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Resumo

Este trabalho é uma apli
ação do método de partí
ulas para problemas de es
orregamento

de �uido, apli
ando ferramentas de visualização 3D e interação interativa em tempo real,

para o melhoramento do estudo das simulações de partí
ulas. Para este �m nós usamos o


ódigo Parti
le Simulation using CUDA, feito pelo Prof. Simon Green, onde em este trabalho

propõe-se sua modi�
ação em uma nova simulação de partí
ulas fazendo uma formulação

própria do método Dissipative Parti
le Dynami
s (DPD) e a alteração de sua visualização no

OpenGL, a
res
entando a implementação de novos exemplos de estudo 
omo es
orregamento


ontinuo de partí
ulas, queda de 
oluna de �uido e �uido-estrutura, além da implementação

da visualização da grandeza da velo
idade em 
ada partí
ula. O entorno de visualização é

desenvolto usando a bibliote
a de OpenGL GLUT e a ferramenta de visualizador por frag-

mentos de Point Sprites desenvolvida para a texturização em um ponto onde se usa a textura

2D, nosso 
aso em questão uma esfera no espaço para a representação de 
ada partí
ula.

Este trabalho desenvolvido para IA369E - Tópi
os em Engenharia de Computação VI, que foi

orientado à estudo de sistema interativo de visualização de dados volumétri
os, dirigido pela

Professora Wu, Shin - Ting. Onde a 
on
lusão más desta
ada foi 
onseguir a estabilização do

método DPD usando a visualização da velo
idade de 
ada partí
ula, e a alteração de alguns

parâmetros da simulação.

1 Introdução

Durante os últimos 15 anos, vários novos métodos de simulação sem malha, baseados em

partí
ulas, foram objeto de grande atenção [1�3℄, pois podem forne
er soluções onde os méto-

dos tradi
ionais 
om malha são fra
os [4℄, 
omo por exemplo em situações de �uxo de �uidos


omplexos [5℄, altas deformações de material [6, 7℄ e problemas multi-es
ala [8, 9℄. Entre

eles estão prin
ipalmente os re
entes desenvolvimentos em Smoothed Parti
le Hydridynami
s



(SPH ) [10℄, os Latti
e gas methods (LGM ) [11℄, Dissipative Parti
le Dynami
s (DPD) [12�14℄,

Moving Least Square (MLS) [15℄, Moving Least Square Reprodu
ing Kernel Interpolant (ML-

SRK) [1, 16℄ e Dis
rete Element Method (DEM ).

Método DPD

Um método mais re
ente para simulação por partí
ulas, o método DPD, proposto por Hooger-

brugge e Koelman em 1992 [9℄, embora menos e�
iente do ponto-de-vista 
omputa
ional

devido a sua natureza aleatória. Apresenta uma ótima 
onservação de massa e de momen-

tum, e permite simulações de sistemas mesos
ópi
os que envolvem interações �uido-estrutura,

soluções 
oloidais, e problemas multi-es
ala, 
omo demonstrado por outros autores [17�19℄.

Em função dessas 
ara
terísti
as, o DPD tem sido apli
ado 
om su
esso na modelagem

numéri
a de sistemas mi
ro�uídi
os de elevada 
omplexidade 
omo, por exemplo, a mi
ro-

bomba 
oloidal publi
ada por De Palma em 2006 [17℄, a simulação de �uxo multi-fase em

redes de mi
ro
anais publi
ada por Liu em 2007 [18℄, e um mi
rossistema de imuno-ensaios

baseado em mi
ro-esferas e uma 
âmara mi
ro�uídi
a (Fig. 1) publi
ado por Steiner em

2009 [5℄. Esse sistema de imuno-ensaios foi modelado através de um 
onjunto de 500.000

partí
ulas de �úido, e um experimento de 12 segundos de duração levou uma semana para

ser simulado em um 
luster de 32 pro
essadores NEC Xeon EM64T 
om sistema opera
ional

Linux, que nesse tempo exe
utaram 650.000 interações. Esse elevado 
usto 
omputa
ional

pode ser um impedimento à apli
ação do método DPD, apesar dos seus muitos aspe
tos

positivos.

Figura 1: Mi
rossistema de imuno-ensaios baseado em mi
ro-esferas e uma 
âmara mi-


ro�uídi
a [5℄. As mi
roesferas são re
obertas 
om uma 
amada de proteínas de 
aptura

e mar
adas 
om um �uoróforo. São arrastadas por um �úido até a 
âmara de leitura, onde

se espera que formem um agregado regular que fa
ilite a leitura por �uores
ên
ia.

Integração GPU e simulação de Partí
ulas

Os métodos baseadas em partí
ulas geral têm várias vantagens sobre os métodos baseados em

malha [20℄:

1. Eles só realizar 
ál
ulos quando é ne
essário.
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2. Eles exigem menos armazenamento e largura de banda, já que as propriedades do modelo

são armazenados apenas nas posições das partí
ulas, em vez de em 
ada ponto do espaço.

3. Eles não são ne
essariamente restritos a um 
aixa �nita.

4. A 
onservação da massa é simples (uma vez que 
ada partí
ula representa uma quanti-

dade �xa de massa).

A prin
ipal desvantagem dos métodos baseadas em partí
ulas é que requerem um grande

número de partí
ulas para obter resultados realistas, fazendo o pro
essamento 
omputa
ional

muito pesado.

