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RESUMO

A adesão bacteriana a superfícies rugosas desempenha um papel essencial na formação de
biofilmes, impactando a saúde, a indústria e o meio ambiente. Nesta tese, foi desenvolvido
um modelo numérico inovador que combinou o método da Hidrodinâmica de Partículas Sua-
vizadas (SPH) com o potencial de Lennard-Jones (LJ) para investigar os mecanismos iniciais
de adesão de bactérias individuais rígidas a superfícies rugosas. Implementado no framework
Hidrodinâmica de Partículas Suavizadas baseada em Python (PySPH), o modelo permitiu
simular interações intermoleculares e hidrodinâmicas, superando limitações de teorias tradi-
cionais, como as teorias termodinâmica, Derjaguin-Landau-Verwey-Overbeek (DLVO), DLVO
Estendida (XDLVO), o método da Aproximação de Derjaguin (DA) e o método de Integração
de Elementos de Superfície (SEI). Dados experimentais obtidos por Microscopia de Força de
Cisalhamento (ShFM) e estudos prévios sobre a adesão da bactéria Staphylococcus aureus

foram utilizados para analisar o impacto da rugosidade do substrato. Comparações com re-
sultados da literatura, baseados em Dinâmica Molecular (MD), demonstraram a precisão e a
consistência do modelo proposto. Esta pesquisa estabeleceu uma base para o desenvolvimento
de modelos mais abrangentes, capazes de incorporar propriedades adicionais de bactérias e
contribuir para o controle de biofilmes em aplicações práticas.

Palavras-chaves: Adesão Bacteriana. Biofilmes. Staphylococcus aureus. Rugosidade. Hidro-
dinâmica de Partículas Suavizadas (SPH). Acoplamento Rígido-Fluido.



ABSTRACT

Bacterial adhesion to rough surfaces plays a key role in biofilm formation, impacting
health, industry, and the environment. In this thesis, an innovative numerical model was devel-
oped by combining the Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) method with the Lennard-
Jones (LJ) potential to investigate the initial mechanisms of adhesion of individual rigid bac-
teria to rough surfaces. Implemented within the Python-based Smoothed Particle Hydrody-
namics (PySPH) framework, the model enabled the simulation of both intermolecular and
hydrodynamic interactions, overcoming limitations of traditional theories such as thermody-
namic, Derjaguin-Landau-Verwey-Overbeek (DLVO), Extended DLVO (XDLVO), Derjaguin
approximation method (DA), and Surface element integration method (SEI). Experimental
data obtained through Shear Force Microscopy (ShFM) and previous studies on the adhesion
of Staphylococcus aureus were used to analyze the impact of substrate roughness. Compar-
isons with results from the literature based on Molecular Dynamics (MD) demonstrated the
accuracy and consistency of the proposed model. This research provides a foundation for
the development of more comprehensive models capable of incorporating additional bacterial
properties and contributing to the control of biofilms in practical applications.

Keywords: Bacterial Adhesion. Biofilms. Staphylococcus aureus. Roughness. Smoothed Par-
ticle Hydrodynamics (SPH). Rigid-Fluid Coupling.
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1 INTRODUÇÃO

Os biofilmes são comunidades organizadas de microrganismos aderidos a superfícies, ge-
ralmente envoltos por uma matriz de substâncias poliméricas extracelulares (EPS), produzida
pelos próprios microrganismos, pelo ambiente ou pelas células da superfície colonizada (HEY-

DORN et al., 2000). Essa matriz confere ao biofilme proteção e estabilidade, favorecendo sua
persistência em diferentes ambientes (VU et al., 2009).

A formação dos biofilmes é um processo dinâmico e multifásico, que se inicia pela adesão
bacteriana (HORI; MATSUMOTO, 2010). Embora teorias clássicas ofereçam uma base para a
compreensão desse fenômeno, elas ainda apresentam limitações por não representarem com
precisão as condições reais do processo (BOS; MEI; BUSSCHER, 1999).

Com o avanço da modelagem computacional, diversos métodos numéricos têm sido em-
pregados para investigar o processo de adesão bacteriana. Entre as técnicas utilizadas, alguns
métodos são consagrados para fenômenos hidrodinâmicos e de Interações Fluido-Estrutura
(FSI), porém, até o momento, o método da Hidrodinâmica de Partículas Suavizadas (SPH)
ainda não foi explorado de forma específica para simular a adesão bacteriana. O SPH é uma
técnica lagrangiana sem malhas que se destaca em diversas aplicações por permitir o tra-
tamento natural de interfaces complexas e meios com geometria irregular, além de oferecer
alta resolução espacial na representação dos fenômenos envolvidos (MONAGHAN, 1992). Es-
sas características fazem do SPH uma abordagem promissora para modelar a interação entre
bactérias e superfícies rugosas.

Nesta tese, investigou-se a adesão inicial de bactérias a superfícies rugosas por meio de
um modelo computacional que integra diferentes abordagens numéricas. A interação entre o
fluido e a superfície rugosa foi modelada com a formulação SPH Fracamente Compressível
(WCSPH), conforme proposta por Monaghan (2005). A interação entre a bactéria rígida e o
fluido baseou-se no acoplamento rígido-fluido desenvolvido por Akinci et al. (2012). Por fim,
as forças de curto alcance entre bactéria e superfície foram representadas pelo potencial de
Lennard-Jones (LJ), conforme apresentado por Wang et al. (2020).

Parte dos resultados obtidos nesta pesquisa foi divulgada previamente em Silva et al.
(2025), no qual é apresentado, até onde se tem conhecimento, o primeiro modelo baseado
em SPH a integrar a rugosidade de superfícies, fluido e célula bacteriana rígida em um único
sistema. Adicionalmente, os conhecimentos adquiridos durante o desenvolvimento desta tese
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também contribuíram para o artigo Silva et al. (2023), que aborda a modelagem computacional
de geometrias complexas com alta precisão — um desafio comum tanto na área de manufatura
aditiva quanto na simulação de fenômenos envolvendo geometrias irregulares.

Com esta investigação, busca-se contribuir para o entendimento dos mecanismos iniciais
de adesão bacteriana a superfícies rugosas, fornecendo subsídios para o desenvolvimento de
estratégias mais eficazes de controle e prevenção da formação de biofilmes.

1.1 MOTIVAÇÃO

O controle de bactérias resistentes e vírus letais é um desafio global crescente, agravado
pela pandemia da doença causada pelo Coronavírus ou, mais precisamente, vírus SARS-CoV-2
(COVID-19) (SONDA et al., 2022) (ver Figura 1). A crise revelou a escassez de terapias antivirais
eficazes e os riscos de disseminação de infecções (MOHAMADI; FAZELI, 2022). Em hospitais,
a descontaminação de superfícies tornou-se essencial para evitar infecções secundárias por
superbactérias, exigindo novas soluções (GRAY; WENZEL, 2020). Espécies bacterianas como
Staphylococcus aureus, Escherichia coli e Pseudomonas aeruginosa estão ligadas a infecções
crônicas graves, com alto impacto na saúde pública e nos custos hospitalares (WU et al., 2018b),
(YI et al., 2019).

Figura 1 – UTI para pacientes com coronavírus no hospital Gilberto Novaes, em Manaus (AM).

Fonte: (UOL Notícias, 2021)

Neste contexto, esta tese foi motivada pelo projeto “Materiais Autodescontaminantes com
Estruturas Hierárquicas Ativo-Passivas”, que combinou nanocompósitos ativos e recobrimen-
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tos bioinspirados para aumentar a resistência das superfícies à adesão bacteriana (BARRERA

et al., 2018), (SANTA-CRUZ et al., 2019). A abordagem envolveu impressão 3D e simulações
computacionais para otimizar a topologia das superfícies e prevenir a formação de biofilmes.

A formação de biofilmes representa um dos principais desafios no controle de infecções
hospitalares, pois confere proteção às bactérias contra agentes antimicrobianos, tornando os
tratamentos menos eficazes (BANERJEE et al., 2023). Essas estruturas podem se formar em
superfícies biológicas e não biológicas (MADDI; SCANNAPIECO, 2013), (SPENGLER et al., 2021),
mesmo em concentrações bacterianas reduzidas (KHATOON et al., 2018), favorecendo a colo-
nização (HALL-STOODLEY; COSTERTON; STOODLEY, 2004). O processo inicia-se com a adesão
celular à superfície, etapa crucial e relativamente independente da rugosidade (SPENGLER et

al., 2021), (YANG et al., 2022), sendo a sua interrupção uma estratégia promissora para pre-
venir a formação de biofilmes (YANG et al., 2022). Compreender as fases desse processo e os
efeitos hidrodinâmicos associados é fundamental para o desenvolvimento de soluções mais efi-
cazes (HORI; MATSUMOTO, 2010). Dentre os agentes mais preocupantes, destaca-se a bactéria
Staphylococcus aureus, especialmente suas cepas resistentes à meticilina (Methicillin-Resistant
Staphylococcus aureus (MRSA)), que causam infecções graves e de difícil tratamento (GAR-

RETT; BHAKOO; ZHANG, 2008), (NANDHINI et al., 2022).
A adesão bacteriana é um processo dinâmico influenciado por fatores físicos, químicos e

ambientais, iniciando-se com interações fracas e reversíveis, que podem evoluir para adesão
irreversível e colonização (YANG et al., 2022). As propriedades das bactérias e das superfícies,
como a rugosidade, afetam diretamente esse processo, podendo tanto favorecer quanto di-
ficultar a adesão, dependendo de suas características (CRAWFORD et al., 2012), (LAZZINI et

al., 2021). No entanto, os efeitos da rugosidade ainda são controversos na literatura (MU et

al., 2023b), refletindo a complexidade das interações envolvidas. Forças como van der Wa-
als, tensão superficial e efeitos hidrodinâmicos atuam em escala microscópica, dificultando a
observação direta e tornando as simulações computacionais ferramentas fundamentais (BOS;

MEI; BUSSCHER, 1999), (XAVIER; FOSTER, 2007). Modelos teóricos clássicos, como os baseados
na termodinâmica, não representam adequadamente interações de curto alcance nem fatores
biológicos, como a matriz de EPS, a motilidade e o quorum sensing — um mecanismo de
comunicação bacteriana baseado na produção e detecção de sinais químicos que permite a
coordenação coletiva do comportamento celular — além de desconsiderarem o impacto do
fluxo e da geometria da superfície (TANDOGAN et al., 2017), o que evidencia a necessidade de
abordagens híbridas mais avançadas.
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Como alternativa às teorias tradicionais, a Dinâmica de Fluidos Computacional (CFD)
passou a ser empregada em pesquisas sobre adesão bacteriana por meio de simulações numé-
ricas, funcionando como uma ponte entre a modelagem e a experimentação (BOULBENE et al.,
2012), (PADOVA; MOSSA, 2020), (CHINNARAJ et al., 2021). Essa abordagem oferece uma solu-
ção econômica e eficiente para investigar regiões inacessíveis experimentalmente. No entanto,
destaca-se a importância da calibração dos modelos numéricos com dados experimentais, a fim
de proporcionar uma compreensão mais abrangente dos processos envolvidos, como a adesão
bacteriana (PADOVA; MOSSA, 2020).

No artigo de Lazzini et al. (2021), o método MD foi combinada com o potencial de LJ para
investigar a adesão inicial de bactérias Staphylococcus aureus e Escherichia coli, a superfícies
texturizadas onduladas e com nanopilares. As simulações foram conduzidas por meio do modelo
object-in-fluid do Extensible Simulation Package for Research on Soft Matter (ESPResSO),
uma plataforma de simulação desenvolvida para modelar sistemas de matéria mole (WEIK et al.,
2019), integrando o método Lattice Boltzmann (LB) para a dinâmica de fluidos e o método
Immersed Boundary (IB) para descrever as interações entre a célula bacteriana e o fluido,
permitindo a modelagem da superfície da bactéria e sua interação com o ambiente fluido de
forma precisa.

Nesse modelo, a célula bacteriana foi representada como um objeto imerso, cuja fronteira
foi descrita por uma malha triangular lagrangiana (CIMRÁK; GUSENBAUER; JANČIGOVÁ, 2014).
O acoplamento dos métodos foi realizado conforme o procedimento proposto por Ahlrichs e
Dünweg (1998), aplicando-se uma força de arrasto 𝐹𝑗 = 𝜖(𝑣−𝑢) à esfera em movimento, em
que 𝜖 representa o coeficiente de fricção, 𝑢 a velocidade do fluido e 𝑣 a velocidade do ponto
IB. A interação entre as células próximas foi calculada por interpolação linear dos valores
de 𝑢, enquanto a força oposta, −𝐹𝑗, foi distribuída entre as células mais próximas da grade
(AHLRICHS; DÜNWEG, 1998).

A MD demonstrou ser eficaz em simulações em escala atômica; no entanto, apresenta
limitações significativas quando aplicada a sistemas macroscópicos, devido ao elevado custo
computacional, o que restringe tanto a resolução espacial quanto a temporal (BOPP et al.,
2008). Nesse contexto, Ganesh, Patra e Travis (2022) e Islam, Ganesh e Patra (2022) evi-
denciaram o SPH como uma alternativa promissora. Enquanto Ganesh, Patra e Travis (2022)
propuseram a combinação entre a MD e o SPH em um framework multiescala, Islam, Ganesh
e Patra (2022) indicaram que o SPH pode, em certos cenários, substituir a MD, desde que
adequadamente configurado.
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O SPH já se mostrou eficaz na modelagem de fenômenos complexos, como a formação de
biofilmes e suas interações com o escoamento. Diversos estudos destacaram sua versatilidade
em diferentes contextos (SOLEIMANI et al., 2016), (DUPUY; SILK, 2016), (SOLEIMANI, 2017),
(FENG et al., 2021), (FENG; NEUWEILER; LIU, 2021), (CARRERA et al., 2022), (FENG; NEUWEILER,
2024). No entanto, a aplicação do SPH para simular a adesão bacteriana a superfícies rugosas
ainda não foi explorada, constituindo o foco principal desta tese.

A eficácia do potencial de LJ em simulações de adesão bacteriana é amplamente reconhe-
cida na literatura. Além do modelo desenvolvido por Lazzini et al. (2021), estudos como o
de Cheng, Dunn e Brach (2002) utilizaram esse potencial para modelar interações intermo-
leculares com superfícies rugosas, oferecendo uma base sólida para a compreensão das forças
moleculares envolvidas na adesão. De forma semelhante, Dupuy e Silk (2016) enfatizaram a
importância das interações iniciais entre bactérias e superfície, em consonância com os princí-
pios físicos adotados neste trabalho.

Nesta tese, foi proposto um modelo para simular a adesão de bactérias rígidas a superfícies
rugosas, integrando o SPH ao potencial de LJ. O SPH, uma abordagem lagrangiana livre
de malhas (LIU; LIU, 2003), demonstrou grande flexibilidade na modelagem de superfícies
complexas e do escoamento ao redor das bactérias, sendo fundamental para compreender
a influência do fluido na adesão. Já o potencial de LJ possibilitou a representação precisa
das forças intermoleculares, incluindo as interações de van der Waals em superfícies rugosas
(ISRAELACHVILI, 2010). A integração dessas duas abordagens conferiu ao modelo escalabilidade
e eficiência em simulações multiescala, superando limitações de trabalhos anteriores, como o de
Lazzini et al. (2021), e proporcionando uma descrição mais detalhada e realista das interações
entre bactérias e superfícies.

O modelo, desenvolvido em escala contínua, simulou a interação entre uma célula bac-
teriana planctônica — tratada como corpo rígido — e um substrato com superfície rugosa.
A escolha da Staphylococcus aureus deveu-se à sua forma esférica, natureza Gram-positiva e
presença de uma espessa camada de peptidoglicano, características associadas a uma maior
resistência a antibióticos por meio de mutações genéticas e mecanismos adaptativos (BAILEY

et al., 2014). Essa espécie já havia sido investigada em superfícies nanostruturadas por Lutey et
al. (2018), o que reforça sua relevância, especialmente considerando as infecções hospitalares
graves causadas por cepas multirresistentes (HUGHES et al., 2024).

A célula bacteriana foi imersa em um fluido computacional representativo de seu ambiente
e interagiu com um substrato cuja topologia foi derivada de dados experimentais obtidos por
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ShFM (LUTEY et al., 2018). O acoplamento fluido–estrutura foi implementado por meio do
SPH, possibilitando interações contínuas e precisas entre o fluido e o corpo rígido, conforme
a abordagem proposta por Akinci et al. (2012). A utilização de partículas de fronteira para
representar superfícies rígidas evitou descontinuidades espaciais e temporais, garantindo a
robustez e a estabilidade das simulações.

Apesar de sua formulação simplificada, o modelo foi capaz de capturar as tendências gerais
do processo de adesão, oferecendo uma base sólida para investigações futuras — incluindo a in-
corporação de forças eletrostáticas e químicas mais complexas. Até onde se tem conhecimento,
este foi o primeiro estudo a integrar o SPH ao potencial de LJ para simular a adesão bac-
teriana em superfícies rugosas, representando um avanço significativo na compreensão inicial
desse fenômeno. A abordagem demonstrou grande potencial para elucidar como característi-
cas microscópicas da superfície e forças intermoleculares influenciam esse processo, abrindo
caminho para o desenvolvimento de superfícies antimicrobianas e novas estratégias de controle
de biofilmes.

Reconhecem-se, contudo, limitações no modelo proposto. O potencial de LJ não contem-
plou interações eletrostáticas, químicas ou hidrofóbicas, as quais podem ser determinantes em
contextos específicos. A rugosidade do substrato foi representada de forma simplificada, dadas
as restrições do SPH na modelagem precisa de superfícies multiescala. Além disso, a célula
bacteriana foi modelada como uma esfera rígida, desconsiderando a complexidade estrutural
presente nas bactérias reais.

Neste trabalho, tanto a superfície bacteriana quanto o substrato foram tratados como
sistemas homogêneos em termos de composição química e propriedades físicas. Ainda que a
rugosidade tenha sido incorporada com simplificações, seu papel nas interações com a bactéria
pôde ser avaliado. Estudos futuros poderão expandir esse modelo, incorporando heterogeneida-
des mais realistas na composição do substrato e da superfície bacteriana, de modo a aprimorar
a fidelidade e a precisão das simulações.

O objetivo desta tese não foi oferecer uma solução definitiva, mas estabelecer um ponto
de partida para o desenvolvimento de modelos mais sofisticados. Espera-se que esta pesquisa
contribua para o avanço da compreensão dos mecanismos iniciais da adesão bacteriana e de
suas implicações práticas.
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1.2 OBJETIVOS

1.2.1 Objetivo Geral

O objetivo geral desta tese consistiu em desenvolver e validar um modelo numérico baseado
no método SPH, integrado ao potencial de LJ, para investigar os mecanismos iniciais de adesão
de bactérias rígidas a superfícies rugosas, incluindo a influência da rugosidade do substrato e
das forças intermoleculares.

1.2.2 Objetivos Específicos

1. Analisar as limitações teóricas dos modelos de adesão bacteriana:

• Revisar criticamente as teorias clássicas — termodinâmica, DLVO, XDLVO, DA e
SEI — aplicadas à adesão de bactérias a superfícies, com o intuito de fundamentar
o desenvolvimento do modelo.

• Identificar lacunas nas abordagens atuais para modelar a interação entre bactéria,
superfície e fluido.

2. Implementar o modelo SPH com integração do potencial de LJ:

• Adaptar o método SPH no framework PySPH para representar a bactéria como
corpo rígido e modelar o fluido circundante.

• Implementar e validar o potencial de LJ no PySPH, descrevendo as interações de
curto alcance entre bactéria e substrato rugoso.

3. Caracterizar a influência da rugosidade do substrato:

• Analisar os efeitos da rugosidade sobre os parâmetros de adesão bacteriana, com
base em dados de ShFM (LUTEY et al., 2018).

• Avaliar o impacto das propriedades geométricas e físicas da rugosidade no processo
de adesão.

4. Validar o modelo utilizando dados experimentais ou da literatura:

• Utilizar dados experimentais obtidos por ShFM da bactéria Staphylococcus aureus.
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• Confrontar os resultados com os obtidos por Lazzini et al. (2021), que combina-
ram MD e potencial de LJ para simular adesão em superfícies com nanopilares e
ondulações.

• Assegurar a consistência entre os resultados simulados e as observações experimen-
tais.

Este modelo estabelece a base inicial para o desenvolvimento de abordagens mais sofistica-
das, capazes de incorporar propriedades adicionais das bactérias e ampliar a representatividade
das interações em cenários práticos.
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2 ADESÃO BACTERIANA E FORMAÇÃO DE BIOFILMES

2.1 INTRODUÇÃO

Este capítulo apresenta os principais conceitos relacionados à adesão bacteriana e à for-
mação de biofilmes, iniciando pela descrição das fases de adesão: reversível e irreversível. São
discutidas as teorias tradicionais — teoria termodinâmica, DLVO e XDLVO — com ênfase em
suas abordagens sobre as interações de energia livre, forças de van der Waals, dupla camada
elétrica e interações ácido-base (hidrofóbicas e hidrofílicas). Em seguida, são apresentados
os métodos DA e SEI, voltados para a análise de interações geométricas e topológicas, mais
adequados à modelagem de superfícies complexas. Também são apresentadas as principais
limitações de todas essas abordagens. O capítulo é concluído com a análise dos fatores que
influenciam a adesão bacteriana em ambientes aquosos, destacando-se o papel da rugosidade
das superfícies.

2.2 BIOFILMES

De acordo com Vu et al. (2009), um biofilme é uma comunidade organizada de microrga-
nismos — como bactérias, algas, fungos e protozoários — aderida a superfícies e imersa em
uma matriz de EPS. Composto por até 90% de água, o biofilme pode apresentar espessura
variando entre 50 e 100𝜇m, a depender da superfície em que se forma (DENG; LV, 2016).
Segundo Costerton (1995), os biofilmes originam-se a partir de processos de adesão e agrega-
ção de microrganismos, sendo comumente encontrados em ambientes naturais (ver Figura 2),
industriais (ver Figura 3) e hospitalares (ver Figura 4).
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Figura 2 – Biofilmes em ambientes naturais.

Fonte: (SUCITESA, 2025)

Figura 3 – Biofilmes na indústria alimentícia.

Fonte: (PORTAL E-FOOD, 2025)
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Figura 4 – Biofilmes em ambientes hospitalares.

Fonte: (RECOMMED, 2025)

Embora os biofilmes geralmente apresentem impactos negativos, também possuem apli-
cações benéficas. Na engenharia ambiental, por exemplo, são utilizados em biorreatores para
o tratamento de águas residuais e gases, contribuindo para a degradação de poluentes e ma-
téria orgânica, o que favorece a purificação da água de forma eficiente e sustentável (HORI;

MATSUMOTO, 2010). Já na biotecnologia, desempenham papel relevante na biorremediação
de poluentes ambientais e na produção de bioprodutos (BERNE et al., 2018).

No campo da saúde humana, alguns biofilmes são formados por bactérias probióticas ofe-
recendo proteção contra patógenos, auxiliando na manutenção da saúde intestinal (VARELA-

TRINIDAD et al., 2022) e bucal (STAMATOVA; MEURMAN, 2009). No intestino, a microbiota
intestinal contribui para a absorção de nutrientes e para o fortalecimento das células intes-
tinais e do sistema imunológico (VARELA-TRINIDAD et al., 2022). Em relação à saúde bucal,
os biofilmes formados pela microbiota oral são essenciais para a prevenção da colonização
por bactérias patogênicas, promovendo o equilíbrio microbiano da cavidade oral (STAMATOVA;

MEURMAN, 2009).
Entretanto, desde sua descoberta em 1674, os biofilmes têm gerado preocupações devido

ao seu envolvimento em infecções persistentes (GARRETT; BHAKOO; ZHANG, 2008). Entre os
principais agentes responsáveis pela formação de biofilmes, destacam-se as bactérias, organis-
mos capazes de iniciar a criação dessas estruturas mesmo em concentrações extremamente
baixas (KHATOON et al., 2018). Essenciais para a sobrevivência bacteriana, os biofilmes pro-
porcionam um ambiente protegido que aumenta a resistência das bactérias aos antibióticos
e ao sistema imunológico (LEMON et al., 2008). Esse fenômeno configurou-se como um dos
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maiores desafios para a saúde, especialmente no contexto de infecções crônicas associadas a
dispositivos médicos, como cateteres, próteses, válvulas cardíacas e implantes, comprometendo
a funcionalidade e a segurança dos dispositivos (BARRASA-VILLAR et al., 2017).

Uma vez que a contaminação se inicia pela adesão bacteriana — etapa crucial no de-
senvolvimento de infecções — os biofilmes formados por bactérias patogênicas favorecem a
obtenção de nutrientes, sustentando a sua colonização e a sua reprodução (MORAES et al.,
2013), (SPENGLER et al., 2021). Esse processo contribui para a maior persistência e virulência
das infecções. Além disso, a matriz de EPS presente nos biofilmes atua como uma barreira
física à penetração de antibióticos e à ação do sistema imunológico, tornando essas estruturas
altamente resistentes aos tratamentos convencionais (ELBOURNE et al., 2019).

Em ambientes hospitalares, a formação de biofilmes em instrumentos cirúrgicos configura-
se como uma preocupação constante, exigindo a adoção de medidas preventivas rigorosas
(BARRASA-VILLAR et al., 2017). Na odontologia, o ambiente bucal favorece esse processo, tor-
nando as bactérias mais resistentes e persistentes (TUSON; WEIBEL, 2013). Como consequência,
os biofilmes patogênicos contribuem para a formação de placas bacterianas, associadas a cá-
ries, gengivite e periodontite (MADDI; SCANNAPIECO, 2013). Além de comprometerem a saúde
bucal, essas infecções aumentam o risco de doenças sistêmicas, como as cardiovasculares e o
diabetes.

Adicionalmente, os biofilmes ocasionam problemas significativos, como bioincrustação e
corrosão, impondo desafios econômicos consideráveis para a indústria, além de representarem
riscos à saúde humana e ao meio ambiente (GARRETT; BHAKOO; ZHANG, 2008). Na indústria
alimentícia, por exemplo, a formação de biofilmes configura-se como um desafio crítico, uma
vez que esses se formam em equipamentos de processamento e demonstram resistência aos
procedimentos de limpeza e desinfecção, resultando em contaminação alimentar e riscos à
saúde dos consumidores (BAGGE-RAVN et al., 2003). Desse modo, a formação de biofilmes em
superfícies industriais implica não apenas em prejuízos econômicos expressivos, mas também
em preocupações ambientais relevantes.

Com os avanços tecnológicos e os estudos laboratoriais, a compreensão sobre os biofilmes
e os mecanismos de adesão bacteriana foram progressivamente aprimorados, mostrando-se es-
senciais para o desenvolvimento de métodos inovadores voltados ao controle desses organismos
(BOULBENE; MORCHAIN; SCHMITZ, 2010).
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2.3 ADESÃO BACTERIANA: DO ESTADO PLANCTÔNICO AO BIOFILME

As bactérias se apresentam em dois estados principais: o planctônico, no qual permanecem
livres em meio líquido, e o séssil, no qual aderem a superfícies e formam biofilmes (GARRETT;

BHAKOO; ZHANG, 2008). Conforme descrito por Elbourne, Crawford e Ivanova (2017), a ade-
são bacteriana envolve uma transição físico-química do estado planctônico para o séssil. Esse
processo revela-se complexo, composto por diversas etapas que resultam em alterações no
comportamento e na fisiologia celular. De acordo com Tuson e Weibel (2013), essa transi-
ção é mediada por uma combinação de fatores biológicos, químicos e físicos, provenientes
tanto das próprias bactérias quanto das superfícies às quais se fixam, incluindo características
como estrutura molecular, carga elétrica, hidrofobicidade, composição e rugosidade, além das
condições ambientais. Esse mecanismo adaptativo mostra-se essencial para a sobrevivência
bacteriana em ambientes hostis, pois permite que as bactérias se ajustem às superfícies e
interajam com outros microrganismos.

No estado séssil, as bactérias adquirem diversas vantagens, como maior resistência a anti-
bióticos, melhor acesso a nutrientes e proteção contra predadores (GARRETT; BHAKOO; ZHANG,
2008), o que favorece sua sobrevivência, especialmente em ambientes adversos. As bactérias
colonizam superfícies bióticas ou abióticas, o que impacta diretamente o processo de adesão
(LOOSDRECHT et al., 1990a). Esse processo ocorre em duas fases: inicialmente, uma fase re-
versível, de natureza físico-química, caracterizada por interações de longa distância e baixa
especificidade; e, em seguida, uma fase irreversível, de curta distância e de natureza celu-
lar, que culmina na formação do biofilme (AN; FRIEDMAN, 2000), (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS,
2004).

A proliferação de microrganismos resistentes representa um dos maiores desafios globais
nas últimas décadas, principalmente em decorrência do surgimento de novos patógenos que
dificultam o tratamento e o controle de infecções (ELBOURNE et al., 2019). Para enfrentar
esse desafio, torna-se fundamental compreender os mecanismos iniciais de adesão bacteriana,
uma vez que esse conhecimento possibilita o desenvolvimento de estratégias mais eficazes
para o controle da formação de biofilmes (WU et al., 2018b). Nesse contexto, teorias como a
termodinâmica, a DLVO e a XDLVO, bem como métodos como o DA e o SEI, são formulados
com o objetivo de aprofundar o entendimento das interações entre bactérias e superfícies
(HORI; MATSUMOTO, 2010). No entanto, apesar dos avanços promovidos por essas teorias e
métodos, ainda persistem lacunas no conhecimento acerca dos fatores que influenciam essas
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interações, o que representa um obstáculo significativo para o desenvolvimento de superfícies
capazes de inibir, de forma efetiva, a formação de biofilmes (HORI; MATSUMOTO, 2010).

2.3.1 Adesão Reversível

Antes da fase reversível, forma-se rapidamente um filme condicionante composto por partí-
culas orgânicas e inorgânicas presentes no meio aquoso, que aderem passivamente à superfície
e modificam propriedades como carga, hidrofobicidade e rugosidade, tornando-a mais favorá-
vel à colonização bacteriana (SHENG; TING; PEHKONEN, 2007), (GARRETT; BHAKOO; ZHANG,
2008). À medida que se aproximam da superfície, as bactérias mantêm o movimento brow-
niano, detectam sinais químicos por receptores de membrana e são influenciadas por efeitos
hidrodinâmicos (TUSON; WEIBEL, 2013). Estudos indicam que superfícies que não desenvolvem
o filme condicionante apresentam menor adesão bacteriana e que cepas com baixa capacidade
de adesão, mesmo na presença dessa camada, tendem a ter menor potencial de colonização e
patogenicidade, uma vez que a adesão eficaz é essencial para o início da formação de biofilmes
em hospedeiros (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, 2004).

