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RESUMO

A adesao bacteriana a superficies rugosas desempenha um papel essencial na formacdo de

biofilmes, impactando a salde, a indistria e o meio ambiente. Nesta tese, foi desenvolvido

um modelo numérico inovador que combinou o método da [Hidrodinamica de Particulas Sua-|

\vizadas (SPH)| com o [potencial de Lennard-Jones (LJ)| para investigar os mecanismos iniciais

de adesdo de bactérias individuais rigidas a superficies rugosas. Implementado no framework

[Hidrodinamica de Particulas Suavizadas baseada em Python (PySPH), o modelo permitiu

simular interaces intermoleculares e hidrodindmicas, superando limitacGes de teorias tradi-

cionais, como as teorias termodindmica, |Derjaguin-Landau-Verwey-Overbeek (DLVO), [DLVO|

[Estendida (XDLVO), o método da |Aproximacao de Derjaguin (DA)|e o|método de Integracao

lde Elementos de Superficie (SEI)| Dados experimentais obtidos por [Microscopia de Forca de|

|Cisalhamento (ShFM)| e estudos prévios sobre a adesdo da bactéria Staphylococcus aureus

foram utilizados para analisar o impacto da rugosidade do substrato. ComparacGes com re-

sultados da literatura, baseados em [Dindmica Molecular (MD), demonstraram a precisdo e a

consisténcia 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 aplicacGes praticas.

Palavras-chaves: Adesdo Bacteriana. Biofilmes. Staphylococcus aureus. Rugosidade. Hidro-

dindmica de Particulas Suavizadas (SPH). Acoplamento Rigido-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 INTRODUCAO

Os biofilmes sdo comunidades organizadas de microrganismos aderidos a superficies, ge-

ralmente envoltos por uma matriz de [substancias poliméricas extracelulares (EPS)| produzida

pelos préprios microrganismos, pelo ambiente ou pelas células da superficie colonizada (HEY-
DORN et al, 2000). Essa matriz confere ao biofilme protecdo e estabilidade, favorecendo sua
persisténcia em diferentes ambientes (VU et al., 2009).

A formacao dos biofilmes é um processo dinamico e multifasico, que se inicia pela adesdo
bacteriana (HORI; MATSUMOTO, [2010). Embora teorias classicas oferecam uma base para a
compreensdo desse fendomeno, elas ainda apresentam limitacGes por ndo representarem com
precisdo as condi¢des reais do processo (BOS; MEI; BUSSCHER), 1999)).

Com o avanco da modelagem computacional, diversos métodos numéricos tém sido em-

pregados para investigar o processo de adesdo bacteriana. Entre as técnicas utilizadas, alguns

métodos sdo consagrados para fenomenos hidrodindmicos e de [Interacoes Fluido-Estrutura

(FSI)| porém, até o momento, o método da Hidrodindmica de Particulas Suavizadas (SPH)

ainda n3o foi explorado de forma especifica para simular a adesido bacteriana. O é uma
técnica lagrangiana sem malhas que se destaca em diversas aplicacGes por permitir o tra-
tamento natural de interfaces complexas e meios com geometria irregular, além de oferecer
alta resolucdo espacial na representacdo dos fendmenos envolvidos (MONAGHAN, |1992). Es-
sas caracteristicas fazem do [SPH| uma abordagem promissora para modelar a interacdo entre
bactérias e superficies rugosas.

Nesta tese, investigou-se a ades3do inicial de bactérias a superficies rugosas por meio de

um modelo computacional que integra diferentes abordagens numéricas. A interacdo entre o

fluido e a superficie rugosa foi modelada com a formulacdo |SPH Fracamente Compressivel|

(WCSPH), conforme proposta por Monaghan| (2005). A interacdo entre a bactéria rigida e o

fluido baseou-se no acoplamento rigido-fluido desenvolvido por |Akinci et al.| (2012)). Por fim,
as forcas de curto alcance entre bactéria e superficie 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 superficies, fluido e célula bacteriana rigida em um dnico

sistema. Adicionalmente, os conhecimentos adquiridos durante o desenvolvimento desta tese



18

também contribuiram para o artigo Silva et al.|(2023), que aborda a modelagem computacional

de geometrias complexas com alta precisdo — um desafio comum tanto na area de manufatura
aditiva quanto na simulacdo de fendmenos envolvendo geometrias irregulares.

Com esta investigacdo, busca-se contribuir para o entendimento dos mecanismos iniciais
de ades3o bacteriana a superficies rugosas, fornecendo subsidios para o desenvolvimento de

estratégias mais eficazes de controle e prevencido da formacdo de biofilmes.

1.1 MOTIVACAO

O controle de bactérias resistentes e virus letais é um desafio global crescente, agravado

pela pandemia da|doenca causada pelo Coronavirus ou, mais precisamente, virus SARS-CoV-2|
[(COVID-19)| (SONDA et al.| 2022)) (ver Figura[L]). A crise revelou a escassez de terapias antivirais

eficazes e os riscos de disseminacdo de infeccdes (MOHAMADI; FAZELI, 2022)). Em hospitais,

a descontaminacdo de superficies tornou-se essencial para evitar infeccoes secundarias por

superbactérias, exigindo novas solu¢des (GRAY; WENZEL, 2020). Espécies bacterianas como

Staphylococcus aureus, Escherichia coli e Pseudomonas aeruginosa estdo ligadas a infeccoes

crbnicas graves, com alto impacto na satide publica e nos custos hospitalares (WU et al., [2018b)),

(Y1 et al,, [2019).
[

T

—

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

Fonte: (]UOL Notl'ciasl, |2021|)

Neste contexto, esta tese foi motivada pelo projeto “Materiais Autodescontaminantes com

Estruturas Hierarquicas Ativo-Passivas”, que combinou nanocompésitos ativos e recobrimen-
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tos bioinspirados para aumentar a resisténcia das superficies a adesdo bacteriana (BARRERA
et al,, |2018)), (SANTA-CRUZ et al, [2019)). A abordagem envolveu impressdo 3D e simulacdes
computacionais para otimizar a topologia das superficies e prevenir a formacdo de biofilmes.

A formacao de biofilmes representa um dos principais desafios no controle de infeccdes
hospitalares, pois confere protecao as bactérias contra agentes antimicrobianos, tornando os
tratamentos menos eficazes (BANERJEE et al) [2023). Essas estruturas podem se formar em
superficies biolégicas e ndo biol6gicas (MADDI; SCANNAPIECO), [2013)), (SPENGLER et al., 2021)),
mesmo em concentragdes bacterianas reduzidas (KHATOON et al.,, 2018), favorecendo a colo-
nizacdo (HALL-STOODLEY; COSTERTON; STOODLEY, 2004)). O processo inicia-se com a ades3o
celular a superficie, etapa crucial e relativamente independente da rugosidade (SPENGLER et
al., 2021)), (YANG et al} [2022)), sendo a sua interrupcdo uma estratégia promissora para pre-
venir a formac3o de biofilmes (YANG et al [2022)). Compreender as fases desse processo e os
efeitos hidrodinamicos associados é fundamental para o desenvolvimento de solucdes mais efi-

cazes (HORI; MATSUMOTO, |2010)). Dentre os agentes mais preocupantes, destaca-se a bactéria

Staphylococcus aureus, especialmente suas cepas resistentes a meticilina (Methicillin-Resistant]

|Staphylococcus aureus (MRSA))), que causam infecgBes graves e de dificil tratamento (GAR-

RETT; BHAKOO; ZHANG, 2008)), (NANDHINI et al., [2022).

A adesdo bacteriana é um processo dindmico influenciado por fatores fisicos, quimicos e
ambientais, iniciando-se com interacoes fracas e reversiveis, que podem evoluir para adesdo
irreversivel e colonizacdo (YANG et al, 2022). As propriedades das bactérias e das superficies,
como a rugosidade, afetam diretamente esse processo, podendo tanto favorecer quanto di-
ficultar a adesdo, dependendo de suas caracteristicas (CRAWFORD et al., [2012)), (LAZZINI et
al, 2021). No entanto, os efeitos da rugosidade ainda s&o controversos na literatura (MU et
al., |2023b)), refletindo a complexidade das interacdes envolvidas. Forcas como van der Wa-
als, tensdo superficial e efeitos hidrodinamicos atuam em escala microscépica, dificultando a
observac3o direta e tornando as simulagdes computacionais ferramentas fundamentais (BOS;
MEI; BUSSCHER|, 1999), (XAVIER; FOSTER, [2007)). Modelos tedricos cléssicos, como os baseados
na termodinamica, ndo representam adequadamente interacdes de curto alcance nem fatores
biolégicos, como a matriz de [EPS| a motilidade e o quorum sensing — um mecanismo de
comunicacdo bacteriana baseado na producao e detecciao de sinais quimicos que permite a
coordenacdo coletiva do comportamento celular — além de desconsiderarem o impacto do
fluxo e da geometria da superficie (TANDOGAN et al., [2017)), o que evidencia a necessidade de

abordagens hibridas mais avancadas.
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Como alternativa as teorias tradicionais, a [Dindmica de Fluidos Computacional (CFD)|

passou a ser empregada em pesquisas sobre adesdo bacteriana por meio de simulacdes numé-
ricas, funcionando como uma ponte entre a modelagem e a experimentacdo (BOULBENE et al.,
2012)), (PADOVA; MOSSA, 2020)), (CHINNARAJ et al., [2021)). Essa abordagem oferece uma solu-
cdo econOmica e eficiente para investigar regides inacessiveis experimentalmente. No entanto,
destaca-se a importancia da calibracao dos modelos numéricos com dados experimentais, a fim
de proporcionar uma compreensao mais abrangente dos processos envolvidos, como a adesdo
bacteriana (PADOVA; MOSSA, 2020)).

No artigo de |Lazzini et al(2021]), 0 método[MD]foi combinada com o potencial de|LJ] para
investigar a adesao inicial de bactérias Staphylococcus aureus e Escherichia coli, a superficies

texturizadas onduladas e com nanopilares. As simulacées foram conduzidas por meio do modelo

object-in-fluid do [Extensible Simulation Package for Research on Soft Matter (ESPResSO)|

uma plataforma de simulacdo desenvolvida para modelar sistemas de matéria mole (WEIK et al.|

2019), integrando o método [Lattice Boltzmann (LB)| para a dindmica de fluidos e o método

Immersed Boundary (IB)| para descrever as interacdes entre a célula bacteriana e o fluido,

permitindo a modelagem da superficie da bactéria e sua interacdo 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 (CIMRAK; GUSENBAUER; JANCIGOVA, 2014)).
O acoplamento dos métodos foi realizado conforme o procedimento proposto por |Ahlrichs €
Dinweg (1998), aplicando-se uma forca de arrasto F; = e(v —u) a esfera em movimento, em
que € representa o coeficiente de friccao, u a velocidade do fluido e v a velocidade do ponto
Bl A interacdo entre as células préximas foi calculada por interpolacdo linear dos valores
de u, enquanto a forca oposta, —F}, foi distribuida entre as células mais préximas da grade
(AHLRICHS; DUNWEG, 1998).

A [MD] demonstrou ser eficaz em simulages em escala atémica; no entanto, apresenta
limitacGes significativas quando aplicada a sistemas macroscépicos, devido ao elevado custo
computacional, o que restringe tanto a resolucdo 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 combinacdo entre a[MD] e o [SPH|em um framework multiescala, [lslam, Ganesh
e Patra (2022) indicaram que o pode, em certos cenarios, substituir a , desde que

adequadamente configurado.
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O|[SPH]ja se mostrou eficaz na modelagem de fendmenos complexos, como a formacdo de
biofilmes e suas interacdes 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 aplicagdo do para simular a ades3o bacteriana a superficies rugosas
ainda n3do foi explorada, constituindo o foco principal desta tese.

A eficacia do potencial de L] em simulaces de adeso 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 interagdes intermo-
leculares com superficies rugosas, oferecendo uma base sélida para a compreensdo das forcas
moleculares envolvidas na adesdo. De forma semelhante, Dupuy e Silk| (2016]) enfatizaram a
importancia das interacGes iniciais entre bactérias e superficie, em consonancia com os princi-
pios fisicos adotados neste trabalho.

Nesta tese, foi proposto um modelo para simular a adesdo de bactérias rigidas a superficies
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 superficies
complexas e do escoamento ao redor das bactérias, sendo fundamental para compreender
a influéncia do fluido na adesdo. J4 o potencial de [LJ] possibilitou a representacdo precisa
das forcas intermoleculares, incluindo as interacGes de van der Waals em superficies rugosas
(ISRAELACHVILI, 2010). A integrac3o dessas duas abordagens conferiu ao modelo escalabilidade
e eficiéncia em simulacdes multiescala, superando limitacoes de trabalhos anteriores, como o de
Lazzini et al.| (2021)), e proporcionando uma descricdo mais detalhada e realista das interacdes
entre bactérias e superficies.

O modelo, desenvolvido em escala continua, simulou a interacdo entre uma célula bac-
teriana planctonica — tratada como corpo rigido — e um substrato com superficie rugosa.
A escolha da Staphylococcus aureus deveu-se a sua forma esférica, natureza Gram-positiva e
presenca de uma espessa camada de peptidoglicano, caracteristicas associadas a uma maior
resisténcia a antibidticos por meio de mutacdes genéticas e mecanismos adaptativos (BAILEY
et al., [2014)). Essa espécie ja havia sido investigada em superficies nanostruturadas por Lutey et
al| (2018), o que reforca sua relevancia, especialmente considerando as infecgBes 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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(LUTEY et al, 2018). O acoplamento fluido—estrutura foi implementado por meio do
[SPH| possibilitando interacdes continuas e precisas entre o fluido e o corpo rigido, conforme
a abordagem proposta por |Akinci et al|(2012). A utilizacdo de particulas de fronteira para
representar superficies rigidas evitou descontinuidades espaciais e temporais, garantindo a
robustez e a estabilidade das simulacdes.

