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Resumo

Este trabalho ¢ uma aplicacao do método de particulas para problemas de escorregamento
de fluido, aplicando ferramentas de visualizacao 3D e interacao interativa em tempo real,
para o melhoramento do estudo das simulagoes de particulas. Para este fim nos usamos o
codigo Particle Simulation using CUDA, feito pelo Prof. Simon Green, onde em este trabalho
propoe-se sua modificacao em uma nova simulacao de particulas fazendo uma formulagao
propria do método Dissipative Particle Dynamics (DPD) e a alteragao de sua visualizagao no
OpenGL, acrescentando a implementacao de novos exemplos de estudo como escorregamento
continuo de particulas, queda de coluna de fluido e fluido-estrutura, além da implementacao
da visualizacao da grandeza da velocidade em cada particula. O entorno de visualizacao é
desenvolto usando a biblioteca de OpenGL GLUT e a ferramenta de visualizador por frag-
mentos de Point Sprites desenvolvida para a texturizacao em um ponto onde se usa a textura
2D, nosso caso em questao uma esfera no espago para a representacao de cada particula.
Este trabalho desenvolvido para IA369E - Topicos em Engenharia de Computacao VI, que foi
orientado a estudo de sistema interativo de visualizacao de dados volumétricos, dirigido pela
Professora Wu, Shin - Ting. Onde a conclusao més destacada foi conseguir a estabilizacao do
método DPD usando a visualizacao da velocidade de cada particula, e a alteracao de alguns

parametros da simulacao.

1 Introducao

Durante os tltimos 15 anos, varios novos métodos de simulacao sem malha, baseados em
particulas, foram objeto de grande atencao [IH3|, pois podem fornecer solugoes onde os méto-
dos tradicionais com malha sao fracos [4], como por exemplo em situagoes de fluxo de fluidos
complexos [5], altas deformagoes de material [6,[7] e problemas multi-escala [8,0]. Entre

eles estao principalmente os recentes desenvolvimentos em Smoothed Particle Hydridynamics



(SPH) [10], os Lattice gas methods (LGM ) [11], Dissipative Particle Dynamics (DPD) [12H14],
Moving Least Square (MLS) [15], Moving Least Square Reproducing Kernel Interpolant (ML-
SRK) [1L[16] e Discrete Element Method (DEM).

Método DPD

Um método mais recente para simulagao por particulas, o método DPD, proposto por Hooger-
brugge e Koelman em 1992 [9], embora menos eficiente do ponto-de-vista computacional
devido a sua natureza aleatéria. Apresenta uma Otima conservacao de massa e de momen-
tum, e permite simulagoes de sistemas mesoscopicos que envolvem interacoes fluido-estrutura,
solugdes coloidais, e problemas multi-escala, como demonstrado por outros autores [I7-19).

Em funcao dessas caracteristicas, o DPD tem sido aplicado com sucesso na modelagem
numeérica de sistemas microfluidicos de elevada complexidade como, por exemplo, a micro-
bomba coloidal publicada por De Palma em 2006 [I7], a simulagao de fluxo multi-fase em
redes de microcanais publicada por Liu em 2007 [I8], e um microssistema de imuno-ensaios
baseado em micro-esferas e uma camara microfluidica (Fig. [) publicado por Steiner em
2009 [5]. Esse sistema de imuno-ensaios foi modelado através de um conjunto de 500.000
particulas de fliido, e um experimento de 12 segundos de duragao levou uma semana para
ser simulado em um cluster de 32 processadores NEC Xeon EM64T com sistema operacional
Linux, que nesse tempo executaram 650.000 interacoes. FEsse elevado custo computacional

pode ser um impedimento a aplicacao do método DPD, apesar dos seus muitos aspectos

positivos.
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Figura 1: Microssistema de imuno-ensaios baseado em micro-esferas e uma camara mi-
crofluidica [5]. As microesferas sao recobertas com uma camada de proteinas de captura
e marcadas com um fluoréforo. Sao arrastadas por um fliido até a camara de leitura, onde
se espera que formem um agregado regular que facilite a leitura por fluorescéncia.

Integracao GPU e simulacao de Particulas

Os métodos baseadas em particulas geral tém varias vantagens sobre os métodos baseados em
malha [20]:

1. Eles s6 realizar calculos quando é necessario.



2. Eles exigem menos armazenamento e largura de banda, ja que as propriedades do modelo

sao armazenados apenas nas posi¢oes das particulas, em vez de em cada ponto do espaco.
3. Eles nao sao necessariamente restritos a um caixa finita.

4. A conservacao da massa é simples (uma vez que cada particula representa uma quanti-

dade fixa de massa).