Felizmente, é relativamente fá
il de paralelizar sistemas de partí
ulas e os enormes 
apa
idades

de 
omputação paralela de GPU 's modernas agora torna possível simular sistemas de grandes

dimensões em taxas de tempo relativamente baixas. Apesar dos métodos de partí
ulas em

geral presentarem elevado 
usto 
omputa
ional [10,21℄, novas perspe
tivas se apresentaram a

partir de 2007, quando a NVIDIA lançou o primeiro pro
essador grá�
o (GPU ) de uso-geral

(GPGPU ), para ser usado 
omo 
o-pro
essador matemáti
o em sistemas de 
ál
ulo 
ientí�
o,

a
elerando dezenas de vezes a solução de problemas 
omplexos e diminuindo em muito o


usto 
omputa
ional, utilizando té
ni
as de pro
essamento massivamente paralelo [22, 23℄.

Embora, o desenvolvimento de um simulador do �uxo de líquidos por métodos de partí
ulas e

seja exe
utado em GPGPU justi�
a-se pelos seguintes motivos: As interações �uido-estrutura

são fen�menos muito 
omplexos, difí
eis de se representar �elmente por modelos de ordem

reduzida devido a não-linearidades dos fen�menos e às 
omplexas geometrias dos dispositivos;

Os métodos tradi
ionais de simulação numéri
a apresentam restrições de desempenho em

simulações dinâmi
as. Um simulador 
apaz de representar 
om boa �delidade o �uxo de

líquidos pode viabilizar a 
riação de modelos de ordem reduzida mais �éis que os atuais [24�26℄.

Visualização de métodos de Partí
ulas usando OpenGL e GLUT

Outro problema nos métodos de partí
ulas 
omo é DEM e DPD é que são projetados para ser

métodos adimensionais [19,27℄ o que di�
ulta a
har de formas simples os valores apropriados

dos parâmetros dos modelos, 
ompli
ando a estabilização e estudo. No 
aso espe
ial de DPD

além, tem um termo os
ilatório (rand�mi
o) em sua formulação, que aumenta a di�
uldade,

e que faz que a visualização e modi�
ação de parâmetros em tempo real uma questão 
riti
a

e muito relevante para o estudo, otimização e validação das simulações. Assim, o emprego da

máquina de estados 
omo OpenGL e a bibliote
a GLUT para visualização, transforma-se em

uma importante ferramenta.

OpenGL e a ferramenta de visualização é "um programa de interfa
e para hardware grá-

�
o" [28, 29℄. Na verdade, OpenGL uma bibliote
a de rotinas grá�
as e de modelagem,

bi (2D) e tridimensional (3D), extremamente portável e rápida [30℄. Entretanto, a maior

vantagem na sua utilização é a rapidez, uma vez que usa algoritmos 
uidadosamente desen-

volvidos e otimizados pela Sili
on Graphi
s, In
., líder mundial em Computação Grá�
a e

Animação [30℄.
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No entanto, GLUT (OpenGL Utility Toolkit) é uma bibliote
a de fun
ionalidades para

OpenGL 
ujo prin
ipal objetivo é a abstração do sistema opera
ional fazendo 
om que os

apli
ativos sejam multiplataforma. A bibliote
a foi es
rita por Mark Kilgard (autor de livros

sobre 
omputação grá�
a) enquanto ele trabalhava para a empresa Sili
on Graphi
s [28℄. A

bibliote
a possui fun
ionalidades para 
riação e 
ontrole de janelas, e também tratamento de

eventos de dispositivos de entrada (mouse e te
lado). Também existem rotinas para o desenho

de formas tridimensionais pré-de�nidas (
omo 
ubo, esfera, bule, et
).

Contribuições

Este trabalho tem 
omo objetivo mostrar as vantagens de usar as ferramentas de visualiza-

ção e iteração usando OpenGL e GLUT para o estudo de simuladores de partí
ulas DPD,

em simulações em tempo real. No entanto, este do
umento resume a ideia bási
a de uma

formulação que propõe-se de DPD, sua implementação no 
ódigo CUDA e sua visualização

usando OpenGL e GLUT. Além, da implementação da ferramenta de visualização para pro-


essamento de fragmentos para desenho de partí
ulas de Point Sprite para representar elas


omo esperas.

Para este efeito, este trabalho se 
onsegue modi�
ando o 
ódigo feito pelo Prof. Simon Green,

no que usa-se 
omo método de simulação de partí
ulas DEM, realizado em seu trabalho Par-

ti
le Simulation using CUDA [20℄. Portanto, usando esse 
ódigo, mudamos ele para as novas

formulações propostas 
om DPD , e os novos requisitos de visualização dos problemas a im-

plementar. Esses 
onsistem em visualizar a magnitude da velo
idade das partí
ulas usando

una faixa de 
ores que delimite entre a velo
idade máxima e mínima do problema, usando

uma função que transforma os valores das grandeza das velo
idades das partí
ulas em 
ores

RGBA (red green blue alpha) [28℄, 
omo se pode olhar na Fig.14 do lado esquerdo. Onde a

máxima velo
idade �
a de 
or vermelho e a mínima velo
idade de 
or azul. Assim, modi�
a-

se a iteração de OpenGL e CUDA, já que uma variável atualizada 
onstantemente deve ser

visualizada agora, o 
ódigo anterior só visualizava as partí
ulas 
om 
ores arbitrários de�nidos

nos passos ini
iais da simulação, 
omo se mostra na Fig.14 no lado direito.