Os estágios iniciais da adesão bacteriana são fundamentais para o início da formação de
biofilmes (WU et al., 2018b). A adesão começa de forma reversível, ocorrendo rapidamente e
sendo mediada por interações hidrodinâmicas, de van der Waals, eletrostáticas e interações
ácido-base (TUSON; WEIBEL, 2013). Nessa fase, as bactérias em suspensão se aproximam
temporariamente da superfície, impulsionadas por fatores como fluxo de fluido, movimento
browniano e gravidade, mesmo não móveis (HORI; MATSUMOTO, 2010), (BERNE et al., 2018)
(ver Figura 5).

Figura 5 – Bactérias planctônicas em fluido buscando superfície para adesão.

Fonte: (ECOLAB, 2025c)
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As interações físicas envolvidas na adesão inicial podem ser classificadas como de longo
alcance, como as forças de van der Waals e as forças da dupla camada elétrica, que dependem
da distância e da energia livre da interação; e de curto alcance, como ligações químicas,
interações iônicas, dipolares e hidrofóbicas (ELBOURNE et al., 2019). As forças hidrodinâmicas,
resultantes do movimento do fluido ao redor da célula bacteriana, influenciam sua aproximação
à superfície e podem facilitar sua remoção por cisalhamento ou pela mobilidade do fluido
(MARSHALL; STOUT; MITCHELL, 1971), (TUSON; WEIBEL, 2013). Essas interações, de natureza
fraca e transitória, caracterizam a fase de adesão reversível. O contato inicial é fundamental
para a transição à fase subsequente da adesão, caracterizada por interações moleculares e
celulares mais intensas (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, 2004).

As teorias termodinâmica, DLVO e XDLVO contribuem para a compreensão dos mecanis-
mos que regem a adesão reversível, tratando as células microbianas, especialmente as bactérias,
como partículas inertes (TANDOGAN et al., 2017), (HERMANSSON, 1999). Esses modelos anali-
sam as interações físicas e químicas envolvidas na deposição de partículas coloidais não vivas,
oferecendo subsídios importantes para entender a fixação inicial de bactérias em superfícies
lisas (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, 2004).

2.3.2 Adesão Irreversível

Após a fase reversível, as bactérias deixam de se mover aleatoriamente por movimento
browniano, e passam a interagir especificamente com o substrato por meio de suas estruturas
de superfície (AN; FRIEDMAN, 2000). Nesse estágio, as forças atrativas superam as repulsivas,
caracterizando a adesão irreversível. Em seguida, ocorrem processos de adsorção e fixação que
criam condições favoráveis para o desenvolvimento do biofilme (HORI; MATSUMOTO, 2010). As
bactérias começam a se multiplicar e a se prender firmemente à superfície, formando ligações
seletivas por meio da matriz de EPS (ver Figura 6), marcando o início da consolidação do
biofilme (MARSHALL; STOUT; MITCHELL, 1971), (LEMON et al., 2008).
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Figura 6 – Bactérias fixas em superfície formando microcolônia e reproduzindo-se.

Fonte: (ECOLAB, 2025a)

Apêndices bacterianos como flagelos, fímbrias e pili desempenham um papel essencial na
adesão irreversível, auxiliando na superação das forças repulsivas da dupla camada elétrica e
promovendo reações químicas, como oxidação e hidratação, que resultam em ligações fortes
com a superfície (MERCIER-BONIN et al., 2009), (LOOSDRECHT et al., 1990b), (GARRETT; BHA-

KOO; ZHANG, 2008). As adesinas presentes nesses apêndices são fundamentais para a fixação
em diferentes tipos de superfícies, tanto inorgânicas quanto biológicas (KATSIKOGIANNI; MIS-

SIRLIS, 2004). Nessa fase, as bactérias se imobilizam por meio de pontes seletivas formadas
por estruturas poliméricas (MARSHALL; STOUT; MITCHELL, 1971), e as interações moleculares
tornam-se mais específicas. O estado séssil resultante confere maior resistência às bactérias,
favorecendo sua sobrevivência em ambientes adversos (CHENG; FENG; MORARU, 2019).

2.3.3 Formação de Biofilmes Bacterianos

A formação de biofilmes bacterianos segue um ciclo dinâmico que se inicia com a adesão
das células a uma superfície, passando pelas fases iniciais até atingir a maturação (BOULBENE

et al., 2012). Após a adesão irreversível, as bactérias começam a se dividir e formar estruturas
em formato de cogumelo, que facilitam o transporte de nutrientes do fluido circundante para o
interior da colônia, promovendo sua nutrição. Esse processo de desenvolvimento começa com
a multiplicação das células fixadas (GARRETT; BHAKOO; ZHANG, 2008).

Em condições favoráveis, essa multiplicação leva à formação de microcolônias, que evoluem
para estruturas mais complexas, envoltas por uma matriz de EPS (GARRETT; BHAKOO; ZHANG,
2008). Constituída por proteínas, ácido desoxirribonucleico (DNA), polissacarídeos e ácido
ribonucleico (RNA) (LEE, 2020), essa matriz fortalece a fixação celular, promove a coesão
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entre os microrganismos e contribui para a estabilidade da comunidade ao longo do tempo
(ELBOURNE; CRAWFORD; IVANOVA, 2017).

À medida que o biofilme evolui, diferentes níveis de adesão são observados, culminando
na produção da matriz extracelular, que garante maior coesão estrutural (GARRETT; BHA-

KOO; ZHANG, 2008). A contínua multiplicação celular resulta em uma formação tridimensional
robusta, capaz de proteger as bactérias contra variações ambientais, como agentes antimi-
crobianos e alterações de pH (BOHINC et al., 2014). No estágio final, o biofilme libera células
dispersas, que podem colonizar novas superfícies, reiniciando o ciclo (TANDOGAN et al., 2017)
(ver Figura 7).

Figura 7 – Organismos dispersam-se do biofilme para formar novas comunidades.

Fonte: (ECOLAB, 2025b)

2.4 TEORIAS DA ADESÃO BACTERIANA

As forças físico-químicas que influenciam a adesão bacteriana são explicadas principalmente
pela teoria termodinâmica e pela teoria DLVO (MERCIER-BONIN et al., 2009), juntamente com a
teoria XDLVO, que, além das interações eletrostáticas e de van der Waals, incorpora interações
hidrofóbicas/hidrofílicas, abrangendo tanto interações de curto quanto de longo alcance (OSS,
1993). Essas interações ocorrem em um intervalo de aproximadamente 1min durante o processo
inicial de adesão bacteriana (ELBOURNE et al., 2019). Embora essas teorias sejam eficazes para
calcular a energia de interação entre bactérias e superfícies, sua aplicabilidade é limitada a
geometrias específicas, restringindo sua abrangência (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, 1997).

Como complemento, o método DA é utilizado para estimar interações entre superfícies
curvas, embora também apresente limitações (WU et al., 2018a). Para superar essas restrições,
foi introduzido o método SEI, que calcula de forma mais precisa a energia ou a força de
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interação por unidade de área entre duas placas planas, permitindo uma avaliação mais rea-
lista da adesão bacteriana em superfícies com diferentes formas e texturas (BHATTACHARJEE;

ELIMELECH, 1997). No entanto, o SEI também possui suas limitações.
Apesar dessas teorias e modelos avançados, prever completamente o processo de adesão

bacteriana continua sendo um desafio. Fatores biológicos, como as propriedades específicas
das células bacterianas e as condições ambientais, também desempenham um papel crucial
e não podem ser plenamente descritos apenas por modelos físico-químicos (KATSIKOGIANNI;

MISSIRLIS, 2004).

2.4.1 Teoria Termodinâmica

A teoria termodinâmica é amplamente reconhecida como uma das abordagens mais di-
retas para prever a adesão bacteriana, por se basear na variação da energia livre de Gibbs
(PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014). Essa abordagem descreve o processo adesivo como
uma tendência natural do sistema em minimizar sua energia livre total, considerando as inte-
rações entre as bactérias, a superfície e o meio líquido (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014).
A adesão ocorre quando há uma redução na energia livre do sistema, sendo esse fenômeno
diretamente influenciado pelas tensões interfaciais entre os componentes envolvidos (HORI;

MATSUMOTO, 2010).
Conforme discutido por Hermansson (1999), a teoria termodinâmica utiliza a equação de

Dupré para representar o balanço entre forças atrativas e repulsivas no sistema, relacionando a
energia livre de adesão às tensões interfaciais entre os diferentes meios. Essa relação é expressa
por:

Δ𝐺𝑎𝑑ℎ = 𝛾𝐵𝑆 − 𝛾𝐵𝐿 − 𝛾𝑆𝐿, (2.1)

em que Δ𝐺adh representa a energia livre de adesão por unidade de área, 𝛾𝐵𝑆 é a energia
interfacial entre bactéria e superfície, 𝛾𝐵𝐿 refere-se à interação entre bactéria e líquido, e
𝛾𝑆𝐿 à interação entre superfície e líquido. A equação considera a formação da nova interface
bactéria-superfície, levando em conta a substituição das interfaces preexistentes com o meio
líquido (HORI; MATSUMOTO, 2010).

A adesão bacteriana tende a ocorrer espontaneamente quando a variação da energia livre de
adesão, Δ𝐺adh, é negativa (HERMANSSON, 1999), o que indica uma transição para um estado
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energeticamente mais estável. Em contraste, valores positivos de Δ𝐺adh indicam que a adesão é
termodinamicamente desfavorável, e o sistema tende a permanecer separado (KATSIKOGIANNI;

MISSIRLIS, 2004).
A condição de adesão pode ser expressa, segundo Perni, Preedy e Prokopovich (2014),

pela seguinte inequação:

𝛾𝐵𝑆 < 𝛾𝐵𝐿 + 𝛾𝑆𝐿. (2.2)

Para ilustrar esse comportamento, a Figura 8 apresenta a variação da energia livre de adesão
em função de 𝛾𝐵𝑆, considerando 𝛾𝐵𝐿 e 𝛾𝑆𝐿 fixos em 30 e 40𝑚𝐽/𝑚2, respectivamente. Essa
visualização permite identificar os valores críticos de 𝛾𝐵𝑆 que tornam a adesão energeticamente
favorável (região onde Δ𝐺adh < 0).
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Fonte: Da autora

2.4.2 Teoria DLVO

A teoria DLVO, desenvolvida por Derjaguin e Landau (DERJAGUIN, 1941) e, independente-
mente, por Verwey e Overbeek (VERWEY; OVERBEEK, 1955), foi formulada para descrever as
interações entre partículas coloidais em suspensão. Desde então, consolidou-se como um dos
fundamentos da ciência de coloides e superfícies, sendo amplamente empregada na previsão
da estabilidade de dispersões coloidais (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014), (HORI; MAT-

SUMOTO, 2010). Dada a semelhança de escala entre partículas coloidais e bactérias — com
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diâmetro típico entre 0,5 e 2𝜇𝑚 — a teoria DLVO passou a ser utilizada também na descrição
da adesão bacteriana a superfícies (HERMANSSON, 1999).

A primeira aplicação da teoria DLVO ao estudo da adesão bacteriana foi realizada por
Marshall, Stout e Mitchell (1971), com o intuito de prever a formação de biofilmes em dife-
rentes superfícies (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014). Desde então, essa abordagem tem
sido amplamente empregada na modelagem da adesão bacteriana, considerando que as inte-
rações entre as células e superfícies planas podem ser descritas como a soma de duas forças
principais: as forças atrativas de van der Waals e as forças repulsivas decorrentes da sobrepo-
sição das duplas camadas elétricas (HERMANSSON, 1999).

A interação entre superfícies é fortemente influenciada pelas forças de van der Waals,
que atuam em distâncias muito curtas e promovem a atração entre as superfícies. Quando
essas superfícies estão imersas em um meio líquido, uma força adicional de caráter repulsivo
emerge: a repulsão da dupla camada elétrica. Essa repulsão decorre da interação eletrostática
de Coulomb entre superfícies carregadas, aliada a efeitos entrópicos associados à redistribuição
dos íons presentes no meio (HERNÁNDEZ, 2023).

Tais interações são caracterizadas pelo potencial zeta, que expressa a magnitude da carga
elétrica na interface entre uma partícula suspensa — como uma célula bacteriana ou uma
superfície — e o fluido que a envolve (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014), (HALLIDAY; RES-

NICK; WALKER, 1996). Esse potencial representa uma medida físico-química importante para a
compreensão das interações eletrostáticas em meio líquido. De modo geral, em maiores distân-
cias entre as superfícies, predominam as forças repulsivas da dupla camada elétrica, enquanto
em distâncias menores as forças atrativas de van der Waals tornam-se mais significativas (HORI;

MATSUMOTO, 2010).
A teoria DLVO fundamenta-se na minimização de potenciais termodinâmicos, como a

energia livre de Gibbs, para descrever as interações entre bactérias e superfícies em função da
distância entre elas (SPENGLER et al., 2021). Nesse contexto, a energia livre total de adesão
bacteriana, representada por Δ𝐺𝑎𝑑ℎ, é decomposta em dois principais componentes: Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 ,
que corresponde às interações atrativas de van der Waals, e Δ𝐺𝑑𝑙, relacionado às forças
repulsivas decorrentes da sobreposição das duplas camadas elétricas. O equilíbrio entre essas
forças determina a estabilidade da interação, influenciando se as células bacterianas tenderão
à aproximação e adesão à superfície, ou à repulsão (SPENGLER et al., 2021). A equação que
expressa essa interação é dada por (HERMANSSON, 1999):
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Δ𝐺𝑎𝑑ℎ = Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 + Δ𝐺𝑑𝑙. (2.3)

Nesse contexto, a equação 2.3 pode ser representada graficamente para ilustrar como o
equilíbrio entre as forças atrativas de van der Waals e as forças repulsivas da dupla camada
elétrica resulta na energia livre total de adesão bacteriana (Δ𝐺𝑎𝑑ℎ) em função da distância 𝑟
entre a bactéria e a superfície.

A Figura 9 apresenta a curva do potencial DLVO, evidenciando os perfis de energia asso-
ciados a cada interação e o ponto de equilíbrio no qual a energia livre total atinge um mínimo
local.
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Teoria DLVO: Δ𝐺𝑎𝑑ℎ(ℎ) = Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 (ℎ) + Δ𝐺𝑑𝑙(ℎ)

Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 (ℎ) – Atração de van der Waals
Δ𝐺𝑑𝑙(ℎ) – Repulsão da dupla camada elétrica

Δ𝐺𝑎𝑑ℎ(ℎ) – Energia livre total de adesão
Figura 9 – Curva do potencial DLVO Δ𝐺𝑎𝑑ℎ(ℎ) em função da distância ℎ.

Fonte: Da autora

Observa-se que, em maiores distâncias, a repulsão eletrostática predomina, dificultando a
aproximação da bactéria à superfície. Por outro lado, em menores distâncias, a atração de
van der Waals se sobressai, favorecendo a adesão bacteriana. O ponto mínimo na curva da
energia livre total corresponde a uma posição de equilíbrio metaestável, na qual a bactéria
pode permanecer aderida sem a necessidade de forças externas adicionais. Esse equilíbrio pode
ser superado por interações adicionais, como pontes de hidrogênio, interações hidrofóbicas
ou presença de polímeros extracelulares, não contempladas na teoria DLVO (HERMANSSON,
1999).



38

2.4.3 Teoria XDLVO

A teoria XDLVO, proposta por Oss (1993), estende a teoria DLVO ao incorporar as inte-
rações ácido-base de Lewis dependentes da distância, que refletem a natureza hidrofílica ou
hidrofóbica das superfícies. Essas interações, baseadas na troca de elétrons, são fundamentais
para descrever a adesão de partículas a superfícies, especialmente em sistemas biológicos. O
modelo XDLVO oferece uma visão mais completa da adesão em sistemas complexos, como
biofilmes e materiais poliméricos, sendo particularmente eficaz para explicar fenômenos que
não podem ser interpretados apenas pela teoria DLVO ou por abordagens termodinâmicas
(HERMANSSON, 1999).

A energia livre de interação por unidade de área segundo a teoria XDLVO é expressa por:

Δ𝐺𝑎𝑑ℎ(ℎ) = Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 (ℎ) + Δ𝐺𝑑𝑙(ℎ) + Δ𝐺𝐴𝐵(ℎ), (2.4)

onde Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 (ℎ) representa a energia de van der Waals, Δ𝐺𝑑𝑙(ℎ) corresponde à energia de
interação da dupla camada elétrica e Δ𝐺𝐴𝐵(ℎ) refere-se à energia ácido-base de Lewis.

As expressões matemáticas dessas contribuições, para superfícies planas infinitas separadas
por uma distância ℎ, são (BAYOUDH et al., 2009):

Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 (ℎ) = − 𝐴𝐻

12𝜋ℎ2 , (2.5)

Δ𝐺𝐴𝐵(ℎ) = Δ𝐺𝐴𝐵
ℎ0 exp

(︃
ℎ0 − ℎ
𝜆

)︃
, (2.6)

Δ𝐺𝑑𝑙(ℎ) = 𝜖𝜖0𝜅𝜓𝑏𝜓𝑠

[︃
𝜓2

𝑏 + 𝜓2
𝑠

2𝜓𝑏𝜓𝑠

(1− coth 𝜅ℎ) + 1
sinh 𝜅ℎ

]︃
. (2.7)

Nessas equações, 𝐴𝐻 é a constante de Hamaker, Δ𝐺𝐴𝐵
ℎ0 é a energia ácido-base no contato

(em ℎ0), 𝜆 é o comprimento de decaimento das interações ácido-base na água, 𝜖0 é a permis-
sividade elétrica do vácuo, 𝜖 é a constante dielétrica da água, 𝜅 é o inverso do comprimento de
Debye, 𝜓𝑏 e 𝜓𝑠 são os potenciais das superfícies bacteriana e do substrato, ℎ0 é a separação
mínima, associada à repulsão de Born.

A constante de Hamaker pode ser calculada conforme apresentado por (HOEK; AGARWAL,
2006):

𝐴𝐻 = −12𝜋ℎ2
0Δ𝐺𝑣𝑑𝑊

ℎ0 , (2.8)
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onde Δ𝐺𝑣𝑑𝑊
ℎ0 representa a variação da energia livre de interação de van der Waals por unidade

de área no contato e pode ser obtida por:

Δ𝐺𝑣𝑑𝑊
ℎ0 = 2(

√︁
𝛾𝑣𝑑𝑤

𝑤 −
√︁
𝛾𝑣𝑑𝑤

𝑠 )(
√︁
𝛾𝑣𝑑𝑤

𝑏 −
√︁
𝛾𝑣𝑑𝑤

𝑤 ). (2.9)

A contribuição da interação ácido-base para a energia livre no contato é dada por:

Δ𝐺𝐴𝐵
ℎ0 = 2

√︁
𝛾+

𝑤 (
√︁
𝛾−𝑠 +

√︁
𝛾−𝑏 −

√︁
𝛾−𝑤 ) + 2

√︁
𝛾−𝑤 (

√︁
𝛾+

𝑠 +
√︁
𝛾+

𝑏 −
√︁
𝛾+

𝑤 )− 2(
√︁
𝛾+

𝑠 𝛾
−
𝑏 −

√︁
𝛾−𝑠 𝛾

+
𝑏 ),

(2.10)
em que 𝛾+, 𝛾− e 𝛾𝑣𝑑𝑤 correspondem respectivamente, às componentes ácido, base e de van
der Waals das tensões superficiais.

A partir dessas equações, foram obtidas as curvas teóricas das contribuições individuais -
Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 (ℎ), Δ𝐺𝑑𝑙(ℎ), Δ𝐺𝐴𝐵(ℎ) - e da energia livre total Δ𝐺𝑎𝑑ℎ(ℎ), calculadas com parâme-
tros típicos da literatura.
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Figura 10 – Curvas teóricas das energias de interação segundo a teoria XDLVO, com parâmetros ajustados.

Fonte: Da autora.

A Figura 10 mostra que a energia livre total Δ𝐺𝑎𝑑ℎ(ℎ) resulta da soma das interações
atrativas e repulsivas. Observa-se a presença de uma barreira de energia, que pode explicar a
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dificuldade de adesão bacteriana sob determinadas condições ambientais. Essa barreira ocorre
a uma distância ℎ característica, cujo valor depende dos parâmetros do sistema. Isso evidencia
que a adesão bacteriana pode ser favorecida ou dificultada por mudanças no potencial de
superfície, no pH ou na força iônica do meio.

2.4.4 Método da Aproximação de Derjaguin (DA)

Como descrito por Israelachvili (2011), o método DA simplifica o cálculo das forças entre
superfícies curvas, tratando a interação como se ocorresse entre superfícies planas, desde que
a distância entre elas seja muito menor do que o raio de curvatura dessas superfícies.

Hoek e Agarwal (2006) explicaram que Derjaguin propôs uma solução analítica aproximada
para calcular a energia de interação total entre duas esferas ou entre uma esfera e uma
superfície plana. Essa solução trata a separação interfacial variável como uma série de anéis
concêntricos, que podem ser modelados como placas planas de espessura infinitesimal. A
energia total de interação é obtida integrando as energias de interação dessas “placas” ao
longo da área das superfícies curvas próximas ao ponto de contato mais próximo. A Figura 11
ilustra esquematicamente essa aproximação proposta no método DA.

𝑥

𝑦

Superfície plana

Partícula esférica

ℎ
∫︀

𝑑
𝐷∞Δ𝐺𝑝𝑝(ℎ)𝑑ℎ

Aproximação de Derjaguin:
soma das interações dos anéis concêntricos

Figura 11 – Energia de interação esfera-plano (representação esquemática).

Fonte: Da autora

A expressão geral para o DA, conforme apresentado por Hoek e Agarwal (2006), baseia-se
na integração das energias de interação ao longo da área superficial curva. A equação que a
descreve é dada por:
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𝑈𝐷𝐴(𝑑𝐷) = 𝑓(𝑎)
∫︁

𝑑
𝐷∞Δ𝐺𝑝𝑝(ℎ)𝑑ℎ, (2.11)

onde 𝑑𝐷 representa a separação mínima entre as superfícies, 𝑎 é o raio esférico da partícula,
e 𝑓(𝑎) é uma função que varia de acordo com a configuração geométrica. Para duas esferas,
temos 𝑓(𝑎) = 2𝜋𝑎1𝑎2

𝑎1 + 𝑎2
, enquanto, no caso de uma esfera e uma placa plana, 𝑓(𝑎) = 2𝜋𝑎.

Além disso, ℎ denota a distância de separação local entre os anéis paralelos, e a integral
considera a energia livre de interação Δ𝐺𝑝𝑝(ℎ) ao longo da distância ℎ.

Conforme descrito por Hoek e Agarwal (2006), ao substituir as expressões das energias de
interação das equações 2.5, 2.6 e 2.7 na equação 2.11, e realizar a integração para o caso de
interação entre uma esfera (𝑆) e uma placa plana (𝑃 ), obtêm-se as seguintes expressões:

Δ𝐺𝑣𝑑𝑊
𝑆𝑃 (𝑑𝐷) = −𝐴𝐻𝑎

6𝑑𝐷 , (2.12)

Δ𝐺𝐴𝐵
𝑆𝑃 (𝑑𝐷) = 2𝜋𝑎𝜆Δ𝐺ℎ0

𝐴𝐵 exp
(︃
𝑑ℎ0 − 𝑑𝐷

𝜆

)︃
, (2.13)

Δ𝐺𝑑𝑙
𝑆𝑃 (𝑑𝐷) = 𝜋𝜖𝜖0𝑎

[︃
2𝜓𝑝𝜓𝑚 ln

(︃
1 + exp (−𝜅𝑑𝐷)
1− exp (−𝜅𝑑𝐷)

)︃
+ (𝜓2

𝑝 + 𝜓2
𝑚) ln (1− exp(−2𝜅𝑑𝐷))

]︃
.

(2.14)
A validade do método DA, conforme discutido por White (1983), baseia-se na suposição

de que a energia de interação é predominantemente determinada por uma pequena região
próxima ao ponto de maior aproximação entre as superfícies. Para que essa suposição seja
válida, é necessário que a energia decaia rapidamente à medida que a distância ℎ aumenta, de
modo que as contribuições provenientes de regiões mais distantes possam ser desconsideradas,
mesmo quando os efeitos de curvatura se tornam mais pronunciados.

Ainda segundo White (1983), o método DA é aplicável a diferentes tipos de interações,
incluindo, mas não se limitando às forças de van der Waals e às forças de dupla camada elétrica.
No entanto, para que o DA seja considerado confiável, a escala de comprimento associada ao
decaimento da energia de interação deve ser significativamente menor do que o menor raio de
curvatura das superfícies envolvidas. Essa condição é frequentemente satisfeita em sistemas
que envolvem interações eletrostáticas.

A Figura 12 apresenta uma representação esquemática das energias em função da distância
entre a partícula e a superfície, conforme o método DA.
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Figura 12 – Energia de interação esfera-plano (representação esquemática).

Fonte: Da autora

Observa-se que a energia de van der Waals (Δ𝐺𝑣𝑑𝑊 ) tende a valores atrativos à medida
que a distância diminui, enquanto a interação da dupla camada elétrica (Δ𝐺𝑑𝑙) apresenta um
caráter predominantemente repulsivo em pequenas distâncias. A interação ácido-base (Δ𝐺𝐴𝐵)
contribui com um efeito adicional de curto alcance, que pode ser atrativo ou repulsivo depen-
dendo da natureza das superfícies. A energia total (Δ𝐺𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙), obtida pela aplicação do método
DA e representada pela energia potencial (𝑈𝐷𝐴(𝑑𝐷)), resulta da soma dessas contribuições,
podendo exibir um mínimo energético que favorece a adesão da partícula à superfície.

Este comportamento qualitativo, mostrado na Figura 12, é fundamental para compreender
os processos de adesão bacteriana, uma vez que (𝑈𝐷𝐴(𝑑𝐷)) descreve o perfil energético da
interação em função da distância.

2.4.5 Método Integração de Elementos de Superfície (SEI)

Segundo Bhattacharjee e Elimelech (1997), o método SEI permite calcular as interações de
van der Waals e de dupla camada elétrica entre uma partícula esférica e uma superfície plana
infinita. Essa abordagem baseia-se nas interações por unidade de área entre duas superfícies
planas, proporcionando resultados mais precisos para a energia de interação em comparação
com a fórmula clássica de Hamaker, apresentada na equação 2.8. O SEI utiliza expressões
analíticas derivadas da equação de Poisson-Boltzmann linearizada para determinar a energia
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eletrostática associada à interação.
Ainda segundo Bhattacharjee e Elimelech (1997), o SEI realiza uma avaliação rigorosa das

interações, em contraste com a aproximação de Derjaguin, que tende a superestimar a energia
de interação, especialmente em sistemas com partículas de pequeno porte e em soluções com
baixa concentração de eletrólitos. Essa limitação ocorre porque o DA não leva em consideração,
de forma precisa, os efeitos das distâncias variáveis e das geometrias curvas, o que restringe
sua aplicabilidade em cenários mais complexos.

A abordagem central do SEI, conforme descrito por Bhattacharjee e Elimelech (1997),
consiste na divisão da superfície da partícula esférica em pequenos elementos de área 𝑑𝐴. Para
cada elemento, calcula-se a interação com a superfície plana, levando em conta a distância
local ℎ, que varia ao longo da curvatura da esfera. As contribuições individuais das interações
de van der Waals e de dupla camada elétrica são determinadas separadamente para cada um
desses elementos.

Para o cálculo da interação de van der Waals por unidade de área entre superfícies planas,
utiliza-se a fórmula clássica de Hamaker. No contexto esférico, a energia associada a cada
elemento da superfície é obtida por meio da integração da versão modificada dessa fórmula,
que leva em consideração a distância variável entre a esfera e a superfície plana. Essa versão
adaptada da expressão clássica incorpora os efeitos geométricos da partícula esférica, incluindo
explicitamente o raio da partícula e a distância de separação em cada ponto (BHATTACHARJEE;

ELIMELECH, 1997).
Em relação à interação eletrostática, a equação de Poisson-Boltzmann linearizada é utili-

zada para calcular a energia da dupla camada elétrica, levando em consideração a distribuição
do potencial eletrostático ao redor da partícula e da superfície. Esse modelo permite uma
caracterização mais precisa das interações em sistemas onde a geometria e a variação espa-
cial das forças desempenham papéis significativos, como no caso de superfícies rugosas ou
partículas de pequenas dimensões (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, 1997).

A interação total entre a partícula esférica e a superfície plana é obtida por meio da
integração das contribuições de todos os elementos 𝑑𝐴 ao longo da superfície esférica. Essa
integração considera as variações na distância entre os pontos da esfera e a superfície plana,
proporcionando uma descrição detalhada e precisa da interação. A energia total de interação
é expressa pela seguinte equação (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, 1997):
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𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 =
∫︁

𝑆
(𝐸𝑣𝑑𝑊 (ℎ) + 𝐸𝑒𝑙(ℎ))𝑑𝐴, (2.15)

onde 𝑆 denota a superfície da partícula esférica, 𝐸𝑣𝑑𝑊 (ℎ) representa a energia de van der Waals
e 𝐸𝑒𝑙(ℎ) a energia eletrostática, ambas avaliadas em função da distância local ℎ entre cada
ponto da superfície esférica e a superfície plana. As energias são calculadas individualmente
para cada elemento infinitesimal da superfície da partícula, considerando-se a variação espacial
dessa distância. A integral sobre a superfície 𝑆 soma todas as contribuições locais, resultando
na energia total de interação. Essa formulação oferece uma estimativa mais precisa das forças
atuantes, especialmente em sistemas onde a geometria das superfícies não é uniforme e a
distância entre os corpos varia significativamente ao longo da interface de interação.

A Figura 13 ilustra o princípio do método SEI, destacando a decomposição da superfície
esférica em elementos 𝑑𝐴 e as respectivas distâncias locais ℎ utilizadas no cálculo das energias
de interação.
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𝑑𝐴

ℎ
𝑑𝐴

ℎ
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𝐸𝑣𝑑𝑊 (ℎ), 𝐸𝑒𝑙(ℎ)
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𝑆

(𝐸𝑣𝑑𝑊 (ℎ) + 𝐸𝑒𝑙(ℎ)) 𝑑𝐴

Figura 13 – Energia de interação esfera-plano por SEI.

Fonte: Da autora

A Figura 14 apresenta o perfil de energia livre de interação em função da distância mínima
entre as superfícies, destacando separadamente as contribuições das interações de van der
Waals, da interação eletrostática, bem como a energia total resultante da soma dessas forças.
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Figura 14 – Energia de interação esfera-plano calculada por SEI.

Fonte: Da autora

2.4.5.1 Algumas Limitações das Teorias da Adesão Bacteriana

As teorias termodinâmica, DLVO e XDLVO fornecem uma base importante para o estudo
da adesão bacteriana, mas se mostram insuficientes para descrever com precisão a adesão de
bactérias reais e fenômenos complexos, como a formação de biofilmes (HORI; MATSUMOTO,
2010), (CRAWFORD et al., 2012).

Essas teorias tratam as células bacterianas como partículas coloidais inertes, desconsi-
derando suas características biológicas e morfológicas (HERMANSSON, 1999), (HORI; MATSU-

MOTO, 2010), além de assumirem superfícies ideais, lisas e com propriedades químicas uni-
formes, limitando-se a considerar apenas a distância mínima entre a bactéria e a superfície
(BHATTACHARJEE; SHARMA; BHATTACHARYA, 1996). No entanto, a presença de apêndices ce-
lulares, como pili e flagelos, influencia as interações de adesão, desviando-se das previsões
desses modelos (HORI; MATSUMOTO, 2010).