A principal desvantagem dos métodos baseadas em particulas é que requerem um grande
numero de particulas para obter resultados realistas, fazendo o processamento computacional
muito pesado.

Felizmente, é relativamente facil de paralelizar sistemas de particulas e os enormes capacidades
de computacao paralela de GPU’s modernas agora torna possivel simular sistemas de grandes
dimensoes em taxas de tempo relativamente baixas. Apesar dos métodos de particulas em
geral presentarem elevado custo computacional [I0L21], novas perspectivas se apresentaram a
partir de 2007, quando a NVIDIA langou o primeiro processador grafico (GPU) de uso-geral
(GPGPU ), para ser usado como co-processador matematico em sistemas de calculo cientifico,
acelerando dezenas de vezes a solucao de problemas complexos e diminuindo em muito o
custo computacional, utilizando técnicas de processamento massivamente paralelo [22]23].
Embora, o desenvolvimento de um simulador do fluxo de liquidos por métodos de particulas e
seja executado em GPGPU justifica-se pelos seguintes motivos: As interagoes fluido-estrutura
sao fenomenos muito complexos, dificeis de se representar fielmente por modelos de ordem
reduzida devido a nao-linearidades dos fenomenos e as complexas geometrias dos dispositivos;
Os métodos tradicionais de simulacao numérica apresentam restricoes de desempenho em
simulagoes dinamicas. Um simulador capaz de representar com boa fidelidade o fluxo de

liquidos pode viabilizar a criagdo de modelos de ordem reduzida mais fiéis que os atuais [24-26].

Visualizacao de métodos de Particulas usando OpenGL e GLUT

Outro problema nos métodos de particulas como é DEM e DPD é que sao projetados para ser
métodos adimensionais [19,27] o que dificulta achar de formas simples os valores apropriados
dos parametros dos modelos, complicando a estabilizacao e estudo. No caso especial de DPD
além, tem um termo oscilatorio (randomico) em sua formulagao, que aumenta a dificuldade,
e que faz que a visualizacao e modificacao de parametros em tempo real uma questao critica
e muito relevante para o estudo, otimizacao e validacao das simulagoes. Assim, o emprego da
maquina de estados como OpenGL e a biblioteca GLUT para visualizacao, transforma-se em
uma importante ferramenta.

OpenGL e a ferramenta de visualizacao é "um programa de interface para hardware gré-
fico" [28,29]. Na verdade, OpenGL uma biblioteca de rotinas graficas e de modelagem,
bi (2D) e tridimensional (3D), extremamente portavel e rapida [30]. Entretanto, a maior
vantagem na sua utilizagao é a rapidez, uma vez que usa algoritmos cuidadosamente desen-

volvidos e otimizados pela Silicon Graphics, Inc., lider mundial em Computacao Gréfica e
Animacao [30].



No entanto, GLUT (OpenGL Utility Toolkit) ¢ uma biblioteca de funcionalidades para
OpenGL cujo principal objetivo é a abstracao do sistema operacional fazendo com que os
aplicativos sejam multiplataforma. A biblioteca foi escrita por Mark Kilgard (autor de livros
sobre computacao grafica) enquanto ele trabalhava para a empresa Silicon Graphics [28]. A
biblioteca possui funcionalidades para criacao e controle de janelas, e também tratamento de
eventos de dispositivos de entrada (mouse e teclado). Também existem rotinas para o desenho

de formas tridimensionais pré-definidas (como cubo, esfera, bule, etc).

Contribuicoes

Este trabalho tem como objetivo mostrar as vantagens de usar as ferramentas de visualiza-
¢ao e iteracao usando OpenGL e GLUT para o estudo de simuladores de particulas DPD,
em simulagoes em tempo real. No entanto, este documento resume a ideia bésica de uma
formulacao que propoe-se de DPD, sua implementacao no codigo CUDA e sua visualizacao
usando OpenGL e GLUT. Além, da implementacao da ferramenta de visualizacao para pro-
cessamento de fragmentos para desenho de particulas de Point Sprite para representar elas
cOmo esperas.

Para este efeito, este trabalho se consegue modificando o cddigo feito pelo Prof. Simon Green,
no que usa-se como método de simulacao de particulas DEM, realizado em seu trabalho Par-
ticle Simulation using CUDA [20]. Portanto, usando esse codigo, mudamos ele para as novas
formulagoes propostas com DPD , e os novos requisitos de visualizacao dos problemas a im-
plementar. Esses consistem em visualizar a magnitude da velocidade das particulas usando
una faixa de cores que delimite entre a velocidade maxima e minima do problema, usando
uma funcao que transforma os valores das grandeza das velocidades das particulas em cores
RGBA (red green blue alpha) [28], como se pode olhar na Fig[l4l do lado esquerdo. Onde a
méaxima velocidade fica de cor vermelho e a minima velocidade de cor azul. Assim, modifica-
se a iteracao de OpenGL e CUDA, ja que uma variavel atualizada constantemente deve ser
visualizada agora, o c6digo anterior s6 visualizava as particulas com cores arbitrarios definidos
nos passos iniciais da simulacao, como se mostra na Fig[I4 no lado direito.