Com essas novas ferramentas e a visualização pronta, novos exemplos de estudo de interação

�uidos-estrutura 
omo são:

� Es
orregamento 
ontinuo de partí
ulas.

� Queda de 
oluna de partí
ulas.

� Interação 
om obsta
ulo em queda de 
oluna de partí
ulas.

Como efeito da novos exemplos e visualizações se 
onsegue a
har o estado de estabilidade

do problema e se mostra um estado de estabilidade que só, posso-se 
onseguir 
om a nova

implementação no modelo.
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Figura 2: Visualização de partí
ulas por Point Sprites. Na esquerda da �gura, partí
ulas


oloreadas em relação 
om suas velo
idades máximas e mínimas; Na direita visualização

original, feito pelo Prof.Prof. Simon Green [20℄, onde os 
ores das partí
ulas estão atribuídas

de forma aleatório.

2 Generalidades programa Parti
le Simulation using CUDA

O 
omportamento da simulação de partí
ulas feita em CUDA (Parti
le Simulation using

CUDA [20℄) esta dividido prin
ipalmente por três passos:

1. Integração temporal.

2. Interação Partí
ula-partí
ulas (pesquisador de partí
ulas).

3. Colisão de partí
ulas.

Entanto que o renderizado das partí
ulas é realizado usando OpenGL, fazendo uso do Point

Sprites [28℄ e um GLSL (OpenGL Shading Language) [29℄ pixel shader que faz os pontos

tornar-se esferas. O tema do uso do Point Sprites se aprofundara na próxima se
ção.

3 Integração temporal e interação CUDA-OpenGL

O passo de integração é o mais simples passo. Ele integra os atributos de partí
ulas (posição e

velo
idade) para mover as partí
ulas através do espaço. Usando a integração simpli�
ada de

Euler para obter a velo
idade, sendo atualizada 
om base na força apli
ada e da gravidade, e

em seguida, a posição é atualizado 
om base na velo
idade. Amorte
imento e interações 
om

o 
ubo delimitador também são apli
ados nesta fase.

As posições e as velo
idades das partí
ulas são armazenadas em vetores de tipo �oat4. A

posição é alo
adas no OpenGL em um vetor de armazenamento de vérti
e (vertex bu�er

obje
t,VBO), de modo que ela pode ser pro
essados diretamente na GPU, no bu�er usado

pelo visualizador. Esto se 
onsegue usando 
lasse Parti
leSystem e sua função 
reateVBO,

de esta maneira:
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Parti
leSystem::
reateVBO(uint size)

{

GLuint vbo;

glGenBuffers(1, &vbo);

glBindBuffer(GL_ARRAY_BUFFER, vbo);

glBufferData(GL_ARRAY_BUFFER, size, 0, GL_DYNAMIC_DRAW);

glBindBuffer(GL_ARRAY_BUFFER, 0);

return vbo;

}

Assim, ini
iar o vetor posição 
omo m_posVbo, em este trabalho se adi
iona uma variável

que esta alo
ada também em um VBO e sera usada para alo
ar os 
ores das partí
ulas em

relação a suas velo
idades m_
olorVBO, dessa forma se muda uma variável 
onstante no tempo


omo era o 
or das partí
ulas, que eram 
oloridas de maneira arbitraria. Estas variáveis são

de�nidas 
omo:

m_posVbo = 
reateVBO(m_numParti
les*4*sizeof(float));

registerGLBufferObje
t(m_posVbo, &m_
uda_posvbo_resour
e);

....

m_
olorVBO = 
reateVBO(m_numParti
les*4*sizeof(float));

registerGLBufferObje
t(m_
olorVBO, &m_
uda_
olorvbo_resour
e);

Esta memória VBO é mapeada para uso de CUDA, 
om a função registerGLBufferObje
t

para sua ini
ialização (
omo se mostra no 
ódigo a
ima) a que dire
iona para 
udaGLMapBufferObje
t,

que armazenada para o uso da parte do CUDA do simulador, 
ontinuamente para sua atual-

ização 
omo:

{

dPos = (float *) mapGLBufferObje
t(&m_
uda_posvbo_resour
e);

dColor = (float *) mapGLBufferObje
t(&m_
uda_
olorvbo_resour
e);

}

Assim, os vetores �
am em um bu�er de dupla utilidade para que a atualização dos novos

valores não afete as partí
ulas ainda não pro
essadas. Entanto, ao terminar a atualização

dos vetores os dados podem ser usados de novo tanto na simulação 
omo na visualização, em

uma relação simular a mostrada na Fig.3, na que nas variáveis que �
am na GPU possam ser

utilizadas tanto pela parte do visualizador 
omo pelo simulador de uma maneira 
onstante.

3.1 Renderizado das partí
ulas

0 renderizado das partí
ulas é realizado pela maquina de estados OpenGL, fazendo uso do

Point Sprites [28℄.
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Figura 3: Interação CUDA-OpenGL, mostra a relação do manejo das variáveis na GPU para

a parte do simulação e o Visualizador no 
ódigo, usando CudaGLMapBu�erObje
t.