Métodos como o DA e o SEI foram propostos para superar algumas dessas limitações, ao
simplificarem a modelagem das interações e considerarem variações locais de topografia nas
superfícies, proporcionando uma aproximação mais realista dos efeitos da adesão (CRAWFORD

et al., 2012). No entanto, o DA apresenta restrições significativas, como sua aplicação limi-
tada a partículas grandes e interações de curta distância, além de desconsiderar os efeitos de
curvatura e interações de longo alcance (RUSSEL et al., 1991), (ISRAELACHVILI, 2011). Esse
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método também negligencia a rugosidade das superfícies e assume interações aditivas, o que
compromete sua precisão em superfícies não lisas (WHITE, 1983), (SIEGISMUND et al., 2014). O
SEI, embora eficaz em sistemas simples, apresenta limitações como elevado custo computaci-
onal (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, 1997), baixa acurácia das aproximações eletrostáticas em
altas concentrações de eletrólitos (CAI et al., 2011) e dificuldades no tratamento de geometrias
complexas ou superfícies finitas (RUSSEL et al., 1991).

Uma limitação crítica comum a essas abordagens é a ausência do efeito do fluxo de fluido,
um fator essencial nas interações bacterianas (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014). As intera-
ções em meio fluido envolvem múltiplos corpos e efeitos dinâmicos, que não são contemplados
por teorias que assumem interações no vácuo (ISRAELACHVILI, 2010).

Apesar dos avanços proporcionados por essas metodologias, elas ainda enfrentam dificul-
dades na modelagem de superfícies complexas, o que evidencia a necessidade de abordagens
mais dinâmicas e detalhadas.

2.5 FATORES QUE INFLUENCIAM A ADESÃO BACTERIANA EM MEIOS AQUOSOS

A adesão bacteriana constitui um processo natural que ocorre em ambientes aquosos
e é influenciada por diversos fatores, como as propriedades do ambiente, das superfícies e
das células bacterianas envolvidas (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, 2004), (MERCIER-BONIN et al.,
2009). Quando se considera a adesão unicelular, por exemplo, a disponibilidade de nutrientes no
meio pode tanto favorecer quanto dificultar o processo, afetando diretamente a capacidade de
fixação das bactérias (BERNE et al., 2018). Trata-se, portanto, de um fenômeno multifatorial,
no qual as propriedades físico-químicas das superfícies e as características intrínsecas das
células interagem de forma complexa, determinando não apenas a eficácia, mas também a
reversibilidade da adesão.

Nesse cenário multifatorial, tanto as características das superfícies quanto as das células
bacterianas exercem influência decisiva sobre o processo de adesão. Elbourne et al. (2019)
identificaram diversas propriedades físico-químicas das superfícies que afetam essa interação,
como a química nativa, a carga elétrica, a rigidez do substrato, o grau de hidrofobicidade, a
rugosidade intrínseca, a geometria em diferentes escalas (macro, micro e nano) e a energia livre
superficial. Esses fatores interferem não apenas na atração inicial entre a célula e o substrato,
mas também nas forças intermoleculares responsáveis pela fixação.

Além disso, as propriedades das próprias células bacterianas desempenham um papel igual-
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mente relevante. De acordo com Hori e Matsumoto (2010), atributos como carga superficial,
hidrofobicidade, produção de EPS e a presença de apêndices (como pili, fímbrias, flagelos e
adesinas) influenciam diretamente a adesão. Essas interações, por sua vez, são moduladas
por condições ambientais, incluindo a disponibilidade de nutrientes, o pH, a temperatura e a
presença de agentes antimicrobianos, os quais impactam não só a adesão inicial, mas também
a formação subsequente de biofilmes.

2.5.1 Impacto da Rugosidade Superficial na Adesão Bacteriana

A rugosidade superficial influencia de forma significativa a adesão bacteriana, podendo
tanto favorecer quanto dificultar essa interação, dependendo da escala, da morfologia da
superfície e das condições do ambiente. Essa compreensão é crucial para o desenvolvimento
de superfícies funcionais, especialmente em aplicações biomédicas e industriais. Apesar dos
avanços, ainda há controvérsias sobre a intensidade e a direção desse efeito, o que exige uma
análise cuidadosa de fatores como o tipo de bactéria, a topografia da superfície e o meio em
que ocorre a interação.

Figura 15 – Bactéria aderida a superfície lisa e nanoestruturada (dados reais de AFM).

Fonte: (Royal Society of Chemistry, 2019)

Em especial, estruturas na escala nanométrica têm se mostrado determinantes nesse pro-
cesso (SPENGLER et al., 2019). No entanto, os estudos sobre o impacto da rugosidade em
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nanoescala apresentam resultados divergentes: algumas pesquisas indicam menor adesão em
superfícies mais rugosas, enquanto outras apontam maior fixação bacteriana em superfícies
lisas (CRAWFORD et al., 2012). Essas discrepâncias podem estar relacionadas às variações na
nanoestrutura das superfícies, que influenciam diretamente as forças de interação entre célula
e superfície. A Figura 15 ilustra esse fenômeno, destacando a importância da análise em escala
nanométrica para o desenvolvimento de materiais que inibem a contaminação microbiana e a
formação de biofilmes (SPENGLER et al., 2019).

Nesse contexto, Lazzini et al. (2021) destacam o crescente interesse por superfícies micro e
nanoestruturadas como estratégia para inibir a formação de biofilmes. O efeito antibacteriano
dessas superfícies está diretamente relacionado ao tamanho das saliências presentes: enquanto
estruturas menores que as células bacterianas tendem a limitar a adesão ao reduzir a área
de contato, saliências maiores podem favorecer a fixação por fornecerem mais pontos de
ancoragem e proteção contra forças de cisalhamento do fluido.

Além do tamanho das saliências, outros fatores físicos e químicos relacionados à superfície
interferem na adesão bacteriana. Segundo Mu et al. (2023b), a rugosidade pode reduzir a
energia de ativação necessária para a fixação celular ao aumentar a área de contato. Essa
característica, por sua vez, afeta diretamente a interação entre as bactérias e a superfície.
Al-Amshawee et al. (2021) observaram que superfícies rugosas também modificam a molha-
bilidade, o que impacta a formação de biofilmes. Superfícies super-hidrofóbicas, por exemplo,
podem inibir a adesão, embora a resposta bacteriana varie conforme suas estruturas, como
fímbrias e flagelos (YANG et al., 2022).

A rugosidade também influencia a mobilidade das bactérias após a adesão. Conforme rela-
tado por Al-Amshawee et al. (2021), superfícies irregulares podem restringir esse movimento,
favorecendo a formação de biofilmes mais estáveis. Em contrapartida, quando as irregularida-
des são excessivas, podem dificultar a ancoragem celular e reduzir a força de adesão (YANG

et al., 2022). Fatores adicionais, como a presença de revestimentos orgânicos — por exemplo,
saliva —, podem ainda modificar essa dinâmica, revertendo padrões previamente observados.

Do ponto de vista molecular, a adesão é mediada por forças físicas e químicas, como in-
terações de van der Waals, eletrostáticas e ligações específicas com proteínas de adesão. A
rugosidade altera essas forças ao modificar a geometria da interface e a distribuição das áreas
de contato, o que pode tanto facilitar quanto dificultar a fixação inicial. Embora superfícies
rugosas aumentem a aderência ao expandir a área de contato, as variações topográficas intro-
duzem complexidade ao processo, afetando a estabilidade e o desenvolvimento dos biofilmes
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(LAZZINI et al., 2021).
Por fim, Lazzini et al. (2021) ressaltam que superfícies rugosas, quando compatíveis com

as dimensões e propriedades das bactérias, favorecem a formação de biofilmes mais densos
e resistentes, ao passo que superfícies lisas tendem a dificultar o agrupamento e promover o
desprendimento celular. No entanto, a desproporção entre a rugosidade e as características da
célula pode comprometer a adesão e, consequentemente, a colonização da superfície.

Essas evidências reforçam a importância do controle da rugosidade superficial no desenvol-
vimento de materiais antimicrobianos. Estratégias que buscam manipular a nano e microes-
trutura das superfícies têm se mostrado promissoras para reduzir a contaminação bacteriana,
especialmente em dispositivos médicos e superfícies de processamento de alimentos, onde a
prevenção da formação de biofilmes é essencial (DUN et al., 2023).
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3 FLUIDOS

3.1 INTRODUÇÃO

Este capítulo apresenta os conceitos fundamentais sobre fluidos, iniciando com a definição
de tensão de cisalhamento e a hipótese do contínuo, seguidas pela descrição das propriedades
essenciais ao desenvolvimento desta tese. Em seguida, é feita a classificação dos fluidos mais
relevantes para o contexto estudado. Os principais conceitos da Mecânica dos Fluidos são
explorados, com ênfase nos tipos de escoamento e nas condições de contorno, fundamentais
para a compreensão do comportamento dos fluidos nas fronteiras do domínio. Também são
discutidas as leis básicas que regem o movimento dos fluidos. O capítulo é concluído com a
diferenciação entre sistema e volume de controle, indispensáveis para a análise do escoamento,
e com a introdução das abordagens euleriana e lagrangiana, adotadas conforme a natureza do
problema e as características do escoamento considerado.

3.2 FLUIDOS

Segundo Cengel e Cimbala (2015), substâncias no estado líquido ou gasoso são denomina-
das fluidos. Diferentemente dos sólidos, que resistem à deformação mantendo uma forma fixa,
os fluidos não possuem forma definida e se caracterizam pela capacidade de se deformar con-
tinuamente quando submetidos a uma tensão de cisalhamento (ou tensão tangencial), mesmo
que essa tensão seja pequena.

3.2.1 Tensão de Cisalhamento

De acordo com Fox e McDonald (1998), a tensão de cisalhamento é a força por unidade
de área que atua paralelamente a uma superfície, provocando sua deformação. Essa relação é
expressa pela equação:

𝜏 = 𝐹

𝐴
, (3.1)

em que 𝜏 representa a tensão de cisalhamento, 𝐹 é a força tangencial aplicada e 𝐴 é a área
de aplicação, descrevendo a relação entre a força tangencial e a área de contato. Tal conceito
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é fundamental para a compreensão do comportamento dos fluidos sob a ação de tensões.
Segundo Cengel e Cimbala (2015), fluidos se deformam continuamente sob qualquer tensão

de cisalhamento, por menor que seja, e não a sustentam em repouso. Nessa condição, a tensão
é proporcional à taxa de deformação. Em contraste, sólidos resistem à tensão de cisalhamento,
deformando-se até um ponto em que a tensão se torna proporcional à deformação, mantendo-
se estáticos após a aplicação da força.

Figura 16 – Diferença de comportamento entre sólido e fluido sob a influência da força de cisalhamento 𝐹 .

Fonte: (FOX; MCDONALD, 1998)

A Figura 16, conforme apresentado por Fox e McDonald (1998), mostra duas placas para-
lelas separadas por um objeto retangular, que pode representar um sólido ou um fluido (Figura
16(a)). Quando uma força de cisalhamento 𝐹 é aplicada horizontalmente à placa superior,
mantendo-se a inferior fixa, ocorre uma deformação do objeto (Figura 16(b)). Considerando
que não há deslizamento entre o objeto e as placas, o comportamento observado depende da
natureza do material. No caso de um sólido, após a deformação inicial, atinge-se uma confi-
guração de equilíbrio estático, na qual o material permanece em repouso. Já no caso de um
fluido, a deformação prossegue continuamente enquanto a força for mantida (Figuras 16(c) e
16(d)), caracterizando uma das principais distinções entre sólidos e fluidos.

A força de atrito que se opõe ao movimento, de mesma intensidade que a força de ci-
salhamento 𝐹 , é gerada na interface entre a placa superior e o objeto, e pode ser expressa
por:

𝐹 = 𝜏𝐴, (3.2)

em que 𝐹 é a força tangencial aplicada, 𝜏 a tensão de cisalhamento e 𝐴 a área de contato. Essa
equação representa o equilíbrio de forças no sistema e constitui um conceito fundamental para
diferenciar o comportamento de sólidos e fluidos quando submetidos a tensões de cisalhamento.
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3.2.2 Hipótese do Contínuo

Segundo Cengel e Cimbala (2015), apesar de os fluidos serem formados por partículas em
constante movimento, sua modelagem direta é inviável devido à quantidade elevada dessas
partículas. Assim, é adotada a hipótese do meio contínuo, que desconsidera a estrutura mo-
lecular e trata o fluido como homogêneo, com propriedades definidas de forma contínua em
todo o domínio. Essa suposição é fundamental para a formulação das equações da mecânica
dos fluidos, como as de Navier-Stokes, permitindo seu uso prático.

3.2.3 Algumas Propriedades dos Fluidos

As propriedades dos fluidos caracterizam o sistema e, segundo Cengel e Cimbala (2015),
classificam-se em intensivas e extensivas. As intensivas, como temperatura, pressão e densi-
dade, independem da quantidade de matéria e permanecem constantes mesmo com a divisão
do sistema. Já as extensivas, como massa, volume e momento, variam com a quantidade de
matéria e são aditivas. A seguir, são apresentadas as propriedades essenciais para o desenvol-
vimento desta tese.

3.2.3.1 Densidade ou Massa Específica

A densidade 𝜌, ou massa específica, é uma propriedade intensiva. Conforme Fox e Mc-
Donald (1998), define-se como o quociente entre a massa 𝑚 (em 𝑘𝑔) e o volume 𝑉 (em
𝑚3):

𝜌 = 𝑚

𝑉
. (3.3)

Sua unidade é 𝑘𝑔/𝑚3, e o valor permanece constante para um mesmo material sob con-
dições uniformes.

3.2.3.2 Viscosidade

Segundo Hibbeler (2017), a viscosidade é uma propriedade dos fluidos que mede a re-
sistência interna ao movimento ou à fluidez entre camadas adjacentes quando uma tensão
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de cisalhamento é aplicada. Por ser dependente das características intrínsecas do fluido, a
viscosidade é considerada uma propriedade intensiva.

Conforme Cengel e Cimbala (2015), a viscosidade resulta das forças de coesão entre as
moléculas nos líquidos e das colisões entre as moléculas nos gases. Nenhum fluido é completa-
mente isento de viscosidade (CENGEL; CIMBALA, 2015). Por exemplo, a água apresenta baixa
viscosidade (aproximadamente 1.0𝑚𝑃𝑎 · 𝑠 a 20∘𝐶), enquanto o mel tem viscosidade muito
maior. Além disso, a viscosidade varia com a temperatura, como no caso do óleo de motor,
que se torna menos viscoso com o aumento da temperatura.

Na Figura 16, supondo que a placa superior se mova com velocidade constante 𝑣 (em
𝑚/𝑠), proporcional à área da placa, a equação 3.2 pode ser expressa, segundo Fox e McDonald
(1998), da seguinte forma:

𝜏 = 𝐹

𝐴
= 𝜇

𝑑𝑣

𝑑𝑦
, (3.4)

onde 𝑑𝑣
𝑑𝑦

(em 𝑠−1) é a taxa de deformação do fluido devido à tensão de cisalhamento 𝜏 (em 𝑃𝑎)
e 𝜇 é o coeficiente de viscosidade ou viscosidade dinâmica, expresso em 𝑃𝑎 · 𝑠 (ou 𝑁 · 𝑠/𝑚2).

A razão entre a viscosidade dinâmica 𝜇 (em 𝑃𝑎 · 𝑠) e a densidade 𝜌 (em 𝑘𝑔/𝑚3) é
chamada de viscosidade cinemática 𝜈, expressa em 𝑚2/𝑠, e é definida, conforme Cengel e
Cimbala (2015), pela equação:

𝜈 = 𝜇

𝜌
. (3.5)

3.2.3.3 Pressão

Segundo Cengel e Cimbala (2015), a pressão é uma grandeza que descreve a força exercida
sobre um fluido, seja ele estático ou em movimento. Nos fluidos, a pressão é definida como a
força perpendicular aplicada sobre uma superfície por unidade de área. Nos sólidos, o conceito
correspondente é a tensão normal, que também mede a força perpendicular por unidade de
área (CENGEL; CIMBALA, 2015). Assim, se 𝐹𝑛 (em 𝑁) representa o campo de forças normais
sobre uma superfície de área 𝐴 (em 𝑚2), e 𝑑𝐹𝑛 é a força normal sobre uma pequena área 𝑑𝐴,
a pressão em um ponto é dada por:

𝑝 = 𝑑𝐹𝑛

𝑑𝐴
, (3.6)
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onde 𝑝 é a pressão, medida em 𝑃𝑎 (𝑁/𝑚2).
A pressão é uma propriedade intensiva, pois permanece constante independentemente da

quantidade de fluido ou do volume do sistema.

3.2.3.4 Compressibilidade

Segundo Munson, Young e Okiishi (1995), a compressibilidade é uma propriedade intensiva
que descreve a variação do volume de um fluido em resposta a mudanças na pressão. Ela mede
a capacidade de um fluido de ser comprimido ou expandido quando submetido a forças exter-
nas. Gases, devido à maior distância entre suas moléculas, apresentam alta compressibilidade,
enquanto líquidos, com moléculas mais próximas, possuem baixa compressibilidade.

3.2.3.5 Tensão Superficial

A tensão superficial faz com que a camada externa de um líquido se comporte como uma
membrana elástica, devido às forças intermoleculares que atuam paralelamente à superfície
(CENGEL; CIMBALA, 2015). Essa propriedade intensiva quantifica a energia necessária para
aumentar a área superficial do líquido, permanecendo constante em diferentes regiões, desde
que as condições, como temperatura e composição, sejam uniformes (CENGEL; CIMBALA, 2015).
O fenômeno ocorre pela coesão desigual entre as moléculas na superfície, que são atraídas
para o interior do líquido (HALLIDAY; RESNICK; WALKER, 1996).

3.2.4 Classificação dos Fluidos

Os fluidos podem ser classificados de várias formas, com base em suas propriedades e
na resposta a forças externas. A seguir, apresentam-se as principais classificações de fluidos
relevantes para esta tese.

3.2.4.1 Com Base na Viscosidade

Segundo Fox e McDonald (1998), a equação 3.4 descreve a lei de Newton da viscosidade
unidimensional. Fluidos newtonianos têm a taxa de deformação

(︃
𝑑𝑣

𝑑𝑦

)︃
diretamente proporci-

onal à tensão de cisalhamento 𝜏 , com o coeficiente de viscosidade dinâmica 𝜇 constante e



55

independente da taxa de deformação. Exemplos incluem água, ar, óleo mineral e gasolina, que
apresentam comportamento linear e previsível diante de tensões aplicadas. Essa definição foi
introduzida por Isaac Newton em 1687 (FOX; MCDONALD, 1998).

Fluidos que não seguem a relação linear de viscosidade são classificados como não newto-
nianos (FOX; MCDONALD, 1998). A viscosidade desses fluidos depende da taxa de deformação,
podendo variar de forma não linear, como o aumento, diminuição ou até a formação de es-
truturas temporárias. Exemplos incluem maionese, sangue e misturas de amido de milho em
água (FOX; MCDONALD, 1998).

A viscosidade é fundamental na adesão bacteriana e formação de biofilmes (FABBRI; STOO-

DLEY, 2016). Fluidos newtonianos, como água e óleo mineral, possuem viscosidade constante,
facilitando o estudo das interações bacterianas em sistemas biológicos e industriais (FABBRI;

STOODLEY, 2016). Já fluidos não newtonianos, como sangue e misturas de amido, têm visco-
sidade variável, o que pode influenciar a adesão bacteriana e a formação de biofilmes (FABBRI;

STOODLEY, 2016). Estudar esses fluidos é essencial para entender esses fenômenos e suas
aplicações em biomedicina e engenharia.

3.2.4.2 Com base na Compressibilidade

De acordo com Munson, Young e Okiishi (1995), os fluidos podem ser classificados como
compressíveis ou incompressíveis com base na variação de sua densidade em resposta a mu-
danças de pressão. Fluidos compressíveis, como os gases, possuem densidade que varia signi-
ficativamente com a pressão. Isso é relevante em aplicações como aerodinâmica e transporte
de gás, onde as propriedades do fluido, como o ar, mudam substancialmente sob diferentes
condições.

Fluidos incompressíveis têm densidade praticamente constante, com uma compressibilidade
tão pequena que pode ser ignorada em muitas análises. Isso simplifica as equações de movi-
mento e é comum em escoamentos de líquidos, como água e óleo hidráulico, onde a variação
de densidade é insignificante em condições normais (MUNSON; YOUNG; OKIISHI, 1995).

A distinção entre compressibilidade e incompressibilidade é fundamental para a formulação
das equações governantes, como as equações de Navier-Stokes, e para o desenvolvimento
de modelos que representem o comportamento dos fluidos em diferentes contextos. Essa
diferenciação também afeta diretamente a dinâmica das bactérias e a formação de biofilmes
(PICIOREANU et al., 2018). Fluidos incompressíveis, como a água, são comuns em sistemas
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biológicos e industriais, permitindo uma modelagem simplificada com densidade constante
(PICIOREANU et al., 2018). Já os fluidos compressíveis, como os gases, têm densidade variável,
o que impacta o transporte de nutrientes e oxigênio, essenciais para o crescimento de biofilmes,
além de influenciar o movimento bacteriano (PICIOREANU et al., 2018). Compreender essas
diferenças é essencial para estudar a adesão bacteriana e modelar a formação de biofilmes.

3.2.4.3 Com Base na Presença de Sólidos Suspensos

Segundo Shui, Eijkel e Berg (2007), os fluidos classificam-se em monofásicos ou multifási-
cos conforme a presença de mais de uma fase. Fluidos multifásicos contêm partículas sólidas,
gotículas ou bolhas em suspensão, como ocorre em lamas, emulsões e misturas gás-sólido.
Suas propriedades resultam da interação entre as fases, o que torna sua análise mais complexa.
Esses fluidos são amplamente aplicados em processos industriais, transporte de sedimentos,
engenharia de petróleo e controle de poluição.

Fluidos multifásicos, por conterem partículas, gotículas ou bolhas dispersas em uma fase
contínua, apresentam comportamento mais complexo que os monofásicos (SHUI; EIJKEL; BERG,
2007). Suas propriedades dependem das interações entre as fases, exigindo modelagens mais
elaboradas. São amplamente empregados em aplicações industriais, no transporte de sedimen-
tos, na engenharia de petróleo e em sistemas de controle de poluição.

A distinção entre fluidos monofásicos e multifásicos é fundamental para o estudo da adesão
bacteriana e da formação de biofilmes. Fluidos multifásicos favorecem esses processos ao
oferecerem interfaces adicionais, como fluido-sólido e fluido-fluido, que servem de suporte
para a adesão bacteriana (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007). Em sistemas de tratamento de águas
residuais, por exemplo, partículas sólidas suspensas frequentemente atuam como substratos
para biofilmes em ambientes dinâmicos (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007).

Partículas e gotículas em fluidos multifásicos podem modificar a rugosidade e a energia
superficial, favorecendo a adesão bacteriana (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007). Além disso, esses
fluidos influenciam o transporte de nutrientes e oxigênio, afetando diretamente o metabolismo
e a proliferação bacteriana, fatores essenciais para o crescimento de biofilmes (SHUI; EIJKEL;

BERG, 2007).
Fluidos monofásicos, por sua homogeneidade, são amplamente empregados em estudos

controlados sobre biofilmes. Permitem a análise isolada de variáveis como viscosidade, tensão
superficial e composição química, auxiliando no desenvolvimento de estratégias de controle da
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adesão bacteriana (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007).
Compreender a classificação entre fluidos monofásicos e multifásicos mostra-se essencial

para análises científicas e aplicações em contextos industriais, ambientais e biomédicos. Tal
entendimento possibilita enfrentar desafios e explorar oportunidades associadas à formação e
ao controle de biofilmes em sistemas fluídicos (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007).

3.3 MECÂNICA DOS FLUIDOS

Segundo Fox e McDonald (1998), a Mecânica dos Fluidos estuda o comportamento de
fluidos em repouso ou movimento sob a ação de forças. Também abrange as interações entre
fluidos e superfícies sólidas ou entre diferentes fluidos nas interfaces (CENGEL; CIMBALA, 2015).
De acordo com Hibbeler (2017), essa área divide-se em três ramos: Hidrostática, Cinemática
e Dinâmica dos Fluidos.

Esta tese concentra-se na Dinâmica dos Fluidos, que analisa o movimento dos fluidos e
as forças envolvidas nesse processo. Tal abordagem é essencial para compreender a adesão
bacteriana, uma vez que o escoamento, as forças de cisalhamento e a distribuição de pressão
nas interfaces afetam diretamente essa interação, influenciando a formação de biofilmes.

A análise fundamenta-se nas equações governantes da Dinâmica dos Fluidos — conti-
nuidade e momento — sendo a equação da energia desconsiderada, por não envolvermos
fenômenos térmicos. Essas equações oferecem a base para modelar a interação fluido-bactéria
e compreender os mecanismos que regem o processo de adesão.

3.3.1 Tipos de Escoamentos

Os escoamentos de fluidos classificam-se segundo diferentes propriedades e parâmetros que
afetam diretamente seu comportamento e a interação com superfícies. Para os objetivos desta
tese, são destacados os tipos de escoamento mais relevantes à adesão bacteriana e à formação
de biofilmes.

3.3.1.1 Escoamentos Viscosos e Não Viscosos

O escoamento é classificado como viscoso quando os efeitos da viscosidade influenciam
significativamente o movimento do fluido (CENGEL; CIMBALA, 2015). Esse fator afeta direta-
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mente as forças de cisalhamento na interface fluido-sólido, influenciando a adesão bacteriana
e a formação de biofilmes. Em contrapartida, considera-se um escoamento não viscoso quando
os efeitos da viscosidade são desprezíveis frente às forças inerciais e de pressão, como pode
ocorrer em fluidos de baixa viscosidade, a exemplo do ar (CENGEL; CIMBALA, 2015). Embora
não existam fluidos com viscosidade nula, em certas condições a viscosidade pode ser des-
considerada na análise (CENGEL; CIMBALA, 2015). Compreender esses efeitos é essencial para
avaliar a influência da viscosidade no comportamento bacteriano e na adesão a superfícies.

3.3.1.2 Escoamentos Laminares, Turbulentos e Transitórios

Segundo Fox e McDonald (1998), o escoamento laminar caracteriza-se pelo movimento
ordenado das partículas em camadas paralelas, comum em fluidos de baixa velocidade ou
alta viscosidade. Já o escoamento turbulento, conforme (CENGEL; CIMBALA, 2015), envolve
movimento desordenado, com flutuações de velocidade e formação de vórtices. Entre esses dois
regimes, pode ocorrer escoamento transitório, com características intermediárias, dependendo
das condições do fluxo. A identificação do regime de escoamento é fundamental para esta
tese, pois influencia as forças de cisalhamento e a distribuição de nutrientes, impactando
diretamente a adesão bacteriana e a formação de biofilmes.

3.3.1.3 Escoamentos Incompressíveis, Compressíveis e Fracamente Compressíveis

Conforme Cengel e Cimbala (2015), o escoamento incompressível ocorre quando a den-
sidade do fluido permanece constante, como em líquidos (ex: água em sistemas hidráulicos),
onde as variações de pressão não afetam significativamente a densidade. Em contraste, no
escoamento compressível, como em gases (ex: ar), a densidade varia substancialmente com as
mudanças de pressão. Existe também o escoamento fracamente compressível, típico de fluidos
como óleo em alta pressão, onde a densidade muda de forma sutil, podendo ser desconsiderada
em muitas análises.

Essa classificação é crucial para escolher as equações adequadas para cada tipo de esco-
amento, uma vez que os modelos de escoamento compressível ou fracamente compressível
incorporam a variação de densidade, enquanto escoamentos incompressíveis simplificam essa
consideração (CENGEL; CIMBALA, 2015). Para o estudo da adesão bacteriana e formação de
biofilmes, entender essas diferenças é essencial, pois a variação de densidade afeta o transporte
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de nutrientes e a interação bacteriana com as superfícies.

3.3.1.4 Escoamentos Uni, Bi e Tridimensionais

Os escoamentos podem ser classificados como unidimensionais, bidimensionais ou tridimen-
sionais, dependendo das direções espaciais em que a velocidade do fluido varia. No escoamento
unidimensional, a velocidade varia em uma direção, simplificando a análise (CENGEL; CIMBALA,
2015). No escoamento bidimensional, a velocidade varia em duas direções, aumentando a com-
plexidade (CENGEL; CIMBALA, 2015). O escoamento tridimensional ocorre quando a velocidade
varia nas três direções espaciais, sendo o mais complexo (CENGEL; CIMBALA, 2015).

Essa classificação é importante para definir a complexidade do modelo necessário para
analisar o comportamento do escoamento e sua interação com superfícies e partículas. No
estudo da adesão bacteriana e formação de biofilmes, essa diferença é relevante, pois a variação
da velocidade nas diferentes direções pode afetar as forças de cisalhamento nas superfícies,
influenciando a adesão e o crescimento bacteriano.

3.3.2 Condições de Contorno

As condições de contorno são essenciais na análise de escoamento de fluidos, pois deter-
minam a interação do fluido com as superfícies, afetando seu comportamento e sendo cruciais
para a solução das equações que descrevem seu movimento (CENGEL; CIMBALA, 2015).

De acordo com Cengel e Cimbala (2015), as condições de contorno podem ser descritas da
seguinte forma: a condição de contorno de parede estabelece que o fluido não pode atravessar
a parede, e que a velocidade na direção normal à superfície é nula. Na condição de não
escorregamento, a velocidade do fluido na superfície é igual à da parede. A condição de
contorno de interface descreve o comportamento da velocidade, da pressão e da tensão de
cisalhamento na interface entre dois fluidos, assegurando uma transição contínua entre eles.
Por fim, a condição de contorno de superfície livre aplica-se às interfaces entre um fluido
e um gás ou vácuo, onde a pressão na superfície do fluido é igual à pressão do ambiente
externo, e a tensão superficial atua para minimizar a área da superfície livre. Essas condições
são fundamentais para modelar escoamentos, especialmente no estudo da adesão bacteriana,
em que a interação fluido-superfície impacta diretamente as forças de adesão e a formação de
biofilmes.
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3.3.3 Leis Básicas

Para estudar a Dinâmica dos Fluidos, é essencial compreender as leis fundamentais que
regem o movimento dos fluidos, como a Lei da Conservação da Massa, a Segunda Lei de
Newton, a Lei da Conservação da Quantidade de Movimento Angular, e as Leis da Termo-
dinâmica (HIBBELER, 2017). Essas leis formam a base para modelar o comportamento dos
fluidos, sendo expressas como equações diferenciais (DATE, 2005). Em alguns casos, equações
adicionais, como as de estado, podem ser necessárias, mas encontrar soluções analíticas é
desafiador, especialmente em problemas complexos (LIU; LIU, 2003).