Com essas novas ferramentas e a visualizacao pronta, novos exemplos de estudo de interacao

fluidos-estrutura como sao:
e Escorregamento continuo de particulas.
e (Queda de coluna de particulas.
e Interacao com obstaculo em queda de coluna de particulas.

Como efeito da novos exemplos e visualizagoes se consegue achar o estado de estabilidade
do problema e se mostra um estado de estabilidade que s6, posso-se conseguir com a nova

implementacao no modelo.



Figura 2: Visualizacao de particulas por Point Sprites. Na esquerda da figura, particulas
coloreadas em relacao com suas velocidades maximas e minimas; Na direita visualizagao
original, feito pelo Prof.Prof. Simon Green [20], onde os cores das particulas estao atribuidas
de forma aleatorio.

2 Generalidades programa Particle Simulation using CUDA

O comportamento da simulagao de particulas feita em CUDA (Particle Simulation using

CUDA [20]) esta dividido principalmente por trés passos:
1. Integracao temporal.
2. Interacao Particula-particulas (pesquisador de particulas).
3. Colisao de particulas.

Entanto que o renderizado das particulas 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 proxima seccao.

3 Integracao temporal e interacao CUDA-OpenGL

O passo de integragao é o mais simples passo. Ele integra os atributos de particulas (posigao e
velocidade) para mover as particulas através do espago. Usando a integracao simplificada de
Euler para obter a velocidade, sendo atualizada com base na forca aplicada e da gravidade, e
em seguida, a posicao é atualizado com base na velocidade. Amortecimento e interagoes com
o cubo delimitador também sao aplicados nesta fase.

As posicoes e as velocidades das particulas sao armazenadas em vetores de tipo float4. A
posi¢ao é alocadas no OpenGL em um vetor de armazenamento de vértice (vertex buffer
object, VBO), de modo que ela pode ser processados diretamente na GPU, no buffer usado
pelo visualizador. Esto se consegue usando classe ParticleSystem e sua fungdo createVBO,

de esta maneira:



ParticleSystem: :createVBO(uint size)

{
GLuint vbo;
glGenBuffers(l, &vbo);
glBindBuffer (GL_ARRAY_BUFFER, vbo) ;
glBufferData (GL_ARRAY_BUFFER, size, 0, GL_DYNAMIC_DRAW);
glBindBuffer (GL_ARRAY_BUFFER, 0);
return vbo;
}

Assim, iniciar o vetor posicdo como m_posVbo, em este trabalho se adiciona uma variavel
que esta alocada também em um VBO e sera usada para alocar os cores das particulas em
relacao a suas velocidades m_colorVB0, dessa forma se muda uma variavel constante no tempo
como era o cor das particulas, que eram coloridas de maneira arbitraria. Estas variaveis sao

definidas como:

m_posVbo = createVBO(m_numParticles*4*sizeof (float));

registerGLBufferObject (m_posVbo, &m_cuda_posvbo_resource);

m_colorVBO = createVBO(m_numParticles*4xsizeof (float));

registerGLBufferObject (m_colorVBO, &m_cuda_colorvbo_resource);

Esta memoria VBO é mapeada para uso de CUDA, com a fungao registerGLBufferObject
para sua inicializac¢do (como se mostra no coédigo acima) a que direciona para cudaGLMapBufferObject,
que armazenada para o uso da parte do CUDA do simulador, continuamente para sua atual-

izacao como:

{
dPos = (float *) mapGLBufferObject(&m_cuda_posvbo_resource);

dColor = (float *) mapGLBufferObject (&m_cuda_colorvbo_resource);

}

Assim, os vetores ficam em um buffer de dupla utilidade para que a atualizacao dos novos
valores nao afete as particulas ainda nao processadas. Entanto, ao terminar a atualizacao
dos vetores os dados podem ser usados de novo tanto na simulacao como na visualizacao, em
uma relacao simular a mostrada na Fig[3] na que nas variaveis que ficam na GPU possam ser

utilizadas tanto pela parte do visualizador como pelo simulador de uma maneira constante.

3.1 Renderizado das particulas

0 renderizado das particulas é realizado pela maquina de estados OpenGlL, fazendo uso do
Point Sprites [28].
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Figura 3: Interacao CUDA-OpenGL, mostra a relacao do manejo das variaveis na GPU para
a parte do simulacao e o Visualizador no cédigo, usando CudaGLMapBufferObject.