Point Sprite

Point Sprite é um re
urso interessante suportado pelo OpenGL 1.5 e posteriores. Embora

OpenGL sempre apoio mapeado de texturas num ponto, antes da versão 1.5 esta signi�
ava


oordenar uma textura úni
a apli
ada num ponto inteiro. Grande numero de pontos textur-

izados eram simplesmente muitas versões de um úni
o texel �ltrado. Com Point Sprites vo
ê

pode 
olo
ar uma imagem de textura 2D em qualquer lugar na tela, desenhando um úni
o

ponto 3D [28℄.

Provavelmente a apli
ação mais 
omum de point sprite é para sistemas de partí
ulas. Um

grande número de partí
ulas que se movem na tela podem ser representados 
omo pontos para

produzir uma série de efeitos visuais. No entanto, o que representa esses pontos 
omo pe-

quenas imagens 2D sobrepostas pode produzir dramáti
a de streaming �lamentos animados.

Point Sprite é um re
urso interessante suportado pelo OpenGL 1.5 e posteriores. Embora

OpenGL sempre apoio mapeado de texturas num ponto, antes da versão 1.5 esta signi�
ava


oordenar uma textura úni
a apli
ada num ponto inteiro. Grande numero de pontos textur-

izados eram simplesmente muitas versões de um úni
o texel �ltrado. Com Point Sprites vo
ê

pode 
olo
ar uma imagem de textura 2D em qualquer lugar na tela, desenhando um úni
o

ponto 3D [28℄.

Provavelmente a apli
ação mais 
omum de point sprite é para sistemas de partí
ulas. Um

grande número de partí
ulas que se movem na tela podem ser representados 
omo pontos

para produzir uma série de efeitos visuais. [28℄.

No trabalho apresentado aqui, o Point Sprites é de�nido 
omo:

glEnable(GL_POINT_SPRITE_ARB);

glTexEnvi(GL_POINT_SPRITE_ARB, GL_COORD_REPLACE_ARB, GL_TRUE);

...
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Ela 
onsiste na ativação da GL_POINT_SPRITE_ARB, en
aminhando o 
onjunto de parâmetros

da textura no GL_COORD_REPLACE_ARB para o ambiente, em nosso 
aso, não se de�ne uma

textura se não um GLSL (OpenGL Shading Language) [29℄ pixel shader que faz os pontos

tornar-se esferas.

Visualização das velo
idades nas partí
ulas e a textura da esfera nas partí
ulas

Para que as partí
ulas �quem 
oloreadas em relação as velo
idades, se emprega a variável

Color que �
ara no bu�er de dupla utilidade, nesta questão só sera usado na parte de visu-

alização do 
ódigo (OpenGL). Desta maneira, usando a ferramenta de OpenGL, onde a faixa

de 
ores �
a de em relação os velo
idades 
omo:


olor[originalIndex℄ = float2RGBA((length(vel)-velMin)/(velMax-velMin));

Onde se normaliza a velo
idade da partí
ula em questão em relação á velo
idades máxima

(velmax) e mínima (velmin) no 
onjunto de partí
ulas no problema, sendo esta usada pela

sub-rutina float2RGBA que relação esta nos 
ores RGBA 
omo:

float4 float2RGBA( float f )

{

float q, t;

f *= 4;

t = f - floor(f);

q = 1 - t;

if (f < 0) return make_float4(0.0f, 0.0f, 1.0f, 0.0f);

else if (f < 1) return make_float4(0.0f, t*1.0f, 1.0f, 0.0f);

else if (f < 2) return make_float4(0.0f, 1.0f, q*1.0f, 0.0f);

else if (f < 3) return make_float4(t*1.0f, 1.0f, 0.0f, 0.0f);

else if (f < 4) return make_float4(1.0f, q*1.0f, 0.0f, 0.0f);

else return make_float4(1.0f, 0.0f, 0.0f, 0.0f);

}

Desta forma, se pode 
olorear as esferas 
om glColor4f em relação aos 
or das partí
ulas.

Na Fig. 4 vemos um exemplo de 
omo �
am 
oloridas as partí
ulas.

Além disso, o 
ódigo feito pelo Prof. Green [20℄ traz feito para o visualizador das partí
ulas

um pixel shader 
om GLSL (OpenGL Shading Language) [29℄ que faz os pontos tornar-se

esferas em relação a textura requerida pelo Point Sprite. Desta maneira temos a forma do

pixel shader (spherePixelShader) que gera a textura que se ligara para 
ada partí
ula, 
omo:

// pixel shader for rendering points as shaded spheres


onst 
har *spherePixelShader = STRINGIFY(

void main()
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Figura 4: Exemplo de 
omo �
am 
oloridas as partí
ulas, para o problema de es
orregamento

de �uido.

{


onst ve
3 lightDir = ve
3(0.577, 0.577, 0.577);

// 
al
ulate normal from texture 
oordinates

ve
3 N;

N.xy = gl_TexCoord[0℄.xy*ve
2(2.0, -2.0) + ve
2(-1.0, 1.0);

float mag = dot(N.xy, N.xy);

if (mag > 1.0) dis
ard; // kill pixels outside 
ir
le

N.z = sqrt(1.0-mag);

// 
al
ulate lighting

float diffuse = max(0.0, dot(lightDir, N));

gl_FragColor = gl_Color * diffuse;

}

);

Desta maneira, a visualiza das partí
ulas �
am 
omo um 
onjunto de esferas no espaço, 
omo

se mostra na Fig.5.