Apesar de sua formulacao simplificada, o modelo foi capaz de capturar as tendéncias gerais
do processo de adesao, oferecendo uma base sélida para investigacdes futuras — incluindo a in-
corporacdo de forcas eletrostaticas e quimicas mais complexas. Até onde se tem conhecimento,
este foi o primeiro estudo a integrar o [SPH| ao potencial de [LJ] para simular a adesdo bac-
teriana em superficies rugosas, representando um avanco significativo na compreensao inicial
desse fendmeno. A abordagem demonstrou grande potencial para elucidar como caracteristi-
cas microscépicas da superficie e forcas intermoleculares influenciam esse processo, abrindo
caminho para o desenvolvimento de superficies antimicrobianas e novas estratégias de controle
de biofilmes.

Reconhecem-se, contudo, limitacdes no modelo proposto. O potencial de L] ndo contem-
plou interacdes eletrostaticas, quimicas ou hidrofébicas, as quais podem ser determinantes em
contextos especificos. A rugosidade do substrato foi representada de forma simplificada, dadas
as restricdes do [SPH| na modelagem precisa de superficies multiescala. Além disso, a célula
bacteriana foi modelada como uma esfera rigida, desconsiderando a complexidade estrutural
presente nas bactérias reais.

Neste trabalho, tanto a superficie bacteriana quanto o substrato foram tratados como
sistemas homogéneos em termos de composicdo quimica e propriedades fisicas. Ainda que a
rugosidade tenha sido incorporada com simplificacGes, seu papel nas interaces com a bactéria
pode ser avaliado. Estudos futuros poderdo expandir esse modelo, incorporando heterogeneida-
des mais realistas na composicao do substrato e da superficie bacteriana, de modo a aprimorar
a fidelidade e a precisdo das simulacdes.

O objetivo desta tese ndo foi oferecer uma solucdo definitiva, mas estabelecer um ponto
de partida para o desenvolvimento de modelos mais sofisticados. Espera-se que esta pesquisa
contribua para o avanco da compreensao dos mecanismos iniciais da adesao bacteriana e de

suas implicacGes praticas.
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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 adesao
de bactérias rigidas a superficies rugosas, incluindo a influéncia da rugosidade do substrato e

das forcas intermoleculares.

1.2.2 Objetivos Especificos

1. Analisar as limitacGes tedricas dos modelos de adesdo bacteriana:

= Revisar criticamente as teorias classicas — termodinamica, [DLVO)] [XDLVO] DA e

[SEl|— aplicadas a ades3o de bactérias a superficies, com o intuito de fundamentar

o desenvolvimento do modelo.

» |dentificar lacunas nas abordagens atuais para modelar a interacdo entre bactéria,

superficie e fluido.
2. Implementar o modelo [SPH| com integracdo do potencial de [LJ}

» Adaptar o método [SPH| no framework [PySPH]| para representar a bactéria como

corpo rigido e modelar o fluido circundante.

= Implementar e validar o potencial de [LJ] no [PySPH]| descrevendo as interagdes de

curto alcance entre bactéria e substrato rugoso.
3. Caracterizar a influéncia da rugosidade do substrato:

» Analisar os efeitos da rugosidade sobre os parametros de adesdo bacteriana, com

base em dados de [ShFM| (LUTEY et al., 2018).

= Avaliar o impacto das propriedades geométricas e fisicas da rugosidade no processo

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

» Utilizar dados experimentais obtidos por 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 adesdo em superficies com nanopilares e

ondulacoes.

» Assegurar a consisténcia entre os resultados simulados e as observacdes 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 interacOes em cendrios praticos.



25

2 ADESAO BACTERIANA E FORMACAO DE BIOFILMES

2.1 INTRODUCAO

Este capitulo apresenta os principais conceitos relacionados a adesdo bacteriana e a for-
macao de biofilmes, iniciando pela descricdo das fases de adesdo: reversivel e irreversivel. Sdo

discutidas as teorias tradicionais — teoria termodinamica, [DLVO] e XDLVO| — com &nfase em

suas abordagens sobre as interacdes de energia livre, forcas de van der Waals, dupla camada
elétrica e interaces acido-base (hidrofébicas e hidrofilicas). Em seguida, sdo apresentados
os métodos [DA e [SEI}, voltados para a anélise de interacdes geométricas e topoldgicas, mais
adequados a modelagem de superficies complexas. Também s3o apresentadas as principais
limitacdes de todas essas abordagens. O capitulo é concluido com a anélise dos fatores que
influenciam a ades3o bacteriana em ambientes aquosos, destacando-se o papel da rugosidade

das superficies.

2.2 BIOFILMES

De acordo com |Vu et al.| (2009), um biofilme é uma comunidade organizada de microrga-
nismos — como bactérias, algas, fungos e protozoarios — aderida a superficies e imersa em
uma matriz de [EPS] Composto por até 90% de 4gua, o biofilme pode apresentar espessura
variando entre 50 e 100um, a depender da superficie em que se forma (DENG; LV, 2016).
Segundo |Costerton| (1995)), os biofilmes originam-se a partir de processos de ades3o e agrega-
¢do 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: (ISUCITESA|, |2025|)

e

Figura 3 — Biofilmes na indistria alimenticia.

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

Fonte: QRECOMMED|, |2025|)

Embora os biofilmes geralmente apresentem impactos negativos, também possuem apli-
cacdes benéficas. Na engenharia ambiental, por exemplo, s3o utilizados em biorreatores para
o tratamento de aguas residuais e gases, contribuindo para a degradacdo de poluentes e ma-

téria organica, o que favorece a purificacdo da adgua de forma eficiente e sustentavel (HORI;

IMATSUMOTO, 2010). J& na biotecnologia, desempenham papel relevante na biorremediagdo

de poluentes ambientais e na produgdo de bioprodutos (BERNE et al., 2018)).

No campo da satide humana, alguns biofilmes sao formados por bactérias probidticas ofe-

recendo protecdo contra patdgenos, auxiliando na manutencdo da salde intestinal (VARELA-

TRINIDAD et al., 2022) e bucal (STAMATOVA; MEURMAN, 2009). No intestino, a microbiota

intestinal contribui para a absorcdo de nutrientes e para o fortalecimento das células intes-

tinais e do sistema imunoldgico (VARELA-TRINIDAD et al., 2022)). Em relacdo a satide bucal,

os biofilmes formados pela microbiota oral s3o essenciais para a prevencao da colonizacao

por bactérias patogénicas, promovendo o equilibrio microbiano da cavidade oral (STAMATOVA;
MEURMAN, 2009)).

Entretanto, desde sua descoberta em 1674, os biofilmes tém gerado preocupacdes devido

ao seu envolvimento em infec¢Bes persistentes (GARRETT; BHAKOO; ZHANG, 2008). Entre os

principais agentes responsaveis pela formacdo de biofilmes, destacam-se as bactérias, organis-

mos capazes de iniciar a criacdo dessas estruturas mesmo em concentracdes extremamente

baixas (KHATOON et al., [2018). Essenciais para a sobrevivéncia bacteriana, os biofilmes pro-

porcionam um ambiente protegido que aumenta a resisténcia das bactérias aos antibidticos

e ao sistema imunolégico (LEMON et al.,, 2008). Esse fenémeno configurou-se como um dos
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maiores desafios para a salde, especialmente no contexto de infeccdes crénicas associadas a
dispositivos médicos, como cateteres, proteses, valvulas cardiacas e implantes, comprometendo
a funcionalidade e a seguranca dos dispositivos (BARRASA-VILLAR et al., 2017)).

Uma vez que a contaminacdo se inicia pela adesdo bacteriana — etapa crucial no de-
senvolvimento de infeccoes — os biofilmes formados por bactérias patogénicas favorecem a
obtenc3o de nutrientes, sustentando a sua colonizacdo e a sua reproducdo (MORAES et al.,
2013)), (SPENGLER et al., [2021). Esse processo contribui para a maior persisténcia e viruléncia
das infeccdes. Além disso, a matriz de [EPY presente nos biofilmes atua como uma barreira
fisica a penetracdo de antibidticos e a acdo do sistema imunoldgico, tornando essas estruturas
altamente resistentes aos tratamentos convencionais (ELBOURNE et al., [2019).

Em ambientes hospitalares, a formacdo de biofilmes em instrumentos cirtrgicos configura-
se como uma preocupacao constante, exigindo a adocdo 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 consequéncia,
os biofilmes patogénicos contribuem para a formacdo de placas bacterianas, associadas a ca-
ries, gengivite e periodontite (MADDI; SCANNAPIECO, 2013). Além de comprometerem a satide
bucal, essas infeccoes aumentam o risco de doencas sistémicas, como as cardiovasculares e o
diabetes.

Adicionalmente, os biofilmes ocasionam problemas significativos, como bioincrustacdo e
corrosdo, impondo desafios econdmicos consideraveis para a indistria, além de representarem
riscos a salide humana e ao meio ambiente (GARRETT; BHAKOO; ZHANG, 2008). Na inddstria
alimenticia, por exemplo, a formacdo de biofilmes configura-se como um desafio critico, uma
vez que esses se formam em equipamentos de processamento e demonstram resisténcia aos
procedimentos de limpeza e desinfeccdo, resultando em contaminacdo alimentar e riscos a
salide dos consumidores (BAGGE-RAVN et al., 2003). Desse modo, a formacdo de biofilmes em
superficies industriais implica ndo apenas em prejuizos econémicos expressivos, mas também
em preocupacdes ambientais relevantes.

Com os avancos tecnolégicos e os estudos laboratoriais, a compreensao sobre os biofilmes
e 0s mecanismos de adesdo 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 ADESAO BACTERIANA: DO ESTADO PLANCTONICO AO BIOFILME

As bactérias se apresentam em dois estados principais: o planctonico, no qual permanecem
livres em meio liquido, e o séssil, no qual aderem a superficies e formam biofilmes (GARRETT;
BHAKOO; ZHANG, 2008). Conforme descrito por Elbourne, Crawford e Ivanova| (2017)), a ade-
sdo bacteriana envolve uma transic3o fisico-quimica do estado planctdnico para o séssil. Esse
processo revela-se complexo, composto por diversas etapas que resultam em alteracdes no
comportamento e na fisiologia celular. De acordo com [Tuson e Weibel (2013), essa transi-
cdo é mediada por uma combinacdo de fatores bioldgicos, quimicos e fisicos, provenientes
tanto das préprias bactérias quanto das superficies as quais se fixam, incluindo caracteristicas
como estrutura molecular, carga elétrica, hidrofobicidade, composicdo e rugosidade, além das
condicbes ambientais. Esse mecanismo adaptativo mostra-se essencial para a sobrevivéncia
bacteriana em ambientes hostis, pois permite que as bactérias se ajustem as superficies e
interajam com outros microrganismos.

No estado séssil, as bactérias adquirem diversas vantagens, como maior resisténcia a anti-
bidticos, melhor acesso a nutrientes e protecdo contra predadores (GARRETT; BHAKOO; ZHANG,
2008), o que favorece sua sobrevivéncia, especialmente em ambientes adversos. As bactérias
colonizam superficies bidticas ou abidticas, o que impacta diretamente o processo de adesdo
(LOOSDRECHT et al/, (1990a)). Esse processo ocorre em duas fases: inicialmente, uma fase re-
versivel, de natureza fisico-quimica, caracterizada por interacdes de longa distancia e baixa
especificidade; e, em seguida, uma fase irreversivel, de curta distancia e de natureza celu-
lar, que culmina na formac3o do biofilme (AN; FRIEDMAN, 2000), (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS,
2004).

A proliferacdo de microrganismos resistentes representa um dos maiores desafios globais
nas Ultimas décadas, principalmente em decorréncia do surgimento de novos patdgenos que
dificultam o tratamento e o controle de infeccGes (ELBOURNE et al., [2019). Para enfrentar
esse desafio, torna-se fundamental compreender os mecanismos iniciais de adesdo bacteriana,
uma vez que esse conhecimento possibilita o desenvolvimento de estratégias mais eficazes
para o controle da formacdo de biofilmes (WU et al., [2018b]). Nesse contexto, teorias como a

termodinamica, a[DLVOQ] e a [XDLVO)] bem como métodos como o[DA] e o [SEI| sdo formulados

com o objetivo de aprofundar o entendimento das interacGes entre bactérias e superficies
(HORI; MATSUMOTO, 2010). No entanto, apesar dos avancos promovidos por essas teorias e

métodos, ainda persistem lacunas no conhecimento acerca dos fatores que influenciam essas
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interacdes, o que representa um obstaculo significativo para o desenvolvimento de superficies

capazes de inibir, de forma efetiva, a formacdo de biofilmes (HORI; MATSUMOTO, [2010)).

2.3.1 Adesiao Reversivel

Antes da fase reversivel, forma-se rapidamente um filme condicionante composto por parti-
culas organicas e inorganicas presentes no meio aquoso, que aderem passivamente a superficie
e modificam propriedades como carga, hidrofobicidade e rugosidade, tornando-a mais favora-
vel a colonizagdo bacteriana (SHENG; TING; PEHKONEN, 2007, (GARRETT; BHAKOO; ZHANG
2008). A medida que se aproximam da superficie, as bactérias mantém o movimento brow-
niano, detectam sinais quimicos por receptores de membrana e s3o influenciadas por efeitos
hidrodindmicos (TUSON; WEIBEL| 2013). Estudos indicam que superficies que ndo desenvolvem
o filme condicionante apresentam menor adesao bacteriana e que cepas com baixa capacidade
de adesdo, mesmo na presenca dessa camada, tendem a ter menor potencial de colonizacao e
patogenicidade, uma vez que a ades3o eficaz é essencial para o inicio da formacao de biofilmes
em hospedeiros (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, [2004)).