Point Sprite

Point Sprite é um recurso interessante suportado pelo OpenGL 1.5 e posteriores. Embora
OpenGL sempre apoio mapeado de texturas num ponto, antes da versao 1.5 esta significava
coordenar uma textura unica aplicada num ponto inteiro. Grande numero de pontos textur-
izados eram simplesmente muitas versoes de um tnico texel filtrado. Com Point Sprites vocé
pode colocar uma imagem de textura 2D em qualquer lugar na tela, desenhando um tnico
ponto 3D [28].

Provavelmente a aplicacao mais comum de point sprite é para sistemas de particulas. Um
grande niimero de particulas que se movem na tela podem ser representados como pontos para
produzir uma série de efeitos visuais. No entanto, o que representa esses pontos como pe-
quenas imagens 2D sobrepostas pode produzir dramética de streaming filamentos animados.
Point Sprite é um recurso interessante suportado pelo OpenGL 1.5 e posteriores. Embora
OpenGL sempre apoio mapeado de texturas num ponto, antes da versao 1.5 esta significava
coordenar uma textura unica aplicada num ponto inteiro. Grande numero de pontos textur-
izados eram simplesmente muitas versoes de um tnico texel filtrado. Com Point Sprites vocé
pode colocar uma imagem de textura 2D em qualquer lugar na tela, desenhando um tnico
ponto 3D [28].

Provavelmente a aplicacao mais comum de point sprite é para sistemas de particulas. Um
grande nimero de particulas que se movem na tela podem ser representados como pontos
para produzir uma série de efeitos visuais. [28§].

No trabalho apresentado aqui, o Point Sprites é definido como:

glEnable (GL_POINT_SPRITE_ARB);
glTexEnvi (GL_POINT_SPRITE_ARB, GL_COORD_REPLACE_ARB, GL_TRUE);



Ela consiste na ativacao da GL_POINT_SPRITE_ARB, encaminhando o conjunto de parametros
da textura no GL_COORD_REPLACE_ARB para o ambiente, em nosso caso, nao se define uma
textura se ndo um GLSL (OpenGL Shading Language) [29] pixel shader que faz os pontos

tornar-se esferas.

Visualizacao das velocidades nas particulas e a textura da esfera nas particulas

Para que as particulas fiquem coloreadas em relacao as velocidades, se emprega a variavel
Color que ficara no buffer de dupla utilidade, nesta questao s6 sera usado na parte de visu-
alizagao do codigo (OpenGL). Desta maneira, usando a ferramenta de OpenGL, onde a faixa

de cores fica de em relagao os velocidades como:
color[originalIndex] = float2RGBA((length(vel)-velMin)/(velMax-velMin));

Onde se normaliza a velocidade da particula em questao em relacao a4 velocidades méaxima
(velmax) e minima (velmin) no conjunto de particulas no problema, sendo esta usada pela

sub-rutina float2RGBA que relagao esta nos cores RGBA como:

float4 float2RGBA( float f )

{
float q, t;
f %= 4,
t = f - floor(f);
qQ=1-1t;

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, g*1.0f, 0.0f);
else if (f < 3) return make_floatd(tx1.0f, 1.0f, 0.0f, 0.0f);
else if (f < 4) return make_float4(1.0f, g*1.0f, 0.0f, 0.0f);
else return make_float4(1.0f, 0.0f, 0.0f, 0.0f);

}

Desta forma, se pode colorear as esferas com glColor4f em relacao aos cor das particulas.

Na Fig. Ml vemos um exemplo de como ficam coloridas as particulas.

Além disso, o codigo feito pelo Prof. Green [20] traz feito para o visualizador das particulas
um pixel shader com GLSL (OpenGL Shading Language) [29] que faz os pontos tornar-se
esferas em relagao a textura requerida pelo Point Sprite. Desta maneira temos a forma do

pixel shader (spherePixelShader) que gera a textura que se ligara para cada particula, como:

// pixel shader for rendering points as shaded spheres
const char *spherePixelShader = STRINGIFY(

void main()



Figura 4: Exemplo de como ficam coloridas as particulas, para o problema de escorregamento
de fluido.