4 Interação Partí
ula-partí
ula

É relativamente simples de programar um sistema de partí
ulas onde elas interagem uns 
om

os outros. A maioria dos sistemas de partí
ulas usadas em vídeo jogos de hoje se enquadram
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Figura 5: Resultado da visualização das partí
ulas 
omo esferas usando Point Sprite e o Pixel

Shader.

nesta 
ategoria. Neste 
aso, 
ada partí
ula é independente e podem ser simuladas trivialmente

em paralelo.

O exemplo "n-
orpo"in
luído no CUDA SDK in
lui iterações na forma de atração gravita-


ional entre 
orpos [31,32℄. Ele demonstra que é possível obter um ex
elente desempenho em

"n-
orpos"para a simulação gravita
ional usando CUDA ao realizar os 
ál
ulos de interação

de uma forma de força bruta e Computar todas as interações para os n-
orpos. O uso de

memória 
ompartilhada signi�
a que este método não �
a vin
ulado por largura de banda da

memória.

No entanto, para as iterações lo
ais (tais 
omo 
olisões) que pode melhorar o desempenho

usando subdivisão espa
ial. O aspe
to 
have aqui é que, para muitos tipos de iteração, a

força de interação 
ai 
om a distân
ia. Isto signi�
a que podemos 
al
ular a força de uma

dada partí
ula por apenas 
omparação 
om todos os seus vizinhos dentro de um determinado

raio, o que é feito apli
ando um pesquisador de partí
ulas. As Té
ni
as de subdivisão espa
ial

do espaço da simulação para desenvolvimento dos pesquisadores de partí
ulas é o modo mais

fá
il para en
ontrar os vizinhos de uma partí
ula [33℄.

4.1 Malha uniforme

Neste trabalho para a subdivisão espa
ial, se emprega o método de malha uniforme [34, 35℄,

que é uma forma simples e e�
iente para subdivisão. Assim, uma malha uniforme subdivide

o espaço de simulação para uma malha de 
élulas de tamanho uniforme. Por simpli
idade, se

utiliza uma malha em que o tamanho de 
élula é o mesmo que o tamanho da partí
ula (o do-

bro do seu raio). Isto signi�
a que 
ada partí
ula pode abranger apenas um número limitado

de 
élulas da malha (8 em 3 dimensões). Além disso, se se assumir nenhuma interpenetração

entre as partí
ulas, não há um limite superior �xo ligado ao número de partí
ulas por 
élula

de malha (4, em três dimensões).

Usa-se uma 
hamada malha "solta (loose)", em que 
ada partí
ula é atribuída a uma úni
a


élula de malha 
om base no seu ponto 
entral. Uma vez que 
ada partí
ula pode, po-
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ten
ialmente, estar em sobreposição várias 
élulas da malha, o que signi�
a que durante o

pro
essamento de 
olisões, devemos também analisar as partí
ulas nas 
élulas vizinhas (3 x 3

x 3 = 27 no total) para ver se eles estão ou não to
ando a partí
ula em questão. Este método

permite armazenar as partí
ulas nas 
élulas da malha simplesmente 
lassi�
ando-las por seu

índi
e de malha [20, 33℄.

A estrutura da malha de dados é gerada a partir do zero em 
ada passo de tempo. É possível

realizar alterações in
rementais para a estrutura da rede na GPU, mas esta abordagem é

simples e o desempenho é 
onstante, independentemente do movimento das partí
ulas [20℄.

4.1.1 Construção da malha usando ordenamento

O abordagem que implementamos em este trabalho é utilizado ordenação. O algoritmo 
on-

siste de vários Kernel's. O primeiro kernel "
al
Hash"
al
ula um valor de hash (mistura) para


ada partí
ula 
om base em sua ID de 
élula. Neste 
aso, basta usar o ID de 
élula linear


omo o hash. O kernel armazena os resultados no vetor "parti
leHash"em memória global


omo um par uint2 (hash 
elular, ID de partí
ulas).

Então se 
lassi�
am as partí
ulas 
om base em seus valores de hash. A 
lassi�
ação é realizada

utilizando o ordem da base rápido forne
ido pela bibliote
a CUDPP, que usa o algoritmo de-

s
rito em [36℄.

Para que esta lista de 
lassi�
ados seja útil, se tem que ser 
apaz de en
ontrar o iní
io de

qualquer 
élula na lista de 
lassi�
ados. Isto é 
onseguido através da exe
ução de outro kernel


hamado de "�ndCellStart", que utiliza um thread por partí
ula e 
ompara o índi
e da 
élula

onde a partí
ula esta �
ando 
om o índi
e da 
élula da partí
ula anterior na lista ordenada.

Se o índi
e é diferente, isto indi
a o iní
io de uma nova 
élula, bem 
omo o endereço de iní
io

é es
rito para outra vetor 
om numeração diferente. O 
ódigo usando 
lassi�
ação en
ontra

também o índi
e do �nal de 
ada 
élula de uma maneira similar [37℄.

A Fig. 6 demonstra a 
riação da rede usando o método de 
lassi�
ação. Como uma otimização

adi
ional, re-ordenar a posição e velo
idade de vetor em ordem de ordenação para melhorar

a 
oerên
ia das pesquisas na memoria de textura durante o pro
essamento de 
olisão.