Essas leis são cruciais para o estudo da adesão bacteriana e formação de biofilmes, pois a
dinâmica do fluido influencia as forças de adesão entre as bactérias e as superfícies. A aplicação
das leis de conservação, como as da massa e do movimento, permite modelar essas interações,
impactando as forças de cisalhamento e a distribuição de pressão, que determinam a adesão
e a formação de biofilmes.

3.3.4 Sistema e Volume de Controle

Os conceitos de sistema e volume de controle são fundamentais para a análise dos escoa-
mentos de fluidos, estando diretamente relacionados às leis básicas da Mecânica dos Fluidos.
De acordo com Fox e McDonald (1998), um sistema é uma quantidade fixa e identificável
de massa que é acompanhada ao longo do tempo, com a restrição de que o fluido não pode
escapar, embora o volume do sistema possa variar. Nesse tipo de sistema, apenas energia,
na forma de calor ou trabalho, pode ser transferida para dentro ou fora, caracterizando um
sistema fechado. Segundo os autores, o volume de controle, ou sistema aberto, refere-se a
um sistema no qual a quantidade de massa pode variar, permitindo a entrada e saída de
fluido. Esse volume pode ter fronteiras fixas ou móveis, e envolve, além da troca de massa, a
transferência de calor e trabalho.

Esses conceitos são cruciais no estudo da adesão bacteriana e formação de biofilmes, pois
a definição de um sistema ou volume de controle adequado permite modelar as condições de
fluxo e as trocas de massa e energia que afetam a dinâmica da adesão bacteriana às superfícies
e o crescimento de biofilmes. A escolha do volume de controle é, portanto, essencial para a
simulação das interações entre fluidos e partículas biológicas.
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3.3.4.1 Abordagens Lagrangiana e Euleriana

Na Mecânica dos Fluidos, os movimentos de fluidos e partículas podem ser descritos por
duas abordagens principais: a lagrangiana e a euleriana (CENGEL; CIMBALA, 2015).

3.3.4.1.1 Abordagem Euleriana

A abordagem euleriana, conforme descrito por Liu e Liu (2003), caracteriza o movimento do
fluido de forma espacial, utilizando um sistema de coordenadas fixo. Nela, as propriedades do
fluido são analisadas em pontos específicos do espaço, sem o acompanhamento das partículas
individuais. As variáveis de campo, como a velocidade e a pressão, são expressas como funções
do tempo e da posição em um volume de controle. Essa abordagem é comumente utilizada
em análises de escoamentos em larga escala, como em sistemas hidráulicos ou aerodinâmicos,
onde o foco está no comportamento global do fluido (SHADLOO; OGER; TOUZÉ, 2016).

3.3.4.1.2 Abordagem Lagrangiana

A abordagem lagrangiana, conforme explicada por Liu e Liu (2003), acompanha o movi-
mento individual das partículas do fluido. Utilizando um sistema de coordenadas móveis, as
propriedades do campo se deslocam com as partículas, preservando suas características ao
longo do tempo (SHADLOO; OGER; TOUZÉ, 2016). Nesse modelo, o escoamento é descrito
pelo acompanhamento das trajetórias de partículas específicas, com suas posições e velocida-
des sendo funções do tempo. Essa abordagem é particularmente útil para estudar fenômenos
que envolvem o comportamento das partículas, como a interação de células bacterianas com
superfícies, permitindo um rastreamento preciso do movimento das bactérias.
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4 MÉTODO DA HIDRODINÂMICA DE PARTÍCULAS SUAVIZADAS (SPH)

4.1 INTRODUÇÃO

Este capítulo apresenta os conceitos fundamentais de Modelagem Matemática e Compu-
tacional, Simulação Numérica e CFD, com foco nos métodos numéricos baseados em malha
e sem malha. Dá-se ênfase ao método de partículas sem malha, em especial ao SPH, adotado
nesta tese. Inicialmente, é introduzida a formulação básica do SPH, seguida da análise das
equações governantes relevantes, como a equação da continuidade e a equação do momento,
com destaque para as equações de Navier-Stokes.

4.2 MODELAGEM MATEMÁTICA E COMPUTACIONAL

Como abordado no Capítulo 3, a modelagem matemática da Mecânica dos Fluidos baseia-
se em cinco leis físicas essenciais (HIBBELER, 2017), expressas como Equações Diferenciais
Parciais (EDP)’s. O principal desafio é encontrar soluções numéricas para essas equações.

A aplicação dessas leis depende das características do sistema em questão, embora nem
todas sejam necessárias para resolver um problema específico (FOX; MCDONALD, 1998). As
equações de estado e/ou constitutivas são essenciais para garantir a consistência do modelo,
descrevendo as propriedades mecânicas e termodinâmicas dos fluidos e permitindo a formulação
do tensor de tensões em função do campo de velocidade e pressão (CENGEL; CIMBALA, 2015).

A simulação numérica é fundamental, pois discretiza as EDP’s e possibilita a resolução de
problemas complexos (LIU; LIU, 2003).

4.2.1 Simulação Numérica Computacional

A simulação numérica computacional é crucial para resolver problemas complexos, fre-
quentemente superando os métodos experimentais tradicionais (LIU; LIU, 2003). Ela permite
uma análise abrangente do problema e, com o avanço do poder computacional, fornece re-
sultados precisos que refletem fenômenos físicos. Além disso, auxilia na validação de teorias,
complementação de dados experimentais e compreensão de novos fenômenos.

Conforme Liu e Liu (2003), a simulação envolve etapas como formulação do problema,
discretização do domínio, implementação computacional, resolução das equações numéricas,
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validação dos resultados e interpretação dos dados, sendo essas essenciais para obter conclusões
precisas sobre o fenômeno estudado.

4.2.2 Dinâmica dos Fluidos Computacional (CFD)

A resolução de problemas em Mecânica dos Fluidos frequentemente exige métodos nu-
méricos, pois a solução analítica é rara, como destacado por Liu e Liu (2003). A escolha do
método depende do problema, com a CFD se destacando como uma abordagem moderna que
utiliza códigos computacionais para analisar o comportamento dos fluidos (GAO et al., 2022).

Segundo Gao et al. (2022), a CFD aplica técnicas avançadas para modelar escoamen-
tos complexos com base nas leis da Mecânica dos Fluidos, fornecendo soluções numéricas
aproximadas que facilitam a análise e resolução de problemas fluidodinâmicos.

4.2.2.1 Métodos Numéricos

Os métodos numéricos são técnicas matemáticas desenvolvidas para fornecer soluções
aproximadas a problemas complexos ou impossíveis de resolver de forma exata por métodos
analíticos tradicionais (BURDEN; FAIRES; BURDEN, 2016).

4.2.2.1.1 Métodos com Malha

Métodos com malha dividem o domínio em elementos pequenos para aproximar soluções
de equações diferenciais (BURDEN; FAIRES; BURDEN, 2016). Técnicas como método das Dife-
renças Finitas (FDM), método de Elementos Finitos (FEM) e método dos Volumes Finitos
(FVM) resolvem as equações de Navier-Stokes, mas têm limitações em problemas com grandes
deformações ou superfícies livres (GAO et al., 2022). Embora simples, esses métodos enfrentam
desafios em domínios irregulares ou que exigem alta precisão (NIRAULA; HAN; WANG, 2015).

Na abordagem euleriana, a malha fixa facilita as equações, mas exige remalhamento para
ajustes durante a simulação (PADOVA; MOSSA, 2020). Métodos eulerianos têm limitações em
geometrias irregulares e rastreamento temporal (LIU; LIU, 2003). Métodos lagrangianos, co-
muns na Mecânica dos Sólidos, acompanham o movimento da malha, sendo mais adequados
para geometrias complexas, mas também enfrentam distorção da malha, necessitando rema-
lhamento (LIU; LIU, 2003).
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4.2.2.1.2 Métodos sem Malha

Métodos sem malha foram desenvolvidos para superar as limitações dos métodos tradici-
onais, oferecendo aproximações com nós distribuídos arbitrariamente (NGUYEN et al., 2008).
Aplicáveis tanto em Mecânica dos Sólidos quanto em Dinâmica dos Fluidos, incluem SPH,
método de Galerkin Livre de Elementos (EFGM), método de Partícula Kernel Reproduzido
(RKPM), método de Petrov-Galerkin Local sem Malha (MLPG), método de Interpolação de
Pontos (PIM) e método da Forma Fraca-Forte Livre de Malha (MWS) (LIU; LIU, 2003).

Esses métodos, que não dependem de malhas pré-definidas, utilizam pontos ou partículas
distribuídas livremente, sendo vantajosos para problemas com geometrias complexas, super-
fícies livres e grandes deformações. Embora ofereçam maior flexibilidade e eficiência, podem
apresentar altos custos computacionais e desafios de interpolação (LIU; LIU, 2003). Métodos
sem malha eulerianos, como MLPG e EFGM, utilizam pontos fixos no espaço, enquanto mé-
todos lagrangianos, como SPH, RKPM, PIM e MWS, são eficazes para modelar escoamentos
com fluidos descontínuos e geometrias complexas (PADOVA; MOSSA, 2020).

4.2.2.1.3 Métodos de Partículas sem Malha (MPM)’s

Os métodos de Partículas Sem Malha (MPM)’s simulam sistemas como partículas para
evitar problemas com malhas e controlar a evolução de sistemas fluido-partícula (LIU; LIU,
2003). Exemplos incluem o método de Dinâmica Molecular (MD), método da Simulação
Direta Monte Carlo (DSMC), método de Dinâmica de Partículas Dissipativas (DPD), método
Semi-implícito de Partículas Móveis (MPS), método de Elemento Difuso (DEM), o método
de Vórtice e o método SPH (SHADLOO; OGER; TOUZÉ, 2016).

O método SPH, lagrangiano sem malha, é eficaz na simulação de problemas em Dinâmica
dos Fluidos, especialmente em cenários com deformações não lineares e interações complexas
(PADOVA; MOSSA, 2020). Escolhido nesta tese por sua versatilidade, o SPH não requer malhas
estruturadas e é eficiente em problemas com superfícies livres, interfaces móveis e fronteiras
deformáveis (SHADLOO; OGER; TOUZÉ, 2016). O método usa a aproximação de funções de
campo por representação integral, garantindo precisão e flexibilidade em geometrias complexas
e escoamentos multifásicos (LIU; LIU, 2003), (BAGHERI; MOHAMMADI; RIAZI, 2023).
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4.3 HIDRODINÂMICA DE PARTÍCULAS SUAVIZADAS (SPH)

O método SPH é uma técnica lagrangiana sem malha que representa o fluido como um
conjunto de partículas móveis, cuja dinâmica é regida pelas equações hidrodinâmicas de mo-
vimento (LIU; LIU, 2003). As propriedades físicas são obtidas por interpolação com base nas
partículas vizinhas, e as leis de conservação são expressas como somas discretas (LIU; LIU,
2003). Essa abordagem elimina a necessidade de malhas fixas, facilitando a simulação de
escoamentos com geometrias complexas, superfícies livres e interfaces móveis (LIU; LIU, 2003).

Considerada uma técnica simples, eficiente e versátil, o SPH é amplamente aplicado em
mecânica dos sólidos, dinâmica dos fluidos e em diferentes escalas, do microscópico ao as-
tronômico (VIOLEAU; ROGERS, 2016). Sua principal vantagem reside na flexibilidade, pois não
impõe restrições à geometria do sistema nem à evolução do problema, facilitando a implemen-
tação de diversos processos físicos (VIOLEAU; ROGERS, 2016). Desde sua introdução, tem sido
utilizado em simulações de escoamentos com grandes deformações, como a quebra de ondas
e inundações causadas por tsunamis (LIU; LIU, 2003).

A representação integral das funções é feita por meio da aproximação por kernel, o que
proporciona estabilidade matemática ao suavizar as soluções (LIU; LIU, 2003). As interações
entre partículas são determinadas por uma função de suavização 𝑊 , que depende da distância
entre partículas e de um comprimento de suavização ℎ. O raio de influência de cada partícula
é definido por 𝑘ℎ, onde 𝑘 é uma constante associada ao kernel (LIU; LIU, 2003). As partículas
acompanham o movimento do fluido e obedecem às EDP’s que descrevem sua dinâmica
(GOMEZ-GESTEIRA et al., 2010), ajustando localmente propriedades como densidade e pressão
conforme as condições do escoamento (BAGHERI; MOHAMMADI; RIAZI, 2023).

Após a aproximação por kernel, as equações são discretizadas por somatórios, resultando
em Equações Diferenciais Ordinárias (EDO)’s resolvidas de forma iterativa (LIU; LIU, 2003).
Esse processo dispensa malhas fixas e permite o uso de algoritmos explícitos de integração no
tempo, garantindo eficiência computacional e estabilidade numérica (LIU; LIU, 2003).

Apesar de suas vantagens, o SPH ainda apresenta limitações que afetam sua precisão e
aplicabilidade (BAGHERI; MOHAMMADI; RIAZI, 2023). Entre elas, destacam-se a perda de con-
sistência entre partículas, a complexidade na imposição de condições de contorno (SHADLOO;

OGER; TOUZÉ, 2016), (AKINCI et al., 2012) e a instabilidade gerada pela desordem na distribui-
ção das partículas, especialmente em casos com grandes deformações ou interfaces complexas
(MONAGHAN, 2005).
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A obtenção de gradientes no SPH exige correções para derivadas de primeira ordem e, em
problemas complexos, técnicas mais elaboradas para derivadas superiores (LIU; LIU, 2003). O
passo de tempo, limitado pela velocidade do som, também impacta a eficiência computacional
quando comparado a métodos baseados em malha.

Funções kernel com simetria esférica são amplamente utilizadas por favorecerem a in-
terpolação entre partículas e contribuírem para a estabilidade das simulações. A eficácia do
método, no entanto, depende da distribuição isotrópica dos vizinhos (LIU; LIU, 2003). Em con-
textos com geometrias anisotrópicas, como na modelagem astrofísica de discos ou folhas, essa
configuração pode tornar-se inadequada, exigindo adaptações na formulação.

4.3.1 Formulação Básica

Um dos maiores desafios na modelagem numérica é a transição do contínuo para o dis-
creto, como no SPH, que aproxima funções de campo e suas derivadas nas equações de
movimento (VIOLEAU, 2012). No SPH, o contínuo é representado por partículas, cada uma
com propriedades como volume, massa, momento, temperatura e concentração (SHADLOO;

OGER; TOUZÉ, 2016). Segundo Liu e Liu (2003), o método envolve duas etapas principais:
Aproximação Kernel e Aproximação por Partículas.

4.3.1.1 Aproximação Kernel

A aproximação kernel, conforme discutido por Violeau (2012), representa uma função
arbitrária 𝑓 por meio de uma integral de convolução com a função delta de Dirac 𝛿, conforme
a equação:

𝑓(𝑥) =
∫︁

Ω
𝑓(𝑥′)𝛿(𝑥′ − 𝑥)𝑑𝑥′, (4.1)

onde Ω é o volume do domínio e 𝑑𝑥′ é o elemento de volume diferencial.
A função delta de Dirac é definida por:

𝛿(𝑥′ − 𝑥) =

⎧⎪⎪⎨⎪⎪⎩
1, 𝑠𝑒 𝑥 = 𝑥′

0, 𝑠𝑒 𝑥 ̸= 𝑥′.

, (4.2)



67

Essa função é aproximada por uma função de suavização 𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ), com ℎ sendo o parâ-
metro já definido anteriormente. A aproximação kernel é, então, dada pela convolução:

⟨𝑓(𝑥)⟩ =
∫︁

Ω
𝑓(𝑥′)𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ)𝑑𝑥′, (4.3)

onde a operação de convolução entre 𝑓(𝑥′) e 𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ) resulta na aproximação de 𝑓(𝑥).
Na representação integral de 𝑓 , ao usar a função delta de Dirac, a equação (4.1) é exata

para funções bem definidas e contínuas. Contudo, ao substituir 𝛿 por 𝑊 , como mostrado na
equação (4.3), obtemos uma aproximação de 𝑓 por convolução, o que resulta em uma perda
de exatidão, mas mantém a precisão necessária para o SPH.

4.3.1.1.1 Funções Kernel de Suavização

De acordo com Liu e Liu (2003), as funções kernel de suavização são essenciais para a
aproximação das funções e para a definição do domínio de suporte das partículas, garantindo
a consistência e a precisão do método. Uma função 𝑊 é considerada uma função kernel de
suavização se atender às seguintes propriedades (SHADLOO; OGER; TOUZÉ, 2016):

1. Normalização: A função kernel deve ser normalizada, ou seja, a integral da função
kernel sobre todo o domínio deve ser igual a 1:

∫︁
Ω
𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ)𝑑𝑥′ = 1;

2. Suporte Compacto: Após a aproximação kernel, a integração é localizada. A função
𝑓(𝑥) depende apenas dos valores de 𝑓 nos pontos onde 𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ) é diferente de
zero. O domínio de integração Ω representa o domínio de suporte, e 𝑊 (𝑥′−𝑥) se anula
quando a distância |𝑥′−𝑥| excede um valor proporcional ao comprimento de suavização
ℎ. Assim,

𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ) = 0, 𝑠𝑒 |𝑥′ − 𝑥| > 𝑘ℎ, 𝑘 > 0;

onde 𝑘 é uma constante definida como anteriormente, que define a área efetiva do
suporte Ω;

3. Positividade: A função kernel deve ser não negativa sobre o domínio Ω, ou seja, 𝑊 (𝑥′−

𝑥, ℎ) ≥ 0, para todos os pontos dentro do domínio;
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4. Monotonicidade decrescente: A função kernel deve ser monotônica decrescente em
relação à distância entre os pontos. Ou seja, 𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ) deve ser menor para pontos
mais distantes, ou seja, 𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ) < 𝑊 (𝑥′ − 𝑦, ℎ), se |𝑥′ − 𝑥| > |𝑥′ − 𝑦|;

5. Função delta de Dirac: À medida que o comprimento de suavização ℎ se aproxima de
zero, a função kernel deve se aproximar da função delta de Dirac. Em outras palavras,

𝑙𝑖𝑚ℎ−→0𝑊 (𝑥′ − 𝑥) = 𝛿(𝑥′ − 𝑥);

6. Simetria: A função kernel de suavização deve ser esfericamente simétrica, ou seja, ela
deve depender apenas da distância entre os pontos 𝑥 e 𝑥′, e ser igual para 𝑥 e −𝑥′, o
que corresponde a

𝑊 (|𝑥′ − 𝑥|, ℎ) = 𝑊 (−|𝑥′ − 𝑥|, ℎ);

7. Suavidade: A função kernel deve ser suavemente diferenciável, ou seja, a função deve
ser diferenciável de forma suave para garantir uma interpolação precisa. Dessa forma, a
convolução da função kernel com outras funções também deve ser suavemente diferen-
ciável. Assim, a função deve satisfazer a condição 𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ) ∈ C𝑛, 𝑛 > 1.

A quinta propriedade torna-se desnecessária se todas as quatro primeiras forem satisfeitas
(BELYTSCHKO et al., 1996).

4.3.1.1.2 Erros da Aproximação Kernel

De acordo com Liu e Liu (2003), os erros da aproximação kernel podem ser analisados
a partir da expansão de Taylor da função 𝑓(𝑥′) em torno de 𝑥, assumindo que 𝑓(𝑥) seja
diferenciável. A expansão de Taylor é dada por:

𝑓(𝑥) =
∫︁

Ω
[𝑓(𝑥) + 𝑓 ′(𝑥)(𝑥′ − 𝑥) + 𝑟((𝑥′ − 𝑥)2)]𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ)𝑑𝑥′, (4.4)

onde 𝑟 é o termo residual e Ω representa o domínio de integração.
Reorganizando a expressão para destacar as contribuições dos diferentes termos, temos:

𝑓(𝑥) = 𝑓(𝑥)
∫︁

Ω
𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ)𝑑𝑥′ + 𝑓 ′(𝑥)

∫︁
Ω
(𝑥′ − 𝑥)𝑊 (𝑥′ − 𝑥, ℎ)𝑑𝑥′ + 𝑟(ℎ2). (4.5)
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Se as propriedades das funções kernel, como normalização e suporte compacto, forem
atendidas, o erro da aproximação pode ser estimado como de segunda ordem. Ou seja, o erro
𝐹 (𝑥) na aproximação kernel é dado por:

𝐹 (𝑥) = 𝑓(𝑥) + 𝑟(ℎ2), (4.6)

onde 𝑟(ℎ2) é um erro de ordem ℎ2, que diminui conforme o comprimento de suavização ℎ

diminui. Esse erro mostra que a precisão da aproximação melhora à medida que o parâmetro
de suavização é refinado, embora sempre exista uma margem de erro associada à discretização.

4.3.1.2 Aproximação por Partículas

Conforme Liu e Liu (2003), no SPH, a representação integral das funções e derivadas é
convertida em uma forma discreta por meio de somatórios. As integrais são substituídas por
somas sobre as partículas vizinhas dentro do domínio de suporte Ω. Cada partícula possui
propriedades próprias, como volume e massa. Na aproximação kernel, o volume infinitesimal
𝑑𝑥′ é substituído pelo volume da partícula 𝑉𝑗, resultando na seguinte expressão para 𝑓(𝑥):

𝑓(𝑥) =
∑︁

𝑗

𝑓(𝑥𝑗)𝑊 (𝑥𝑗 − 𝑥𝑖, ℎ)𝑉𝑗, (4.7)

onde 𝑉𝑗 é o volume da partícula 𝑗 e 𝑊𝑖𝑗 = 𝑊 (𝑥𝑗 − 𝑥𝑖, ℎ) = 𝑊 (|𝑥𝑗 − 𝑥𝑖|, ℎ) = 𝑊 (𝑥𝑖𝑗, ℎ) é a
função kernel entre 𝑖 e 𝑗 (ver Figura 17). A partícula 𝑖 é aquela onde a função 𝑓 está sendo
estimada, e a soma percorre todas as partículas vizinhas 𝑗 dentro do suporte da função kernel.

A relação entre volume e densidade é dada por:

𝑉 = 𝑚

𝜌
, (4.8)

onde 𝑚 é a massa (constante) e 𝜌 é a densidade. Assim, para cada partícula 𝑗, tem-se:

𝑉𝑗 = 𝑚𝑗

𝜌𝑗

, (4.9)

o que leva à forma discreta da função 𝑓(𝑥):

𝑓(𝑥) =
∑︁

𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗

𝑓(𝑥𝑗)𝑊 (𝑥𝑗 − 𝑥𝑖, ℎ), (4.10)
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Figura 17 – Função núcleo de suavização SPH tridimensional (esquemática).

Fonte: Adaptado de (ResearchGate, 2019)

onde 𝑚𝑗 e 𝜌𝑗 são a massa e a densidade da partícula 𝑗, respectivamente (GOMEZ-GESTEIRA et

al., 2010).
Adotando o índice 𝑖 para a partícula central e 𝑗 para as partículas vizinhas, a aproximação

kernel de um campo escalar 𝐴 na partícula 𝑖 é dada por (LIU; LIU, 2003):

𝐴(𝑥𝑖) =
∑︁

𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗

𝐴(𝑥𝑗)𝑊𝑖𝑗, (4.11)

onde 𝑊𝑖𝑗 é definido com anteriormente.
O gradiente do campo escalar 𝐴 em 𝑥𝑖 é aproximado por (LIU; LIU, 2003):

∇𝐴(𝑥𝑖) =
∑︁

𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗

𝐴(𝑥𝑗)∇𝑖𝑊𝑖𝑗, (4.12)

com ∇𝑖𝑊𝑖𝑗 = ∇𝑖𝑊 (𝑥𝑗 − 𝑥𝑖, ℎ) representando o gradiente da função kernel.
Para um campo vetorial 𝑢, o divergente na partícula 𝑖 é calculado por (LIU; LIU, 2003):

∇ · 𝑢(𝑥𝑖) =
∑︁

𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗

𝑢(𝑥𝑗) · ∇𝑖𝑊𝑖𝑗. (4.13)
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Essas expressões permitem ao método SPH calcular campos físicos e suas derivadas de
forma eficiente, sendo adequadas à modelagem de diversos fenômenos contínuos.

4.3.1.3 Equações Governantes

No método SPH, o fluido é representado por partículas lagrangianas, com propriedades
como posição, velocidade e densidade variando ao longo do tempo (SHADLOO; OGER; TOUZÉ,
2016). As equações governantes, como a equação da continuidade e a equação do momento,
são derivadas das leis fundamentais e modelam o comportamento do fluido nesta tese. A equa-
ção de Navier-Stokes, que descreve o movimento dos fluidos e incorpora as leis de conservação,
é essencial na Mecânica dos Fluidos (CENGEL; CIMBALA, 2015), embora soluções exatas sejam
raras devido à complexidade dos problemas práticos.

4.3.1.3.1 Equação da Continuidade

A conservação da massa estabelece que a massa total de um sistema fluido permanece
constante no tempo, ou seja, a massa que entra deve ser igual à que sai, sem acúmulo interno
(FOX; MCDONALD, 1998). Na formulação lagrangiana, essa lei é representada pela equação da
continuidade, garantindo continuidade e estabilidade na modelagem do escoamento (GOMEZ-

GESTEIRA et al., 2010):

𝐷𝜌

𝐷𝑡
+ 𝜌∇ · 𝑣 = 0, (4.14)

em que 𝜌 é a densidade, 𝑣 a velocidade e 𝐷

𝐷𝑡
a derivada material, que representa a variação

de uma grandeza ao longo da trajetória de uma partícula de fluido (CENGEL; CIMBALA, 2015).
Essa derivada é definida por:

𝐷

𝐷𝑡
= 𝜕

𝜕𝑡
+ 𝑣 · ∇. (4.15)

Em casos específicos, a equação da continuidade assume formas simplificadas. Para fluidos
incompressíveis:

∇ · 𝑣 = 0, (4.16)

e para escoamentos permanentes:
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∇ · (𝜌𝑣) = 0. (4.17)

No SPH, a versão discretizada da equação da continuidade para a partícula 𝑖 é dada por
(GOMEZ-GESTEIRA et al., 2010):

𝐷𝜌𝑖

𝐷𝑡
= 𝜌𝑖

∑︁
𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗

(𝑣𝑖 − 𝑣𝑗) · ∇𝑖𝑊𝑖𝑗. (4.18)

4.3.1.3.2 Equação do Momento

A conservação da quantidade de movimento, baseada na Segunda Lei de Newton, estabe-
lece que, para um sistema fluido em movimento, a soma das forças externas é igual à variação
da quantidade de movimento linear (FOX; MCDONALD, 1998). Para escoamentos compressíveis
ou incompressíveis e desprezando os efeitos viscosos, a equação do momento na formulação
lagrangiana é expressa por Gomez-Gesteira et al. (2010):

𝜌
𝐷𝑣

𝐷𝑡
= −∇𝑝+ 𝜌𝑔, (4.19)

onde 𝑝 é a pressão e 𝑔, a aceleração gravitacional. Esta equação é conhecida como equação
de Euler.

Conforme destacado por Gomez-Gesteira et al. (2010), muitos autores reescrevem a equa-
ção do momento utilizando a seguinte mudança de variáveis:

∇𝑝
𝜌

= ∇
(︃
𝑝

𝜌

)︃
+ 𝑝

𝜌
∇𝜌. (4.20)

Nestas condições, a forma discretizada da equação do momento para a partícula 𝑖 é expressa
por (GOMEZ-GESTEIRA et al., 2010):

𝐷𝑣𝑖

𝐷𝑡
= −

∑︁
𝑗

𝑚𝑗

(︃
𝑝𝑗

𝜌2
𝑗

+ 𝑝𝑖

𝜌2
𝑖

)︃
∇𝑖𝑊𝑖𝑗 + 𝑔𝑖. (4.21)

Para escoamentos compressíveis ou incompressíveis, a equação do momento na abordagem
lagrangiana é formulada, segundo Cengel e Cimbala (2015), como:

𝜌
𝐷𝑣

𝐷𝑡
= −∇𝑝+∇ · 𝜏 + 𝜌𝑔, (4.22)

onde 𝜏 é o tensor das tensões viscosas.
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De acordo com Liu e Liu (2003), para fluidos newtonianos, a tensão de cisalhamento é
linearmente proporcional à taxa de deformação de cisalhamento. Assim, o tensor de tensões
viscosas é dado por:

𝜏 = 𝜇𝜖𝛼𝛽 (4.23)

onde

𝜖𝛼𝛽 =
[︃
𝜕𝑣𝛽

𝜕𝑥𝛼

+ 𝜕𝑣𝛼

𝜕𝑥𝛽

]︃
− 2

3(∇ · 𝑣)𝛿𝛼𝛽, (4.24)

𝛼 e 𝛽 representam as direções e 𝛿 é o delta de Dirac, conforme definido anteriormente.
Ao considerarmos fluidos newtonianos com viscosidade constante e substituirmos o tensor

de tensões viscosas da equação 4.24 na equação do momento Lagrangiana 4.22, obtemos,
conforme Cengel e Cimbala (2015), a equação de Navier-Stokes — um sistema de equações
diferenciais parciais (EDPs) que descreve o movimento dos fluidos e é fundamental na Mecânica
dos Fluidos — dada por:

𝜌
𝐷𝑣

𝐷𝑡
= −∇𝑝+∇ ·

[︃
𝜇

(︃
𝜕𝑣𝛽

𝜕𝑥𝛼

+ 𝜕𝑣𝛼

𝜕𝑥𝛽

)︃
− 2

3𝜇(∇ · 𝑣)𝛿𝛼𝛽

]︃
+ 𝜌𝑔. (4.25)

Quando consideramos escoamentos de fluido incompressível viscoso, obtemos uma simpli-
ficação da equação de Navier-Stokes, dada por (CENGEL; CIMBALA, 2015):

𝜌
𝐷𝑣

𝐷𝑡
= −∇𝑝+ 𝜇∇2𝑣 + 𝜌𝑔, (4.26)

onde ∇2 representa o operador laplaciano.
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5 ESTADO DA ARTE

5.1 INTRODUÇÃO

Este capítulo revisa a evolução do entendimento sobre a adesão bacteriana, com ênfase
na influência da rugosidade da superfície. Destaca-se a aplicação da CFD, em especial por
meio de métodos sem malha, como uma ferramenta eficaz na investigação desse fenômeno.
A trajetória de desenvolvimento do método SPH é apresentada, evidenciando seu papel como
uma abordagem inovadora e promissora para a simulação da adesão bacteriana em superfícies
rugosas.

5.2 ADESÃO BACTERIANA: HISTÓRICO, AVANÇOS E TENDÊNCIAS

O estudo bacteriano começou no século XVII, quando Antonie van Leeuwenhoek observou
organismos microscópicos em 1676 (SCHAECHTER, 2015). No século XIX, Pasteur e Wino-
gradsky aprofundaram o conhecimento da fisiologia bacteriana, investigando a fermentação e
os processos químicos microbianos (SCHAECHTER, 2015). Nas décadas de 1930 e 1940, Alfred
Hershey investigou culturas em fase logarítmica, enquanto Jacques Monod correlacionou a
taxa de crescimento bacteriano com a concentração de substrato (SCHAECHTER, 2015). Seu
trabalho destacou o conceito de estado estacionário, o que evidenciou a complexidade do
crescimento e da divisão celular.