{
const vec3 lightDir = vec3(0.577, 0.577, 0.577);
// calculate normal from texture coordinates
vec3 N;
N.xy = gl_TexCoord[0].xy*vec2(2.0, -2.0) + vec2(-1.0, 1.0);
float mag = dot(N.xy, N.xy);
if (mag > 1.0) discard; // kill pixels outside circle
N.z = sqrt(1.0-mag);
// calculate lighting
float diffuse = max(0.0, dot(lightDir, N));
gl_FragColor = gl_Color * diffuse;
}

)

Desta maneira, a visualiza das particulas ficam como um conjunto de esferas no espaco, como
se mostra na Fig[hl

4 Interacao Particula-particula

E relativamente simples de programar um sistema de particulas onde elas interagem uns com

os outros. A maioria dos sistemas de particulas usadas em video jogos de hoje se enquadram



Figura 5: Resultado da visualizacao das particulas como esferas usando Point Sprite e o Pixel
Shader.

nesta categoria. Neste caso, cada particula é independente e podem ser simuladas trivialmente
em paralelo.

O exemplo "n-corpo"incluido no CUDA SDK inclui iteracoes na forma de atracao gravita-
cional entre corpos [31,[32]. Ele demonstra que é possivel obter um excelente desempenho em
"n-corpos''para a simulagao gravitacional usando CUDA ao realizar os calculos de interagao
de uma forma de forca bruta e Computar todas as interagoes para os n-corpos. O uso de
memoria compartilhada significa que este método nao fica vinculado por largura de banda da
memoria.

No entanto, para as iteragoes locais (tais como colisdes) que pode melhorar o desempenho
usando subdivisao espacial. O aspecto chave aqui é que, para muitos tipos de iteracao, a
forca de interacao cai com a distancia. Isto significa que podemos calcular a forca de uma
dada particula por apenas comparacao com todos os seus vizinhos dentro de um determinado
raio, o que é feito aplicando um pesquisador de particulas. As Técnicas de subdivisao espacial
do espaco da simulacao para desenvolvimento dos pesquisadores de particulas é o modo mais

facil para encontrar os vizinhos de uma particula [33].

4.1 Malha uniforme

Neste trabalho para a subdivisao espacial, se emprega o método de malha uniforme [34,[35],
que é uma forma simples e eficiente para subdivisao. Assim, uma malha uniforme subdivide
o espaco de simulacao para uma malha de células de tamanho uniforme. Por simplicidade, se
utiliza uma malha em que o tamanho de célula é 0 mesmo que o tamanho da particula (o do-
bro do seu raio). Isto significa que cada particula pode abranger apenas um niimero limitado
de células da malha (8 em 3 dimensoes). Além disso, se se assumir nenhuma interpenetracao
entre as particulas, nao ha um limite superior fixo ligado ao niimero de particulas por célula
de malha (4, em trés dimensoes).

Usa-se uma chamada malha "solta (loose)", em que cada particula é atribuida a uma tnica

célula de malha com base no seu ponto central. Uma vez que cada particula pode, po-
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tencialmente, estar em sobreposicao varias células da malha, o que significa que durante o
processamento de colisoes, devemos também analisar as particulas nas células vizinhas (3 x 3
X 3 = 27 no total) para ver se eles estdo ou nao tocando a particula em questao. Este método
permite armazenar as particulas nas células da malha simplesmente classificando-las por seu
indice de malha [20}33].

A estrutura da malha de dados é gerada a partir do zero em cada passo de tempo. E possivel
realizar alteracOes incrementais para a estrutura da rede na GPU, mas esta abordagem é

simples e o desempenho é constante, independentemente do movimento das particulas [20].

4.1.1 Construcao da malha usando ordenamento

O abordagem que implementamos em este trabalho é utilizado ordenacao. O algoritmo con-
siste de varios Kernel’s. O primeiro kernel "calcHash"calcula um valor de hash (mistura) para
cada particula com base em sua ID de célula. Neste caso, basta usar o ID de célula linear
como o hash. O kernel armazena os resultados no vetor "particleHash"em memoria global
como um par uint2 (hash celular, ID de particulas).

Entao se classificam as particulas com base em seus valores de hash. A classificagao é realizada
utilizando o ordem da base rapido fornecido pela biblioteca CUDPP, que usa o algoritmo de-
scrito em [36].

Para que esta lista de classificados seja titil, se tem que ser capaz de encontrar o inicio de
qualquer célula na lista de classificados. Isto é conseguido através da execucao de outro kernel
chamado de "findCellStart", que utiliza um thread por particula e compara o indice da célula
onde a particula esta ficando com o indice da célula da particula anterior na lista ordenada.
Se o indice é diferente, isto indica o inicio de uma nova célula, bem como o endereco de inicio
é escrito para outra vetor com numeracao diferente. O codigo usando classificagao encontra
também o indice do final de cada célula de uma maneira similar [37].

A Fig. [fldemonstra a cria¢ao da rede usando o método de classificagao. Como uma otimizacao
adicional, re-ordenar a posicao e velocidade de vetor em ordem de ordenacao para melhorar

a coeréncia das pesquisas na memoria de textura durante o processamento de colisao.