5 Colisão de partí
ulas

Uma vez que se tem 
onstruída a estrutura da malha que pode usar-se para a
elerar a in-

terações partí
ula-partí
ula. No 
ódigo de exemplo, realiza 
olisões entre partí
ulas simples,

utilizando o método DPD [37℄. Sendo esta parte, da simulação onde se 
al
ulam as equações

que fazem a relação entra as partí
ulas, e as relações numéri
as que atualizaram a posição e

a velo
idade.
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Figura 6: Construção da malha usando ordenamento.

5.1 Posi
ionamento das partí
ulas

Para fazer a formulação DPD é pre
iso primeiro plantear o posi
ionamento do problema entre

as partí
ulas i e j. Considera-se o 
ontato entre as partí
ulas 
omo na Fig. 7, onde se 
al
ula

a distan
ia de sobreposição entre partí
ulas dado 
omo δij , de esta maneira, o melhor 
aminho

é fazer a des
omposição das 
omponentes globais do sistema 
oordenado desde um sistema

lo
al de 
omponentes normal-tangen
ial. Onde a distan
ia entre 
entros das partí
ulas (Dij)

Figura 7: distan
ia de sobreposição entre partí
ulas dado 
omo δij [38℄.

no primeiro instante (Fig. 7 (a)) de 
ontato ∆t ≈ 0 é igual à soma de raios das partí
ulas

dado 
omo:

Dij = Ri +Rj (1)

12



Onde Ri e Rj são os raios de i e j respe
tivamente. Entanto, o vetor distan
ia entre 
entros na

direção normal também 
hamada distan
ia relativa entre as partí
ulas (rij) depois do 
onta
to

entre as partí
ulas é dada pelos vetores de posição ri e rj (Fig. 7 (b)) 
omo:

rij = rj − rj (2)

Assim, pode ser formulado o vetor unitário normal (ηij) 
omo:

ηij =
rij

|rij|
(3)

De esta maneira, a distan
ia de sobreposição entre partí
ulas é dada pelo vetor δij (Fig. 7 (
)

e (d)) 
al
ulado 
omo:

δij = (Dij − |rij |) ηij (4)

5.2 Formulação própria DPD

Minha Hipóteses sobre DPD é que é derivado do 
omportamento da formulação DEM, já

que os dois são derivados da Dinâmi
a Mole
ular (DM ). Onde a o 
omportamento em DPD

esta dado pela soma das forças 
onservativa (F

c
), força dissipativa (F

d
) e força aleatória (ou

rand�mi
a) (F

r
), 
omo a força:

Fij = F

c + F

d + F

r
(5)

5.2.1 Força 
onservativa

Se 
onhe
emos a força 
onservativa ou força repulsiva, a qual 
onsidera-se que é um tipo de

força repulsiva na direção normal às partí
ulas em 
ontato, dada 
omo:

F

c
ij = −Kn [(Dij − |rij |) ηij ]

F

c
ij = −Kn ∗Dij

[(

1−
|rij |

Dij

)

ηij

]

(6)

Onde que γt é 
oe�
iente de amorte
imento tangen
ial, Kt modulo de mola tangen
ial e

lembremos que a variável Dij é uma 
onstante em função dos raios das partí
ulas em iteração

(1). Então 
onsiderando a função peso W (r) 
omo:

W (r) = 1−
|rij|

Dij

(7)

E mudando Kn ∗Dij 
omo a 
ontante Aij, a equação 6 pode ser transformada 
omo:

F

c = AijW (r)ηij (8)

A que é muito similar ás utilizadas na literatura [14, 39, 40℄.
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5.2.2 Força Dissipativa

Em DPD a força dissipativa tradi
ionalmente é de�nida 
omo:

F

d = γW d(r)vnij (9)

Onde se 
onsidera W d(r) = [W (r)]2 [5, 12, 41℄. De esta forma, W d(r) é dada 
omo:

W d(r) =
(

1−
|rij |

Dij

)

2

W d(r) = 1− 2
|rij |

Dij
+
(

|rij |

Dij

)

2 (10)

Então, a equação 9 pode ser re-de�nida 
om a equação 10 
omo:

F

d = γW d(r)vnij

F

d = γ

[

1− 2
|rij |

Dij
+
(

|rij |

Dij

)2
]

vnij

F

d = γvnij + γvnij

[

(

|rij |

Dij

)2

− 2
|rij |

Dij

]

(11)

5.2.3 Força Aleatoria

Para a força aleatória, esta dada na literatura [5, 12, 14℄ 
omo:

F

r = −σW r(r)ξijηij (12)

Onde ξij é uma variável aleatória 
om meia em zero (0) e desviação igual a um (1), e σ é a

magnitude da variáveis aleatória ξij e W r(r) = W (r).

5.2.4 Apli
ação de CUDA pela varável aleatória ξij

Para a variável ξij usa-se a distribuição normal, usando a função da bibliote
a de CUDA para

formar números rand�mi
os no Devi
e 
hamada de CURAND [42℄, e tiramos de ela a função


urand normal, fazendo seu 
hamamento 
omo:

__devi
e__ float


urand_normal (
urandState *s);

Esta é uma função que entrega uma distribuição normal �oat 
ommeia 0, 0 e desviação padrão

1, 0. Este resultado pode ser es
alado e deslo
ou-se para produzir valores de distribuição

normal 
om qualquer média e desvio padrão.