Os estagios iniciais da adesdo bacteriana sao fundamentais para o inicio da formacdo de
biofilmes (WU et al,, 2018b]). A adesdo comeca de forma reversivel, ocorrendo rapidamente e
sendo mediada por interacGes hidrodinamicas, de van der Waals, eletrostaticas e interaces
acido-base (TUSON; WEIBEL, 2013). Nessa fase, as bactérias em suspensdo se aproximam
temporariamente da superficie, impulsionadas por fatores como fluxo de fluido, movimento
browniano e gravidade, mesmo n3o méveis (HORI; MATSUMOTO, 2010)), (BERNE et al., 2018)
(ver Figura [5)).
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Figura 5 — Bactérias plancténicas em fluido buscando superficie para ades3o.

Fonte: (ECOLAB, [2025c)
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As interacdes fisicas envolvidas na adesdo inicial podem ser classificadas como de longo
alcance, como as forcas de van der Waals e as forcas da dupla camada elétrica, que dependem
da distancia e da energia livre da interacao; e de curto alcance, como ligacdes quimicas,
interacGes idnicas, dipolares e hidrofébicas (ELBOURNE et al., 2019). As forcas hidrodinamicas,
resultantes do movimento do fluido ao redor da célula bacteriana, influenciam sua aproximacao
a superficie e podem facilitar sua remocdo por cisalhamento ou pela mobilidade do fluido
(MARSHALL; STOUT; MITCHELL, 1971)), (TUSON; WEIBEL, 2013)). Essas interacdes, de natureza
fraca e transitéria, caracterizam a fase de adesdo reversivel. O contato inicial é fundamental
para a transicio a fase subsequente da ades3do, caracterizada por interacoes moleculares e
celulares mais intensas (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, 2004)).

As teorias termodinamica, [DLVO] e XDLVO] contribuem para a compreens3o dos mecanis-

mos que regem a adesao reversivel, tratando as células microbianas, especialmente as bactérias,
como particulas inertes (TANDOGAN et al., 2017)), (HERMANSSON, (1999). Esses modelos anali-
sam as interacdes fisicas e quimicas envolvidas na deposicdo de particulas coloidais ndo vivas,
oferecendo subsidios importantes para entender a fixacao inicial de bactérias em superficies

lisas (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS| 2004).

2.3.2 Adesao Irreversivel

Apbés a fase reversivel, as bactérias deixam de se mover aleatoriamente por movimento
browniano, e passam a interagir especificamente com o substrato por meio de suas estruturas
de superficie (AN; FRIEDMAN, 2000). Nesse estagio, as forcas atrativas superam as repulsivas,
caracterizando a adesdo irreversivel. Em seguida, ocorrem processos de adsorcao e fixacao que
criam condi¢Ges favoraveis para o desenvolvimento do biofilme (HORI; MATSUMOTO, 2010)). As
bactérias comecam a se multiplicar e a se prender firmemente a superficie, formando ligacoes
seletivas por meio da matriz de m (ver Figura @ marcando o inicio da consolidacdo do

biofilme (MARSHALL; STOUT; MITCHELL, [1971), (LEMON et al., 2008).
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Figura 6 — Bactérias fixas em superficie formando microcol6nia e reproduzindo-se.

Fonte: (ECOLAB) [2025a))

Apéndices bacterianos como flagelos, fimbrias e pili desempenham um papel essencial na
adesdo irreversivel, auxiliando na superacao das forcas repulsivas da dupla camada elétrica e
promovendo reacdes quimicas, como oxidacdo e hidratacao, que resultam em ligacoes fortes
com a superficie (MERCIER-BONIN et al., 2009)), (LOOSDRECHT et al., (1990b), (GARRETT; BHA-
KOO; ZHANG, [2008)). As adesinas presentes nesses apéndices sdo fundamentais para a fixacdo
em diferentes tipos de superficies, tanto inorganicas quanto bioldgicas (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 interacdes moleculares
tornam-se mais especificas. O estado séssil resultante confere maior resisténcia as bactérias,

favorecendo sua sobrevivéncia em ambientes adversos (CHENG; FENG; MORARU, 2019).

2.3.3 Formacao de Biofilmes Bacterianos

A formacao de biofilmes bacterianos segue um ciclo dinamico que se inicia com a adesao
das células a uma superficie, passando pelas fases iniciais até atingir a maturacdo (BOULBENE
et al., [2012)). Apds a ades3o irreversivel, as bactérias comecam a se dividir e formar estruturas
em formato de cogumelo, que facilitam o transporte de nutrientes do fluido circundante para o
interior da col6nia, promovendo sua nutricdo. Esse processo de desenvolvimento comeca com
a multiplicacdo das células fixadas (GARRETT; BHAKOO; ZHANG, 2008).

Em condicGes favoraveis, essa multiplicacdo leva a formacao de microcoldnias, que evoluem
para estruturas mais complexas, envoltas por uma matriz dem (GARRETT; BHAKOO; ZHANG,
2008). Constituida por proteinas, |acido desoxirribonucleico (DNA)| polissacarideos e

[ribonucleico (RNA)| (LEE, 2020)), essa matriz fortalece a fixacdo celular, promove a coesdo
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entre os microrganismos e contribui para a estabilidade da comunidade ao longo do tempo
(ELBOURNE; CRAWFORD; IVANOVA| [2017)).

A medida que o biofilme evolui, diferentes niveis de adesdo sdo observados, culminando
na producdo da matriz extracelular, que garante maior coesdo estrutural (GARRETT; BHA-
KOO; ZHANG, |2008)). A continua multiplicacdo celular resulta em uma formac3o tridimensional
robusta, capaz de proteger as bactérias contra variacGes ambientais, como agentes antimi-
crobianos e alteracdes de pH (BOHINC et al, 2014). No estagio final, o biofilme libera células
dispersas, que podem colonizar novas superficies, reiniciando o ciclo (TANDOGAN et al., 2017)

(ver Figura [7)).
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Figura 7 — Organismos dispersam-se do biofilme para formar novas comunidades.

Fonte: (ECOLAB, [2025b))

2.4 TEORIAS DA ADESAO BACTERIANA

As forcas fisico-quimicas que influenciam a ades3o bacteriana sdo explicadas principalmente
pela teoria termodinamica e pela teoria (MERCIER-BONIN et al., 2009), juntamente com a
teoria[XDLVO)] que, além das interacdes eletrostaticas e de van der Waals, incorpora interacdes
hidrofébicas/hidrofilicas, abrangendo tanto interacdes de curto quanto de longo alcance (0SS,
1993)). Essas interaces ocorrem em um intervalo de aproximadamente 1min durante o processo
inicial de adesdo bacteriana (ELBOURNE et al., 2019). Embora essas teorias sejam eficazes para
calcular a energia de interacdo entre bactérias e superficies, sua aplicabilidade é limitada a
geometrias especificas, restringindo sua abrangéncia (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, 1997)).

Como complemento, o método é utilizado para estimar interacoes entre superficies
curvas, embora também apresente limitacdes (WU et al, 2018a)). Para superar essas restricdes,

foi introduzido o método [SEI, que calcula de forma mais precisa a energia ou a forca de
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interacao por unidade de area entre duas placas planas, permitindo uma avaliacdo mais rea-
lista da adesdo bacteriana em superficies com diferentes formas e texturas (BHATTACHARJEE;
ELIMELECH, 1997)). No entanto, o também possui suas limitacoes.

Apesar dessas teorias e modelos avancados, prever completamente o processo de adesdo
bacteriana continua sendo um desafio. Fatores biolégicos, como as propriedades especificas
das células bacterianas e as condices ambientais, também desempenham um papel crucial
e n3o podem ser plenamente descritos apenas por modelos fisico-quimicos (KATSIKOGIANNI;

MISSIRLIS, 2004).

2.4.1 Teoria Termodinamica

A teoria termodinamica é amplamente reconhecida como uma das abordagens mais di-
retas para prever a adesdo bacteriana, por se basear na variacdo da energia livre de Gibbs
(PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, |2014). Essa abordagem descreve o processo adesivo como
uma tendéncia natural do sistema em minimizar sua energia livre total, considerando as inte-
racdes entre as bactérias, a superficie e o meio liquido (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, [2014)).
A adesdo ocorre quando ha uma reducdo na energia livre do sistema, sendo esse fendmeno
diretamente influenciado pelas tensdes interfaciais entre os componentes envolvidos (HORI;
MATSUMOTO, 2010)).

Conforme discutido por Hermansson| (1999), a teoria termodindmica utiliza a equacdo de
Dupré para representar o balanco entre forcas atrativas e repulsivas no sistema, relacionando a
energia livre de ades3o as tensoes interfaciais entre os diferentes meios. Essa relacio é expressa

por:

AG"" = yps — ypr, — YsiL, (2.1)

em que AG?I" representa a energia livre de adesdo por unidade de area, yps € a energia
interfacial entre bactéria e superficie, yp; refere-se a interacdo entre bactéria e liquido, e
vsr, a interacdo entre superficie e liquido. A equacdo considera a formacdo da nova interface
bactéria-superficie, levando em conta a substituicdo das interfaces preexistentes com o meio
liquido (HORI; MATSUMOTO, 2010).

A adesao bacteriana tende a ocorrer espontaneamente quando a variacao da energia livre de

adesdo, AGadh ¢ negativa (HERMANSSON, [1999)), o que indica uma transicdo para um estado
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energeticamente mais estavel. Em contraste, valores positivos de AG2?" indicam que a ades3o é
termodinamicamente desfavoravel, e o sistema tende a permanecer separado (KATSIKOGIANNI;
MISSIRLIS, 2004).

A condicdo de ades3o pode ser expressa, segundo |Perni, Preedy e Prokopovich| (2014),

pela seguinte inequacao:

YBs < YBL + YsL- (2.2)

Para ilustrar esse comportamento, a Figura[8|apresenta a variacdo da energia livre de ades3o
em func3o de vpg, considerando gy, € sz, fixos em 30 e 40m.J/m?, respectivamente. Essa
visualizacdo permite identificar os valores criticos de ygs que tornam a adesao energeticamente

favoravel (regido onde AG*" < 0).

Energia Livre de Adesao segundo Dupré
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Figura 8 — Variacdo de AG®" em funcio de yps com vpr, = 30 e vg1, = 40.

Fonte: Da autora

2.4.2 Teoria DLVO

A teoria , desenvolvida por Derjaguin e Landau (DERJAGUIN, [1941)) e, independente-
mente, por Verwey e Overbeek (VERWEY; OVERBEEK, [1955)), foi formulada para descrever as
interacOes entre particulas coloidais em suspensdo. Desde ent3o, consolidou-se como um dos
fundamentos da ciéncia de coloides e superficies, sendo amplamente empregada na previsao
da estabilidade de dispersdes coloidais (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014)), (HORI; MAT-

SUMOTO, [2010). Dada a semelhanca de escala entre particulas coloidais e bactérias — com
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didmetro tipico entre 0,5 e 2um — a teoria DLVO passou a ser utilizada também na descricdo
da ades3o bacteriana a superficies (HERMANSSON| 1999).

A primeira aplicacdo da teoria [DLVQ| ao estudo da adesdo bacteriana foi realizada por
Marshall, Stout e Mitchell (1971)), com o intuito de prever a formacdo de biofilmes em dife-
rentes superficies (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014). Desde ent3o, essa abordagem tem
sido amplamente empregada na modelagem da ades3o bacteriana, considerando que as inte-
racoes entre as células e superficies planas podem ser descritas como a soma de duas forcas
principais: as forcas atrativas de van der Waals e as forcas repulsivas decorrentes da sobrepo-
sicdo das duplas camadas elétricas (HERMANSSON| |1999).

A interacao entre superficies é fortemente influenciada pelas forcas de van der Waals,
que atuam em distancias muito curtas e promovem a atracdo entre as superficies. Quando
essas superficies estao imersas em um meio liquido, uma forca adicional de carater repulsivo
emerge: a repulsdo da dupla camada elétrica. Essa repulsdo decorre da interacdo eletrostatica
de Coulomb entre superficies carregadas, aliada a efeitos entrépicos associados a redistribuicdo
dos fons presentes no meio (HERNANDEZ, 2023).

Tais interacoes sao caracterizadas pelo potencial zeta, que expressa a magnitude da carga
elétrica na interface entre uma particula suspensa — como uma célula bacteriana ou uma
superficie — e o fluido que a envolve (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, 2014)), (HALLIDAY; RES-
NICK; WALKER, |1996)). Esse potencial representa uma medida fisico-quimica importante para a
compreensao das interacoes eletrostaticas em meio liquido. De modo geral, em maiores distan-
cias entre as superficies, predominam as forcas repulsivas da dupla camada elétrica, enquanto
em distancias menores as forcas atrativas de van der Waals tornam-se mais significativas (HORI;
MATSUMOTO), [2010).

A teoria [DLVQ] fundamenta-se na minimizacdo de potenciais termodindmicos, como a
energia livre de Gibbs, para descrever as interacoes entre bactérias e superficies em funcado da
distancia entre elas (SPENGLER et al., [2021)). Nesse contexto, a energia livre total de adesdo
bacteriana, representada por AG®", é decomposta em dois principais componentes: AGY%W
que corresponde as interacdes atrativas de van der Waals, e AG%, relacionado as forcas
repulsivas decorrentes da sobreposicdo das duplas camadas elétricas. O equilibrio entre essas
forcas determina a estabilidade da interac3o, influenciando se as células bacterianas tenderao
a aproximacdo e ades3o a superficie, ou a repulsdo (SPENGLER et al., 2021). A equacdo que

expressa essa interacdo é dada por (HERMANSSON, (1999):
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AGM = AG"W + AG™. (2.3)

Nesse contexto, a equacdo pode ser representada graficamente para ilustrar como o
equilibrio entre as forcas atrativas de van der Waals e as forcas repulsivas da dupla camada
elétrica resulta na energia livre total de ades3o bacteriana (AG*¥) em funcdo da distancia
entre a bactéria e a superficie.

A Figura [9] apresenta a curva do potencial DLVO, evidenciando os perfis de energia asso-
ciados a cada interacdo e o ponto de equilibrio no qual a energia livre total atinge um minimo

local.