5 Colisao de particulas

Uma vez que se tem construida a estrutura da malha que pode usar-se para acelerar a in-
teracoes particula-particula. No codigo de exemplo, realiza colisoes entre particulas simples,
utilizando o método DPD [37]. Sendo esta parte, da simulagao onde se calculam as equagoes
que fazem a relacao entra as particulas, e as relagoes numéricas que atualizaram a posicao e

a velocidade.
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Figura 6: Construcao da malha usando ordenamento.

5.1 Posicionamento das particulas

Para fazer a formulacao DPD é preciso primeiro plantear o posicionamento do problema entre
as particulas i e j. Considera-se o contato entre as particulas como na Fig. [0, onde se calcula

a distancia de sobreposicao entre particulas dado como ¢;;, de esta maneira, o melhor caminho
é fazer a descomposicao das componentes globais do sistema coordenado desde um sistema

local de componentes normal-tangencial. Onde a distancia entre centros das particulas (D;;)

1

/
L

f -__‘t‘:
/

htiﬂ
) \k._
Y
H,L

Figura 7: distancia de sobreposigao entre particulas dado como d;; [38].

no primeiro instante (Fig. [ (a)) de contato At ~ 0 ¢é igual a soma de raios das particulas
dado como:
Di; = R+ R, (1)
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Onde R; e R; sao os raios de ¢ e j respectivamente. Entanto, o vetor distancia entre centros na
dire¢ao normal também chamada distancia relativa entre as particulas (r;;) depois do contacto

entre as particulas é dada pelos vetores de posicao r; e r; (Fig. [ (b)) como:
rij = I‘j — I‘j (2)
Assim, pode ser formulado o vetor unitario normal (7;;) como:
r;

i = 3
Nij |1'z‘j| ( )

De esta maneira, a distancia de sobreposicao entre particulas é dada pelo vetor d;; (Fig. [@ (c)

e (d)) calculado como:
0i = (Dij = [ris]) mij (4)

5.2 Formulagao prépria DPD

Minha Hipoteses sobre DPD é que é derivado do comportamento da formulacao DEM, ja
que os dois sao derivados da Dinamica Molecular (DM). Onde a o comportamento em DPD
esta dado pela soma das forcas conservativa (F¢), forca dissipativa (F¢) e forca aleatoria (ou
randomica) (F"), como a forga:

F,;=F+F'+F (5)

5.2.1 Forga conservativa

Se conhecemos a forca conservativa ou forca repulsiva, a qual considera-se que é um tipo de

forca repulsiva na direcao normal as particulas em contato, dada como:

Fi; = =K, [(Dij — |rij|) 0] (6)

Onde que ~; é coeficiente de amortecimento tangencial, K; modulo de mola tangencial e

|z |

lembremos que a variidvel D;; é uma constante em funcao dos raios das particulas em iteracao

(@. Entao considerando a fung¢ao peso W (r) como:

[Tl
Wir)=1- 7
m=1-5 @
E mudando K, * D;; como a contante A;;, a equacao [6l pode ser transformada como:

Fc = AUW(’I“)T]U (8)

A que é muito similar s utilizadas na literatura [141[39,40].
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5.2.2 Forga Dissipativa

Em DPD a forca dissipativa tradicionalmente é definida como:

F¢ = nyd(r)vfj (9)

Onde se considera We(r) = [W(r)]? [BJ12,41]. De esta forma, W<(r) ¢ dada como:
d Iris )
Wi(r) = (1 — )
Wd(T) — 2‘1'11‘ + (|"m|>
Entao, a equacao @ pode ser re-definida com a equacao [I0 como:
Fi = nyd(r)v”-
Fl— {1 2l 4 (1o

')2] (1)

Fe = fyvfj +’yv{‘j [(

5.2.3 Forga Aleatoria

Para a forga aleatoria, esta dada na literatura [5],12,14] como:
F" = —oW"(r)&;mi (12)

Onde ¢&;; ¢ uma variavel aleatoria com meia em zero (0) e desviacao igual a um (1), e 0 é a

magnitude da variaveis aleatoria &; e W"(r) = W (r).

5.2.4 Aplicagao de CUDA pela varavel aleatoéria ¢;;

Para a variavel §;; usa-se a distribui¢ao normal, usando a func¢ao da biblioteca de CUDA para
formar niimeros randémicos no Device chamada de CURAND [42], e tiramos de ela a funcao

curand normal, fazendo seu chamamento como:

__device__ float

curand_normal (curandState *s);

Esta é uma funcao que entrega uma distribui¢ao normal float com meia 0, 0 e desviacao padrao
1,0. Este resultado pode ser escalado e deslocou-se para produzir valores de distribuicao

normal com qualquer média e desvio padrao.