5.2.5 Condições de fronteiras

O domínio dos problemas a implementar no visualizador são feitos em três dimensões e se

representa em um 
ubo de 2x2x2 (adimensional), neste volumem se delimita a iteração entre

as partí
ulas em todos os problemas. Para a simulação se implementam para as fronteiras
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solidas, por exemplo no 
aso as paredes do 
ubo, o 
aso de não penetração de parede 
om

uma 
ondição de no-slip [43�45℄, onde ao atingir a partí
ula sob a fronteira (parede), ela

é mudada na direção do vetor velo
idade, sendo esta 
ompletamente deslo
ada em direção


ontraria, mas no 
aso das grandezas das 
omponentes da velo
idade elas se mantem 
om as

novas direção da velo
idade.

Outro 
aso do fronteira que se implementa em este trabalho, é a 
ondição de 
avidade para

�uxo 
ontinuo de partí
ulas, 
om este as partí
ulas que querem penetrar uma parede, são

deslo
adas a outra posição do domínio do problema mas suas 
omponentes de velo
idades não

são mudadas, no problema de es
orregamento 
ontinuo que usa esta 
ondição, esto a
onte
e

entre as paredes superior e inferior, que se tratara mais a profundidade na seguente se
ção.

6 Ferramentas interativas e Visualização

Usando a ferramenta OpenGL e GLUT se 
onsegue visualizar em tempo real as partí
ulas.

Esta visualização esta 
omposta por um 
ubo 
omo se pode ver na Fig.8, onde as linhas dos


antos de 
or bran
o, representam as paredes do 
ubo, que 
omo se pode reparar 
ontem

as partí
ulas em seu interior, desta forma o domínio dos problemas que se estudam neste

trabalho �
aram sempre dentro do 
ubo.

Figura 8: Visualizador de simulador de partí
ulas por CUDA.

6.1 Menus auxiliares e 
omandos por te
las

O visualizador tem duas apli
ações para modi�
ar em tempo real os problemas simulados, o

primeiro 
omo se mostra na Fig.14, é ativado fazendo uso do botão se
undário do mouse, o

que 
hamaremos de menu prin
ipal, neste se podem sele
ionar as fazendo 
lique 
om o botão

prin
ipal do mouse sob a alternativa a usar, além 
omo se mostra no menu (Fig.14) ao lado

das palavras que de�nem a ação fazer (Reset blo
k, Reset random, Hole e et
.) em 
ol
hetes
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quadrados os 
omandos em letras no te
lado para apli
ar as mesmas ações sem pre
isar de

ativar o menu. Desta forma, só é pre
iso usar os 
omandos o te
lado para ativar as mudanças

em tempo real que sejam pre
isas.

Figura 9: Menu auxiliar usando o botão se
undário do mouse e 
omandos no te
lado.

6.1.1 Es
orregamento 
ontinuo de partí
ulas

Uns dos problemas que se podem ativar 
om o menu prin
ipal 
om o 
omando obsta
le [o℄,

é o problema de es
orregamento 
ontinuo de partí
ulas. Ele 
onsiste de uma 
ondição onde

o �uido esta �uindo 
onstantemente no domínio (do quadrado) pela ação da gravidade, o

seja as partí
ulas que se estão deslo
ando para a fronteira inferior (parede inferior do 
ubo)


om uma velo
idade dada, são deslo
adas a fronteira superior (parede superior do 
ubo)

mantendo as 
omponentes da velo
idade, desta forma se gera uma 
ondição 
ontinua de �uxo

das partí
ulas, 
omo se pode ver na Fig.10. Para modi�
ar esta 
ondição, se implemento um

menu que se ativa na parte superior da janela de (ver Fig. 8), onde a variação do tamanho do

orifí
io se pode aumentar ou reduzir empregando, gerando 
ondições de parede solida ou de

�uxo 
ontinuo de partí
ulas nas paredes inferior e superior (1.0 representa a parede totalmente


om �uxo de partí
ulas), 
omo se mostra na Fig.10. Entanto, na Fig.11 se mostra 
ondições

intermediarias de orifí
io, mudando a 
ondição no menu superior.

6.1.2 Queda de 
oluna de partí
ulas

O simulador feito pelo Prof. Green [20℄, presenta o exemplo de 
oluna de partí
ulas já pronto,

que é uma 
oluna de partí
ulas que 
aí pela ação da gravidade, mas que na parede inferior do


ubo ela se 
omporta 
omo uma superfí
ie solida, elas 
omeçam a des
er 
omo se mostra na

Fig.12, onde se olham três passos de tempo entre a 
ondição ini
iar até a 
olisão 
om todas as

paredes frontais do 
ubo, onde se usa nas partí
ulas a visualização da velo
idade e o método

de DPD.
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Figura 10: Condição de fronteira de orifí
io para es
orregamento de �uido.

Este exemplo se ativa, desativando no menu prin
ipal a opção Hole [b℄ (que desativam os

orifí
ios) e no mesmo menu posteriormente Reset blo
k [1℄, esto para evitar que o simu-

lador não �que em um estado intermediaria 
om o exemplo de Es
orregamento 
ontinuo de

partí
ulas, ainda que pode ser interessante seu estudo, mas neste trabalho não sera tratado.