Teoria DLVO: AG*"(h) = AG*™ (h) + AG%(h)

i Energi‘é\ livre de interacdo (AG(r))
21 \\\\
- . _Distancia bactéria-superficie (h)
06 04 1 12714 16 18 2 22 24 26 28 3
N
! Eauilibrio

--- AG"W(h) — Atrac3o de van der Waals
--- AG¥(h) — Repuls3o da dupla camada elétrica
—  AG®"(h) — Energia livre total de ades3o

Figura 9 — Curva do potencial DLVO AG®¥"(h) em funcio da distancia h.

Fonte: Da autora

Observa-se que, em maiores distancias, a repulsdo eletrostatica predomina, dificultando a
aproximacdo da bactéria a superficie. Por outro lado, em menores distancias, a atracdo de
van der Waals se sobressai, favorecendo a adesdo bacteriana. O ponto minimo na curva da
energia livre total corresponde a uma posicao de equilibrio metaestavel, na qual a bactéria
pode permanecer aderida sem a necessidade de forcas externas adicionais. Esse equilibrio pode
ser superado por interacoes adicionais, como pontes de hidrogénio, interacdes hidrofébicas
ou presenca de polimeros extracelulares, ndo contempladas na teoria (HERMANSSON,
1999).
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2.4.3 Teoria XDLVO

A teoria [XDLVO), proposta por Oss ((1993)), estende a teoria [DLVO| ao incorporar as inte-

racOes acido-base de Lewis dependentes da distancia, que refletem a natureza hidrofilica ou
hidrofébica das superficies. Essas interacoes, baseadas na troca de elétrons, sdo fundamentais
para descrever a adesdo de particulas a superficies, especialmente em sistemas bioldgicos. O
modelo oferece uma visao mais completa da adesao em sistemas complexos, como
biofilmes e materiais poliméricos, sendo particularmente eficaz para explicar fenémenos que
ndo podem ser interpretados apenas pela teoria [DLVO| ou por abordagens termodindmicas
(HERMANSSON, {1999).

A energia livre de interacdo por unidade de érea segundo a teoria [XDLVO] é expressa por:

AG™(h) = AG*™ (h) + AGU(h) + AG*B(h), (2.4)

onde AGY™ (1) representa a energia de van der Waals, AG%(h) corresponde a energia de
interacdo da dupla camada elétrica e AGAB(h) refere-se a energia 4cido-base de Lewis.
As expressdes matematicas dessas contribuicdes, para superficies planas infinitas separadas

por uma distancia h, sdo (BAYOUDH et al., [2009):

A
vdW _ H
AG"™ (h) = o (2.5)
AG*B(h) = AG{E exp (ho;h> (2.6)
2 | 2
iy _ Uy + 05, 1
AG®(h) = ecokihpi)s [2%% (1 — cothkh) + b th : (2.7)

Nessas equagdes, Ay € a constante de Hamaker, AG;P é a energia acido-base no contato
(em hg), A é o comprimento de decaimento das intera¢des acido-base na agua, €, é a permis-
sividade elétrica do vacuo, € é a constante dielétrica da agua, ~ é o inverso do comprimento de
Debye, 1, e 15 sdo os potenciais das superficies bacteriana e do substrato, hy é a separacao
minima, associada a repulsdao de Born.

A constante de Hamaker pode ser calculada conforme apresentado por (HOEK; AGARWAL,
2000)):

Ay = —12ah§AG™ (2.8)
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onde AG”dW representa a variacao da energia livre de interacdo de van der Waals por unidade

de area no contato e pode ser obtida por:

vdW \/'7wa \/,yvdw \/ vdw \/'y“dw . (29)

A contribuicdo da interacao acido-base para a energia livre no contato é dada por:

AGZ‘f=2\/ﬁ( v;ﬂ/%—\/%)ﬂ Yoo ( 7§+\/%—\/ﬁ)—2<\/7m{—\/7;%?),

(2.10)

em que v+, 7~ e v'% correspondem respectivamente, s componentes 4cido, base e de van
der Waals das tensGes superficiais.

A partir dessas equacdes, foram obtidas as curvas tedricas das contribuicdes individuais -

AGYW(h), AGY(h), AGAP(h) - e da energia livre total AG®"(h), calculadas com parame-

tros tipicos da literatura.

Energia de interacdo segundo a teoria XDLVO
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--- AG""W(h) — van der Waals
---  AG*B(h) - 4cido-base
--- AGY(h) - elétrica

— AG*"(h) - total

Figura 10 — Curvas tedricas das energias de interacdo segundo a teoria XDLVO, com pardmetros ajustados.

Fonte: Da autora.

A Figura mostra que a energia livre total AG®"(h) resulta da soma das interacdes

atrativas e repulsivas. Observa-se a presenca de uma barreira de energia, que pode explicar a
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dificuldade de adesdo bacteriana sob determinadas condicGes ambientais. Essa barreira ocorre
a uma distancia h caracteristica, cujo valor depende dos parametros do sistema. Isso evidencia
que a adesao bacteriana pode ser favorecida ou dificultada por mudancas no potencial de

superficie, no pH ou na forca i6nica do meio.

2.4.4 Método da Aproximacdo de Derjaguin (DA)

Como descrito por [Israelachvili| (2011)), o método simplifica o calculo das forcas entre
superficies curvas, tratando a interacdo como se ocorresse entre superficies planas, desde que
a distancia entre elas seja muito menor do que o raio de curvatura dessas superficies.

Hoek e Agarwal| (2006) explicaram que Derjaguin propds uma solucdo analitica aproximada
para calcular a energia de interacdo total entre duas esferas ou entre uma esfera e uma
superficie plana. Essa solucdo trata a separacdo interfacial varidvel como uma série de anéis
concéntricos, que podem ser modelados como placas planas de espessura infinitesimal. A
energia total de interacdo é obtida integrando as energias de interacdo dessas “placas” ao
longo da area das superficies curvas préximas ao ponto de contato mais proximo. A Figura

ilustra esquematicamente essa aproximacdo proposta no método [DA]

Partl’cul\% esférica

Aproximacdo de Derjaguin:
soma das interacdes dos anéis concéntricos

Superficie plana

Figura 11 — Energia de interacio esfera-plano (representacdo esquematica).

Fonte: Da autora

A expressao geral para o , conforme apresentado por Hoek e Agarwal (2006), baseia-se
na integracdo das energias de interacdo ao longo da area superficial curva. A equacao que a

descreve é dada por:
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Upa(dD) = f(a) /d D¥AG,,(h)dh, (2.11)

onde dD representa a separacdo minima entre as superficies, a é o raio esférico da particula,
e f(a) é uma funcdo que varia de acordo com a configuracdo geométrica. Para duas esferas,
2maias
temos f(a) = ———, enquanto, no caso de uma esfera e uma placa plana, f(a) = 27a.
a + as
Além disso, h denota a distancia de separacdo local entre os anéis paralelos, e a integral
considera a energia livre de interacdo AG,,(h) ao longo da distancia h.
Conforme descrito por Hoek e Agarwal| (2006)), ao substituir as expressdes das energias de
interacdo das equagdes [2.5] e na equacdo [2.11] e realizar a integracdo para o caso de

interacdo entre uma esfera (S) e uma placa plana (P), obtém-se as seguintes expressdes:

Apa
vdW _ 4"
AGER(dD) = — =75 (2.12)
AGAE(dD) = 2raAAGhy*® exp (dho ; db ) , (2.13)

1+ exp (—kdD)
1 —exp (—kdD)

AGYs(dD) = meepa [prwm In ( ) + (2 + ) In (1 — exp(—2/<;dD))] :
(2.14)

A validade do método , conforme discutido por |White| (1983), baseia-se na suposicdo
de que a energia de interacdo é predominantemente determinada por uma pequena regido
proxima ao ponto de maior aproximacao entre as superficies. Para que essa suposicdo seja
valida, é necessario que a energia decaia rapidamente a medida que a distancia h aumenta, de
modo que as contribuicoes provenientes de regides mais distantes possam ser desconsideradas,
mesmo quando os efeitos de curvatura se tornam mais pronunciados.

Ainda segundo White (1983), o método é aplicavel a diferentes tipos de interacdes,
incluindo, mas nao se limitando as forcas de van der Waals e as forcas de dupla camada elétrica.
No entanto, para que o [DA]seja considerado confiavel, a escala de comprimento associada ao
decaimento da energia de interacdo deve ser significativamente menor do que o menor raio de
curvatura das superficies envolvidas. Essa condicao é frequentemente satisfeita em sistemas
que envolvem interacoes eletrostaticas.

A Figura (12| apresenta uma representacdo esquematica das energias em func3do da distancia

entre a particula e a superficie, conforme o método [DA|



42

Energia Livre (pJ)
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Figura 12 — Energia de interacéo esfera-plano (representacdo esquematica).

Fonte: Da autora

Observa-se que a energia de van der Waals (AGqw ) tende a valores atrativos a medida
que a distancia diminui, enquanto a interacdo da dupla camada elétrica (AGy;) apresenta um
carater predominantemente repulsivo em pequenas distéancias. A interac3o acido-base (AG 45)
contribui com um efeito adicional de curto alcance, que pode ser atrativo ou repulsivo depen-
dendo da natureza das superficies. A energia total (AGya), obtida pela aplicacdo do método
e representada pela energia potencial (Upa(dD)), resulta da soma dessas contribuicSes,
podendo exibir um minimo energético que favorece a adesdo da particula a superficie.

Este comportamento qualitativo, mostrado na Figura[12] é fundamental para compreender
os processos de adesdo bacteriana, uma vez que (Upa(dD)) descreve o perfil energético da

interacao em funcdo da distancia.

2.4.5 Método Integracdo de Elementos de Superficie (SEI)

Segundo Bhattacharjee e Elimelech| (1997)), o método permite calcular as interacdes de
van der Waals e de dupla camada elétrica entre uma particula esférica e uma superficie plana
infinita. Essa abordagem baseia-se nas interacoes por unidade de area entre duas superficies
planas, proporcionando resultados mais precisos para a energia de interacdo em comparacao
com a férmula classica de Hamaker, apresentada na equacdo [2.8] O [SEI utiliza expressdes

analiticas derivadas da equacdo de Poisson-Boltzmann linearizada para determinar a energia
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eletrostatica associada a interacao.

Ainda segundo [Bhattacharjee e Elimelech| (1997), o [SEI| realiza uma avaliagdo rigorosa das
interacGes, em contraste com a aproximacado de Derjaguin, que tende a superestimar a energia
de interacdo, especialmente em sistemas com particulas de pequeno porte e em solucdes com
baixa concentracéo de eletrdlitos. Essa limitacdo ocorre porque o[DA|n3o leva em consideracdo,
de forma precisa, os efeitos das distancias varidveis e das geometrias curvas, o que restringe
sua aplicabilidade em cenarios mais complexos.

A abordagem central do [SEI, conforme descrito por Bhattacharjee e Elimelech| (1997)),
consiste na divisdo da superficie da particula esférica em pequenos elementos de area dA. Para
cada elemento, calcula-se a interacdao com a superficie plana, levando em conta a distancia
local h, que varia ao longo da curvatura da esfera. As contribuicoes individuais das interacoes
de van der Waals e de dupla camada elétrica sao determinadas separadamente para cada um
desses elementos.

Para o célculo da interacao de van der Waals por unidade de area entre superficies planas,
utiliza-se a férmula classica de Hamaker. No contexto esférico, a energia associada a cada
elemento da superficie é obtida por meio da integracao da versao modificada dessa férmula,
que leva em consideracao a distancia varidvel entre a esfera e a superficie plana. Essa versao
adaptada da expressao classica incorpora os efeitos geométricos da particula esférica, incluindo
explicitamente o raio da particula e a distancia de separacdo em cada ponto (BHATTACHARJEE;
ELIMELECH, [1997)).

Em relacdo a interacdo eletrostatica, a equacdo de Poisson-Boltzmann linearizada é utili-
zada para calcular a energia da dupla camada elétrica, levando em consideracao a distribuicao
do potencial eletrostatico ao redor da particula e da superficie. Esse modelo permite uma
caracterizacdo mais precisa das interacGes em sistemas onde a geometria e a variacdo espa-
cial das forcas desempenham papéis significativos, como no caso de superficies rugosas ou
particulas de pequenas dimensdes (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, |1997)).

A interacdo total entre a particula esférica e a superficie plana é obtida por meio da
integracdo das contribuicdes de todos os elementos dA ao longo da superficie esférica. Essa
integracao considera as variacoes na distancia entre os pontos da esfera e a superficie plana,
proporcionando uma descricdo detalhada e precisa da interacdo. A energia total de interacao

é expressa pela seguinte equacdo (BHATTACHARJEE; ELIMELECH| 1997)):
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Evat = [ (Euaw () + Eua())dA (2.15)

onde S denota a superficie da particula esférica, F,q (h) representa a energia de van der Waals
e E.(h) a energia eletrostatica, ambas avaliadas em funcdo da disténcia local & entre cada
ponto da superficie esférica e a superficie plana. As energias sio calculadas individualmente
para cada elemento infinitesimal da superficie da particula, considerando-se a variacdo espacial
dessa distancia. A integral sobre a superficie S soma todas as contribuicdes locais, resultando
na energia total de interacao. Essa formulacao oferece uma estimativa mais precisa das forcas
atuantes, especialmente em sistemas onde a geometria das superficies nao é uniforme e a
distancia entre os corpos varia significativamente ao longo da interface de interacao.

A Figura [13]ilustra o principio do método [SEI| destacando a decomposicdo da superficie
esférica em elementos dA e as respectivas distancias locais h utilizadas no calculo das energias

de interacao.

Particula esférica

z
Eyaw (h), Eci(h)
dA dA
A
Th o R o Th .
Js(Boaw (h) + Ea(h)) dA Superficie plana

Figura 13 — Energia de interacio esfera-plano por

Fonte: Da autora

A Figura [14] apresenta o perfil de energia livre de interacdo em funcdo da distancia minima
entre as superficies, destacando separadamente as contribuicdes das interacdes de van der

Waals, da interacdo eletrostatica, bem como a energia total resultante da soma dessas forcas.
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Figura 14 — Energia de interacdo esfera-plano calculada por SEI.