5.2.5 Condicgoes de fronteiras

O dominio dos problemas a implementar no visualizador sao feitos em trés dimensoes e se
representa em um cubo de 2x2x2 (adimensional), neste volumem se delimita a iteragao entre

as particulas em todos os problemas. Para a simulacao se implementam para as fronteiras

14



solidas, por exemplo no caso as paredes do cubo, o caso de nao penetracao de parede com
uma condigao de no-slip [43-H45], onde ao atingir a particula sob a fronteira (parede), ela
¢ mudada na direcao do vetor velocidade, sendo esta completamente deslocada em direcao
contraria, mas no caso das grandezas das componentes da velocidade elas se mantem com as
novas direcao da velocidade.

Outro caso do fronteira que se implementa em este trabalho, é a condicao de cavidade para
fluxo continuo de particulas, com este as particulas que querem penetrar uma parede, sao
deslocadas a outra posicao do dominio do problema mas suas componentes de velocidades nao
sao mudadas, no problema de escorregamento continuo que usa esta condicao, esto acontece

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

6 Ferramentas interativas e Visualizacao

Usando a ferramenta OpenGL e GLUT se consegue visualizar em tempo real as particulas.
Esta visualizacao esta composta por um cubo como se pode ver na Figl8, onde as linhas dos
cantos de cor branco, representam as paredes do cubo, que como se pode reparar contem
as particulas em seu interior, desta forma o dominio dos problemas que se estudam neste

trabalho ficaram sempre dentro do cubo.

Figura 8: Visualizador de simulador de particulas por CUDA.

6.1 Menus auxiliares e comandos por teclas

O visualizador tem duas aplicacoes para modificar em tempo real os problemas simulados, o
primeiro como se mostra na Figl4l é ativado fazendo uso do botao secundério do mouse, o
que chamaremos de menu principal, neste se podem selecionar as fazendo clique com o botao
principal do mouse sob a alternativa a usar, além como se mostra no menu (Fig[I4)) ao lado

das palavras que definem a agao fazer (Reset block, Reset random, Hole e etc.) em colchetes
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quadrados os comandos em letras no teclado para aplicar as mesmas acoes sem precisar de
ativar o menu. Desta forma, s6 é preciso usar os comandos o teclado para ativar as mudancas

em tempo real que sejam precisas.

Figura 9: Menu auxiliar usando o botao secundario do mouse e comandos no teclado.

6.1.1 Escorregamento continuo de particulas

Uns dos problemas que se podem ativar com o menu principal com o comando obstacle [o],
é o problema de escorregamento continuo de particulas. Ele consiste de uma condic¢ao onde
o fluido esta fluindo constantemente no dominio (do quadrado) pela agao da gravidade, o
seja as particulas que se estdo deslocando para a fronteira inferior (parede inferior do cubo)
com uma velocidade dada, sdo deslocadas a fronteira superior (parede superior do cubo)
mantendo as componentes da velocidade, desta forma se gera uma condicao continua de fluxo
das particulas, como se pode ver na Fig[Ill Para modificar esta condi¢ao, se implemento um
menu que se ativa na parte superior da janela de (ver Fig. Bl), onde a variagao do tamanho do
orificio se pode aumentar ou reduzir empregando, gerando condicoes de parede solida ou de
fluxo continuo de particulas nas paredes inferior e superior (1.0 representa a parede totalmente
com fluxo de particulas), como se mostra na Figllll Entanto, na Fig[ITl se mostra condigoes

intermediarias de orificio, mudando a condi¢cao no menu superior.

6.1.2 Queda de coluna de particulas

O simulador feito pelo Prof. Green [20], presenta o exemplo de coluna de particulas ja pronto,
que é uma coluna de particulas que cai pela acao da gravidade, mas que na parede inferior do
cubo ela se comporta como uma superficie solida, elas comecam a descer como se mostra na
FiglT2 onde se olham trés passos de tempo entre a condi¢ao iniciar até a colisao com todas as
paredes frontais do cubo, onde se usa nas particulas a visualizacao da velocidade e o método
de DPD.
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Figura 10: Condicao de fronteira de orificio para escorregamento de fluido.

Este exemplo se ativa, desativando no menu principal a opgao Hole [b] (que desativam os
orificios) e no mesmo menu posteriormente Reset block [1], esto para evitar que o simu-
lador nao fique em um estado intermediaria com o exemplo de Escorregamento continuo de

particulas, ainda que pode ser interessante seu estudo, mas neste trabalho nao sera tratado.