6.1.3 Interação 
om obsta
ulo em queda de 
oluna de partí
ulas

Para este 
aso se implementa as mesmas ações que no exemplo de queda de 
oluna de partí
u-

las, só que usando o menu prin
ipal ativamos o 
omando obsta
le [o℄, o qual gerara um 
ubo

de 0.2x0.2x0.2, sob a parede inferior do 
ubo, onde seu 
entro para (x, y, x) �
ara na posição

Figura 11: Condição de fronteira, duas variações do orifí
io para es
orregamento de �uido,

modi�
ando menu ativado pelo te
lado.
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Figura 12: Passos de tempo no exemplo de 
oluna de partí
ulas, até elas atingir todos as

paredes frontais.

(0.7,−0.9, 0.7) 
onsiderando a 
oordenada (0, 0, 0) no 
entro do 
ubo que de�ne o domínio do

problema. Este esta disposto 
om a 
ondição de fronteira solida para evitar a penetração das

partí
ulas na fronteira. Na Fig.13 que mostra o 
omportamento do obsta
ulo em interação


om o es
orregamentos das partí
ulas na 
oluna.

Figura 13: Interação 
om obsta
ulo em queda de 
oluna de partí
ulas.

6.1.4 Menu modi�
ação de parâmetros na simulação

O menus de modi�
ação de parâmetros é ativado usando te
la [h℄ no te
lado, este 
omando

mostrara um menu na parte superior 
omo se olha na Fig.14.

Figura 14: Se mostra o visualizador de simulador de partí
ulas por CUDA.
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Onde se pode modi�
ar algumas propriedades rela
ionadas as 
olisões das partí
ulas na for-

mulação DPD na simulação em tempo real, 
omo passos de tempo (time step), 
onstantes

nas equações de força (todos os parâmetros 
ollide) e a velo
idade de normalização (Normal-

ization Speed) que de�nira a intensidade 
om a qual se transforma a relação de velo
idades

entre partí
ulas em 
ores RGBA entre máximos e mínimos.

7 Dis
ussão

O visualizador de partí
ulas mostra um 
omportamento interessante 
omo se pode ver nas

Fig.10 e 11 onde se pode reparar que se forma um per�l de velo
idades 
omo é de esperar

em um problema de �uxo 
ontinuo de partí
ulas. O que valida primeiro o modelo, e duas


ondições importantes, a primeira o uso dos parâmetros da formulação DPD e a segunda a

forma de implementar as 
ondições de fronteira. Situação que foi fa
ilitado 
om a visualização

da velo
idade nas partí
ulas e o uso dos menus, todo realizado em tempo.

O emprego das ferramentas de integração CUDA-OpenGL usando a ferramenta CudaGLMap-

Bu�erObje
t, mostram simular e visualizar em tempo real das simulações das partí
ulas, nos

exemplos implementados de uma forma adequada, o que ajuda a que os tempos e a iteração

do usuário sejam menores, e fa
ilitem a modi�
ação no tempo de exe
ução. Assim, aumenta

a possibilidade de de geral maiores estudos dos problemas exe
utados e diminuir a pro
ura

de 
omportamentos desejados nas simulações, já que todo se modi�
a na hora.

Desta forma, se justi�
a a importân
ia das ferramentas 
omo CUDA, OpenGL e GLUT, es-

pe
ialmente sobre o uso de visualizadores 
omer
iais ou livres, onde geralmente só se visualiza

em estado de pós-simulação e onde a iteração 
om a mesma é quase nula em modi�
ação de

problemas e parâmetros. Já que esta presenta uma visualizações direta e a interação 
om a

simulação dá um bene�
io maior. Em espe
ial em partí
ulas os visualizadores espe
ializa-

dos tanto 
omer
ial 
omo livres, em espe
ial para problemas de simulação físi
a, são muito

es
aços, o que faz em partí
ulas uma ne
essidade para seu implementação e estudo.

8 Con
lusões

Se 
onsegue que o visualizador interativo usando método de DPD, seja uma ferramenta útil

para o estudo e estabilização do método, para vários exemplos.

A visualização da grandeza das velo
idades nas partí
ulas, foi uma apli
ação bem su
edida,

devido a que se 
onsegue a
har 
ondições para o fun
ionamento ótimo do modelo. No 
aso

espe
ial da apli
ação das 
ondições de 
ontorno.

As ferramentas iterativas, 
omo menus, zoom, deslo
amentos e rotação. Ajudam para uma

melhor observação dos fen�menos, já que em partí
ulas a observação individual e detalhada

se torno 
riti
a.

A exe
ução de vários exemplos em um mesmo visualizador e além de sua modi�
ação em

tempo real, a
res
enta e fa
ilita o estudo dos fen�menos em partí
ulas, de uma maneira mais
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geral.

A interação em GPU de OpenGL e CUDA, é uma interessante ferramenta tanto para a visu-

alização 
omo na simulação de fen�menos físi
os.

Para perspe
tivas futuras, a geração de 
orte, para visualização das partí
ulas, em posições

intermediárias e 
onseguir visualizar Linhas de �uxo que mostrem a trajetória das partí
ulas

através do tempo, ajudariam a um melhor estudo do problema.

Além, melhorar a implementação das 
olisão nas partí
ulas usar um método mais 
omplexo


omo SPH ou MLS. E por ultimo, Implementação de problemas mas 
omplexos, para 
asos

de fen�menos 
om 
omportamento só possíveis de simular em estado de multi-es
ala.
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