $30 as que tBm expectativas de
vida iguais a nimeros primos. Mais do que
1550, quando uma espécie de cigarras vai &
extinglo, quase sempre este fato estd
associado a uma enorme populagio de
péssaros com expectativas de vida iguais a um
divisor da expectativa de vida das cigarras
cxtintas. Apds a extingdo, hd um decaimento

brutal da populag3o de péssaros, voltando a
um nivel normal,

3.2 O Diamante Carbonade nio tem
Dureza Homogénea em seu corpo.
(RANGEL,1998)

Esta fol uma questfo gue ficou sem
resposta durante alguns anos, desde que
cientistas russos detectaram e mediram a
dureza no corpo de um determinado tipo de
diamante (o DSPC — Diamante Sintético
Policristalino do tipo Carbonado) e
verificaram que possufa dureza, nio uniforme,
al entdo permaneceu esta divida.

O35 cientistas que fizeram este estudo o
fizeram com o intuito de determinar a melhor
posigio para fixar estes diamantes nas
ferramentas em que eles viriam a trabalhar.
Determinando a melhor posiglo, a vida (il
das ferramentas tendenia a ser maior, obtendo
assim uma vantagem competitiva.

Porém, a causa que levava estes
diamantes a terem esta diferenga de dureza
no seu corpo ndo tinha ficado esclarecida,
necessitando, entdo, de novas investigagdes.

Uma vez determinada a causa que
levava os diamantes a terem uma regifio mais
dura, poderia, por exemplo, encontrar a
solugdo para ampliar esta parte e obter, assim,
diamantes “mais duros™.

No entanto, recentemente, a explicagiio
para esta questdo foi obtida. Isto aconteceu
durante uma pesquisa realizada no
Laboratério de Materiais Avangados
(LAMAYV) na UENF, no qual investigava-se,
através de simulagfio computacional, a
distribui¢io de temperatura durante a sintese
deste diamante.

Neste estudo, foi elaborado um
modelo matemitico ¢ computacional para
simulaglo da distribuiglo de temperatura
durante o processo de sintese do Diamante
Carbonado. Este modelo constituiu-se
basicamente da modelagem da geragio do
calor por corrente elétrica, da distribuiglo
das temperaturas, dos efeitos térmicos do
processo e da transiglio de fase do grafite
para o diamante.
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Durante as simulagdes computacionais,
chegou-se dentre outros resultados a um
“mapa” de temperaturas (ou seja, a um perfil
de temperaturas) formado pelas temperaturas
no momento em que o diamante se
transformava a partir do grafite. Este mapa
mostrava uma coincidéncia entre os valores
de temperatura na regifio de maior dureza,
contrastando com outros valores na regifio de
menor dureza.

Este fato ajudou a ésclarecer a possivel
causa para o diamante apresentar a diferenga
entre as durezas.

E importante ser dito que apenas pide-
s¢ chegar a esta concluslo através de
simulagio computacional, j4 que as condigdes
reais do processo impedem que esta anélise
seja feita de forma direta, ou seja, de forma
experimental.

4 Conclusiio

Hoje, assiste-se a um avango crescente
da utilizago de simulagdio computacional em
aplicagdes cientificas efou tecnolégicas, ou
ainda, como recurso didético.

[sto deve-se basicamente aos seguintes
fatores:

a) Aumento da capacidade de processamento
atrelado as redugBes de custo dos
computadores;

b) Aumento do nivel de complexidade nas
investigagBes ¢ andlises de processos e
produtos.

Para ilustrar, pode-s¢ mencionar o fato
de a Procter & Gamble fazer simulagio
computacional, usando supercomputadores
que modelam moléculas sujeitas & fnegdo com
a pele. Isto, apenas para entender melhor as
assaduras e combaté-las.(LAJOIE, 1999)

Na Exxon, reduziram os custos de
prospecgdo de petrdleo em 66%. Os pogos
de petrdleo foram modelados para determinar-
se 08 melhores locais para perfuragio.

(LAJOIE, 1999)

Muitas aulas podem ser ministradas com
auxflio de simuladores, que representam, em
muitos casos, o fendmeno que se deseja

explicar.

Ou, ainda, pode-se usar um simulador
como forma de exercitar certas habilidades,
como os simuladores de vio.

Como consideragdo final, deve-se
destacar que cquagdes matemdticas
representam uma estrutura ideal que nlio existe
na natureza. Logo, dados obtidos através de
simulagio computacional de modelos
matemdticos sdo uma aproximagdo que, de
acordo com o nfvel de complexidade
requendo nas investigagdes, contrastando com
as restrigdes impostas pelas hipdteses
simplificadoras, podem descrever de forma
satisfatdria a solugio de processos fisicos,
quimicos, bioldgicos, dentre outros.
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