6.1.3 Interacao com obstaculo em queda de coluna de particulas

Para este caso se implementa as mesmas acoes que no exemplo de queda de coluna de particu-
las, s6 que usando o menu principal ativamos o comando obstacle [o], o qual gerara um cubo

de 0.2x0.2x0.2, sob a parede inferior do cubo, onde seu centro para (x,y, z) ficara na posi¢ao

Figura 11: Condicao de fronteira, duas variagoes do orificio para escorregamento de fluido,
modificando menu ativado pelo teclado.
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Figura 12: Passos de tempo no exemplo de coluna de particulas, até elas atingir todos as
paredes frontais.

(0.7,—0.9,0.7) considerando a coordenada (0,0, 0) no centro do cubo que define o dominio do
problema. Este esta disposto com a condicao de fronteira solida para evitar a penetracao das
particulas na fronteira. Na Figll3 que mostra o comportamento do obstaculo em interagao

com o escorregamentos das particulas na coluna.

Figura 13: Interagao com obstaculo em queda de coluna de particulas.

6.1.4 Menu modificagao de parametros na simulacao

O menus de modificacao de parametros é ativado usando tecla [h] no teclado, este comando

mostrara um menu na parte superior como se olha na Fig[T4l

Figura 14: Se mostra o visualizador de simulador de particulas por CUDA.
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Onde se pode modificar algumas propriedades relacionadas as colisoes das particulas na for-
mula¢do DPD na simulac¢do em tempo real, como passos de tempo (time step), constantes
nas equagoes de for¢a (todos os parametros collide) e a velocidade de normalizagio (Normal-
ization Speed) que definira a intensidade com a qual se transforma a relacao de velocidades

entre particulas em cores RGBA entre maximos e minimos.

7 Discussao

O visualizador de particulas mostra um comportamento interessante como se pode ver nas
Fig[IQ e [I1] onde se pode reparar que se forma um perfil de velocidades como é de esperar
em um problema de fluxo continuo de particulas. O que valida primeiro o modelo, e duas
condi¢oes importantes, a primeira o uso dos parametros da formulagao DPD e a segunda a
forma de implementar as condic¢oes de fronteira. Situacao que foi facilitado com a visualizacao
da velocidade nas particulas e o uso dos menus, todo realizado em tempo.

O emprego das ferramentas de integracao CUDA-OpenGL usando a ferramenta CudaGLMap-
BufferObject, mostram simular e visualizar em tempo real das simulagoes das particulas, nos
exemplos implementados de uma forma adequada, o que ajuda a que os tempos e a iteracao
do usuéario sejam menores, e facilitem a modificacao no tempo de execucao. Assim, aumenta
a possibilidade de de geral maiores estudos dos problemas executados e diminuir a procura
de comportamentos desejados nas simulacoes, ja que todo se modifica na hora.

Desta forma, se justifica a importancia das ferramentas como CUDA, OpenGL e GLUT, es-
pecialmente sobre o uso de visualizadores comerciais ou livres, onde geralmente so se visualiza
em estado de pos-simulacao e onde a iteracao com a mesma é quase nula em modificacao de
problemas e parametros. Ja que esta presenta uma visualizacoes direta e a interacao com a
simulacao dad um beneficio maior. Em especial em particulas os visualizadores especializa-
dos tanto comercial como livres, em especial para problemas de simulacao fisica, sao muito

escacos, o que faz em particulas uma necessidade para seu implementacao e estudo.

& Conclusoes

Se consegue que o visualizador interativo usando método de DPD, seja uma ferramenta tutil
para o estudo e estabilizacao do método, para varios exemplos.

A visualizacao da grandeza das velocidades nas particulas, foi uma aplicacao bem sucedida,
devido a que se consegue achar condigoes para o funcionamento 6timo do modelo. No caso
especial da aplicacao das condicoes de contorno.

As ferramentas iterativas, como menus, zoom, deslocamentos e rotacao. Ajudam para uma
melhor observacao dos fend6menos, ja que em particulas a observacao individual e detalhada
se torno critica.

A execucao de varios exemplos em um mesmo visualizador e além de sua modificacao em

tempo real, acrescenta e facilita o estudo dos fenomenos em particulas, de uma maneira mais
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geral.
A interacao em GPU de OpenGL e CUDA, é uma interessante ferramenta tanto para a visu-

alizacao como na simulacgao de fend6menos fisicos.

Para perspectivas futuras, a geragao de corte, para visualizacao das particulas, em posicoes
intermediarias e conseguir visualizar Linhas de fluxo que mostrem a trajetoria das particulas
através do tempo, ajudariam a um melhor estudo do problema.

Além, melhorar a implementacao das colisao nas particulas usar um método mais complexo
como SPH ou MLS. E por ultimo, Implementacao de problemas mas complexos, para casos

de fenbmenos com comportamento s6 possiveis de simular em estado de multi-escala.
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