Fonte: Da autora

2.4.5.1 Algumas Limitacbes das Teorias da Adesdo Bacteriana

As teorias termodinamica, [DLVO] e [XDLVO] fornecem uma base importante para o estudo

da adesdo bacteriana, mas se mostram insuficientes para descrever com precisdo a adesao de
bactérias reais e fendmenos complexos, como a formacdo de biofilmes (HORI; MATSUMOTO,
2010)), (CRAWFORD et al., [2012).

Essas teorias tratam as células bacterianas como particulas coloidais inertes, desconsi-
derando suas caracteristicas biolégicas e morfolégicas (HERMANSSON, 1999), (HORI; MATSU-
MOTO, [2010)), além de assumirem superficies ideais, lisas e com propriedades quimicas uni-
formes, limitando-se a considerar apenas a distancia minima entre a bactéria e a superficie
(BHATTACHARJEE; SHARMA; BHATTACHARYA, 1996). No entanto, a presenca de apéndices ce-
lulares, como pili e flagelos, influencia as interacdoes de adesdo, desviando-se das previsoes
desses modelos (HORI; MATSUMOTO, 2010).

Métodos como o [DA] e o [SEI foram propostos para superar algumas dessas limitacdes, ao
simplificarem a modelagem das interacGes e considerarem variacdes locais de topografia nas
superficies, proporcionando uma aproximacdo mais realista dos efeitos da adesdo (CRAWFORD
et al, 2012). No entanto, o apresenta restricoes significativas, como sua aplicacdo limi-
tada a particulas grandes e interacOes de curta distancia, além de desconsiderar os efeitos de

curvatura e interacdes de longo alcance (RUSSEL et al., 1991), (ISRAELACHVILI, [2011)). Esse
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método também negligencia a rugosidade das superficies e assume interacdes aditivas, o que
compromete sua precisdo em superficies ndo lisas (WHITE, 1983)), (SIEGISMUND et al., [2014). O
[SEI, embora eficaz em sistemas simples, apresenta limitacdes como elevado custo computaci-
onal (BHATTACHARJEE; ELIMELECH, [1997)), baixa acuracia das aproximagdes eletrostaticas em
altas concentracdes de eletrdlitos ((CAl et al., 2011) e dificuldades no tratamento de geometrias
complexas ou superficies finitas (RUSSEL et al., 1991)).

Uma limitacdo critica comum a essas abordagens é a auséncia do efeito do fluxo de fluido,
um fator essencial nas interagdes bacterianas (PERNI; PREEDY; PROKOPOVICH, [2014). As intera-
cSes em meio fluido envolvem multiplos corpos e efeitos dinamicos, que ndo sao contemplados
por teorias que assumem intera¢des no vacuo (ISRAELACHVILI, [2010).

Apesar dos avancos proporcionados por essas metodologias, elas ainda enfrentam dificul-
dades na modelagem de superficies complexas, o que evidencia a necessidade de abordagens

mais dinamicas e detalhadas.

2.5 FATORES QUE INFLUENCIAM A ADESAO BACTERIANA EM MEIOS AQUOSOS

A adesao bacteriana constitui um processo natural que ocorre em ambientes aquosos
e é influenciada por diversos fatores, como as propriedades do ambiente, das superficies e
das células bacterianas envolvidas (KATSIKOGIANNI; MISSIRLIS, 2004)), (MERCIER-BONIN et al.,
2009). Quando se considera a adesado unicelular, por exemplo, a disponibilidade de nutrientes no
meio pode tanto favorecer quanto dificultar o processo, afetando diretamente a capacidade de
fixacdo das bactérias (BERNE et al., 2018). Trata-se, portanto, de um fendmeno multifatorial,
no qual as propriedades fisico-quimicas das superficies e as caracteristicas intrinsecas das
células interagem de forma complexa, determinando n3o apenas a eficacia, mas também a
reversibilidade da adesao.

Nesse cenario multifatorial, tanto as caracteristicas das superficies quanto as das células
bacterianas exercem influéncia decisiva sobre o processo de adesdo. Elbourne et al.| (2019)
identificaram diversas propriedades fisico-quimicas das superficies que afetam essa interacdo,
como a quimica nativa, a carga elétrica, a rigidez do substrato, o grau de hidrofobicidade, a
rugosidade intrinseca, a geometria em diferentes escalas (macro, micro e nano) e a energia livre
superficial. Esses fatores interferem n3o apenas na atracdo inicial entre a célula e o substrato,
mas também nas forcas intermoleculares responsaveis pela fixacdo.

Além disso, as propriedades das préprias células bacterianas desempenham um papel igual-



47

mente relevante. De acordo com Hori e Matsumotol (2010)), atributos como carga superficial,

hidrofobicidade, producdo de e a presenca de apéndices (como pili, fimbrias, flagelos e
adesinas) influenciam diretamente a adesdo. Essas interacdes, por sua vez, sdo moduladas
por condicSes ambientais, incluindo a disponibilidade de nutrientes, o pH, a temperatura e a
presenca de agentes antimicrobianos, os quais impactam nao sé a ades3o inicial, mas também

a formacdo subsequente de biofilmes.

2.5.1 Impacto da Rugosidade Superficial na Adesao Bacteriana

A rugosidade superficial influencia de forma significativa a adesdo bacteriana, podendo
tanto favorecer quanto dificultar essa interacdo, dependendo da escala, da morfologia da
superficie e das condicdes do ambiente. Essa compreensdo é crucial para o desenvolvimento
de superficies funcionais, especialmente em aplicacdes biomédicas e industriais. Apesar dos
avancos, ainda ha controvérsias sobre a intensidade e a direcdo desse efeito, o que exige uma
analise cuidadosa de fatores como o tipo de bactéria, a topografia da superficie e 0 meio em

que ocorre a interacao.

Figura 15 — Bactéria aderida a superficie lisa e nanoestruturada (dados reais de AFM).

Fonte: qRoyaI Society of Chemistryl, |2019D

Em especial, estruturas na escala nanométrica tém 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 adesao em
superficies mais rugosas, enquanto outras apontam maior fixacdo bacteriana em superficies
lisas (CRAWFORD et al 2012). Essas discrepancias podem estar relacionadas as variagdes na
nanoestrutura das superficies, que influenciam diretamente as forcas de interacdo entre célula
e superficie. A Figura|l15|ilustra esse fenémeno, destacando a importancia da analise em escala
nanométrica para o desenvolvimento de materiais que inibem a contaminacdo microbiana e a
formac&o de biofilmes (SPENGLER et al., 2019).

Nesse contexto, |Lazzini et al.| (2021)) destacam o crescente interesse por superficies micro e
nanoestruturadas como estratégia para inibir a formacado de biofilmes. O efeito antibacteriano
dessas superficies esta diretamente relacionado ao tamanho das saliéncias presentes: enquanto
estruturas menores que as células bacterianas tendem a limitar a adesao ao reduzir a area
de contato, saliéncias maiores podem favorecer a fixacao por fornecerem mais pontos de
ancoragem e protecdo contra forcas de cisalhamento do fluido.

Além do tamanho das saliéncias, outros fatores fisicos e quimicos relacionados a superficie
interferem na adesdo bacteriana. Segundo Mu et al.| (2023b), a rugosidade pode reduzir a
energia de ativacao necessaria para a fixacdo celular ao aumentar a area de contato. Essa
caracteristica, por sua vez, afeta diretamente a interacao entre as bactérias e a superficie.
Al-Amshawee et al| (2021)) observaram que superficies rugosas também modificam a molha-
bilidade, o que impacta a formacao de biofilmes. Superficies super-hidrofébicas, por exemplo,
podem inibir a ades3do, embora a resposta bacteriana varie conforme suas estruturas, como
fimbrias e flagelos (YANG et al., 2022).

A rugosidade também influencia a mobilidade das bactérias apds a adesao. Conforme rela-
tado por Al-Amshawee et al.| (2021), superficies irregulares podem restringir esse movimento,
favorecendo a formacao de biofilmes mais estaveis. Em contrapartida, quando as irregularida-
des sdo excessivas, podem dificultar a ancoragem celular e reduzir a forca de adesdo (YANG
et al., [2022)). Fatores adicionais, como a presenca de revestimentos organicos — por exemplo,
saliva —, podem ainda modificar essa dinamica, revertendo padrdes previamente observados.

Do ponto de vista molecular, a adesdo é mediada por forcas fisicas e quimicas, como in-
teraces de van der Waals, eletrostéticas e ligacdes especificas com proteinas de adesdo. A
rugosidade altera essas forcas ao modificar a geometria da interface e a distribuicdo das areas
de contato, o que pode tanto facilitar quanto dificultar a fixacdo inicial. Embora superficies
rugosas aumentem a aderéncia ao expandir a drea de contato, as variacoes topograficas 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 superficies rugosas, quando compativeis com
as dimensGes e propriedades das bactérias, favorecem a formacao de biofilmes mais densos
e resistentes, ao passo que superficies lisas tendem a dificultar o agrupamento e promover o
desprendimento celular. No entanto, a desproporcao entre a rugosidade e as caracteristicas da
célula pode comprometer a adesdo e, consequentemente, a colonizacido da superficie.

Essas evidéncias reforcam a importancia do controle da rugosidade superficial no desenvol-
vimento de materiais antimicrobianos. Estratégias que buscam manipular a nano e microes-
trutura das superficies tém se mostrado promissoras para reduzir a contaminacdo bacteriana,
especialmente em dispositivos médicos e superficies de processamento de alimentos, onde a

prevencdo da formacdo de biofilmes é essencial (DUN et al., 2023)).
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3 FLUIDOS

3.1 INTRODUCAO

Este capitulo apresenta os conceitos fundamentais sobre fluidos, iniciando com a definicao
de tens3do de cisalhamento e a hipdtese do continuo, seguidas pela descricao das propriedades
essenciais ao desenvolvimento desta tese. Em seguida, é feita a classificacao dos fluidos mais
relevantes para o contexto estudado. Os principais conceitos da Mecanica dos Fluidos sdo
explorados, com énfase nos tipos de escoamento e nas condicGes de contorno, fundamentais
para a compreensao do comportamento dos fluidos nas fronteiras do dominio. Também sao
discutidas as leis basicas que regem o movimento dos fluidos. O capitulo é concluido com a
diferenciacao entre sistema e volume de controle, indispensaveis para a analise do escoamento,
e com a introducdo das abordagens euleriana e lagrangiana, adotadas conforme a natureza do

problema e as caracteristicas do escoamento considerado.

3.2 FLUIDOS

Segundo |Cengel e Cimbala| (2015)), substancias no estado liquido ou gasoso sdo denomina-
das fluidos. Diferentemente dos sélidos, que resistem a deformacdo mantendo uma forma fixa,
os fluidos n3o possuem forma definida e se caracterizam pela capacidade de se deformar con-
tinuamente quando submetidos a uma tensdo de cisalhamento (ou tensdo tangencial), mesmo

que essa tensao seja pequena.

3.2.1 Tensao de Cisalhamento

De acordo com [Fox e McDonald (1998)), a tensdo de cisalhamento é a forca por unidade
de area que atua paralelamente a uma superficie, provocando sua deformacao. Essa relacao é

expressa pela equacao:

F
T = Z, (31)

em que T representa a tensdo de cisalhamento, F' é a forca tangencial aplicada e A é a area

de aplicacdo, descrevendo a relacdo entre a forca tangencial e a area de contato. Tal conceito
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é fundamental para a compreensao do comportamento dos fluidos sob a acdo de tensdes.
Segundo|Cengel e Cimbala| (2015)), fluidos se deformam continuamente sob qualquer tens3o
de cisalhamento, por menor que seja, e ndo a sustentam em repouso. Nessa condicdo, a tensdo
é proporcional a taxa de deformacao. Em contraste, sélidos resistem a tensao de cisalhamento,
deformando-se até um ponto em que a tensao se torna proporcional a deformacao, mantendo-

se estaticos ap0s a aplicacdo da forca.

Tempo
F F F
— —_— —_—
T . .
’ ¥ [ roLr
/ / / Ly b7
¥’ fe .I"J
) [/ - { e,
(a) Solido ou fluido (b) Sélido ou fluido (¢) Somente fluido (d) Somente fluido

Figura 16 — Diferenca de comportamento entre sélido e fluido sob a influéncia da forca de cisalhamento F.

Fonte: (FOX; MCDONALD), |1998])

A Figura L6} conforme apresentado por [Fox e McDonald| (1998)), mostra duas placas para-
lelas separadas por um objeto retangular, que pode representar um sélido ou um fluido (Figura
a)). Quando uma forca de cisalhamento F' é aplicada horizontalmente a placa superior,
mantendo-se a inferior fixa, ocorre uma deformacdo do objeto (Figura [L[b)). Considerando
que nao ha deslizamento entre o objeto e as placas, o comportamento observado depende da
natureza do material. No caso de um sélido, apds a deformacao inicial, atinge-se uma confi-
guracdo de equilibrio estatico, na qual o material permanece em repouso. Ja no caso de um
fluido, a deformacdo prossegue continuamente enquanto a forca for mantida (Figuras [16(c) e
[16[(d)), caracterizando uma das principais distincdes entre sélidos e fluidos.

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

por:

F=r7A, (3.2)

em que F' é a forca tangencial aplicada, 7 a tens3o de cisalhamento e A a area de contato. Essa
equacdo representa o equilibrio de forcas no sistema e constitui um conceito fundamental para

diferenciar o comportamento de sélidos e fluidos quando submetidos a tensGes de cisalhamento.
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3.2.2 Hipétese do Continuo

Segundo (Cengel e Cimbala| (2015), apesar de os fluidos serem formados por particulas em
constante movimento, sua modelagem direta é inviavel devido a quantidade elevada dessas
particulas. Assim, é adotada a hipdtese do meio continuo, que desconsidera a estrutura mo-
lecular e trata o fluido como homogéneo, com propriedades definidas de forma continua em
todo o dominio. Essa suposicdo é fundamental para a formulacdo das equacdes da mecanica

dos fluidos, como as de Navier-Stokes, permitindo seu uso pratico.