O estudo da adesão bacteriana teve início no século XX, com a microbiologia já consolidada
(SCHAECHTER, 2015). Em 1933, Arthur Henrici desafiou a visão predominante, mostrando que
as bactérias aderem a superfícies sólidas, ao contrário da ideia de que eram majoritariamente
planctônicas (DWORKIN, 2012). Em 1965, Paul S. Meadows investigou a adesão bacteriana
a superfícies abióticas, observando a fixação de organismos aquáticos em vidro (MEADOWS,
1965). Nas décadas de 1970 e 1980, William Costerton demonstrou que os biofilmes formam
comunidades bacterianas complexas e resistentes a antibióticos, o que ampliou o interesse por
superfícies bióticas (COSTERTON et al., 1987), (COSTERTON; STEWART; GREENBERG, 1999).

O avanço no entendimento da adesão bacteriana impulsionou estratégias para prevenir
a formação de biofilmes (HORI; MATSUMOTO, 2010). Pesquisas sobre adesão em superfícies
bióticas (MEADOWS, 1965) e biofilmes (COSTERTON et al., 1987), (COSTERTON; STEWART;

GREENBERG, 1999) têm sido fundamentais para o desenvolvimento de métodos de controle. A
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prevenção da adesão inicial é vista como crucial, uma vez que os biofilmes causam impactos
negativos em diversos contextos (SPENGLER et al., 2021).

Superfícies funcionalizadas com agentes antimicrobianos eliminam bactérias antes da fixa-
ção, mas apresentam limitações, como curta durabilidade e liberação descontrolada (WANG et

al., 2016), (ELBOURNE; CRAWFORD; IVANOVA, 2017), (VARGAS-ALFREDO et al., 2018), (LAZZINI

et al., 2021). A liberação controlada de íons antimicrobianos é eficaz em ambientes com alta
carga microbiana, mas pode causar efeitos colaterais a longo prazo (FERRARIS et al., 2017),
(XIE et al., 2018), (HIKKU et al., 2018), (LUO et al., 2020), (KHAN et al., 2020), (LAZZINI et al.,
2021).

Diversas modificações têm sido investigadas, como o uso de polímeros inteligentes (CAO et

al., 2012), superfícies autolimpantes (ELBOURNE; CRAWFORD; IVANOVA, 2017) e o efeito lótus
(LUTEY et al., 2018). Também foram exploradas soluções inspiradas em estruturas naturais,
como pele de tubarão e asas de borboleta (WU et al., 2018b).

Superfícies micro e nanotexturizadas dificultam a adesão bacteriana, rompendo a parede
celular e prevenindo a formação de biofilmes (TRUESDAIL et al., 1998), (LORENZETTI et al.,
2015), (LIU et al., 2016), (LUAN et al., 2018), (NGUYEN et al., 2018). Sua eficácia foi comprovada
em aço inoxidável (JANG et al., 2018) e possui grande relevância na prevenção de infecções
(LINKLATER et al., 2021).

A rugosidade afeta a molhabilidade e a formação de biofilmes, com superfícies super-
hidrofóbicas reduzindo a adesão bacteriana, enquanto rugosidades nanométricas dificultam o
contato direto com a superfície (AL-AMSHAWEE et al., 2021), (YANG et al., 2022). No entanto,
a eficácia dessas abordagens diminui ao longo do tempo, limitando sua aplicação (WU et

al., 2018b). Superfícies multifuncionais têm sido propostas para melhorar a durabilidade dos
materiais (MOGHADAM; PARSIMEHR; EHSANI, 2021), (ZHENG et al., 2021).

As propriedades físico-químicas das superfícies influenciam a adesão bacteriana, mas seu
comportamento ainda é imprevisível (LAZZINI et al., 2021), (YANG et al., 2022). Mu et al.
(2023b) observaram que superfícies hidrofóbicas com rugosidades entre 2𝑛𝑚 e 390𝑛𝑚 apre-
sentaram até 75 vezes mais adesão, sendo a maior área de contato e menor energia de ativação
favoráveis à adesão. Em contrapartida, superfícies super-hidrofóbicas inibem essa adesão de-
vido a fatores como a pressão de Laplace e a redução das forças de van der Waals.
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5.2.1 Histórico da Relação entre Adesão Bacteriana e Rugosidade

A rugosidade superficial exerce uma influência significativa sobre a adesão bacteriana,
embora os efeitos observados variem entre os estudos. Enquanto diversas pesquisas confirmam
uma correlação positiva entre a rugosidade e a adesão bacteriana (LIU et al., 2016), (NGUYEN

et al., 2018), (LUTEY et al., 2018), (CUELLO et al., 2020), outros trabalhos não conseguem
estabelecer uma relação consistente entre essas variáveis (FLINT; BROOKS; BREMER, 2000),
(VERRAN; BOYD, 2001), (HILBERT et al., 2003). Essa discrepância sugere que fatores como a
espécie bacteriana, o ambiente e as propriedades específicas da superfície podem desempenhar
um papel fundamental na modulação dessa relação.

As teorias clássicas - termodinâmica, DLVO e XDLVO - tradicionalmente desconsideram
a rugosidade superficial. No entanto, Wu et al. (2018b) destacam que a rugosidade pode
modificar essas interações, funcionando como uma alternativa sustentável às modificações
químicas. A rugosidade afeta diretamente a adesão bacteriana, sendo seu impacto influenciado
por fatores como a espécie bacteriana, as condições do meio e as propriedades físico-químicas
da superfície. Estudos mais recentes indicam que a rugosidade não apenas interfere na adesão
inicial, mas também influencia a formação de biofilmes, configurando-se como um aspecto
crucial para a compreensão dos mecanismos de fixação bacteriana (AL-AMSHAWEE et al., 2021),
embora sua influência ainda seja motivo de debate (YANG et al., 2022).

Em termos gerais, superfícies rugosas tendem a favorecer a adesão bacteriana (TRUONG et

al., 2012), (LORENZETTI et al., 2015), enquanto superfícies lisas, por sua vez, dificultam essa
adesão (TRUONG et al., 2015). Contudo, a eficácia de nanoestruturas na prevenção da adesão
ainda é um tema controverso. Embora alguns estudos, como o de Crawford et al. (2012),
indiquem incertezas quanto aos benefícios de superfícies estruturadas, outros estudos mais
recentes, como o de Lazzini et al. (2021), sugerem que micro e nanoestruturas podem inibir a
formação de biofilmes, dependendo do tamanho das saliências. Em superfícies com saliências
menores que as bactérias, a adesão pode ser reduzida, enquanto saliências maiores tendem
a aumentar a área de contato e, consequentemente, favorecer a adesão. Além disso, Mu et
al. (2023b) demonstraram que a rugosidade pode aumentar a adesão bacteriana ao ampliar a
área de contato e diminuir a energia necessária para a fixação.

Superfícies super-hidrofóbicas e com rugosidade nanométrica têm se mostrado eficazes na
redução da adesão bacteriana (AL-AMSHAWEE et al., 2021), (YANG et al., 2022). No entanto,
em superfícies com poucos pontos de ancoragem, a adesão pode ser limitada (YANG et al.,
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2022). Adicionalmente, revestimentos orgânicos, como a saliva, podem alterar essa interação,
reduzindo a adesão observada em superfícies rugosas. A relação entre rugosidade e adesão
permanece controversa, com variações significativas no número de bactérias aderidas, depen-
dendo da rugosidade superficial (MU et al., 2023a). Superfícies hidrofóbicas tendem a favorecer
a adesão, enquanto em superfícies super-hidrofóbicas esse efeito pode ser atenuado, indicando
uma relação não linear. Além disso, outras propriedades, como a hidrofobicidade e as forças
de van der Waals, também têm um impacto substancial sobre a adesão bacteriana.

Na escala submicrométrica, superfícies com rugosidade em torno dessa medida tendem
a aumentar a adesão bacteriana, até um ponto crítico, após o qual não se observam mais
ganhos significativos (MEI et al., 2011), (WANG et al., 2015), (ALAM et al., 2020). De acordo
com Encinas et al. (2020), em algumas situações, a rugosidade pode até inibir a adesão.
Segundo esses autores, superfícies ásperas favorecem maior deformação das células bacterianas
e aumentam a área de contato, elevando a força adesiva. No entanto, quando a rugosidade é
excessiva, a fixação inicial pode ser dificultada, com o ancoramento das bactérias ocorrendo
apenas nas saliências mais proeminentes (SEDDIKI et al., 2014), (WANG et al., 2015). Além
disso, rugosidades profundas, com vales pronunciados, podem aprisionar bactérias e protegê-
las contra forças de cisalhamento, dificultando sua remoção (ORTEGA et al., 2010). Nesse
contexto, o preenchimento dessas cavidades com óleo tem se mostrado uma alternativa eficaz
na inibição da adesão e do crescimento bacteriano (AWAD; ASKER; HATTON, 2018).

Em escalas submicrométricas e micrométricas, vários estudos observaram uma correlação
positiva entre rugosidade e adesão bacteriana (ALMAGUER-FLORES; XIMÉNEZ-FYVIE; RODIL,
2010), (SEDDIKI et al., 2014), (BOHINC et al., 2016), (WASSMANN et al., 2017), (ANNUNZIATA et

al., 2017), (KUMAR et al., 2019), (LU et al., 2020). No entanto, Cuello et al. (2020) observaram
que superfícies micrométricas podem, sob determinadas condições, reduzir a adesão da bactéria
Pseudomonas aeruginosa.

5.3 TEORIAS E AVANÇOS NA COMPREENSÃO DO PROCESSO DE ADESÃO BACTE-
RIANA

A teoria termodinâmica, juntamente com as teorias DLVO e XDLVO, tem sido ampla-
mente utilizada para descrever as interações físico-químicas envolvidas nas fases iniciais da
adesão bacteriana (TANDOGAN et al., 2017). Proposta por Johannes Lyklema nas décadas de
1960 e 1970, a teoria termodinâmica passou a relacionar a adesão às forças intermoleculares
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entre a célula e a superfície (LYKLEMA, 2005). Posteriormente, Busscher e Mei (1997) expan-
diram esse modelo ao considerar as propriedades físico-químicas das superfícies como fatores
determinantes na adesão e na formação de biofilmes.

A teoria DLVO, inicialmente formulada para descrever as interações entre partículas co-
loidais e superfícies (MARSHALL; STOUT; MITCHELL, 1971), foi adaptada para aplicação no
contexto da adesão bacteriana, dada a semelhança de escala entre bactérias (0,5–2𝜇𝑚) e
coloides. Marshall foi um dos primeiros pesquisadores a aplicá-la nesse contexto (MARSHALL;

STOUT; MITCHELL, 1971). A teoria XDLVO, uma extensão da DLVO, incorporou interações
ácido-base de Lewis (OSS, 1993), oferecendo uma descrição mais abrangente. No entanto, am-
bas as teorias apresentam limitações diante da complexidade inerente ao processo de adesão
bacteriana (HORI; MATSUMOTO, 2010).

O método DA, desenvolvido por Derjaguin em 1934 (DERJAGUIN, 1934), foi aplicado à
teoria DLVO na década de 1940 (DERJAGUIN, 1941) e, posteriormente, à teoria XDLVO na
década de 1990 (ISRAELACHVILI, 2011). Já o método SEI, introduzido por Bhattacharjee e
Elimelech (1997) no final dos anos 1990, contribuiu com uma nova abordagem para a avaliação
das interações entre superfícies e microrganismos.

5.4 EVOLUÇÃO DA DINÂMICA DOS FLUIDOS COMPUTACIONAL: UMA REVISÃO

Segundo Kowaltowski (1996), John von Neumann integrou computação, teoria e experi-
mentos na década de 1940. Na mesma época, Ginger (1944) criou um código FORTRAN
para simular partículas no ar. Com o avanço dos computadores nos anos 1960, a simulação
numérica impulsionou o desenvolvimento da CFD (DATE, 2005). De acordo com Gao et al.
(2022), a computação científica tornou-se essencial por possibilitar a resolução de EDP’s não
lineares, complementando teoria e experimentos. A CFD passou a ter papel central na solução
de equações de transporte, especialmente em contextos onde a modelagem experimental era
limitada ou inviável.

Os métodos de CFD passaram a ser amplamente utilizados na resolução de problemas em
Mecânica dos Fluidos com base nas equações de Navier-Stokes, que incluíram termos viscosos
newtonianos às equações de movimento (CENGEL; CIMBALA, 2015). Como essas equações não
possuem solução analítica geral, sua resolução exige métodos numéricos. Segundo Zawawi et
al. (2018), a CFD superou as limitações dos métodos clássicos e mostrou-se eficaz na simula-
ção de fluxos compressíveis, incompressíveis, laminares, turbulentos e com reações químicas.
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Suas aplicações abrangem áreas como processamento químico (HARRIS et al., 1996), alimen-
tos (SCOTT; RICHARDSON, 1997), meio ambiente (KIM; BOYSAN, 1999), energia e combustão
(STOPFORD, 2002), aerodinâmica (SHANG, 2004), tratamento de água (ZAWAWI et al., 2017)
e os setores de petróleo e gás (SU et al., 2019).

A CFD passou a ter destaque na área biológica, especialmente no estudo da transmissão
de patógenos. Segundo Peng, Chen e Liu (2020), a técnica contribuiu para a Mecânica dos
Fluidos aplicada ao ambiente ao oferecer subsídios para a formulação de medidas de redução
dos riscos de infecção. Durante a pandemia da COVID-19, foi amplamente empregada na
análise da dispersão do SARS-CoV-2. Mohamadi e Fazeli (2022) ressaltaram sua aplicação na
avaliação de estratégias de distanciamento social, eficácia de máscaras, dinâmica de espirros
e tosses, além do estudo de sistemas de ventilação e ar-condicionado.

No contexto da adesão bacteriana, a CFD tem sido utilizada em diversos estudos, embora
métodos tradicionais, como FDM, FEM e FVM, ainda predominem. De acordo com Zhang,
Ademiloye e Liew (2019), essas abordagens apresentam limitações na modelagem de sistemas
biológicos. Em alguns trabalhos, as bactérias são representadas como corpos rígidos com
geometrias simplificadas. De fato, Mercier-Bonin et al. (2011), com base em Lorthois, Schmitz
e Anglés-Cano (2001), analisaram a adesão de esporos de Bacillus cereus e Bacillus pumilus

em regime de fluxo laminar. Utilizando o FEM, observaram que a fixação ao aço inoxidável
AISI 316L variava conforme a presença e a quantidade de apêndices celulares.

O modelo de corpo rígido foi adotado por Boulbene, Morchain e Schmitz (2010) sem o
uso do FEM, sendo posteriormente aplicado por Boulbene et al. (2012) para quantificar a
força de adesão de esporos esféricos e bastonetes de Bacillus cereus em aço inoxidável. As
simulações, realizadas em fluxo de cisalhamento laminar e comparadas a dados obtidos por
Microscopia de Força Atômica (AFM), mostraram que os bastonetes tendem a se alinhar ao
fluxo, enquanto os esporos esféricos favorecem a reorientação e o rolamento. No entanto, o
modelo proposto por Lorthois, Schmitz e Anglés-Cano (2001) apresentou limitações quando
aplicado a superfícies texturizadas, uma vez que a rigidez bacteriana não garante proteção
total contra os efeitos da superfície (LAZZINI et al., 2021).

Chinnaraj et al. (2021) investigaram a adesão inicial de Streptococcus gordoni em aço
inoxidável e observaram que superfícies mais rugosas favoreciam a adesão em condições de
fluxo estático. Sob fluxo dinâmico, ao utilizar o FDM em conjunto com a teoria XDLVO,
observaram uma leve redução na adesão, o que foi consistente com os dados experimentais.

Wong e Gordon (2021) utilizaram o FEM para estimar as deformações em cepas de Pseu-
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domonas aeruginosa, Bacillus subtilis e Staphylococcus aureus durante o processo de adesão.
De acordo com Elbourne, Crawford e Ivanova (2017), mesmo células Gram-positivas, embora
mais rígidas, podem sofrer danos e lise ao interagirem com nanoestruturas biomiméticas.

Lazzini et al. (2021) propuseram um modelo baseado em MD para estudar a adesão inicial
de Staphylococcus aureus e Escherichia coli. Os resultados das simulações mostraram que
superfícies onduladas e com nanopilares desfavoreciam a adesão nas fases iniciais.

5.4.1 Avanços em Métodos sem Malha

Segundo Ferziger e Perić (2002), os métodos com malha evoluíram em termos de precisão,
eficiência e capacidade de simular problemas complexos. No entanto, esses métodos apresen-
taram limitações em relação à representação de geometrias complexas e à adaptação da malha
(ZHANG; ADEMILOYE; LIEW, 2019). Por outro lado, os métodos sem malha superaram essas
barreiras, oferecendo maior flexibilidade e melhor desempenho em cenários dinâmicos e com
formas irregulares (LIU; LIU, 2003).

Liszka e Orkisz (1980) propuseram o método das Diferenças Finitas Generalizado (GFD),
uma adaptação sem malha do FDM, que simplificou a discretização de contornos e possibilitou
a condensação local. Posteriormente, Nayroles, Touzot e Villon (1992) desenvolveram o DEM,
com base no método dos Mínimos Quadrados Móveis (MLSM) de Lancaster e Salkauskas
(1981), para resolver problemas a partir dos contornos e deslocamentos dos nós, eliminando
a necessidade de malha. Esse método suavizou e interpolou dados dispersos, superando as
limitações do FEM. Uma das primeiras aplicações registradas foi a simulação do movimento
de esferas em moinhos rotativos (MISHRA; RAJAMANI, 1992).

Belytschko, Lu e Gu (1994) apresentaram o EFGM, amplamente adotado na mecânica do
contínuo. Segundo os autores, esse método ofereceu maior precisão que o DEM, ao utilizar
uma distribuição de nós — uniforme ou dispersa — em vez de depender de malhas no domínio.

Sulsky, Zhou e Schreyer (1995) propuseram o método Partícula na Célula (PIC), uma
extensão do método Partícula Implícita de Fluido (FLIP) desenvolvido por Brackbill e Ruppel
(1986), aplicado à Mecânica dos Sólidos sob uma abordagem lagrangiana. O método FLIP
empregou partículas em uma grade adaptativa para simular fluxos bidimensionais, reduzindo
a dissipação numérica e capturando grandes variações. Em seguida, Sulsky e Schreyer (1996)
desenvolveram o MPM, que combinou malhas lagrangianas e eulerianas, superando limitações
dos métodos tradicionais.
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Liu, Jun e Zhang (1995) introduziram o RKPM, um método sem malha que reuniu ca-
racterísticas do SPH, MLSM, DEM e EFGM. Esse método aprimorou o SPH por meio da
inclusão de uma função de correção no kernel, aumentando sua precisão e consistência. Em
seguida, Jun (1996) aplicaram o RKPM em simulações com grandes deformações em materiais
elásticos não lineares e fluidos compressíveis. No mesmo ano, Chen et al. (1996) empregaram
o método na modelagem de deformações em materiais de borracha, enquanto Chen et al.
(1998) o aplicaram à conformação de metais.

Melenk e Babuška (1996) propuseram o método de Partição de Elementos Finitos Unitá-
rios (PUFEM), que utilizou a estrutura das EDP’s para o desenvolvimento de métodos mais
eficientes. No mesmo ano, Onate et al. (1996) apresentaram o método do Ponto Finito (FPM),
um método sem malha voltado à resolução de problemas de convecção-difusão e escoamento
de fluidos, baseado na interpolação por mínimos quadrados ponderados e na utilização de
pontos para integração numérica.

Em 1998, Atluri e Zhu (1998) propuseram o MLPG, que eliminou o uso de malha tanto
na interpolação quanto na integração de energia, enquanto Zhu, Zhang e Atluri (1998) apre-
sentaram a equação Integral de Contorno Local (LBIE), com abordagem semelhante. Ainda
em 1998, Sukumar, Moran e Belytschko (1998) e, posteriormente, Sukumar et al. (2001)
introduziram o método do Elemento Natural (NEM) e o método do Vizinho Natural de Ga-
lerkin (NNGM) respectivamente, com base em estruturas como o Diagrama de Voronoi e a
Triangulação de Delaunay. Em 2001, Chen et al. (2001) modificaram o MLPG por meio de
uma integração nodal estabilizada, com o objetivo de aumentar a exatidão linear. No mesmo
ano, Liu e Gu (2001) propuseram o PIM para análise de tensões bidimensionais, enquanto
Liu (2002) apresentaram o método de Pontos (PAM), uma nova abordagem com a mesma
finalidade.

Idelsohn et al. (2003) desenvolveram o método dos Elementos Finitos sem Malha (MFEM),
que integrou as vantagens dos métodos sem malha com a conectividade nodal do FEM,
utilizando funções de forma baseadas nas posições dos nós. Por sua vez, Sukumar (2004)
propuseram interpolantes poligonais de entropia máxima, aplicados a problemas em mecânica
computacional.

Liu et al. (2005) desenvolveram o método de Interpolação de Ponto Radial sem Malha
(RPIM), uma variação do PIM voltada à análise de tensões em sólidos tridimensionais, utili-
zando funções de forma sem malha baseadas em função de Base Radial (RBF) e na formulação
fraca de Galerkin. Conforme apontado por Zhang, Ademiloye e Liew (2019), a abordagem por
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RBF permitiu a aproximação de variáveis de campo em todo o domínio, sem a necessidade de
malhas ou células de fundo para integração.

Zhang et al. (2008) combinaram o EFGM com o método da Interpolação de Mínimos
Quadrados Móveis (IMLS), originando o método de Galerkin sem Elementos (IEFG), que
aprimorou a resolução de problemas de elasticidade bidimensional. Posteriormente, Zhang,
Zhao e Liew (2009a) e Zhang, Zhao e Liew (2009b) aplicaram o IEFG a casos bidimensionais
e tridimensionais, utilizando funções de base ortogonal ponderada e interpolantes baseados
em MLSM.

Dinis, Jorge e Belinha (2009) propuseram o método da Interpolação de Ponto Radial
Vizinho Natural (NNRPIM), que combinou o NEM com o RPIM. Em seguida, Cui, Liu e
Li (2011) apresentaram o método da Interpolação de Ponto Radial de Hermite Suavizada
(SHRPIM), uma versão suavizada do PIM, que obteve maior precisão em problemas de flexão
e exigiu menor continuidade. Posteriormente, Belinha, Dinis e Jorge (2013) introduziram o
método dos Elementos Radiais Naturais (NREM), que utilizou vizinhos naturais para reforçar
a conectividade entre os nós.

5.4.2 Uma Visão Geral sobre Métodos de Partículas

Métodos de partículas têm sido amplamente empregados na modelagem de sistemas físicos.
Dentre eles, o método SPH consolidou-se como a principal técnica sem malha para a simulação
de fluidos (LIU; LIU, 2003). Antes do desenvolvimento do SPH, o método de Elemento Discreto
(DSEM), proposto por Cundall (1971), foi amplamente utilizado na simulação de materiais
granulares e rochas (MUNJIZA, 2004).

O método DPD, introduzido por Hoogerbrugge e Koelman (1992), combina elementos
da MD e dos Autômatos de Gás de Rede (LGA), apresentando desempenho computacional
superior ao da MD e maior flexibilidade que métodos baseados em LGA, o que o torna parti-
cularmente adequado para a simulação de fluidos em escala mesoscópica.

O método MPS, desenvolvido por Koshizuka e Oka (1996), realiza o cálculo da densidade
de forma implícita, enquanto a pressão e a viscosidade são tratadas explicitamente. O desloca-
mento das partículas é determinado com base na interação com partículas vizinhas, por meio
de funções kernel, permitindo lidar com grandes deformações e interfaces complexas.

Observa-se que esses métodos sem malha evoluíram com o objetivo de alcançar maior
precisão e eficiência, bem como de viabilizar sua aplicação em problemas complexos — um
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movimento semelhante ao observado no desenvolvimento dos métodos com malha (FERZIGER;

PERIĆ, 2002).

5.4.3 Evolução do Método SPH

O método SPH, desenvolvido por Gingold e Monaghan (1977) e Lucy (1977) para simu-
lações astrofísicas, consolidou-se como uma ferramenta precisa em CFD, especialmente em
situações nas quais a realização de experimentos físicos se mostra inviável (GOMEZ-GESTEIRA et

al., 2010). Posteriormente, Gingold e Monaghan (1982) analisaram diferentes funções de ker-
nel e demonstraram que estimativas mais simples contribuem para a melhoria da conservação
das propriedades físicas. No mesmo ano, Monaghan (1982) tratou o SPH como uma inter-
polação por kernel, aproximando-o conceitualmente do FDM. Já Monaghan e Gingold (1983)
introduziram o conceito de viscosidade artificial com o objetivo de aumentar a estabilidade em
simulações envolvendo choques.

A partir da década de 1990, os avanços teóricos e computacionais permitiram a amplia-
ção das aplicações do SPH. Monaghan (1992) realizou uma revisão abrangente do método,
abordando desde aplicações em astrofísica até aspectos como a modelagem da viscosidade e
da condução térmica. Na sequência, Monaghan (1994) aplicou o SPH à simulação de escoa-
mentos incompressíveis com superfícies livres, o que resultou na formulação WCSPH, voltada
à modelagem de fluidos fracamente compressíveis e amplamente utilizada na Dinâmica dos
Fluidos (VIOLEAU; ROGERS, 2016). Essa formulação apresenta maior eficiência computacional
em comparação ao método SPH Incompressível (ISPH), o qual requer a resolução de uma
equação de Poisson para o cálculo da pressão (MORRIS; FOX; ZHU, 1997).

Desde então, diversos avanços foram incorporados ao WCSPH. Zhang, Hu e Adams (2017)
desenvolveram um solver de Riemann com baixa dissipação, posteriormente aprimorado por
Zhang, Ademiloye e Liew (2019), por meio de uma reconstrução baseada no Esquema Não-
Oscilatório Essencialmente Ponderado (WENO). Buscando maior precisão, Garoosi e Shakiba-
einia (2020) introduziram a função de Densidade Sem Derivadas do Kernel (KDF), enquanto
Negi, Ramachandran e Haftu (2020) propuseram uma abordagem híbrida para tratamento
de contornos em túneis de vento, a qual reduziu o número de partículas e melhorou a quali-
dade dos resultados. No contexto de simulações multifásicas, Rezavand, Zhang e Hu (2020)
apresentaram uma formulação específica e Adepu e Ramachandran (2024) estenderam a For-
mulação da Velocidade de Transporte (TVF) e as Técnicas de Deslocamento de Partículas
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(PST) com correções adicionais. Mais recentemente, Kincl e Pavelka (2023) propuseram um
código reversível no tempo, possibilitando a análise da irreversibilidade em conformidade com
a segunda lei da termodinâmica.

Além disso, Monaghan expandiu significativamente o uso do SPH, aplicando-o a uma va-
riedade de fenômenos, como fluxos multifásicos (MONAGHAN; KOCHARYAN, 1995), correntes
de gravidade e ondas solitárias (MONAGHAN, 1996), fluxos bifásicos com abordagem implícita
(MONAGHAN, 1997), correntes gravitacionais (MONAGHAN et al., 1999), ondas de praia (MO-

NAGHAN; KOS, 1999) e à modelagem do gerador de ondas de Scott Russell (MONAGHAN; KOS,
2000).

Além de J. J. Monaghan, diversos pesquisadores impulsionaram o desenvolvimento do SPH,
ampliando suas aplicações desde a astrofísica até a engenharia e enfrentando desafios como
fluxos multifásicos e a formulação de modelos mais robustos. O método evoluiu tanto em seus
fundamentos teóricos quanto em suas aplicações práticas. Revisões realizadas por Liu e Liu
(2010), Gomez-Gesteira et al. (2010), Wang et al. (2016) e Zhang et al. (2019) destacaram
essas inovações, enquanto estudos mais abrangentes foram conduzidos por Liu e Liu (2003) e
Violeau (2012).

Na área da astrofísica, o SPH foi empregado em investigações sobre colisões e fragmen-
tação de nuvens (DURISEN et al., 1986), colisões estelares (BENZ, 1990a), (BENZ, 1990b),
(MONAGHAN, 1992), (RASIO; JR, 1999), (FABER; RASIO, 2000), (FABER; RASIO; MANOR, 2000),
impactos e formação da Lua (BENZ, 1990a), evolução do universo (MONAGHAN, 1990), cos-
mologia (EVRARD, 1988), (SHAPIRO et al., 1996), explosões de supernovas (NAGASAWA; NAKA-

MURA; MIYAMA, 1988), (HERANT; BENZ, 1991) e formação de galáxias (MONAGHAN; LATTAN-

ZIO, 1991), (BERCZIK; KOLESNIK, 1993), (BERCZIK; KOLESNIK, 1998), (BERCZIK, 2000).
O SPH tem sido aplicado também em estudos envolvendo plasmas magnéticos, incluindo

simulações de ondas Alfvênicas (PHILLIPS; MONAGHAN, 1985), colapsos de nuvens de gás
(HABE, 1989) e ondas expansivas (STELLINGWERF; JR, 1994). Price (2012) destacou os avanços
obtidos nas simulações baseadas em Magnetohidrodinâmica (MHD).

Na área da Mecânica dos Sólidos, o SPH foi utilizado em investigações sobre impactos
(LIBERSKY; PETSCHEK, 1991), (JOHNSON; STRYK; BEISSEL, 1996), dinâmicas elástico-plásticas
(LIBERSKY et al., 1993), fraturas (BENZ; ASPHAUG, 1993), (RANDLES; LIBERSKY, 1996), sólidos
frágeis (BENZ; ASPHAUG, 1995), impactos entre sólidos (BENZ; ASPHAUG, 1994) e processos
de conformação de metais (BONET; KULASEGARAM, 2000).

Na Dinâmica dos Fluidos, o SPH tem sido amplamente empregado, extrapolando sua
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aplicação para além dos escoamentos com superfície livre e multifásicos (MONAGHAN, 1994),
(MONAGHAN; KOCHARYAN, 1995). O método tem sido adotado em simulações de explosões
submarinas (SWEGLE; ATTAWAY, 1995), correntes de gravidade (MONAGHAN, 1996) e condução
de calor (CHEN; BERAUN; CARNEY, 1999). Visando aumentar a eficiência e a precisão em
escoamentos com superfície livre, Ferrari et al. (2009) aprimoraram a formulação proposta por
Monaghan (1994).