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, pressdo e densi-
dade, independem da quantidade de matéria e permanecem constantes mesmo com a divisdo
do sistema. Ja as extensivas, como massa, volume e momento, variam com a quantidade de
matéria e sao aditivas. A seguir, sdo apresentadas as propriedades essenciais para o desenvol-

vimento desta tese.

3.2.3.1 Densidade ou Massa Especifica

A densidade p, ou massa especifica, 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):

P=1 (3.3)

Sua unidade é kg/m?, e o valor permanece constante para um mesmo material sob con-

dicdes uniformes.

3.2.3.2 Viscosidade

Segundo Hibbeler (2017)), a viscosidade é uma propriedade dos fluidos que mede a re-

sisténcia interna ao movimento ou a fluidez entre camadas adjacentes quando uma tensdo
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de cisalhamento é aplicada. Por ser dependente das caracteristicas intrinsecas do fluido, a
viscosidade é considerada uma propriedade intensiva.

Conforme |Cengel e Cimbalal (2015)), a viscosidade resulta das forcas de coesdo entre as
moléculas nos liquidos e das colisbes entre as moléculas nos gases. Nenhum fluido é completa-
mente isento de viscosidade (CENGEL; CIMBALA, 2015). Por exemplo, a dgua 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 6leo de motor,
que se torna menos viscoso com o aumento da temperatura.

Na Figura , supondo que a placa superior se mova com velocidade constante v (em
m/s), proporcional a 4rea da placa, a equac;éo pode ser expressa, segundo [Fox e McDonald
(1998)), da seguinte forma:

F dv

T = — =

— 3.4

onde d—v (em s7!) é a taxa de deformac3o do fluido devido a tens3o de cisalhamento 7 (em Pa)
Y

e 1 é o coeficiente de viscosidade ou viscosidade dindmica, expresso em Pa-s (ou N -s/m?).

A razdo entre a viscosidade dindmica i (em Pa - s) e a densidade p (em kg/m3) é

chamada de viscosidade cinematica v, expressa em mz/s, e é definida, conforme |Cengel e

Cimbala| (2015), pela equagdo:

3.2.3.3 Pressdo

Segundo |Cengel e Cimbala (2015)), a pressdo é uma grandeza que descreve a forca exercida
sobre um fluido, seja ele estatico ou em movimento. Nos fluidos, a pressdo é definida como a
forca perpendicular aplicada sobre uma superficie por unidade de area. Nos sélidos, o conceito
correspondente é a tensdo normal, que também mede a forca perpendicular por unidade de
area (CENGEL; CIMBALA, 2015)). Assim, se F}, (em N) representa o campo de forcas normais
sobre uma superficie de drea A (em m?), e dF,, é a forca normal sobre uma pequena érea dA4,

a pressao em um ponto é dada por:

dF,
- dA’
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onde p é a pressio, medida em Pa (N/m?).
A pressao € 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 variacao do volume de um fluido em resposta a mudancas na pressdo. Ela mede
a capacidade de um fluido de ser comprimido ou expandido quando submetido a forcas exter-
nas. Gases, devido a maior distancia entre suas moléculas, apresentam alta compressibilidade,

enquanto liquidos, com moléculas mais préximas, possuem baixa compressibilidade.

3.2.3.5 Tensdo Superficial

A tens3o superficial faz com que a camada externa de um liquido se comporte como uma
membrana elastica, devido as forcas intermoleculares que atuam paralelamente a superficie
(CENGEL; CIMBALA, 2015). Essa propriedade intensiva quantifica a energia necesséria para
aumentar a area superficial do liquido, permanecendo constante em diferentes regides, desde
que as condi¢Bes, como temperatura e composicdo, sejam uniformes (CENGEL; CIMBALA), 2015)).
O fendmeno ocorre pela coesdo desigual entre as moléculas na superficie, que sdo atraidas

para o interior do liquido (HALLIDAY; RESNICK; WALKER, (1996)).

3.2.4 Classificacao dos Fluidos

Os fluidos podem ser classificados de varias formas, com base em suas propriedades e
na resposta a forcas externas. A seguir, apresentam-se as principais classificacdes de fluidos

relevantes para esta tese.

3.2.4.1 Com Base na Viscosidade

Segundo [Fox e McDonald (1998), a equacio [3.4] descreve a lei de Newton da viscosidade

. . : . A . [dvY . :

unidimensional. Fluidos newtonianos tém a taxa de deformacdo | — | diretamente proporci-
dy

onal a tensao de cisalhamento 7, com o coeficiente de viscosidade dinamica p constante e
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independente da taxa de deformacdo. Exemplos incluem 4gua, ar, éleo mineral e gasolina, que
apresentam comportamento linear e previsivel diante de tensGes aplicadas. Essa definicao foi
introduzida por Isaac Newton em 1687 (FOX; MCDONALD, |1998)).

Fluidos que ndo seguem a relacdo linear de viscosidade sdo classificados como ndo newto-
nianos (FOX; MCDONALD), (1998). A viscosidade desses fluidos depende da taxa de deformacéo,
podendo variar de forma n3o linear, como o aumento, diminuicdo ou até a formacdo de es-
truturas temporarias. Exemplos incluem maionese, sangue e misturas de amido de milho em
agua (FOX; MCDONALD, (1998).

A viscosidade é fundamental na ades3o bacteriana e formacdo de biofilmes (FABBRI; STOO-
DLEY, 2016). Fluidos newtonianos, como 4gua e 6leo mineral, possuem viscosidade constante,
facilitando o estudo das interacdes bacterianas em sistemas biolégicos e industriais (FABBRI;
STOODLEY| 2016)). Ja fluidos ndo newtonianos, como sangue e misturas de amido, tém visco-
sidade variavel, o que pode influenciar a ades3o bacteriana e a formac3o de biofilmes (FABBRI;
STOODLEY, [2016)). Estudar esses fluidos é essencial para entender esses fenémenos e suas

aplicacdes 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
compressiveis ou incompressiveis com base na variacdo de sua densidade em resposta a mu-
dancas de pressao. Fluidos compressiveis, como os gases, possuem densidade que varia signi-
ficativamente com a pressdo. Isso é relevante em aplicacGes como aerodinamica e transporte
de gas, onde as propriedades do fluido, como o ar, mudam substancialmente sob diferentes
condicoes.

Fluidos incompressiveis tém densidade praticamente constante, com uma compressibilidade
tao pequena que pode ser ignorada em muitas analises. Isso simplifica as equacdes de movi-
mento e é comum em escoamentos de liquidos, como agua e 6leo hidraulico, onde a variacao
de densidade ¢ insignificante em condi¢des normais (MUNSON; YOUNG; OKIISHI, [1995)).

A distincao entre compressibilidade e incompressibilidade é fundamental para a formulacdo
das equacdes governantes, como as equacdes de Navier-Stokes, e para o desenvolvimento
de modelos que representem o comportamento dos fluidos em diferentes contextos. Essa
diferenciacdo também afeta diretamente a dinamica das bactérias e a formacao de biofilmes

(PICIOREANU et al., 2018). Fluidos incompressiveis, como a agua, sdo comuns em sistemas
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biolégicos e industriais, permitindo uma modelagem simplificada com densidade constante
(PICIOREANU et al., 2018). J4 os fluidos compressiveis, como os gases, tém densidade variavel,
0 que impacta o transporte de nutrientes e oxigénio, essenciais para o crescimento de biofilmes,
além de influenciar o movimento bacteriano (PICIOREANU et al., 2018)). Compreender essas

diferencas é essencial para estudar a ades3o bacteriana e modelar a formac3o de biofilmes.

3.2.4.3 Com Base na Presenca de Sélidos Suspensos

Segundo Shui, Eijkel e Berg| (2007)), os fluidos classificam-se em monofasicos ou multifasi-
cos conforme a presenca de mais de uma fase. Fluidos multifasicos contém particulas sélidas,
goticulas ou bolhas em suspensdo, como ocorre em lamas, emulsdes e misturas gas-sélido.
Suas propriedades resultam da interacdo entre as fases, o que torna sua analise mais complexa.
Esses fluidos s3o amplamente aplicados em processos industriais, transporte de sedimentos,
engenharia de petréleo e controle de poluicao.

Fluidos multifasicos, por conterem particulas, goticulas ou bolhas dispersas em uma fase
continua, apresentam comportamento mais complexo que os monofasicos (SHUI; EIJKEL; BERG,
2007)). Suas propriedades dependem das interacBes entre as fases, exigindo modelagens mais
elaboradas. S3o amplamente empregados em aplicacdes industriais, no transporte de sedimen-
tos, na engenharia de petréleo e em sistemas de controle de poluicao.

A distincdo entre fluidos monofasicos e multifasicos é fundamental para o estudo da adesao
bacteriana e da formacdo de biofilmes. Fluidos multifasicos favorecem esses processos ao
oferecerem interfaces adicionais, como fluido-sélido e fluido-fluido, que servem de suporte
para a adesdo bacteriana (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007). Em sistemas de tratamento de dguas
residuais, por exemplo, particulas sélidas suspensas frequentemente atuam como substratos
para biofilmes em ambientes dindmicos (SHUI; EIJKEL; BERG, [2007)).

Particulas e goticulas em fluidos multifasicos podem modificar a rugosidade e a energia
superficial, favorecendo a adesdo bacteriana (SHUI; EIJKEL; BERG, [2007)). Além disso, esses
fluidos influenciam o transporte de nutrientes e oxigénio, afetando diretamente o metabolismo
e a proliferacdo bacteriana, fatores essenciais para o crescimento de biofilmes (SHUI; EIJKEL;
BERG, [2007)).

Fluidos monofasicos, por sua homogeneidade, sdo amplamente empregados em estudos
controlados sobre biofilmes. Permitem a andlise isolada de varidveis como viscosidade, tens3o

superficial e composicdo quimica, auxiliando no desenvolvimento de estratégias de controle da
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adesdo bacteriana (SHUI; EIJKEL; BERG, [2007)).

Compreender a classificacao entre fluidos monofasicos e multifasicos mostra-se essencial
para analises cientificas e aplicacGes em contextos industriais, ambientais e biomédicos. Tal
entendimento possibilita enfrentar desafios e explorar oportunidades associadas a formacao e

ao controle de biofilmes em sistemas fluidicos (SHUI; EIJKEL; BERG, 2007)).

3.3 MECANICA DOS FLUIDOS

Segundo [Fox e McDonald| (1998), a Mecanica dos Fluidos estuda o comportamento de
fluidos em repouso ou movimento sob a acdo de forcas. Também abrange as interacdes entre
fluidos e superficies sdlidas ou entre diferentes fluidos nas interfaces (CENGEL; CIMBALA, 2015)).
De acordo com |Hibbeler| (2017)), essa area divide-se em trés ramos: Hidrostatica, Cinematica
e Dinamica dos Fluidos.

Esta tese concentra-se na Dinamica dos Fluidos, que analisa o movimento dos fluidos e
as forcas envolvidas nesse processo. Tal abordagem é essencial para compreender a adesdo
bacteriana, uma vez que o escoamento, as forcas de cisalhamento e a distribuicdo de pressao
nas interfaces afetam diretamente essa interacao, influenciando a formacao de biofilmes.

A anélise fundamenta-se nas equacdes governantes da Dinamica dos Fluidos — conti-
nuidade e momento — sendo a equacdo da energia desconsiderada, por ndo envolvermos
fendmenos térmicos. Essas equacoes oferecem a base para modelar a interacdo fluido-bactéria

e compreender 0os mecanismos que regem o processo de adesdo.

3.3.1 Tipos de Escoamentos

Os escoamentos de fluidos classificam-se segundo diferentes propriedades e pardmetros que
afetam diretamente seu comportamento e a interacdo com superficies. Para os objetivos desta
tese, sdo destacados os tipos de escoamento mais relevantes a ades3o bacteriana e a formacao

de biofilmes.

3.3.1.1 Escoamentos Viscosos e Ndo 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 forcas de cisalhamento na interface fluido-sélido, influenciando a adesdo bacteriana
e a formacdo de biofilmes. Em contrapartida, considera-se um escoamento ndo viscoso quando
os efeitos da viscosidade sao despreziveis frente as forcas inerciais e de pressao, como pode
ocorrer em fluidos de baixa viscosidade, a exemplo do ar (CENGEL; CIMBALA, 2015). Embora
ndo existam fluidos com viscosidade nula, em certas condicdes a viscosidade pode ser des-
considerada na analise (CENGEL; CIMBALA| 2015)). Compreender esses efeitos é essencial para

avaliar a influéncia da viscosidade no comportamento bacteriano e na adesdo a superficies.

3.3.1.2 Escoamentos Laminares, Turbulentos e Transitorios

Segundo [Fox e McDonald| (1998), o escoamento laminar caracteriza-se pelo movimento
ordenado das particulas em camadas paralelas, comum em fluidos de baixa velocidade ou
alta viscosidade. J& o escoamento turbulento, conforme (CENGEL; CIMBALA, 2015)), envolve
movimento desordenado, com flutuacdes de velocidade e formacao de vértices. Entre esses dois
regimes, pode ocorrer escoamento transitério, com caracteristicas intermediarias, dependendo
das condicoes do fluxo. A identificacdo do regime de escoamento é fundamental para esta
tese, pois influencia as forcas de cisalhamento e a distribuicao de nutrientes, impactando

diretamente a ades3o bacteriana e a formacdo de biofilmes.

3.3.1.3 Escoamentos Incompressiveis, Compressiveis e Fracamente Compressiveis

Conforme |Cengel e Cimbalal (2015, o escoamento incompressivel ocorre quando a den-
sidade do fluido permanece constante, como em liquidos (ex: dgua em sistemas hidraulicos),
onde as variacdes de pressao nao afetam significativamente a densidade. Em contraste, no
escoamento compressivel, como em gases (ex: ar), a densidade varia substancialmente com as
mudancas de pressdo. Existe também o escoamento fracamente compressivel, tipico de fluidos
como 6leo em alta pressdo, onde a densidade muda de forma sutil, podendo ser desconsiderada
em muitas analises.

Essa classificacdo é crucial para escolher as equacoes adequadas para cada tipo de esco-
amento, uma vez que os modelos de escoamento compressivel ou fracamente compressivel
incorporam a variacdo de densidade, enquanto escoamentos incompressiveis simplificam essa
consideracdo (CENGEL; CIMBALA| [2015). Para o estudo da adesdo bacteriana e formacdo de

biofilmes, entender essas diferencas é essencial, pois a variacao de densidade afeta o transporte
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de nutrientes e a interacdo bacteriana com as superficies.

3.3.1.4 Escoamentos Uni, Bi e Tridimensionais

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

Essa classificacdo é importante para definir a complexidade do modelo necessario para
analisar o comportamento do escoamento e sua interacao com superficies e particulas. No
estudo da ades3o bacteriana e formacao de biofilmes, essa diferenca é relevante, pois a variacdo
da velocidade nas diferentes direcdes pode afetar as forcas de cisalhamento nas superficies,

influenciando a ades3o e o crescimento bacteriano.

3.3.2 Condicoes de Contorno

As condicdes de contorno sdo essenciais na analise de escoamento de fluidos, pois deter-
minam a interacdo do fluido com as superficies, afetando seu comportamento e sendo cruciais
para a solucdo das equacdes que descrevem seu movimento (CENGEL; CIMBALA, 2015)).

De acordo com |Cengel e Cimbala| (2015)), as condicGes de contorno podem ser descritas da
seguinte forma: a condicao de contorno de parede estabelece que o fluido ndo pode atravessar
a parede, e que a velocidade na direcao normal a superficie é nula. Na condicdo de ndo
escorregamento, a velocidade do fluido na superficie é igual a da parede. A condicdo de
contorno de interface descreve o comportamento da velocidade, da pressao e da tensdo de
cisalhamento na interface entre dois fluidos, assegurando uma transicdo continua entre eles.
Por fim, a condicao de contorno de superficie livre aplica-se as interfaces entre um fluido
e um gas ou vacuo, onde a pressdo na superficie do fluido é igual a pressdo do ambiente
externo, e a tensao superficial atua para minimizar a area da superficie livre. Essas condicdes
sdo fundamentais para modelar escoamentos, especialmente no estudo da ades3do bacteriana,
em que a interacao fluido-superficie impacta diretamente as forcas de adesao e a formacao de

biofilmes.
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3.3.3 Leis Basicas

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

Essas leis sdo cruciais para o estudo da adesdo bacteriana e formacdo de biofilmes, pois a
dindmica do fluido influencia as forcas de ades3o entre as bactérias e as superficies. A aplicacado
das leis de conservacdo, como as da massa e do movimento, permite modelar essas interacdes,
impactando as forcas de cisalhamento e a distribuicao de pressdo, que determinam a adesdo

e a formacdo de biofilmes.

3.3.4 Sistema e Volume de Controle

Os conceitos de sistema e volume de controle sao fundamentais para a analise dos escoa-
mentos de fluidos, estando diretamente relacionados as leis basicas da Mecanica dos Fluidos.
De acordo com [Fox e McDonald| (1998)), um sistema é uma quantidade fixa e identificavel
de massa que é acompanhada ao longo do tempo, com a restricao de que o fluido ndo 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 saida de
fluido. Esse volume pode ter fronteiras fixas ou méveis, e envolve, além da troca de massa, a
transferéncia de calor e trabalho.

Esses conceitos sao cruciais no estudo da adesdo bacteriana e formacdo de biofilmes, pois
a definicdo de um sistema ou volume de controle adequado permite modelar as condicGes de
fluxo e as trocas de massa e energia que afetam a dinamica da ades3o bacteriana as superficies
e o crescimento de biofilmes. A escolha do volume de controle é, portanto, essencial para a

simulacao das interacdes entre fluidos e particulas bioldgicas.
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3.3.4.1 Abordagens Lagrangiana e Euleriana

Na Mecanica dos Fluidos, os movimentos de fluidos e particulas 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 s3o analisadas em pontos especificos do espaco, sem o acompanhamento das particulas
individuais. As varidveis de campo, como a velocidade e a pressao, sdo expressas como funcoes
do tempo e da posicdo em um volume de controle. Essa abordagem é comumente utilizada
em analises de escoamentos em larga escala, como em sistemas hidraulicos ou aerodinamicos,

onde o foco estd no comportamento global do fluido (SHADLOO; OGER; TOUZE, [2016)).

3.3.4.1.2 Abordagem Lagrangiana

A abordagem lagrangiana, conforme explicada por |Liu e Liu (2003)), acompanha o movi-
mento individual das particulas do fluido. Utilizando um sistema de coordenadas moveis, as
propriedades do campo se deslocam com as particulas, preservando suas caracteristicas ao
longo do tempo (SHADLOO; OGER; TOUZE, 2016). Nesse modelo, o escoamento é descrito
pelo acompanhamento das trajetérias de particulas especificas, com suas posicdes e velocida-
des sendo funcdes do tempo. Essa abordagem é particularmente (Gtil para estudar fenémenos
que envolvem o comportamento das particulas, como a interacdo de células bacterianas com

superficies, permitindo um rastreamento preciso do movimento das bactérias.
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4 METODO DA HIDRODINAMICA DE PARTICULAS SUAVIZADAS (SPH)

4.1 INTRODUCAO

Este capitulo apresenta os conceitos fundamentais de Modelagem Matematica e Compu-
tacional, Simulacdo Numérica e [CFD] com foco nos métodos numéricos baseados em malha
e sem malha. Da-se énfase ao método de particulas sem malha, em especial ao @] adotado
nesta tese. Inicialmente, é introduzida a formulacdo basica do [SPH| seguida da analise das
equacoes governantes relevantes, como a equacao da continuidade e a equacao do momento,

com destaque para as equacdes de Navier-Stokes.

4.2 MODELAGEM MATEMATICA E COMPUTACIONAL

Como abordado no Capitulo[3} a modelagem matematica da Mecénica dos Fluidos baseia-

se em cinco leis fisicas essenciais (HIBBELER, [2017)), expressas como [Equagdes Diferenciais|

[Parciais (EDP)[s. O principal desafio é encontrar solucdes numéricas para essas equacdes.

A aplicacdo dessas leis depende das caracteristicas do sistema em questao, embora nem
todas sejam necessérias para resolver um problema especifico (FOX; MCDONALD, (1998). As
equacdes de estado e/ou constitutivas sdo essenciais para garantir a consisténcia do modelo,
descrevendo as propriedades mecanicas e termodinamicas dos fluidos e permitindo a formulac3o
do tensor de tensdes em funcdo do campo de velocidade e pressdo (CENGEL; CIMBALA| [2015)).

A simulacdo numérica é fundamental, pois discretiza as[EDP[s e possibilita a resolucio de

problemas complexos (LLIU; LIU, 2003).

4.2.1 Simulacao Numérica Computacional

A simulacao numérica computacional é crucial para resolver problemas complexos, fre-
quentemente superando os métodos experimentais tradicionais (LIU; LIU, 2003). Ela permite
uma analise abrangente do problema e, com o avanco do poder computacional, fornece re-
sultados precisos que refletem fendomenos fisicos. Além disso, auxilia na validacao de teorias,
complementacao de dados experimentais e compreensdo de novos fendmenos.

Conforme |Liu e Liu| (2003)), a simulagdo envolve etapas como formulagdo do problema,

discretizacao do dominio, implementacao computacional, resolucdo das equacdes numéricas,
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validacao dos resultados e interpretacao dos dados, sendo essas essenciais para obter conclusdes

precisas sobre o fenémeno estudado.

4.2.2 Dinamica dos Fluidos Computacional (CFD)

A resolucdo de problemas em Mecanica dos Fluidos frequentemente exige métodos nu-
méricos, pois a solucdo analitica é rara, como destacado por Liu e Liu| (2003). A escolha do
método depende do problema, com a se destacando como uma abordagem moderna que
utiliza c6digos computacionais para analisar o comportamento dos fluidos (GAO et al., 2022).

Segundo |Gao et al. (2022), a aplica técnicas avancadas para modelar escoamen-
tos complexos com base nas leis da Mecanica dos Fluidos, fornecendo solucdes numéricas

aproximadas que facilitam a andlise e resolucao de problemas fluidodinamicos.

4.22.1 Métodos Numéricos

Os métodos numéricos sdo técnicas matematicas desenvolvidas para fornecer solucoes
aproximadas a problemas complexos ou impossiveis de resolver de forma exata por métodos

analiticos tradicionais (BURDEN; FAIRES; BURDEN, [2016)).

4.2.2.1.1 Métodos com Malha

Métodos com malha dividem o dominio em elementos pequenos para aproximar solucoes

de equagdes diferenciais (BURDEN; FAIRES; BURDEN, [2016)). Técnicas como [método das Dife-|

[rencas Finitas (FDM)| [método de Elementos Finitos (FEM)| e |método dos Volumes Finitos|

resolvem as equacoes de Navier-Stokes, mas tém limitacdes em problemas com grandes
deformacdes ou superficies livres (GAO et al., [2022)). Embora simples, esses métodos enfrentam
desafios em dominios irregulares ou que exigem alta precisdo (NIRAULA; HAN; WANG, 2015)).
Na abordagem euleriana, a malha fixa facilita as equacdes, mas exige remalhamento para
ajustes durante a simulacdo (PADOVA; MOSSA, 2020). Métodos eulerianos tém limitacdes em
geometrias irregulares e rastreamento temporal (LIU; LIU, 2003)). Métodos lagrangianos, co-
muns na Mecanica dos Sélidos, acompanham o movimento da malha, sendo mais adequados
para geometrias complexas, mas também enfrentam distorcdo da malha, necessitando rema-

lhamento (LIU; LIU, [2003).
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4.2.2.1.2 Meétodos sem Malha

Métodos sem malha foram desenvolvidos para superar as limitacoes dos métodos tradici-
onais, oferecendo aproximagdes com nds distribuidos arbitrariamente (NGUYEN et al., 2008).

Aplicaveis tanto em Mecénica dos Sélidos quanto em Dindmica dos Fluidos, incluem [SPH|

[método de Galerkin Livre de Elementos (EFGM), [método de Particula Kernel Reproduzidoj
(RKPM)| [método de Petrov-Galerkin Local sem Malha (MLPG)| [nétodo de Interpolacio de]

Pontos (PIM)| e método da [Forma Fraca-Forte Livre de Malha (MWS)| (LIU; LIU, 2003).

Esses métodos, que nao dependem de malhas pré-definidas, utilizam pontos ou particulas

distribuidas livremente, sendo vantajosos para problemas com geometrias complexas, super-
ficies livres e grandes deformacdes. Embora oferecam maior flexibilidade e eficiéncia, podem
apresentar altos custos computacionais e desafios de interpolagdo (LIU; LIU, [2003)). Métodos
sem malha eulerianos, como [MLPG| e [EFGM| utilizam pontos fixos no espaco, enquanto mé-

todos lagrangianos, como [SPH| [RKPM] [PTM] e [MWS]| s3o eficazes para modelar escoamentos
com fluidos descontinuos e geometrias complexas (PADOVA; MOSSA|, 2020)).

4.2.2.1.3 Métodos de Particulas sem Malha (MPM)’s

Os [métodos de Particulas Sem Malha (MPM)[s simulam sistemas como particulas para

evitar problemas com malhas e controlar a evolucdo de sistemas fluido-particula (LIU; LIU,

2003)). Exemplos incluem o método de Dindmica Molecular (MDJ]), método da
[Direta Monte Carlo (DSMC), método de [Dinamica de Particulas Dissipativas (DPD)| [métodoj

[Semi-implicito de Particulas Méveis (MPS), Imétodo de Elemento Difuso (DEM), o método
de Vértice e o método (SHADLOO; OGER; TOUZE, [2016)).

O método [SPH], lagrangiano sem malha, é eficaz na simulacdo de problemas em Dindmica
dos Fluidos, especialmente em cenéarios com deformacdes n3o lineares e interacdes complexas
(PADOVA; MOSSA| [2020)). Escolhido nesta tese por sua versatilidade, o [SPH|n3o requer malhas
estruturadas e é eficiente em problemas com superficies livres, interfaces méveis e fronteiras
deformaveis (SHADLOO; OGER; TOUZE, 2016). O método usa a aproximacdo de funcdes de
campo por representacdo integral, garantindo precisdo e flexibilidade em geometrias complexas

e escoamentos multifasicos (LIU; LIU, 2003), (BAGHERI; MOHAMMADI; RIAZI, [2023).
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4.3 HIDRODINAMICA DE PARTICULAS SUAVIZADAS (SPH)

O método [SPH]| é uma técnica lagrangiana sem malha que representa o fluido como um
conjunto de particulas moéveis, cuja dindmica é regida pelas equacdes hidrodinamicas de mo-
vimento (LIU; LIU|, [2003)). As propriedades fisicas sdo obtidas por interpolacdo com base nas
particulas vizinhas, e as leis de conservacdo sdo expressas como somas discretas (LIU; LIU,
2003). Essa abordagem elimina a necessidade de malhas fixas, facilitando a simulacdo de
escoamentos com geometrias complexas, superficies livres e interfaces méveis (LIU; LIU, 2003)).

Considerada uma técnica simples, eficiente e versatil, o [SPH| é amplamente aplicado em
mecanica dos sélidos, dinamica dos fluidos e em diferentes escalas, do microscépico ao as-
trondmico (VIOLEAU; ROGERS, [2016)). Sua principal vantagem reside na flexibilidade, pois ndo
impOoe restricGes a geometria do sistema nem a evolucdo do problema, facilitando a implemen-
tac3o de diversos processos fisicos (VIOLEAU; ROGERS, 2016)). Desde sua introducdo, tem sido
utilizado em simulacdes de escoamentos com grandes deformacdes, como a quebra de ondas
e inundacdes causadas por tsunamis (LIU; LIU| 2003)).