As extensões do SPH para escoamentos incompressíveis incluem o uso de equações de
estado quase incompressíveis (MORRIS; FOX; ZHU, 1997), penalizações para grandes deforma-
ções (BONET; BURTON, 1998) e soluções mais precisas, embora mais custosas, da equação
de Poisson (LO; SHAO, 2002). O método ISPH, proposto por Shao e Lo (2003) com base
na formulação de Cummins e Rudman (1999), foi aplicado a escoamentos com superfície li-
vre. Filtros de densidade foram empregados por Colagrossi e Landrini (2003) em simulações
de escoamentos interfaciais bidimensionais, enquanto Issa et al. (2005) e Shao et al. (2006)
validaram simulações de fluxos incompressíveis e propagação de ondas. Em comparações en-
tre versões semi-implícitas, ISPH e WCSPH indicaram a superioridade do ISPH em diversos
cenários (LEE et al., 2008). Estudos mais recentes, como o de Tafuni, Giorgi e Rosis (2021),
analisaram fluxos viscosos fracamente compressíveis, e Meier et al. (2021) propuseram uma
formulação WCSPH para modelar mudanças de fase termocapilares.

O SPH continua sendo amplamente utilizado em problemas envolvendo FSI, escoamentos,
simulações de turbulência e cenários envolvendo grandes deformações. Violeau e Issa (2007)
revisaram diferentes modelos de turbulência adaptados ao SPH, enquanto Antoci, Gallati e
Sibilla (2007) propuseram um modelo de FSI sem viscosidade artificial. No contexto do acopla-
mento com corpos rígidos, Akinci et al. (2012) desenvolveram um método eficiente, utilizado
nesta tese, que garante a conservação do momento linear e trata adequadamente desconti-
nuidades, posteriormente estendido a sólidos elásticos por Akinci et al. (2013). Aplicações
em engenharia oceânica e deformações intensas foram abordadas por Zhang et al. (2017) e
por Zhang et al. (2019), enquanto Liu e Zhang (2019) evidenciaram a eficácia do método
em simulações envolvendo interfaces móveis e deformações não lineares, destacando tanto
aplicações puras quanto híbridas em FSI com estruturas rígidas, elásticas e flexíveis.

Em simulações de escoamento e transferência de calor em microcanais, Hosain, Bel-Fdhila e
Kyprianidis (2019) validaram o SPH por meio de comparações com métodos tradicionais, como
o método FVM e o método de Simulação Numérica Direta (DNS). Os resultados demonstraram
boa precisão em escoamentos laminares, e os autores sugerem a ampliação do método para
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fluxos turbulentos, visando aplicações mais abrangentes na engenharia térmica.
Na área da manufatura aditiva, Russell, Souto-Iglesias e Zohdi (2018) adaptaram o SPH

para simulações de escoamentos isotérmicos incompressíveis, destacando-se na modelagem
de fluidos com contorno livre. Nesse contexto, Kincl et al. (2023) propuseram o método
SPH Compatível Termodinâmicamente Hiperbólico Simétrico (SHTC-SPH), uma abordagem
unificada para a modelagem de fluidos e sólidos, que demonstrou bons resultados experimentais
em processos como a solidificação na impressão 3D. Além disso, o SPH tem sido amplamente
utilizado na computação gráfica para a simulação realista de fluidos e sólidos (KOSCHIER et al.,
2022).

Na área da saúde, o SPH tem ganhado destaque, especialmente em simulações cardíacas.
Lluch et al. (2019) propuseram o método como uma alternativa ao FEM, enquanto Zhang et al.
(2021) desenvolveram um modelo integrado de eletrofisiologia e acoplamento eletromecânico,
demonstrando a precisão do SPH em modelagens cardíacas. O potencial do método também foi
destacado por Toma et al. (2021) em aplicações biomédicas, como diagnósticos e tratamentos.

O SPH tem se mostrado eficaz na modelagem de fenômenos biológicos complexos, como
a formação e evolução de biofilmes, incluindo processos de erosão, transporte e difusão de
nutrientes, deformação e resposta mecânica. Estudos como os de Soleimani et al. (2016),
Dupuy e Silk (2016) e Soleimani (2017) demonstraram sua aplicação na simulação da colo-
nização bacteriana, do crescimento, da adesão e das interações com o fluxo. Trabalhos mais
recentes, como os de Feng et al. (2021), Feng, Neuweiler e Liu (2021) e Carrera et al. (2022),
expandiram essa abordagem ao investigar a mecânica dos biofilmes, o transporte reativo e
o ciclo de vida em ambientes fluidodinâmicos. Além disso, Feng e Neuweiler (2024) propu-
seram um modelo poroelástico para simular FSI, considerando variações de porosidade sob
diferentes condições de carga. Apesar desses avanços, a aplicação do SPH à adesão bacteriana
a superfícies rugosas permanece como um tema pouco explorado, constituindo o foco desta
tese.



87

6 METODOLOGIA

6.1 INTRODUÇÃO

Este capítulo apresenta o modelo computacional desenvolvido para simular a adesão inicial
de uma célula bacteriana rígida a uma superfície rugosa. A abordagem emprega o método SPH
com o potencial de LJ para representar as interações entre a bactéria, o fluido e a superfície.
São descritas as etapas de implementação, as principais suposições adotadas e os parâmetros
utilizados na simulação, com ênfase na modelagem da rugosidade da superfície e nas forças
de interação que governam o comportamento do sistema.

6.2 DESCRIÇÃO DO MODELO NUMÉRICO

O modelo numérico foi desenvolvido para simular a adesão inicial de uma célula bacteriana
a uma superfície rugosa, com ênfase nas interações entre a célula, o fluido e a superfície. O
modelo combina o método SPH com o potencial de LJ para representar as interações entre
esses três componentes. A célula bacteriana foi modelada como uma esfera rígida, inspirada
na bactéria Staphylococcus aureus (BAILEY et al., 2014), e foi representada por partículas
inseridas em um fluido simulado por meio do framework PySPH (RAMACHANDRAN et al.,
2021). O exemplo sphere in vessel foi adaptado para incluir uma textura na base do tanque
representando a superfície (AKINCI et al., 2012).

A textura da superfície foi gerada a partir de dados experimentais de aço inoxidável AISI
316L texturizado a laser, obtidos por meio de ShFM (LUTEY et al., 2018). Esses dados foram
processados com o auxílio de um script em Python, responsável por selecionar amostras de
forma aleatória. Para o modelo, adotaram-se propriedades mecânicas compatíveis com a bac-
téria Staphylococcus aureus, uma espécie Gram-positiva conhecida por apresentar uma parede
celular espessa e rígida, composta por peptidoglicano (ELBOURNE et al., 2019). Essa escolha
visou garantir maior alinhamento com as observações experimentais (ver Figura 18).
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Figura 18 – Cepas de Staphylococcus aureus.

Fonte: (Wikimedia Commons, s.d.)

A interação entre a bactéria e a superfície foi modelada por meio do potencial de LJ (WANG

et al., 2020), enquanto o acoplamento entre a célula e o fluido seguiu o modelo proposto por
Akinci et al. (2012). A dinâmica do fluido baseou-se na formulação WCSPH (MONAGHAN,
2005), que incorporou as forças de pressão, viscosidade e as interações entre o fluido e a
superfície. Para as células bacterianas, as equações de movimento de corpo rígido seguiram o
modelo descrito por Coumans (2011).

A abordagem adotada, fundamentada no SPH, possibilitou a modelagem tanto da bactéria
quanto da superfície como conjuntos de partículas. Essa estratégia representou uma vantagem
significativa em relação às teorias tradicionais, como a DLVO, que consideram apenas uma
distância média entre duas superfícies para estimar as forças de interação, sendo, portanto,
limitada na representação de superfícies rugosas. Ao discretizar a superfície e a bactéria em
partículas, o modelo permitiu o cálculo das forças de adesão entre partículas vizinhas, tornando
o SPH especialmente eficaz na representação de superfícies com formas irregulares (ver Figura
19).
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Figura 19 – Diagrama comparando as abordagens baseadas em DLVO e SPH.

Fonte: Da autora

6.2.1 Interação Bactéria e Superfície

A adesão da bactéria rígida à superfície rugosa foi modelada por meio de forças de adesão
dependentes da proximidade entre a célula bacteriana e a rugosidade da superfície, descritas
através do potencial de LJ (WANG et al., 2020). Esse potencial é definido por:

𝑈(𝑟) = 4𝜖
[︃(︂
𝜎

𝑟

)︂12
−
(︂
𝜎

𝑟

)︂6
]︃
, (6.1)

em que 𝜖 representa a profundidade do poço de energia, 𝜎 corresponde à distância característica
que define a transição entre as interações atrativas e repulsivas, e 𝑟 denota a distância entre
duas partículas. O termo

(︂
𝜎

𝑟

)︂12
descreve a repulsão estérica, enquanto

(︂
𝜎

𝑟

)︂6
representa a

atração por dispersão de London (ISRAELACHVILI, 2010).
A curva do potencial de LJ em função da distância 𝑟 é ilustrada na Figura 20 a seguir.
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Figura 20 – Curva do potencial de Lennard-Jones 𝑈(𝑟) em função da distância 𝑟.

Fonte: Da autora

A bactéria rígida foi representada como um corpo composto por partículas fixas, cujas posi-
ções relativas permaneceram constantes ao longo do tempo. A superfície rugosa foi modelada
a partir de partículas distribuídas de modo a refletir a rugosidade da superfície, incluindo suas
asperidades. Tanto à bactéria quanto à superfície foram atribuídas propriedades como massa,
posição e os parâmetros de interação 𝜖 e 𝜎, cujos valores foram definidos com base em dados
da literatura e ajustados para garantir maior alinhamento com as observações experimentais.

As forças de interação entre as partículas da bactéria e da superfície foram calculadas com
base no potencial de LJ. Para cada par de partículas, a força de interação foi obtida a partir da
derivada negativa do potencial em relação à distância 𝑟, de acordo com a seguinte expressão:

𝐹 = −𝑑𝑈(𝑟)
𝑑𝑟

. (6.2)

Essa formulação possibilitou a avaliação das forças de adesão, considerando explicitamente
a dependência do potencial em relação à separação entre as partículas. A derivada negativa de
𝑈(𝑟) forneceu a força de interação, a qual está diretamente associada ao trabalho realizado
durante a interação. Por esse motivo, o potencial 𝑈(𝑟) é frequentemente denominado energia
livre ou energia disponível. Tal expressão está intimamente relacionada ao conceito de trabalho
de adesão entre partículas, sendo essencial para a descrição das forças envolvidas no processo
de adesão bacteriana à superfície.

A curva da força do potencial de LJ derivada do potencial em função da distância 𝑟 é
apresentada na Figura 21 a seguir.
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Figura 21 – Curva da força 𝐹 (𝑟) derivada do potencial de Lennard-Jones em função da distância 𝑟.

Fonte: Da autora

No contexto do modelo, a força 𝐹 representou a interação de adesão entre cada partícula da
bactéria e as partículas da superfície, conforme modelado por Hentschke (2019). As forças de
interação foram calculadas iterativamente a cada passo de tempo, considerando as variações
nas posições relativas das partículas. A força total de adesão exercida sobre a bactéria foi
determinada pela soma das forças individuais 𝐹 (𝑟) para todos os pares de partículas em
interação, expressa por:

𝐹𝑡 =
∑︁

𝑖

∑︁
𝑗

𝐹 (𝑟𝑖𝑗), (6.3)

em que 𝑟𝑖𝑗 representa a distância entre a 𝑖-ésima partícula da bactéria e a 𝑗-ésima partícula
da superfície.

A rugosidade da superfície influenciou diretamente o padrão de adesão, uma vez que par-
tículas localizadas em regiões de maior asperidade geraram forças de maior magnitude devido
à redução da distância 𝑟. Dessa forma, as interações nas áreas mais elevadas da superfície -
associadas à maior rugosidade - contribuíram significativamente para o valor da força total de
adesão. As forças resultantes do potencial de LJ foram incorporadas ao modelo como forças
externas atuando sobre a bactéria e a superfície, desempenhando um papel fundamental na
simulação das interações dinâmicas. A consideração explícita dessas forças externas permitiu
uma representação mais precisa dos fenômenos de adesão em superfícies rugosas, refletindo
com maior fidelidade os efeitos topográficos da superfície nas interações bacterianas. Dessa
maneira, a modelagem da interação entre bactéria e superfície por meio do potencial de LJ
possibilitou a representação precisa dos fenômenos de adesão em superfícies rugosas, servindo
de base para a análise dos resultados obtidos nas simulações subsequentes.
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6.2.1.1 Pseudocódigo da Interação Bactéria e Superfície

Algoritmo 1: Simulação da interação entre a bactéria e a superfície com base no
potencial de Lennard-Jones.

Data: Listas de partículas: partículas_bacteria e partículas_superficie;
parâmetros do potencial de Lennard-Jones (𝜖, 𝜎); raio de corte 𝑟𝑐.

Result: Força total de adesão 𝐹𝑡 atuando sobre a bactéria.
// Inicializar força total de adesão

1 𝐹𝑡 ← 0⃗;
// Para cada partícula da bactéria

2 foreach partícula_b ∈ partículas_bacteria do

// Para cada partícula da superfície

3 foreach partícula_s ∈ partículas_superficie do

// Calcular vetor de distância e módulo

4 𝑟⃗ ← partícula_b.posição− partícula_s.posição;
5 𝑟 ← ||𝑟⃗||;

// Verificar se está dentro do raio de corte

6 if 𝑟 < 𝑟𝑐 then

// O raio de corte 𝑟𝑐 define a distância máxima até a qual as

partículas interagem. Interações além dessa distância são

desprezadas por serem fisicamente irrelevantes. O valor de

𝑟𝑐 é escolhido com base na diminuição do potencial de

Lennard-Jones para distâncias maiores.

// Calcular magnitude da força de LJ

7 𝐹mag ← 24𝜖
[︃

2𝜎12

𝑟13 −
𝜎6

𝑟7

]︃
;

// Calcular vetor unitário da direção da força

8 𝑢⃗← 𝑟⃗/𝑟;
// Calcular força vetorial e acumular

9 𝐹 ← −𝐹mag · 𝑢⃗;
10 𝐹𝑡 ← 𝐹𝑡 + 𝐹 ;

O algoritmo apresentado acima implementou numericamente as equações 6.1, 6.2 e 6.3,
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realizando o cálculo iterativo das forças de adesão entre as partículas da bactéria e da super-
fície, fundamentado no potencial de LJ. Esse procedimento foi empregado a cada passo de
tempo da simulação, assegurando a atualização contínua da força de adesão em função das
posições instantâneas das partículas. A introdução do raio de corte 𝑟𝑐 teve como objetivo oti-
mizar o desempenho computacional, limitando as interações consideradas àquelas fisicamente
relevantes, o que possibilitou a redução do custo computacional sem comprometer a precisão
dos resultados obtidos.

6.2.2 Interação Superfície e Fluido

A interação entre a superfície rugosa e o fluido é fundamental para entender a adesão
bacteriana e a precisão das simulações hidrodinâmicas. Para modelá-la, utilizou-se a formu-
lação WCSPH, proposta por Monaghan (2005) e aprimorada por Akinci et al. (2012). Essa
extensão do método SPH é amplamente adotada por sua capacidade de acomodar variações
na densidade do fluido, sem a necessidade de resolver a equação de Poisson para a pressão, o
que melhora a eficiência computacional.

A formulação WCSPH é eficaz na simulação das interações entre fluidos e superfícies
rugosas, capturando com precisão forças hidrodinâmicas, como pressão e viscosidade (LIU;

LIU, 2003). Ela lida com geometrias complexas e usa funções kernel para estimar as interações
entre partículas, permitindo modelar os efeitos de irregularidades microscópicas na dinâmica
do fluido e oferecendo uma descrição mais realista do comportamento do fluxo.

Essa abordagem permite simular o movimento do fluido ao redor da superfície rugosa,
integrando forças viscosas e interações intermoleculares, como as de van der Waals, modeladas
pelo potencial de LJ (ISRAELACHVILI, 2010). A incorporação do LJ foi eficaz na captura das
interações de curto alcance, proporcionando uma representação mais precisa das condições
reais, essencial para a análise da adesão bacteriana. Ela também oferece uma visão abrangente
dos fatores que governam o comportamento do fluido e o processo de adesão em superfícies
rugosas.

A formulação WCSPH se consolidou como uma ferramenta robusta e versátil para estudar
a dinâmica de fluidos e suas interações com superfícies complexas, especialmente na adesão
bacteriana. Ela permite entender os mecanismos dessas interações e explorar o impacto de
parâmetros como rugosidade, propriedades do fluido e condições ambientais, sendo promissora
para o desenvolvimento de estratégias de controle da adesão bacteriana em áreas como saúde,
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indústria e meio ambiente.
Além das equações de continuidade (4.18) e de movimento (4.21) discutidas no Capítulo 4,

esta seção apresenta as demais equações específicas da formulação WCSPH, utilizadas nesta
tese para descrever de forma precisa a interação entre a superfície rugosa e o fluido. Essas
equações complementam o modelo numérico, permitindo incorporar os efeitos da geometria
da superfície e das forças atuantes no escoamento próximo à interface.

6.2.2.1 Função Kernel: Spline Cúbica

A função kernel spline cúbica é considerada fundamental no método SPH devido ao seu
suporte compacto e à sua suavidade, características que garantem tanto a eficiência computaci-
onal quanto a precisão na representação das partículas em fluidos (LIU; LIU, 2003). Inicialmente
proposta por Monaghan (2005), essa função tem sido amplamente adotada, inclusive em es-
tudos posteriores, como o de Akinci et al. (2012), devido à sua capacidade de oferecer uma
interpolação suave, melhorando a precisão dos cálculos e contribuindo para a estabilidade das
simulações. Essas propriedades tornam a spline cúbica uma escolha recorrente em simulações
baseadas no SPH.

A expressão da função kernel spline cúbica é definida por:

𝑊 (𝑥, ℎ) = 𝜎3

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

1− 3
2𝑞

2 + 3
4𝑞

3, 𝑝𝑎𝑟𝑎 0 ≤ 𝑞 ≤ 1,
1
4(2− 𝑞)3, 𝑝𝑎𝑟𝑎 1 < 𝑞 ≤ 2,

0, 𝑝𝑎𝑟𝑎 𝑞 > 2,

(6.4)

em que 𝑞 = 𝑥

ℎ
representa a variável adimensional definida pela razão entre a distância 𝑥 e o

comprimento de suavização ℎ, e 𝜎3 corresponde a uma constante de normalização.
O fator de normalização dimensional em três dimensões é dado por 𝜎3 = 1

𝜋ℎ3 (MONAGHAN,
1992). A rápida taxa de decaimento da função com a distância assegura que apenas as par-
tículas vizinhas influenciem os cálculos das propriedades físicas, como densidade e pressão,
contribuindo para a redução de oscilações indesejadas nesses campos (LIU; LIU, 2003). Esse
comportamento possibilita uma interpolação eficiente, controlando a interação entre partículas
distantes e evitando o impacto de partículas fora do alcance de suavização, o que melhora a
estabilidade numérica das simulações.

A suavidade e a simplicidade funcional do kernel spline cúbico facilitam sua implementação,
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promovendo o desenvolvimento eficiente de códigos de simulação e garantindo um equilíbrio
adequado entre precisão e eficiência (MONAGHAN, 2005). Sua capacidade de fornecer uma
interpolação suave e contínua, aliada ao suporte compacto, torna-o especialmente adequado
para simulações de fluidos complexos, nas quais a precisão nas interações entre partículas
vizinhas é crucial para a estabilidade e a fidelidade dos resultados.

A Figura 22 ilustra o comportamento da função kernel spline cúbica em função da variável
adimensional 𝑞, evidenciando sua suavidade e o suporte compacto limitado ao intervalo 0 ≤

𝑞 ≤ 2. Esse gráfico auxilia na visualização das propriedades da função, especialmente sua taxa
de decaimento com a distância, que restringe a influência das partículas vizinhas ao raio de
suavização.
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Figura 22 – Gráfico da função kernel spline cúbica com 𝜎3 = 1, em função da variável adimensional 𝑞 = 𝑥

ℎ
.

Fonte: Da autora

Observa-se que o valor de 𝑊 (𝑞) decresce suavemente até se anular em 𝑞 = 2, confirmando
sua natureza de suporte compacto. Esse comportamento garante que apenas partículas dentro
do raio de suavização contribuam para o cálculo das propriedades físicas, conforme discutido
anteriormente.

6.2.2.2 Cálculo da Densidade por Soma

O cálculo da densidade em simulações SPH é realizado por meio da soma das contribuições
de massa das partículas vizinhas, ponderadas pela função kernel, conforme apresentado por
Monaghan (2005):
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𝜌𝑖 =
∑︁

𝑗

𝑚𝑗𝑊𝑖𝑗(ℎ), (6.5)

onde 𝜌𝑖 representa a densidade da partícula 𝑖, 𝑚𝑗 é a massa da partícula 𝑗, e 𝑊𝑖𝑗 corresponde
à função kernel, a qual depende da distância entre as partículas 𝑖 e 𝑗 e do comprimento de
suavização ℎ.

Esse procedimento se mostrou fundamental para assegurar a suavização dos resultados e a
estabilidade numérica do método SPH, aspectos essenciais na modelagem de interações entre
fluidos e sólidos, como no caso da adesão bacteriana a superfícies rugosas (LIU; LIU, 2003).
A abordagem adotada refletiu o conceito de interpolação característico do SPH, no qual as
propriedades físicas são distribuídas de forma contínua entre as partículas do sistema.

O uso da função kernel assegurou que apenas partículas localizadas dentro de um raio de
suporte influenciassem o cálculo da densidade (LIU; LIU, 2003), promovendo maior eficiência
computacional e reduzindo o impacto de partículas distantes. Essa característica foi particu-
larmente importante para a simulação de fenômenos complexos, como variações de densidade
em resposta a mudanças de pressão em sistemas levemente compressíveis, conforme tratado
na formulação WCSPH (MORRIS; FOX; ZHU, 1997).

Adicionalmente, a densidade local calculada pela equação 6.5 mostrou-se essencial para
a determinação de grandezas físicas, como pressão e forças (LIU; LIU, 2003), que dependem
diretamente de parâmetros associados ao método SPH. Essa dependência permitiu a aplicação
de forças de interação e a modelagem precisa de comportamentos físicos, garantindo resultados
confiáveis em sistemas com elevada complexidade.

A função kernel desempenha uma papel crucial no cálculo da densidade em simulações
SPH. Como mencionado, a densidade de uma partícula é obtida pela soma das contribuições
de massa das partículas vizinhas, ponderadas pela função kernel 𝑊𝑖𝑗(ℎ). Essa função depende
da distância entre as partículas e do comprimento de suavização ℎ, permitindo que apenas as
partículas próximas influenciem os cálculos da densidade. A seguir, apresenta-se o gráfico da
função kernel spline cúbica utilizada para calcular a densidade, ilustrando como a contribuição
de cada partícula varia com a distância entre elas.

O gráfico da função kernel ilustra como a contribuição de cada partícula para o cálculo
da densidade diminui com o aumento da distância 𝑥𝑖𝑗. Como a função kernel é definida para
decair rapidamente após um certo limite, as partículas que estão distantes, ou seja, fora do
alcance de suavização, não influenciam o cálculo da densidade, o que assegura a eficiência
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Figura 23 – Gráfico da função kernel 𝑊𝑖𝑗(ℎ) em função da distância 𝑥𝑖𝑗 , com 𝜎3 = 1 e ℎ = 1.

Fonte: Da autora

computacional e a estabilidade numérica do SPH. Esse comportamento é essencial para a
modelagem de interações entre fluidos e sólidos, como observado em simulações de adesão
bacteriana a superfícies rugosas, onde a precisão no cálculo da densidade impacta diretamente
a fidelidade dos resultados.

6.2.2.3 Cálculo da Pressão pela Equação de Estado

A pressão nas simulações SPH foi calculada a partir da densidade, utilizando uma equa-
ção de estado. Essa abordagem possibilitou a modelagem da compressibilidade controlada do
fluido, assegurando a estabilidade numérica e evitando oscilações indesejadas nos campos de
densidade e pressão. Nesta tese, adotou-se a equação Tait-HG, proposta por Hughes e Graham
(2010), a qual aprimorou a equação de estado de Tait, permitindo uma representação mais
precisa da compressibilidade e do comportamento do fluido sob altas pressões e densidades.

A forma básica da equação de estado utilizada foi expressa por:

𝑝𝑖 = 𝑐2𝜌𝑖

𝛾

[︃(︃
𝜌𝑖

𝜌0

)︃𝛾

− 1
]︃
, (6.6)

em que 𝜌0 representa a densidade de referência do fluido, 𝑐 corresponde à velocidade do som
no fluido, e 𝛾 é o índice de compressão adiabática. Para as simulações envolvendo água,
adotou-se, tipicamente, o valor 𝛾 = 7 (RAMACHANDRAN et al., 2018).

Adicionalmente, aplicou-se um ajuste à densidade 𝜌𝑖, de modo a evitar valores negativos
ou inconsistentes. Esse procedimento foi definido pela seguinte expressão:
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𝜌𝑖 =

⎧⎪⎪⎨⎪⎪⎩
𝜌𝑖, se 𝜌𝑖 ≥ 𝜌0

𝜌0, se 𝜌𝑖 < 𝜌0,

(6.7)

Esse ajuste assegurou que a densidade não fosse inferior ao valor de referência 𝜌0, o que
preservou a estabilidade dos cálculos, especialmente em situações caracterizadas por grandes
variações de pressão ou compressibilidade (LIU; LIU, 2003). A combinação dessas equações
garantiu um comportamento realista do fluido, mesmo sob condições extremas, sendo ampla-
mente empregada em simulações que envolvem interações complexas entre fluidos e sólidos.

A figura a seguir apresenta a curva da pressão em função da densidade, obtida pela Tait-
HG, com os parâmetros ajustados para simular a compressibilidade controlada do fluido. A
curva ilustra como a pressão varia com a densidade do fluido evidenciando o comportamento
compressível, especialmente sob pressões elevadas.

Figura 24 – Gráfico da curva da pressão em função da densidade usando a equção de Tait-HG (𝑐 =
1500𝑚/𝑠, 𝛾 = 7, 𝜌0 = 1000𝑘𝑔/𝑚3).

Fonte: Da autora

A curva da Figura 24 mostra a relação entre densidade e pressão calculada pela equa-
ção de Tait-HG, permitindo visualizar a compressibilidade controlada do fluido. Nota-se que,
sob altas pressões, pequenas variações de densidade provocam grandes aumentos de pressão,
caracterizando o comportamento quase incompressível do fluido. Essa representação gráfica
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é fundamental para modelar interações entre fluido e sólido em simulações SPH, garantindo
realismo mesmo em condições extremas.

6.2.2.4 Correção de Velocidade: XSPH

A formulação WCSPH também incluiu termos adicionais para lidar com a compressibilidade
e incorporou correções específicas, como o ajuste da velocidade das partículas. Entre essas,
destacou-se a correção SPH Estendido (XSPH), descrita por Monaghan (2005), uma técnica
amplamente empregada no SPH com o objetivo de melhorar a estabilidade e a suavidade das
simulações de fluidos. Essa correção ajusta as velocidades das partículas com base na influência
de suas vizinhas, reduzindo o ruído numérico e prevenindo comportamentos não físicos, como
a interpenetração de partículas.

Essa abordagem demonstrou ser especialmente útil em simulações envolvendo interações
complexas entre partículas, nas quais pequenas inconsistências nas velocidades poderiam com-
prometer a estabilidade ou gerar resultados irreais.

A correção XSPH foi implementada por meio da seguinte equação (MONAGHAN, 2005):

𝑣′𝑖 = 𝑣𝑖 + 𝜑
∑︁

𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗

(𝑣𝑖 − 𝑣𝑗)𝑊𝑖𝑗, (6.8)

em que 𝑣′𝑖 representa a velocidade corrigida da partícula 𝑖, 𝑣𝑖 e 𝑣𝑗 são as velocidades das
partículas 𝑖 e 𝑗, respectivamente, 𝑚𝑗 é a massa da partícula 𝑗, 𝜌𝑗 é a densidade da partícula
𝑗, e 𝑊𝑖𝑗 é a função kernel que avalia a influência da partícula 𝑗 sobre 𝑖. O parâmetro 𝜑,
normalmente definido entre 0,01 e 0,1, controla o grau de suavização aplicado à correção.

Com a aplicação da correção XSPH, as velocidades das partículas vizinhas tornaram-se
mais homogêneas, o que aumentou a estabilidade da simulação e reduziu descontinuidades
abruptas ou comportamentos não físicos (MONAGHAN, 2005). Essa técnica foi especialmente
importante em cenários com interação significativa entre partículas, como em modelagens de
fluidos com altos gradientes de velocidade ou simulações multifásicas.

Para ilustrar o impacto da correção XSPH na suavização das velocidades, a Figura 25
apresenta um gráfico comparativo entre os campos de velocidade com e sem a aplicação da
correção. A aplicação da XSPH resultou em maior uniformidade nas velocidades das partículas,
reduzindo oscilações locais e promovendo um campo mais estável e fisicamente plausível.
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Figura 25 – Comparação das velocidades das partículas com e sem a aplicação da correção XSPH.

Fonte: Da autora

A inclusão da Figura 25 reforça, de maneira visual, a efetividade da correção XSPH na
redução do ruído numérico e na promoção de um campo de velocidades mais suave, eviden-
ciando a importância dessa técnica para garantir a qualidade e a estabilidade das simulações
SPH.

6.2.2.5 Esquema de Integração Temporal

A formulação WCSPH, assim como o tradicional SPH, resolveu problemas dinâmicos por
meio da integração temporal, a qual consistiu em acompanhar a evolução das grandezas físicas
no tempo para solucionar as equações diferenciais que governam o sistema. Essa abordagem
foi essencial para capturar a dinâmica dos fluidos e suas interações com superfícies rígidas.
No entanto, uma escolha inadequada do método de integração ou do passo de tempo poderia
comprometer a precisão dos resultados e causar instabilidades numéricas, como oscilações ar-
tificiais ou divergências nos valores computados, o que afetaria a confiabilidade das simulações
(LIU; LIU, 2003).

Nesta tese, adotou-se o integrador Avaliar-Predizer-Avaliar-Corrigir (EPEC) (RAMACHAN-

DRAN; PURI, 2019), uma extensão aprimorada do integrador Prever-Avaliar-Corrigir (PEC)
(MONAGHAN, 2005), amplamente utilizado na formulação SPH. O integrador EPEC adicionou
uma etapa de correção ao ciclo do PEC, o que proporcionou maior precisão nas soluções e
melhor estabilidade numérica. Tais características mostraram-se especialmente relevantes em
simulações com interações complexas entre partículas, como no caso da adesão bacteriana a
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superfícies rugosas.
As equações diferenciais governantes foram resolvidas a cada passo de tempo conforme as

seguintes etapas (RAMACHANDRAN; PURI, 2019):

• Avaliar: Nesta etapa inicial, calculou-se 𝑓𝑛 no tempo 𝑡𝑛, determinando as forças atu-
antes, como pressão, viscosidade e forças externas. Essa avaliação inicial foi crucial para
estimar corretamente as interações entre partículas;

• Predizer: Com base nas forças calculadas, atualizaram-se as posições das partículas
conforme 𝑦𝑛+1 = 𝑦𝑛 + Δ𝑡 · 𝑓𝑛, em um processo semelhante ao método de Euler. Essa
predição forneceu uma estimativa inicial para a evolução do sistema;

• Avaliar: Após a predição, recalculou-se as forças 𝑓𝑛+1 com base nas novas posições
previstas 𝑦𝑛+1. Adicionalmente, ajustaram-se as velocidades com base nas forças atua-
lizadas, assegurando maior precisão na representação do movimento das partículas;

• Corrigir: Por fim, ajustaram-se as posições das partículas utilizando 𝑦𝑛+1 = 𝑦𝑛+ Δ𝑡
2 (𝑓𝑛+

𝑓𝑛+1), o que incorporou uma média ponderada das forças inicial e recalculada. Esse ajuste
final reduziu erros acumulados e preveniu fenômenos indesejados, como a interpenetração
de partículas.

Esse ciclo repetiu-se a cada passo de tempo, permitindo que o sistema evoluísse de forma
estável e consistente. A combinação das etapas do integrador EPEC proporcionou maior ro-
bustez às simulações (RAMACHANDRAN; PURI, 2019), mostrando-se particularmente adequada
para problemas com interações complexas, como os estudados nesta tese.

6.2.2.6 Cálculo Adaptativo do Passo de Tempo

Na formulação WCSPH, o cálculo do passo de tempo desempenhava um papel essencial
para assegurar a estabilidade e a precisão das simulações numéricas. Esse passo de tempo,
representado por Δ𝑡, era limitado principalmente pela condição de estabilidade numérica co-
nhecida como Condição Courant-Friedrichs-Lewy (CFL). Essa condição estabelecia um limite
superior para Δ𝑡 com base em fatores como a velocidade do som no fluido, a velocidade
relativa entre partículas e a distância mínima entre elas.

Além disso, interações adicionais, como forças de interação entre fluido e superfície, tam-
bém influenciavam o cálculo do passo de tempo, especialmente em simulações envolvendo
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superfícies rugosas. Essas interações podiam reduzir o valor de Δ𝑥, exigindo, assim, um cál-
culo mais cuidadoso de Δ𝑡 para garantir a estabilidade da simulação (RAMACHANDRAN et al.,
2021). Dessa forma, a escolha adequada de Δ𝑡 não apenas garantia a estabilidade computa-
cional, mas também impactava diretamente a eficiência do processo de simulação.

A condição CFL assegurava que as informações fossem propagadas adequadamente entre
as partículas do fluido, prevenindo sobreposições indesejadas e garantindo a convergência dos
resultados numéricos. Essa condição era expressa pela seguinte equação:

𝑐 ·Δ𝑡
Δ𝑥 ≤ 𝐶𝑚𝑎𝑥, (6.9)

em que 𝑐 representava a velocidade do som no fluido, Δ𝑡 correspondia ao passo de tempo,
Δ𝑥 é o passo espacial, e 𝐶𝑚𝑎𝑥 representava o número de Courant máximo. O valor típico de
𝐶𝑚𝑎𝑥 era definido como 1, ou ligeiramente superior, dependendo do método empregado e do
nível de precisão requerido (KOSHIZUKA; OKA, 1996).

No contexto de superfícies rugosas, Δ𝑥 era influenciado pela rugosidade, e valores muito
pequenos exigiam passos de tempo reduzidos para manter a estabilidade numérica (KOSHI-

ZUKA; OKA, 1996). Além disso, a presença de forças de interação entre o fluido e a superfície
(ou a bactéria) também afetava o comportamento dinâmico do sistema, exigindo um ajuste
cuidadoso de Δ𝑡.

6.2.2.7 Condições Iniciais e de Contorno

As condições de contorno foram definidas pelas condições iniciais e pela rugosidade da
superfície. A posição da célula esférica e as propriedades do fluido, como densidade e viscosi-
dade, foram determinadas pela geometria rugosa do substrato (MONAGHAN, 2005). A célula
foi inicializada com uma velocidade, enquanto o fluido ficou inicialmente em repouso (LIU; LIU,
2003).

A superfície rugosa foi modelada por partículas fixas, e a interação entre o fluido e a
superfície foi tratada com condições de não penetração (MONAGHAN, 2005). A interação
entre a bactéria e o fluido foi regida pelo potencial de LJ, considerando o movimento relativo
e os efeitos da rugosidade (MONAGHAN, 2005).

A aplicação da correção XSPH melhorou a estabilidade numérica e preveniu a interpene-
tração entre partículas, aumentando a robustez da simulação (AKINCI et al., 2012).
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6.2.2.8 Pseudocódigo da Interação Superfície e Fluido

Algoritmo 2: Simulação da interação superfície e fluido com WCSPH, integração
EPEC, correção XSPH e passo de tempo adaptativo.

Data: Listas de partículas do fluido e da superfície, propriedades físicas (𝑚, 𝜈, 𝜌0, ℎ),

parâmetros do método (𝜑, 𝐶𝑚𝑎𝑥, 𝑐), tempo final 𝑇final.

Result: Posições e velocidades atualizadas ao longo do tempo.

1 while 𝑡 < 𝑇final do

// 1. Atualizar densidade com equação da continuidade

2 foreach partícula 𝑖 do

3 𝐷𝜌𝑖
𝐷𝑡 = 𝜌𝑖

∑︀
𝑗

𝑚𝑗

𝜌𝑗
(𝑣𝑖 − 𝑣𝑗) · ∇𝑖𝑊𝑖𝑗 ;

4 𝜌𝑖 ← 𝜌𝑖 + 𝐷𝜌𝑖
𝐷𝑡 ·Δ𝑡;

// 2. Calcular forças com equação do movimento

5 foreach partícula 𝑖 do

6 𝑝𝑖 ← 𝑐2(𝜌𝑖 − 𝜌0);

7 𝑎𝑖 ← −
∑︀

𝑗 𝑚𝑗

(︂
𝑝𝑗

𝜌2
𝑗

+ 𝑝𝑖

𝜌2
𝑖

)︂
∇𝑖𝑊𝑖𝑗 + 𝑔𝑖;

// 3. Predição (EPEC)

8 𝑣*𝑖 ← 𝑣𝑖 + 𝑎𝑖 ·Δ𝑡;

9 𝑥*𝑖 ← 𝑥𝑖 + 𝑣𝑖 ·Δ𝑡;

// 4. Reavaliação com 𝑥*𝑖

10 (repetir cálculo de forças);

// 5. Correção

11 𝑣𝑖 ← 1
2(𝑣𝑖 + 𝑣*𝑖 + 𝑎𝑖 ·Δ𝑡);

12 𝑥𝑖 ← 1
2(𝑥𝑖 + 𝑥*𝑖 + 𝑣𝑖 ·Δ𝑡);

// 6. Correção XSPH

13 𝑣𝑖 ← 𝑣𝑖 + 𝜑
∑︀

𝑗
𝑚𝑗

𝜌𝑗
(𝑣𝑗 − 𝑣𝑖)𝑊𝑖𝑗 ;

// 7. Cálculo de Δ𝑡 adaptativo

14 Δ𝑡← 𝐶𝑚𝑎𝑥 ·min( ℎ
𝑐+|𝑣| ,

ℎ2

𝜈 ,
√︁

ℎ
|𝑎|);

15 Atualizar tempo: 𝑡← 𝑡 + Δ𝑡;

O pseudocódigo apresentado sintetiza, de maneira estruturada, os principais passos da
metodologia utilizada na simulação da interação entre a superfície e o fluido. Nele, observa-se
a integração da formulação WCSPH, do esquema de integração temporal EPEC, da correção
de velocidade por XSPH e do cálculo adaptativo do passo de tempo baseado na condição
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CFL. Essa abordagem integrada possibilitou assegurar a estabilidade numérica e a precisão
das simulações, ao mesmo tempo em que respeitou as restrições físicas impostas pelo modelo.
O pseudocódigo, portanto, representa um guia consolidado das etapas de atualização das
propriedades das partículas ao longo da simulação.

6.2.3 Interação Bactéria e Fluido

A interação entre a célula bacteriana, modelada como corpo rígido, foi simulada por meio de
um acoplamento rígido-fluido baseado na formulação SPH de Akinci et al. (2012). Esse modelo
considera a interação direta da célula com o fluido circundante e as superfícies do domínio,
sendo essa interação fundamental para a descrição da dinâmica de adesão bacteriana.

O acoplamento rígido-fluido permitiu simular o movimento de corpos rígidos, como as
bactérias, sob a ação das forças exercidas pelo fluido e das forças de contato com as superfícies,
desconsiderando deformações. As colisões foram tratadas pelo método DEM, que modela as
forças normais e tangenciais de contato. Essas forças impediram a interpenetração entre os
corpos rígidos e as superfícies e descreveram o deslizamento nas regiões de contato.

Além dos movimentos translacionais, o modelo considerou os movimentos rotacionais dos
corpos rígidos, os quais influenciaram a troca de momento com o fluido. As equações de
movimento que descrevem essas interações foram resolvidas numericamente pela formulação
SPH, garantindo uma representação realista da dinâmica das colisões.

A simulação das colisões entre corpos rígidos, aliada à modelagem das interações entre a
superfície e o fluido e entre a bactéria e o fluido, foi essencial para compreender o comporta-
mento bacteriano durante a adesão a superfícies. Essa abordagem foi especialmente relevante
em superfícies rugosas, nas quais a heterogeneidade estrutural do substrato tornou as intera-
ções mais complexas.

A esfera que representa a bactéria no modelo seguiu as equações de movimento para corpos
rígidos desenvolvidas por Coumans (2011) e aplicadas por Akinci et al. (2012). O acoplamento
rígido-fluido simulou as interações entre o fluido incompressível e os corpos rígidos, garantindo
a conservação de massa e momento, além de evitar penetrações indesejadas entre o fluido e
os sólidos.

A dinâmica dos corpos rígidos e do fluido foi controlada por partículas de contorno loca-
lizadas na superfície dos corpos rígidos, possibilitando a simulação de diferentes geometrias.
A correção de densidade, as forças de interação rígido-fluido e as equações de movimento
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compuseram a base matemática empregada para descrever essas simulações com precisão.
A seguir, são apresentadas as funções implementadas nesta tese, responsáveis pelo aco-

plamento rígido-fluido segundo a abordagem de Akinci et al. (2012), com base no exemplo
sphere in vessel do PySPH.

6.2.3.1 Correção da Densidade pela Soma

A densidade de uma partícula fluida foi ajustada pela contribuição dos vizinhos fluidos
e dos contornos rígidos segundo Akinci et al. (2012). Essa integração garantiu estabilidade
e precisão nas simulações ao capturar efeitos locais, como pressão e fluxo, e representar os
fenômenos físicos de forma mais realista.

No modelo proposto, a formulação descreveu as interações hidrodinâmicas entre o fluido e
a bactéria (corpo rígido), sendo essencial em geometrias complexas, como superfícies rugosas.
A correção da densidade próxima às fronteiras possibilitou modelar de forma realista as forças
de pressão e viscosidade, essenciais na adesão bacteriana.

A densidade corrigida no fluido foi determinada pela equação:

𝜌𝑓𝑖
= 𝑚𝑓𝑖

∑︁
𝑗

𝑊𝑖𝑗 +𝑚𝑓𝑖

∑︁
𝑘

𝑊𝑖𝑘, (6.10)

onde 𝑚𝑓𝑖
é a massa da partícula fluida 𝑖, 𝑊𝑖𝑗 representa a interação com as partículas vizinhas

𝑗 e 𝑊𝑖𝑘 a interação com as partículas de contorno rígido 𝑘.
Segundo Akinci et al. (2012), essa equação considera as contribuições dos vizinhos fluidos

e das partículas de contorno. Entretanto, superestimou a densidade em amostragens não
uniformes, como em superfícies rugosas, provocando forças de pressão excessivas e instabilidade
por desconsiderar explicitamente o volume das partículas de contorno.

Para superar essa limitação, foi implementada a reformulação proposta por Akinci et al.
(2012), que incluiu o volume das partículas de contorno na equação:

𝜌𝑓𝑖
= 𝑚𝑓𝑖

∑︁
𝑗

𝑊𝑖𝑗 +
∑︁

𝑘

𝜓𝑏𝑘
(𝜌0𝑖

)𝑊𝑖𝑘, (6.11)

com
𝜓𝑏𝑘

(𝜌0𝑖
) = 𝜌0𝑉𝑏𝑖

, 𝑉𝑏𝑖
= 1∑︀

𝑘 𝑊𝑖𝑘

, (6.12)

onde 𝑉𝑏𝑖
representa o volume associado à partícula de contorno 𝑏𝑖 e 𝜌0𝑖

a densidade de repouso
do fluido em interação com o corpo rígido.
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A inclusão do volume das partículas de contorno foi relevante para representar a interação
entre o fluido, a bactéria e a superfície rugosa, aumentando a precisão das forças de interação
e mitigando instabilidades em distribuições não homogêneas, resultando em uma simulação
mais estável e confiável.

A Figura 26 ilustra o impacto da correção da densidade ao comparar a variação da densidade
próxima à superfície com e sem a correção. A consideração do volume das partículas de
contorno melhorou a representação das interações entre o fluido e a superfície, promovendo
maior estabilidade e precisão ao modelo.
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Figura 26 – Variação da densidade ao longo da distância da superfície, com e sem a correção de densidade.

Fonte: Da autora

6.2.3.2 Força de Pressão entre Fronteira e Fluido

A força de pressão entre o fluido e a superfície rígida foi fundamental para garantir in-
terações realistas no modelo SPH (AKINCI et al., 2012), evitando a penetração e preservando
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as propriedades do fluido (densidade e pressão). Na adesão bacteriana, essa força mediou a
interação entre o fluido e a bactéria (corpo rígido), assegurando estabilidade e consistência
física, especialmente em superfícies geometricamente complexas, como as rugosas.

A força aplicada por uma partícula de contorno 𝑏𝑗 a uma partícula fluida 𝑓𝑖 é expressa por:

𝐹 𝑝
𝑓𝑖←−𝑏𝑗

= −𝑚𝑓𝑖
𝜓𝑏𝑗

(𝜌0𝑖
)
(︃
𝑝𝑓𝑖

𝜌2
𝑓𝑖

)︃
∇𝑊𝑖𝑗, (6.13)

em que 𝜓𝑏𝑗
(𝜌0𝑖

) corresponde ao termo que incorpora o volume e a densidade da partícula de
contorno, 𝑝𝑓𝑖

representa a pressão da partícula fluida, 𝜌𝑓𝑖
indica sua densidade, e ∇𝑊𝑖𝑗 denota

o gradiente da função kernel.
Para garantir a conservação do momento na interação, a força de pressão é calculada de

forma simétrica, conforme a equação:

𝐹 𝑝
𝑏𝑗←−𝑓𝑖

= −𝐹 𝑝
𝑓𝑖←−𝑏𝑗

. (6.14)

Essa abordagem é indispensável para garantir que as interações entre o fluido, a bactéria e
a superfície rugosa sejam fisicamente consistentes e estáveis. Tal consistência é essencial para
modelar com precisão a adesão bacteriana e os efeitos das interações em sistemas multifásicos,
como o investigado neste estudo.

6.2.3.3 Momentos de Força ou Torques

No modelo de adesão bacteriana em superfícies rugosas, os torques foram utilizados para
simular a rotação da bactéria (corpo rígido). Segundo Akinci et al. (2012), esses torques
resultaram das interações entre o fluido e a fronteira, representando a rotação da bactéria ao
interagir com o fluido e a superfície rugosa.

Esses torques foram gerados pelas forças totais aplicadas nas partículas de contorno da
bactéria. As equações que descrevem essas forças são:

𝐹 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙
𝑓𝑖

=
∑︁

𝑗

(︁
𝐹 𝑝

𝑓𝑖←−𝑏𝑗
+ 𝐹 𝑣

𝑓𝑖←−𝑏𝑗

)︁
e 𝐹 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙

𝑏𝑖
=
∑︁

𝑗

(︁
𝐹 𝑝

𝑏𝑖←−𝑓𝑗
+ 𝐹 𝑣

𝑏𝑖←−𝑓𝑗

)︁
, (6.15)

em que 𝐹 𝑝 e 𝐹 𝑣 representam, respectivamente, as forças de pressão e de viscosidade entre
as partículas de fluido 𝑓𝑖 e as partículas de fronteira 𝑏𝑗. Essas forças foram tratadas de forma
simétrica, assegurando o equilíbrio e a precisão do modelo, conforme indicado por Akinci et
al. (2012).



108

No modelo proposto, as forças totais 𝐹 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑓𝑖 e 𝐹 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑏𝑖 foram aplicadas, respectivamente,
às partículas de fluido e às partículas de contorno, simulando a interação entre o fluido e a
bactéria na presença de superfícies rugosas. A força total 𝐹𝑟𝑖𝑔𝑖𝑑 que atuou sobre a bactéria
correspondeu à soma de todas as forças nas partículas de contorno:

𝐹𝑟𝑖𝑔𝑖𝑑 =
∑︁

𝑖

𝐹 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙
𝑏𝑖

. (6.16)

Adicionalmente, o torque total 𝜏𝑟𝑖𝑔𝑖𝑑 sobre a bactéria foi calculado como a soma dos
produtos vetoriais entre a posição relativa de cada partícula de contorno 𝑖, em relação ao
centro de massa 𝑥𝑐𝑚, e a força aplicada nessa partícula:

𝜏𝑟𝑖𝑔𝑖𝑑 =
∑︁

𝑖

(𝑥𝑖 − 𝑥𝑐𝑚)× 𝐹 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙
𝑏𝑖

. (6.17)

Esses torques e forças foram aplicados ao corpo rígido (bactéria), permitindo o cálculo de
seu movimento rotacional durante o processo de adesão e de interação com a superfície rugosa
(AKINCI et al., 2012).

No contexto computacional, os momentos de força foram integrados ao modelo com o
objetivo de prever a evolução do movimento rotacional da bactéria ao longo do tempo, asse-
gurando que as interações entre o fluido, a bactéria e a superfície rugosa fossem fisicamente
consistentes. Essa abordagem não apenas garantiu a estabilidade e a precisão do modelo,
mas também foi essencial para simular a adesão bacteriana de maneira mais realista, consi-
derando as complexidades dinâmicas do sistema, e, por conseguinte, avançar na compreensão
dos processos de adesão em superfícies rugosas.

6.2.3.4 Força Aplicada ao Corpo Rígido

Em simulações de corpos rígidos acoplados a fluidos, a aplicação de uma força externa uni-
forme a todas as partículas do corpo rígido desempenhou um papel fundamental na simulação
de efeitos globais, como a gravidade ou outras forças constantes (BURDEN; FAIRES; BURDEN,
2016). Essa abordagem garantiu que todas as partículas do corpo experimentassem a mesma
aceleração, mantendo a uniformidade da força em termos de direção e magnitude.

Conforme descrito por Ramachandran et al. (2018), essa força foi aplicada de forma glo-
bal, sem interferir nas interações locais de colisão ou de contato entre o corpo rígido e outras
entidades do sistema, como o fluido ou as fronteiras, permitindo que o movimento do corpo
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rígido fosse influenciado pela força externa sem comprometer a precisão das interações hidro-
dinâmicas no modelo.

Forças globais uniformes, como a gravidade, são amplamente utilizadas para representar
o peso em simulações (BURDEN; FAIRES; BURDEN, 2016). Além disso, outras forças, como
acelerações uniformes ou resistência ao movimento, podem ser modeladas para simular cenários
específicos, como o deslocamento em fluidos viscosos ou a aplicação de forças externas de
tração.

No contexto do modelo de adesão bacteriana, a gravidade, por exemplo, foi crucial para
descrever o movimento da bactéria, tratada como corpo rígido, ao interagir com o fluido.
Essas forças influenciaram tanto o movimento de translação quanto o de rotação da bactéria,
aspectos essenciais para a modelagem da dinâmica de adesão ao fluido e à superfície rugosa.

6.2.3.5 Colisão entre Corpos Rígidos

No modelo proposto, a colisão entre corpos rígidos foi simulada com o DEM, conforme
descrito por Garg et al. (2012) e Akinci et al. (2012). Adaptado para as interações entre a
bactéria e o fluido, esse método foi essencial para descrever o movimento da bactéria na adesão
a superfícies rugosas. As forças de contato foram modeladas por um sistema mola-amortecedor,
com a força normal evitando penetração e regulando a interação com as irregularidades da
superfície, e a força tangencial controlando o deslizamento da bactéria sobre a superfície (GARG

et al., 2012), (AKINCI et al., 2012).
A bactéria, modelada como corpo rígido de partículas esféricas, interagia no DEM por forças

normais e tangenciais durante colisões com a superfície ou outras partículas, capturando sua
dinâmica (GARG et al., 2012). Seu movimento era influenciado pelas forças hidrodinâmicas do
fluido, como pressão e viscosidade (LIU; LIU, 2003). A equação de movimento combinava as
forças de contato do DEM com as hidrodinâmicas, considerando as condições locais do fluido
e as interações com a superfície (AKINCI et al., 2012). Essas forças alteravam a velocidade e
o padrão de movimento da bactéria, influenciando sua adesão ou deslizamento (AKINCI et al.,
2012).

Durante a simulação, o DEM calculava as velocidades e posições da bactéria a cada passo
de tempo, considerando as interações internas entre suas partículas e o fluido (GARG et al.,
2012), (AKINCI et al., 2012). As forças de contato eram ajustadas conforme as condições do
fluido, e o arraste gerado na interação entre a bactéria e o fluido impactava tanto a adesão
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quanto o movimento da bactéria (KIM; KARRILA, 2013). Em regiões de alto fluxo, o fluido
afastava a bactéria da superfície, enquanto em áreas de baixo fluxo o movimento era menos
restrito (LAUGA; POWERS, 2009).

A interação da bactéria com o fluido foi ajustada com base no fluxo, viscosidade local e
posição da bactéria, garantindo uma simulação realista (LIU; LIU, 2003), (MORRIS; FOX; ZHU,
1997). O DEM regulava o movimento da bactéria em superfícies rugosas, incorporando o
impacto das forças hidrodinâmicas na adesão (GARG et al., 2012), (AKINCI et al., 2012). O
fluido alterava o padrão de contato, influenciando diretamente a adesão, que era governada
pela combinação das forças de contato do DEM e as condições do fluido (MARSHALL et al.,
2003). As equações do DEM incluíam forças normais e tangenciais durante as colisões e as
equações de movimento das partículas, possibilitando uma descrição precisa da dinâmica da
bactéria. O modelo representou realisticamente a capacidade da bactéria de se mover, aderir
ou deslizar, conforme as condições do sistema.

A posição e as velocidades das partículas evoluíam conforme as leis de Newton. Para a
partícula 𝑖, as equações de movimento foram expressas por Garg et al. (2012) da seguinte
forma:

𝑚𝑖 · 𝑎𝑖 = 𝐹𝑖, (6.18)

em que 𝑚𝑖 é a massa da partícula 𝑖, 𝑎𝑖 sua aceleração e 𝐹𝑖 a soma das forças que atuam
sobre ela, incluindo interações entre partículas, forças externas (como gravidade ou pressão)
e forças de contato derivadas do DEM.

A força normal de contato entre duas partículas foi modelada por uma combinação de
mola (restauração) e amortecedor (dissipação), conforme descrito por Garg et al. (2012):

𝐹𝑛 = −𝑘𝑛 · 𝛿 − 𝛾𝑛 · 𝑣𝑛, (6.19)

em que 𝑘𝑛 é o coeficiente de rigidez normal, 𝛿 é a sobreposição entre as partículas, 𝛾𝑛 é o
coeficiente de amortecimento normal e 𝑣𝑛 é a velocidade relativa na direção normal de contato.

A força tangencial também foi modelada por mola e amortecedor, considerando o deslo-
camento tangencial acumulado, conforme Garg et al. (2012):

𝐹𝑡 = −𝑘𝑡 · 𝛿𝑡 − 𝛾𝑡 · 𝑣𝑡, (6.20)
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onde 𝑘𝑡 é o coeficiente de rigidez tangencial, 𝛿𝑡 é o deslocamento tangencial acumulado, 𝛾𝑡 é
o coeficiente de amortecimento tangencial e 𝑣𝑡 é a velocidade relativa na direção tangencial.

A sobreposição entre as partículas 𝑖 e 𝑗 foi definida por Garg et al. (2012) como:

𝛿 = 𝐷𝑖 −𝐷𝑗

2 − |𝑥𝑖 − 𝑥𝑗|, (6.21)

onde 𝐷𝑖 e 𝐷𝑗 são os diâmetros das partículas 𝑖 e 𝑗, e 𝑥𝑖 e 𝑥𝑗 são suas posições.
A força total de contato 𝐹𝑐𝑜𝑛𝑡𝑎𝑡𝑜 sobre uma partícula foi calculada como a soma das forças

normais e tangenciais:

𝐹𝑐𝑜𝑛𝑡𝑎𝑡𝑜 = 𝐹𝑛 + 𝐹𝑡. (6.22)

O torque total 𝑇𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 sobre uma partícula foi obtido pela soma dos torques gerados pelas
forças de contato:

𝑇𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 =
∑︁

𝑗

(𝑥𝑖 − 𝑥𝑐𝑚)× 𝐹𝑐𝑜𝑛𝑡𝑎𝑡𝑜, (6.23)

onde 𝑥𝑐𝑚 é o centro de massa da partícula, garantindo o cálculo do torque em relação ao
ponto de referência adequado.

6.2.3.6 Movimento de um Corpo Rígido

No modelo SPH, o movimento de um corpo rígido é governado por forças hidrodinâmicas,
de contato e gravitacionais, envolvendo translação e rotação (RAMACHANDRAN et al., 2018).
A velocidade de um ponto no corpo rígido é a soma da velocidade do centro de massa e da
velocidade rotacional, dependente da posição relativa em relação ao centro de massa:

𝑣ponto = 𝑣cm + 𝜔 × 𝑟, (6.24)

onde 𝑣cm é a velocidade do centro de massa, 𝜔 é a velocidade angular e 𝑟 é o vetor posição
relativo ao centro de massa.

A dinâmica da bactéria rígida foi descrita pelas interações com as partículas de fluido e a
superfície rugosa. As forças hidrodinâmicas, incluindo pressão e viscosidade, foram calculadas
para cada partícula de fluido interagindo com o corpo rígido. A força total 𝐹fluido e o torque
𝜏fluido sobre o corpo foram computados pelas expressões:
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𝐹fluido =
∑︁

𝑖

(𝐹pressao,𝑖 + 𝐹viscosidade,𝑖) , (6.25)

𝜏fluido =
∑︁

𝑖

𝑟𝑖 × 𝐹fluido,𝑖, (6.26)

onde 𝑟𝑖 representa o vetor posição relativo ao centro de massa da bactéria.
As forças de contato, modeladas com base no método DEM, impedem a penetração do

corpo na superfície e contribuem para a adesão da bactéria à superfície rugosa. A força gra-
vitacional afeta o movimento translacional do centro de massa.

As equações que governam o movimento translacional e rotacional da bactéria rígida são
dadas por:

• Translação:
𝑎 = 𝐹total

𝑚
, 𝑣nova = 𝑣 + 𝑎Δ𝑡, 𝑟nova = 𝑟 + 𝑣Δ𝑡, (6.27)

onde 𝑎 é a aceleração translacional, 𝐹total é a força total aplicada, 𝑚 é a massa da
bactéria, 𝑣nova é a nova velocidade e 𝑟nova é a nova posição do centro de massa.

• Rotação:
𝛼 = 𝐼−1 · 𝜏, 𝜔nova = 𝜔 + 𝛼Δ𝑡, 𝑅nova = 𝑅 + 𝜔Δ𝑡, (6.28)

onde 𝛼 é a aceleração angular, 𝐼−1 é a inversa do tensor de inércia, 𝜏 é o torque total
aplicado, 𝜔nova é a nova velocidade angular e 𝑅nova é a nova orientação do corpo rígido.

6.2.3.7 Cálculo do Passo de Corpo Rígido Utilizando o Método Runge-Kutta de Segunda

Ordem (RK2)

O método Runge-Kutta de Segunda Ordem (RK2) foi utilizado no PySPH para integrar
o movimento de corpos rígidos, considerando as forças hidrodinâmicas, os torques de contato
e os efeitos gravitacionais (RAMACHANDRAN et al., 2018). Esse método demonstrou-se eficaz
na modelagem de sistemas complexos, como o acoplamento rígido-fluido e as interações com
superfícies rugosas, permitindo previsões precisas do movimento no contexto da dinâmica de
fluidos.

De acordo com Burden, Faires e Burden (2016), o RK2 é um método de dois estágios:
inicialmente, realiza-se a previsão do estado do sistema com base nas forças e torques iniciais;
em seguida, procede-se à correção do estado por meio da média entre os valores previstos e
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recalculados, proporcionando uma estimativa mais precisa sem incorrer no custo computacional
dos métodos de ordem superior.

No presente modelo de adesão bacteriana a uma superfície rugosa, o método RK2 foi
empregado para integrar as equações do movimento linear e angular, assegurando estabilidade
numérica. As forças hidrodinâmicas — como as de pressão e viscosidade — foram tratadas por
meio do método WCSPH (AKINCI et al., 2012), enquanto as forças de contato com a superfície
permitiram o cálculo da força total 𝐹𝑡 e do torque 𝜏 sobre o corpo rígido.

O procedimento de integração por meio do método RK2 seguiu os seguintes passos:

• Previsão (Passo 1): Estimou-se o estado futuro do corpo rígido a partir das forças e
torques iniciais.

Para o movimento linear:

𝑣𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜 = 𝑣 + 𝑎Δ𝑡, 𝑟𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜 = 𝑟 + 𝑣Δ𝑡, (6.29)

em que 𝑎 = 𝐹𝑡

𝑚
representa a aceleração linear.

Para o movimento angular:

𝜔𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜 = 𝜔 + 𝛼Δ𝑡, 𝑅𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜 = 𝑅 + 𝜔Δ𝑡, (6.30)

sendo 𝛼 = 𝐼−1 · 𝜏 a aceleração angular.

• Correção (Passo 2): As forças 𝐹𝑡 e os torques 𝜏 foram recalculados com base no estado
previsto, e, posteriormente, as velocidades e posições foram corrigidas por meio da média
ponderada entre os estados inicial e previsto.

Para o movimento linear corrigido:

𝑣𝑛𝑜𝑣𝑎 = 𝑣 + 𝑎𝑖𝑛𝑖𝑐𝑖𝑎𝑙 + 𝑎𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜

2 Δ𝑡, 𝑟𝑛𝑜𝑣𝑜 = 𝑟 + 𝑣𝑖𝑛𝑖𝑐𝑖𝑎𝑙 + 𝑣𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜

2 Δ𝑡. (6.31)

Para o movimento angular corrigido:

𝜔𝑛𝑜𝑣𝑎 = 𝜔 + 𝛼𝑖𝑛𝑖𝑐𝑖𝑎𝑙 + 𝛼𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑜

2 Δ𝑡, 𝑅𝑛𝑜𝑣𝑎 = 𝑅 + 𝜔𝑖𝑛𝑖𝑐𝑖𝑎𝑙 + 𝜔𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑡𝑎

2 Δ𝑡. (6.32)

Após a etapa de correção, as novas velocidades linear e angular, bem como as novas
posições e orientações do corpo rígido, foram atualizadas. Esse processo foi repetido a cada
passo de tempo Δ𝑡, permitindo capturar com precisão as interações dinâmicas entre o corpo
rígido, o fluido e a superfície rugosa.
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A combinação do método RK2 com as forças específicas envolvidas no sistema possibilitou
uma simulação realista da adesão bacteriana em superfícies rugosas, oferecendo uma descrição
detalhada do comportamento do corpo rígido em cenários complexos.

6.2.3.8 Cálculo do Passo de Tempo para a Interação Rígido-Fluido no SPH

Em simulações de acoplamento rígido-fluido, o cálculo do passo de tempo 𝑑𝑡 mostrou-se
fundamental para assegurar a precisão e a estabilidade numérica. No exemplo sphere in vessel

do PySPH (RAMACHANDRAN et al., 2018), 𝑑𝑡 foi determinado com base na resolução espacial
𝑑𝑥, na velocidade do som 𝑐0 e em um parâmetro de suavização ℎ𝑑𝑥, conforme a seguinte
expressão:

𝑑𝑡 = 0.125× 𝑑𝑥× ℎ𝑑𝑥
𝑐0 × 1.1 . (6.33)

Nessa equação, 𝑑𝑥 representa o espaçamento entre as partículas, ℎ𝑑𝑥 é um fator de
suavização, e 𝑐0 corresponde à velocidade do som no fluido. O fator 1,1 foi incluído com o
intuito de melhorar a estabilidade numérica.

Essa formulação permitiu garantir a estabilidade ao levar em conta a resposta dinâmica do
fluido e a transferência de momento para o corpo rígido, prevenindo instabilidades numéricas
ou movimentos não físicos. No modelo proposto, que simula a adesão de uma bactéria esférica
rígida a uma superfície rugosa, o cálculo do passo de tempo foi ajustado de modo a equilibrar
precisão e eficiência, considerando-se a formulação WCSPH de acordo com o que foi proposto
pelo modelo de Akinci et al. (2012) e a complexidade topológica da superfície rugosa.

Ao adaptar 𝑑𝑡 às características específicas do sistema, essa abordagem possibilitou a
realização de simulações consistentes e confiáveis das interações entre o corpo rígido e o
fluido.

6.2.3.9 Pseudocódigo da Interação Bactéria e Fluido

O pseudocódigo a seguir apresenta a simulação da interação entre uma bactéria esférica
rígida e o fluido, com base na formulação WCSPH, integração RK2 e critério de passo de
tempo do exemplo sphere in vessel do PySPH.
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Algoritmo 3: Simulação da interação entre bactéria rígida e fluido utilizando WCSPH
e integração temporal RK2.

Data: Partículas do fluido, propriedades físicas do fluido e da bactéria (massa,
momento de inércia, 𝑐0, ℎ, 𝑑𝑥, ℎ𝑑𝑥), tempo final 𝑇final.

Result: Evolução temporal das posições, velocidades e rotações da bactéria rígida
interagindo com o fluido.

1 Calcular Δ𝑡← 0.125·𝑑𝑥·ℎ𝑑𝑥
1.1·𝑐0

;
2 while 𝑡 < 𝑇final do

// 1. Cálculo das forças do fluido sobre a bactéria (WCSPH)
3 foreach partícula de fluido 𝑖 do
4 Calcular 𝜌𝑖, 𝑝𝑖 e 𝑎𝑖 com base nas interações vizinhas (pressão e viscosidade);
5 foreach partícula de fluido próxima à bactéria do
6 Calcular contribuição de força e torque sobre a bactéria;

// 2. Cálculo das forças de contato entre bactéria e superfície
7 Identificar colisões e calcular forças normais/tangenciais de contato e torque;

// 3. Etapa de Previsão (RK2)

8 𝑎0 ← 𝐹fluido+𝐹contato+𝐹𝑔

𝑚
;

9 𝛼0 ← 𝐼−1 · (𝜏fluido + 𝜏contato);
10 𝑣* ← 𝑣 + 𝑎0 ·Δ𝑡;
11 𝑟* ← 𝑟 + 𝑣 ·Δ𝑡;
12 𝜔* ← 𝜔 + 𝛼0 ·Δ𝑡;
13 𝑅* ← 𝑅 + 𝜔 ·Δ𝑡;

// 4. Etapa de Correção (RK2)
14 Recalcular 𝐹 * e 𝜏 * com o estado previsto;
15 𝑎* ← 𝐹 *

fluido+𝐹 *
contato+𝐹𝑔

𝑚
;

16 𝛼* ← 𝐼−1 · (𝜏 *fluido + 𝜏 *contato);
17 𝑣 ← 𝑣 + 1

2(𝑎0 + 𝑎*) ·Δ𝑡;
18 𝑟 ← 𝑟 + 1

2(𝑣 + 𝑣*) ·Δ𝑡;
19 𝜔 ← 𝜔 + 1

2(𝛼0 + 𝛼*) ·Δ𝑡;
20 𝑅← 𝑅 + 1

2(𝜔 + 𝜔*) ·Δ𝑡;
// 5. Atualizar tempo

21 𝑡← 𝑡+ Δ𝑡;
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7 MODELAGEM

7.1 INTRODUÇÃO

Este capítulo apresenta a modelagem computacional desenvolvida para representar a ade-
são bacteriana em superfícies rugosas. Foram detalhados os principais aspectos do cenário
simulado, incluindo os parâmetros definidos para a superfície e para a bactéria. Os resultados
obtidos foram confrontados com dados experimentais da literatura, possibilitando a avalia-
ção da influência da rugosidade e da distribuição das forças no processo inicial de adesão
bacteriana.

A metodologia adotada nesta tese teve como objetivo representar com precisão esse fenô-
meno, por meio da combinação do método SPH com o potencial de LJ. Esse modelo permitiu
uma análise aprofundada das interações intermoleculares entre a bactéria e a superfície, con-
siderando também os efeitos hidrodinâmicos que influenciam a adesão.

7.2 CENÁRIO

O cenário de simulação consiste em uma bactéria esférica com diâmetro de 1µm intera-
gindo com amostras de superfícies texturizadas com dimensões de 5µm × 5µm, selecionadas
aleatoriamente a partir dos dados experimentais disponíveis em Lutey et al. (2018). Foram con-
sideradas diferentes classes de texturização, incluindo superfícies do tipo SPIKE (estruturas
pontiagudas, semelhantes a espinhos), LIPSS (do inglês Laser-Induced Periodic Surface Struc-
tures, ou estruturas periódicas induzidas por laser) e NP (do inglês Nanopillars, ou estruturas
em forma de pilar, coluna ou haste em escala nanométrica).

Para fins ilustrativos, a seguir será apresentada uma amostra representativa do tipo SPIKE,
exibida na Figura 27. Essa amostra aleatória possui uma rugosidade da área da superfície (Sa)
calculada em 8,32µm, valor que se mantém consistente com os dados reportados por Lutey et
al. (2018).
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Figura 27 – Exemplo de amostra de superfície aleatória.

Fonte: Da autora

Além disso, uma fase líquida também foi incluída, interagindo com a superfície e a bactéria
por meio de um acoplamento rígido-fluido. Para a análise, foram realizadas 200 simulações,
cada uma utilizando uma amostra de superfície aleatória e um tempo simulado de 2s, com um
passo de tempo de 1e-4s para cada simulação.

7.3 RESULTADOS E DISCUSSÕES

Todas as 200 simulações foram executadas em uma Central Processing Unit (CPU), com
duração média de aproximadamente 1 hora e 25 minutos por simulação. As simulações foram
realizadas em três etapas distintas, considerando os diferentes tipos de superfícies texturizadas:
inicialmente, superfícies do tipo SPIKE, seguidas pelas superfícies LIPSS e, por fim, as super-
fícies NP. Essa abordagem permitiu analisar de forma sistemática a influência da rugosidade
e da topografia da superfície sobre a adesão bacteriana.

7.3.1 Resultados para superfícies SPIKES

Nesta subseção, são apresentados e discutidos os resultados obtidos para as superfícies
do tipo SPIKE. A análise concentra-se na distribuição das forças de adesão local e total,
destacando comportamentos específicos observados nessas superfícies e comparando-os com
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dados da literatura.
Ao analisar a distribuição das forças máximas de atração sobre a bactéria, observou-se

que a distribuição é concentrada na extremidade inferior do espectro para as simulações, com
apenas alguns casos extremos, como mostrado na Figura 28 referente a apenas 45 simulações.

Figura 28 – Distribuição das forças máximas de adesão local para 45 simulações (em nN).

Fonte: Da autora

Os resultados obtidos neste estudo estão em consonância com os apresentados por Lazzini
et al. (2021), embora seja possível notar uma pequena diferença na distribuição das forças
de adesão. Essa divergência pode ser explicada pelo fato de que as amostras de superfície
SPIKE utilizadas nesta pesquisa apresentam um coeficiente de rugosidade superficial (Sa)
consideravelmente maior do que aquele encontrado nas superfícies LIPSS e NP analisadas
por Lazzini et al. (2021). Essa maior rugosidade resulta em uma topografia com vales e picos
mais acentuados, o que impacta diretamente na forma como as forças de adesão se distribuem
sobre a bactéria.

Além disso, conforme observado por Lutey et al. (2018), a superfície SPIKE tende a
promover uma adesão bacteriana mais intensa quando comparada às superfícies LIPSS e
NP. Esse padrão comportamental é refletido em nossos resultados, nos quais as forças de
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adesão medidas para as amostras SPIKE são significativamente mais elevadas. Tal constatação
está evidenciada na Figura 29, reforçando a relação direta entre a rugosidade da superfície
e a intensidade das forças de atração bacteriana, e confirmando a relevância do estudo das
características topográficas para a compreensão do processo inicial de adesão bacteriana.

Figura 29 – Distribuição das forças locais máximas para as 200 simulações (em nN).

Fonte: Da autora

A distribuição das forças totais de adesão sobre a bactéria, ilustrada na Figura 30, apresenta
um comportamento que se aproxima daquele reportado por Lazzini et al. (2021) em sua Figura
5. Essa semelhança sugere que os padrões de interação e as magnitudes das forças envolvidas na
adesão bacteriana simuladas neste estudo estão em concordância com resultados previamente
validados pela literatura. Tal consistência reforça a confiabilidade do modelo desenvolvido para
representar as forças de adesão em superfícies rugosas, evidenciando que os mecanismos físicos
subjacentes capturados pela modelagem são realistas e coerentes com estudos experimentais
e computacionais já estabelecidos.
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Figura 30 – Distribuição das forças totais de adesão sobre a bactéria nos 200 cenários simulados (nN).

Fonte: Da autora

Em nossos resultados e nos de Lazzini et al. (2021), pode-se observar uma correlação direta
entre uma área de contato maior e uma força de atração local menor. Isso ocorre porque, nesses
casos, a atração é distribuída por uma maior porção da superfície da bactéria. A Figura 31
ilustra o caso com a menor área de contato.

Figura 31 – Representações da bactéria e da superfície para o caso com um único ponto de contato: a) Bactéria
e superfície; b) Detalhe rotacionado da bactéria.

Fonte: Da autora
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O inverso é observado quando a área de contato é maior (Figura 32).

Figura 32 – Representações da bactéria e da superfície para o caso com múltiplas áreas de contato; a) Bactéria
e superfície; b) Detalhe rotacionado da bactéria; c) Áreas de contato na superfície destacadas.

Fonte: Da autora

Embora uma área de contato reduzida esteja associada a uma concentração maior de
força em nível local, observa-se que a adesão no restante da superfície bacteriana tende a se
tornar praticamente inexistente. Esse comportamento sugere que, apesar da presença de uma
interação intensa em pontos específicos, o cenário global de adesão se mostra desfavorável
para a fixação inicial da bactéria, uma vez que a força total resultante acaba sendo insuficiente
para garantir uma ancoragem estável em toda a estrutura celular.

Esse padrão também pode ser evidenciado na distribuição das forças totais que atuam sobre
a bactéria, conforme ilustrado na Figura 33, onde essas forças estão agrupadas de acordo com
os valores máximos registrados localmente. A análise dessa distribuição revela que os casos
em que há uma força máxima mais fraca tendem, em média, a apresentar forças totais mais
intensas, indicando uma adesão mais equilibrada e, portanto, potencialmente mais eficaz. Esse
resultado reforça a ideia de que não apenas a intensidade pontual das forças, mas também
sua distribuição ao longo da superfície bacteriana, desempenha um papel crucial no processo
inicial de adesão a superfícies rugosas.
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Figura 33 – Distribuição das forças totais de adesão agrupadas pelas forças máximas atuando na superfície da
bactéria nos 200 cenários simulados (em nN).

Fonte: Da autora

7.3.2 Resultados para superfícies LIPSS e NP

Nesta subseção, são apresentados os resultados obtidos para as superfícies com padrões
menos acentuados de rugosidade, nomeadamente as superfícies LIPSS e NP. O objetivo é
analisar como a topografia mais suave dessas superfícies afeta o comportamento da adesão
bacteriana, em comparação com as superfícies mais rugosas simuladas anteriormente.

A Figura 34 ilustra uma simulação representativa da bactéria sobre uma superfície LIPSS,
em um cenário no qual ocorre apenas um ponto de contato com a superfície. Essa configuração
destaca como a menor rugosidade da superfície influencia diretamente o modo como a bactéria
interage com a topografia: há menos regiões que favorecem a ancoragem da bactéria, o que
leva a interações mais limitadas e localizadas.
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Figura 34 – Representação da bactéria e da superfície LIPSS para o caso com um único ponto de contato.

Fonte: Da autora

A Figura 35 apresenta a distribuição das forças locais máximas de adesão resultantes das
200 simulações com a superfície LIPSS. Observa-se que essas forças são, em média, menos
intensas que aquelas obtidas para superfícies mais rugosas, como a SPIKE. Essa redução de
intensidade está relacionada à menor complexidade geométrica da superfície, que dificulta a
formação de múltiplos pontos de contato significativos entre a bactéria e o substrato.

Figura 35 – Distribuição das forças locais máximas para as 200 simulações (em nN), correspondente à super-
fície LIPSS.

Fonte: Da autora
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Já a Figura 36 mostra a distribuição das forças totais de adesão atuando sobre a bactéria
nos mesmos 200 cenários simulados. Nota-se novamente uma tendência de valores mais baixos
em comparação com superfícies de rugosidade mais elevada. Isso indica que, além de forças
locais mais fracas, o efeito combinado de todas as interações com a superfície também resulta
em menor adesão total.

Figura 36 – Distribuição das forças totais de adesão sobre a bactéria nos 200 cenários simulados correspon-
dentes à superfície LIPSS.

Fonte: Da autora

Dando continuidade à análise das superfícies com menor rugosidade, apresentamos agora
os resultados obtidos para a superfície NP. Assim como observado nas simulações com a
superfície LIPSS, espera-se que a menor complexidade topográfica da NP também impacte
negativamente a adesão bacteriana, uma vez que a bactéria encontra menos possibilidades de
interação mecânica com o substrato.

A Figura 37 apresenta um exemplo representativo da interação entre a bactéria e a super-
fície NP, evidenciando uma situação de contato único com a superfície. Assim como no caso
da superfície LIPSS, observa-se que a célula tende a interagir de forma pontual e superficial
com a topografia, sugerindo que há uma limitação física para a formação de múltiplos pontos
de contato estáveis.
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Figura 37 – Representação da bactéria e da superfície NP para o caso com um único ponto de contato.

Fonte: Da autora

A distribuição das forças locais máximas obtidas nas 200 simulações é mostrada na Figura
38. De maneira semelhante ao observado na superfície LIPSS, as forças resultantes das inte-
rações locais na superfície NP também se mostraram reduzidas, reforçando o padrão de que
superfícies mais suaves inibem a adesão bacteriana ao limitar os pontos de interação física
significativos.

Figura 38 – Distribuição das forças locais máximas para as 200 simulações (em nN), correspondente à super-
fície NP.

Fonte: Da autora
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Já a Figura 39 apresenta a distribuição das forças totais de adesão sobre a bactéria ao
longo das simulações com a superfície NP. Novamente, observa-se um padrão coerente com os
resultados obtidos para a superfície LIPSS: as forças totais também são inferiores às observadas
nas simulações anteriores com superfícies mais rugosas, como a SPIKE. Isso indica que a
adesão global da bactéria à superfície NP é enfraquecida, possivelmente por falta de estruturas
topográficas capazes de promover maior acoplamento físico com a bactéria.

Figura 39 – Distribuição das forças totais de adesão sobre a bactéria nos 200 cenários simulados correspon-
dentes à superfície NP.

Fonte: Da autora

De maneira geral, o que se observou nas simulações com as superfícies LIPSS e NP foi
que, por apresentarem uma rugosidade consideravelmente menor do que a da superfície SPIKE

utilizada anteriormente, a bactéria esférica frequentemente não encontrava regiões adequadas
na topografia onde pudesse se “ancorar” de forma estável. Como resultado, era comum observar
que a bactéria “rolava” sobre a superfície até encontrar um vale (mínimo local), onde havia
uma pequena possibilidade de encaixe. Esse comportamento emergente é consistente com
observações experimentais reportadas na literatura, como nos estudos de Lazzini et al. (2021)
e Lazzini et al. (2017), que demonstram que superfícies com menor rugosidade tendem a inibir
a adesão bacteriana justamente por não oferecerem microestruturas suficientes que favoreçam
a ancoragem física das células.

Além disso, as forças de adesão geradas nas interações com as superfícies LIPSS e NP
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foram, em média, inferiores àquelas observadas nas simulações com a superfície SPIKE. Esse
resultado corrobora a hipótese de que superfícies mais lisas ou com microestruturas menos
pronunciadas não fornecem pontos de contato robustos para que a bactéria se fixe de forma
eficiente à superfície, tornando o processo de adesão menos eficaz.

É importante destacar que a geometria da rugosidade da superfície desempenha um papel
crucial no processo de adesão bacteriana e deve ser cuidadosamente considerada, especialmente
quando comparada às dimensões da bactéria alvo. Conforme discutido por Lazzini et al. (2017),
a eficácia de uma superfície em prevenir ou promover a adesão bacteriana depende fortemente
da correspondência entre os padrões geométricos da rugosidade e o tamanho das bactérias.
Certas configurações topográficas podem dificultar ou até impedir o estabelecimento de pontos
de ancoragem estáveis, enquanto outras podem favorecer a colonização.

Considerando esses aspectos, a modelagem computacional desenvolvida nesta tese foi con-
cebida de forma a incorporar essa relação geométrica de maneira realista. As superfícies simu-
ladas apresentaram padrões de rugosidade compatíveis com as dimensões da bactéria esférica
rígida utilizada nos experimentos. Com isso, foi possível analisar de forma detalhada como di-
ferentes configurações morfológicas influenciam nas interações entre a bactéria e a superfície,
com especial ênfase na quantificação das forças de adesão.

Durante o desenvolvimento do modelo, foram apresentados pseudocódigos separados cor-
respondentes a cada uma das fases do processo — a interação entre bactéria e superfície via
potencial de Lennard-Jones, o acoplamento entre bactéria e fluido com base na formulação de
corpos rígidos, e a interação entre fluido e superfície por meio da formulação WCSPH. A apre-
sentação desses pseudocódigos individuais teve como principal vantagem permitir uma melhor
compreensão de cada componente do modelo, facilitando a validação e a reprodutibilidade da
abordagem adotada. Além disso, essa estrutura modular contribui para a clareza metodológica,
permitindo que cada etapa seja analisada separadamente e adaptada a diferentes contextos
de simulação.

A seguir, apresenta-se o pseudocódigo que resume a lógica implementada para o modelo
proposto como um todo. Nele, estão descritas as principais etapas para o cálculo das forças
de interação entre a bactéria, o fluido e a superfície, evidenciando como o método SPH foi
acoplado ao potencial de LJ para representar os fenômenos físicos relevantes ao processo
de adesão bacteriana em superfícies rugosas. Essa visão integrada é essencial para entender
como as diferentes fases interagem entre si e contribuem de forma sinérgica para os resultados
obtidos nas simulações.
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7.4 PSEUDOCÓDIGO DA INTERAÇÃO BACTÉRIA, FLUIDO E SUPERFÍCIE

Algoritmo 4: Simulação da interação bactéria, fluido e superfície.
Data: Partículas (fluido, bactéria, superfície); propriedades físicas (𝑚, 𝐼, 𝜈, 𝑐0, 𝜌0, ℎ,

𝑑𝑥, ℎ𝑑𝑥); parâmetros (𝜑, 𝐶𝑚𝑎𝑥, 𝜖, 𝜎, 𝑟𝑐); tempo final 𝑇final.
Result: Evolução das posições, velocidades e rotações da bactéria, do fluido e efeitos

de adesão.
1 Calcular Δ𝑡← 0.125·𝑑𝑥·ℎ𝑑𝑥

1.1·𝑐0
;

2 while 𝑡 < 𝑇final do

// 1. Atualizar densidade e pressão (WCSPH)

3 foreach partícula de fluido 𝑖 do

4 Atualizar 𝜌𝑖 e 𝑝𝑖 com base na derivada material e EoS;

// 2. Calcular acelerações do fluido

5 foreach partícula 𝑖 do

6 𝑎𝑖 ← força de pressão + gravidade;

// 3. Interação fluido-bactéria

7 𝐹fluido, 𝜏fluido ← somatório das forças e torques do fluido sobre a bactéria;
// 4. Adesão bactéria-superfície (Lennard-Jones)

8 𝐹LJ ← somatório das forças LJ para 𝑟 < 𝑟𝑐;
// 5. Contato bactéria-superfície

9 Calcular 𝐹contato, 𝜏contato;
// 6. Previsão (RK2)

10 Calcular 𝑎0, 𝛼0 e prever 𝑣*, 𝑟*, 𝜔*, 𝑅*;
// 7. Correção (RK2)

11 Recalcular forças, torques e corrigir 𝑣, 𝑟, 𝜔, 𝑅;
// 8. Correção XSPH

12 foreach fluido 𝑖 do

13 𝑣𝑖 ← 𝑣𝑖 + 𝜑
∑︀

𝑗
𝑚𝑗

𝜌𝑗
(𝑣𝑗 − 𝑣𝑖)𝑊𝑖𝑗;

// 9. Atualizar passo de tempo

14 Δ𝑡← 𝐶𝑚𝑎𝑥 ·min
(︁

ℎ
𝑐0+|𝑣| ,

ℎ2

𝜈
,
√︁

ℎ
|𝑎|

)︁
;

15 𝑡← 𝑡+ Δ𝑡;
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O código-fonte completo da simulação está disponível no repositório: <https://github.
com/RitaJeronimo/tese>. Esse repositório contém os scripts utilizados nas simulações, além
dos arquivos de entrada e instruções para execução.

7.5 CONSIDERAÇÕES SOBRE A IMPLEMENTAÇÃO EM GPU

A possibilidade de execução das simulações em Graphics Processing Unit (GPU) foi con-
siderada durante o desenvolvimento do trabalho, dada sua capacidade de acelerar signifi-
cativamente cálculos paralelizáveis, como os envolvidos no método SPH. No entanto, essa
implementação apresentou desafios técnicos relevantes.

O principal entrave esteve relacionado à complexidade do PySPH, framework utilizado
neste trabalho, cuja arquitetura depende de diversas bibliotecas externas. Desde as últimas
atualizações do código específico para execução em GPU — algumas com mais de oito anos
sem manutenção —, diversas dessas bibliotecas sofreram atualizações que afetaram a com-
patibilidade do sistema. Como consequência, a tarefa de encontrar versões compatíveis entre
as bibliotecas e o código legado tornou-se inviável dentro do tempo disponível, especialmente
considerando as demais etapas e exigências do trabalho.

Ainda assim, destaca-se que o PySPH continua sendo uma ferramenta ativamente mantida,
com atualizações recentes em seu repositório oficial e em seus fóruns de discussão, inclusive
com modificações relacionadas à compatibilidade com GPU. Isso demonstra que o projeto não
está abandonado e que, em versões futuras, esses problemas de compatibilidade poderão ser
resolvidos.

Diante desse cenário, optou-se por realizar todas as simulações utilizando CPU, de forma
a garantir estabilidade, reprodutibilidade e consistência nos resultados apresentados nesta pes-
quisa.

Ressalta-se que a não utilização da GPU não compromete a validade do modelo proposto,
uma vez que a formulação matemática, os métodos numéricos empregados e os resultados
obtidos permanecem inalterados independentemente da plataforma computacional utilizada.

7.6 CONCLUSÃO

Esta tese apresentou o primeiro modelo na literatura baseado no método SPH combinado
com o potencial de LJ para simular a adesão bacteriana a superfícies rugosas. Essa abordagem

https://github.com/RitaJeronimo/tese
https://github.com/RitaJeronimo/tese
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inovadora aprimora métodos anteriores que integram experimentos com o método MD, como
o estudo de Lazzini et al. (2021), permitindo uma representação mais realista das interações
entre bactérias rígidas e superfícies rugosas. O modelo desenvolvido estabelece uma base sólida
para investigações futuras sobre a adesão bacteriana. Além disso, captura a complexidade das
forças intermoleculares ao combinar a formulação WCSPH para a interação entre a superfície e
o fluido com o potencial de LJ para representar a interação entre a bactéria rígida e a superfície
rugosa. Os principais aspectos que garantem essa captura são:

• Na interação entre a bactéria e a superfície: O potencial de LJ modela as forças
atrativas e repulsivas entre a bactéria e a superfície, permitindo simular os efeitos da
adesão e repulsão conforme a distância entre eles varia. Isso reflete o comportamento
físico real das interações intermoleculares, como forças de van der Waals e repulsões
estéricas.

• Na interação entre o fluido e a superfície: A formulação WCSPH é utilizada para
modelar a hidrodinâmica do fluido em torno da superfície rugosa. Além disso, a correção
XSPH melhora a estabilidade numérica e evita oscilações indesejadas na simulação.

• Na interação entre a bactéria e o fluido: O modelo do corpo rígido acoplado ao fluido
baseado em Akinci et al. (2012) permite que a bactéria interaja dinamicamente com o
fluido, afetando e sendo afetada pelo campo de velocidades do meio. Isso possibilita
efeitos como forças hidrodinâmicas e o torque exercido pelo fluido na bactéria.

• Na superfície rugosa: A inclusão da textura na base do tanque no exemplo sphere in

vessel adiciona um nível de detalhe que influencia diretamente as forças intermoleculares
simuladas, alterando pontos de contato e variações locais de adesão.

Os resultados de 200 simulações confirmaram que as forças máximas de atração se con-
centraram no limite inferior do espectro, em conformidade com estudos anteriores. Além disso,
ficou evidente que a rugosidade da superfície influencia diretamente a adesão: áreas de contato
maiores favorecem a adesão inicial, distribuindo as forças de maneira uniforme, enquanto áreas
menores concentram as forças em pontos específicos, dificultando o processo de adesão. Esses
achados reforçam a importância da geometria da superfície no controle da adesão bacteriana
e fornecem diretrizes valiosas para o desenvolvimento de superfícies antimicrobianas.

Um dos diferenciais deste trabalho foi a aplicação do modelo a diferentes tipos de superfícies
rugosas previamente estudadas experimentalmente: SPIKE, LIPSS e NP. Cada uma dessas
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superfícies possui uma topografia característica — com picos agudos (SPIKE ), sulcos regulares
(LIPSS) ou nano-pilares (NP) — que afetam de maneira distinta a distribuição das forças
intermoleculares. As simulações revelaram padrões consistentes com dados obtidos por ShFM,
validando o modelo proposto. Por exemplo, nas superfícies SPIKE, observou-se uma maior
concentração de forças nos picos, dificultando a adesão estável; já nas superfícies LIPSS, a
distribuição de forças mais homogênea facilitou a adesão inicial em certas regiões regulares.
No caso das superfícies NP, a adesão foi altamente localizada, reforçando a ideia de que a
heterogeneidade topográfica modula a interação entre a bactéria e a superfície. Esses resultados
confirmam a sensibilidade do modelo às variações topográficas e sua capacidade de reproduzir
tendências observadas experimentalmente, validando-o como uma ferramenta robusta para a
predição de adesão bacteriana em diferentes contextos.

O modelo proposto superou limitações de abordagens clássicas, como a termodinâmica, a
DLVO e a XDLVO, ao integrar efeitos hidrodinâmicos e interações de curto e longo alcance,
além de capturar a rugosidade da superfície com maior realismo. Diferente dos métodos DA e
SEI, que assumem simplificações geométricas e distribuições uniformes de força, a abordagem
baseada em SPH e no LJ permitiu modelar distribuições heterogêneas de forças intermolecu-
lares, tornando a simulação mais precisa e aplicável a cenários experimentais complexos.

Além disso, a escolha da bactéria Staphylococcus aureus como modelo biológico se deve à
sua relevância clínica e científica. Sua capacidade de adesão a superfícies, formação de biofilmes
e resistência a antibióticos fazem dela um patógeno de grande preocupação hospitalar. Assim,
o estudo da adesão de Staphylococcus aureus a superfícies rugosas utilizando SPH não apenas
contribui para a compreensão dos mecanismos físico-químicos envolvidos, mas também para
o avanço de novas estratégias para controle de infecções hospitalares e desenvolvimento de
superfícies antibacterianas mais eficazes.

Embora este trabalho represente um avanço significativo, algumas limitações ainda preci-
sam ser superadas. A simplificação da bactéria como um corpo rígido, a ausência de defor-
mabilidade celular e os elevados custos computacionais associados à simulação de superfícies
altamente rugosas configuram os principais desafios identificados. No entanto, a escolha de
uma bactéria rígida mostrou-se estratégica para possibilitar uma análise detalhada das forças
intermoleculares envolvidas na fase inicial da adesão.

A implementação da deformabilidade celular já foi iniciada e constitui uma das principais
frentes para trabalhos futuros, pois permitirá uma representação mais fiel da complexidade
biológica envolvida. Adicionalmente, a incorporação de características como motilidade bac-
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teriana, presença de apêndices celulares, efeitos hidrodinâmicos mais elaborados e outras pro-
priedades relevantes ao processo de adesão contribuirá para aprimorar ainda mais o modelo
desenvolvido.

Os resultados obtidos nesta tese também resultaram em publicações científicas em perió-
dicos da área, o que reforça a relevância, a robustez e a aplicabilidade do modelo proposto no
avanço das pesquisas sobre adesão bacteriana e desenvolvimento de superfícies antimicrobia-
nas.

Dessa forma, o método SPH combinado com o potencial de LJ se mostrou uma ferramenta
pioneira e promissora, estabelecendo um marco inédito na simulação da adesão bacteriana. Ele
oferece uma compreensão mais detalhada dos processos iniciais de colonização, contribuindo
para o desenvolvimento de superfícies antimicrobianas e estratégias de controle de biofilmes.
Os avanços trazidos por este modelo estabelecem uma base sólida para futuras investiga-
ções, incentivando a integração entre simulações computacionais e dados experimentais para
impulsionar a inovação científica e tecnológica.
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