A representacdo integral das funcoes é feita por meio da aproximacdo por kernel, o que
proporciona estabilidade matematica ao suavizar as solugdes (LIU; LIU, 2003). As interacdes
entre particulas sao determinadas por uma funcao de suavizacdo W, que depende da distancia
entre particulas e de um comprimento de suavizacdo h. O raio de influéncia de cada particula
é definido por kh, onde k é uma constante associada ao kernel (LIU; LIU, 2003). As particulas
acompanham o movimento do fluido e obedecem as [EDP[s que descrevem sua dinamica
(GOMEZ-GESTEIRA et al, 2010), ajustando localmente propriedades como densidade e pressdo
conforme as condi¢des do escoamento (BAGHERI; MOHAMMADI; RIAZI, [2023)).

Apos a aproximacado por kernel, as equacoes sao discretizadas por somatérios, resultando

em [Equacdes Diferenciais Ordinarias (EDO)[s resolvidas de forma iterativa (LIU; LIU, 2003).

Esse processo dispensa malhas fixas e permite o uso de algoritmos explicitos de integracao no
tempo, garantindo eficiéncia computacional e estabilidade numérica (LIU; LIU, 2003).

Apesar de suas vantagens, o ainda apresenta limitacdes que afetam sua precisdo e
aplicabilidade (BAGHERI; MOHAMMADI; RIAZI, 2023). Entre elas, destacam-se a perda de con-
sisténcia entre particulas, a complexidade na imposicdo de condicdes de contorno (SHADLOO;
OGER; TOUZE, 2016)), (AKINCI et al., 2012) e a instabilidade gerada pela desordem na distribui-
cdo das particulas, especialmente em casos com grandes deformacdes ou interfaces complexas

(MONAGHAN, |2005)).
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A obtenc3o de gradientes no [SPH| exige correcbes 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 eficiéncia computacional
quando comparado a métodos baseados em malha.

Funcdes kernel com simetria esférica sao amplamente utilizadas por favorecerem a in-
terpolacdo entre particulas e contribuirem para a estabilidade das simulacdes. A eficacia do
método, no entanto, depende da distribuico isotrépica dos vizinhos (LIU; LIU, [2003)). Em con-
textos com geometrias anisotrépicas, como na modelagem astrofisica de discos ou folhas, essa

configuracdo pode tornar-se inadequada, exigindo adaptacdes na formulacao.

4.3.1 Formulacao Basica

Um dos maiores desafios na modelagem numérica é a transicao do continuo para o dis-
creto, como no [SPH| que aproxima fun¢des de campo e suas derivadas nas equacdes de
movimento (VIOLEAU, 2012). No , o continuo é representado por particulas, cada uma
com propriedades como volume, massa, momento, temperatura e concentracdo (SHADLOO;
OGER; TOUZE, 2016)). Segundo |Liu e Liu| (2003), o método envolve duas etapas principais:

Aproximacao Kernel e Aproximacao por Particulas.

4.3.1.1 Aproximacdo Kernel

A aproximacdo kernel, conforme discutido por |Violeau (2012)), representa uma funcdo
arbitraria f por meio de uma integral de convolucdo com a func3o delta de Dirac 9, conforme

a equacao:

fla) = [ fa)ola’ - x)da, (4.1)
onde €2 é o volume do dominio e dx’ é o elemento de volume diferencial.

A funcao delta de Dirac é definida por:

1, sex=2a
o' —x) = ; (4.2)
0, sex#a.
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Essa funcdo é aproximada por uma funcdo de suavizacdo W (z' — x,h), com h sendo o para-

metro ja definido anteriormente. A aproximac3o kernel é, entdo, dada pela convolucao:

(f@) = [ f@IW (' = ), (43)

onde a operacdo de convolugdo entre f(z2') e W (2’ — z, h) resulta na aproximacdo de f(x).

Na representacdo integral de f, ao usar a funcdo delta de Dirac, a equacdo é exata
para funcdes bem definidas e continuas. Contudo, ao substituir 4 por W, como mostrado na
equacao (|4.3), obtemos uma aproximacdo de f por convolucdo, o que resulta em uma perda

de exatiddo, mas mantém a precisdo necessaria para o [SPH|

4.3.1.1.1 Funcées Kernel de Suavizacao

De acordo com Liu e Liu| (2003)), as funcdes kernel de suavizacdo sdo essenciais para a
aproximacdo das funcdes e para a definicio do dominio de suporte das particulas, garantindo
a consisténcia e a precisao do método. Uma funcdo W é considerada uma funcdo kernel de

suavizacdo se atender as seguintes propriedades (SHADLOO; OGER; TOUZE, 2016):

1. Normalizacdo: A funcao kernel deve ser normalizada, ou seja, a integral da funcdo

kernel sobre todo o dominio deve ser igual a 1:

/ W(x' — x, h)dz' = 1;
Jo

2. Suporte Compacto: Apds a aproximacdo kernel, a integracdo é localizada. A funcao
f(z) depende apenas dos valores de f nos pontos onde W (x’ — x,h) é diferente de
zero. O dominio de integragdo €2 representa o dominio de suporte, e W (2’ —z) se anula

quando a disténcia |2’ — | excede um valor proporcional ao comprimento de suaviza¢do

h. Assim,

W(z' —z,h) =0, se |z’ —z| > kh,k > 0;

onde k é uma constante definida como anteriormente, que define a area efetiva do

suporte §2;

3. Positividade: A funcdo kernel deve ser ndo negativa sobre o dominio €2, ou seja, W (2’ —

x,h) > 0, para todos os pontos dentro do dominio;
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4. Monotonicidade decrescente: A funcido kernel deve ser monotdnica decrescente em
relacdo a distancia entre os pontos. Ou seja, W (2’ — z, h) deve ser menor para pontos

mais distantes, ou seja, W (z' — z,h) < W(z' —y, h), se |2/ — x| > |2/ — y|;

5. Funcio delta de Dirac: A medida que o comprimento de suavizac3o h se aproxima de

zero, a funcao kernel deve se aproximar da funcdo delta de Dirac. Em outras palavras,

limp— oW (' — x) = 6(z’ — x);

6. Simetria: A funcdo kernel de suavizacdo deve ser esfericamente simétrica, ou seja, ela
deve depender apenas da distancia entre os pontos = e 2/, e ser igual para z e —2’, o

que corresponde a

7. Suavidade: A funcdo kernel deve ser suavemente diferenciavel, ou seja, a funcdo deve
ser diferenciavel de forma suave para garantir uma interpolacao precisa. Dessa forma, a
convolucdo da funcdo kernel com outras funcdes também deve ser suavemente diferen-

ciavel. Assim, a funcdo deve satisfazer a condicdo W (z' —z,h) € C",n > 1.

A quinta propriedade torna-se desnecesséria se todas as quatro primeiras forem satisfeitas

(BELYTSCHKO et al., (1996)).

4.3.1.1.2 Erros da Aproximacao Kernel

De acordo com |Liu e Liu/ (2003)), os erros da aproximacdo kernel podem ser analisados
a partir da expansdo de Taylor da funcdo f(2’) em torno de z, assumindo que f(x) seja

diferenciavel. A expansdo de Taylor é dada por:

f@) = [ 1F@) + F@)@ = 2) + (@ =))W (@' - 2. h)da’, (4.4)

onde r é o termo residual e €) representa o dominio de integracao.

Reorganizando a expressao para destacar as contribuicoes dos diferentes termos, temos:

fla) = f(:v)/QW(x’—:v, h)dx’+f’(x)/g(x'—x)W(m'—x,h)dx'+r(h2). (4.5)
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Se as propriedades das funcdes kernel, como normalizacdo e suporte compacto, forem
atendidas, o erro da aproximacdo pode ser estimado como de segunda ordem. Ou seja, o erro

F(z) na aproximac&o kernel é dado por:

F(z) = f(x) +r(h?), (4.6)

onde 7(h?) é um erro de ordem h?, que diminui conforme o comprimento de suavizacio h
diminui. Esse erro mostra que a precisdo da aproximacao melhora a medida que o parametro

de suavizacdo é refinado, embora sempre exista uma margem de erro associada a discretizac3o.

4.3.1.2 Aproximacado por Particulas

Conforme Liu e Liuf (2003)), no , a representacdo integral das funcoes e derivadas é
convertida em uma forma discreta por meio de somatdrios. As integrais sdo substituidas por
somas sobre as particulas vizinhas dentro do dominio de suporte €. Cada particula possui
propriedades préprias, como volume e massa. Na aproximacao kernel, o volume infinitesimal

dx’ é substituido pelo volume da particula Vj, resultando na seguinte expressdo para f(x):

flz) = Z f@p)Wz; — i, h)Vj, (4.7)

onde V; é o volume da particula j e W;; = W(x; —x;, h) = W(|x; — x4, h) = W(zy;, h) € a
func3o kernel entre i e j (ver Figura . A particula 7 é aquela onde a funcdo f estad sendo
estimada, e a soma percorre todas as particulas vizinhas j dentro do suporte da funcdo kernel.

A relacdo entre volume e densidade é dada por:

V=", (4.8)

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

m.
V,=—, 4.9
= (4.9)
o que leva a forma discreta da funcdo f(x):
m;
f(x) =Y —2flz))W(z; — x4, h), (4.10)

jpj
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Figura 17 — Funcio niicleo de suavizacdo SPH tridimensional (esquematica).

Fonte: Adaptado de QResearchGatel, |2019D

onde m; e p; sdo a massa e a densidade da particula j, respectivamente (GOMEZ-GESTEIRA et]

a1} 2010).

Adotando o indice ¢ para a particula central e j para as particulas vizinhas, a aproximacao

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

Alw) =Y %’A(xj)w,.j, (4.11)

onde W;; é definido com anteriormente.

O gradiente do campo escalar A em z; é aproximado por (LIU; LIU| [2003):

VA(w) = " A, VW, (4.12)

;i Pi

com V,W;; = V,W (x; — x;, h) representando o gradiente da fun¢do kernel.

Para um campo vetorial u, o divergente na particula ¢ é calculado por (LIU; LIU| [2003)):

V-u(e) =Y ’Z—jﬂ' (z;) - ViWy,. (4.13)
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Essas expressbes permitem ao método [SPH| calcular campos fisicos e suas derivadas de

forma eficiente, sendo adequadas a modelagem de diversos fendmenos continuos.

4.3.1.3 Equacées Governantes

No método [SPH| o fluido é representado por particulas lagrangianas, com propriedades
como posic3o, velocidade e densidade variando ao longo do tempo (SHADLOO; OGER; TOUZE,
2016). As equacdes governantes, como a equacdo da continuidade e a equacdo do momento,
sao derivadas das leis fundamentais e modelam o comportamento do fluido nesta tese. A equa-
cdo de Navier-Stokes, que descreve o movimento dos fluidos e incorpora as leis de conservacao,
é essencial na Mecénica dos Fluidos (CENGEL; CIMBALA, 2015), embora solucdes exatas sejam

raras devido a complexidade dos problemas praticos.

4.3.1.3.1 Equacao da Continuidade

A conservacdo da massa estabelece que a massa total de um sistema fluido permanece
constante no tempo, ou seja, a massa que entra deve ser igual a que sai, sem acimulo interno
(FOX; MCDONALD, 1998). Na formulac3o lagrangiana, essa lei é representada pela equacio da
continuidade, garantindo continuidade e estabilidade na modelagem do escoamento (GOMEZ-
GESTEIRA et al., 2010):

Dp

Ly Vv =0 4.14

D
em que p é a densidade, v a velocidade e i a derivada material, que representa a variacado
de uma grandeza ao longo da trajetéria de uma particula de fluido (CENGEL; CIMBALA, 2015)).

Essa derivada é definida por:

D 0

— = — 4u-V. 4.15

Di oY (4.15)
Em casos especificos, a equacao da continuidade assume formas simplificadas. Para fluidos

incompressiveis:

V-v=0, (4.16)

€ para escoamentos permanentes:
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V- (pv) = 0. (4.17)

No [SPH| a vers&o discretizada da equacdo da continuidade para a particula i é dada por

(GOMEZ-GESTEIRA et al., 2010):

DpZ m;
/ 1% ; ; (U UJ) VW j ( 8)

4.3.1.3.2 Equacao do Momento

A conservacdo da quantidade de movimento, baseada na Segunda Lei de Newton, estabe-
lece que, para um sistema fluido em movimento, a soma das forcas externas é igual a variacao
da quantidade de movimento linear (FOX; MCDONALD, 1998)). Para escoamentos compressiveis
ou incompressiveis e desprezando os efeitos viscosos, a equacdo do momento na formulacao

lagrangiana é expressa por (Gomez-Gesteira et al.| (2010):

pgj = —Vp+py, (4.19)
onde p € a pressao e g, a aceleracao gravitacional. Esta equacdo é conhecida como equacao
de Euler.
Conforme destacado por Gomez-Gesteira et al.| (2010)), muitos autores reescrevem a equa-
cao do momento utilizando a seguinte mudanca de variaveis:
Vp

YP_y <p> +2vp. (4.20)
p p) " p

Nestas condicoes, a forma discretizada da equacao do momento para a particula i é expressa

por (GOMEZ-GESTEIRA et al., 2010)):

Dv; P; | Pi
o = > m; (p; + p2> ViWi; + gi. (4.21)
; , .

J K3

Para escoamentos compressiveis ou incompressiveis, a equacao do momento na abordagem
lagrangiana é formulada, segundo [Cengel e Cimbalal (2015), como:
Dv

- : 4.22
P Vp+V -7+ pg, (4.22)

onde 7 é o tensor das tensdes viscosas.
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De acordo com Liu e Liu| (2003)), para fluidos newtonianos, a tensdo de cisalhamento é
linearmente proporcional a taxa de deformacao de cisalhamento. Assim, o tensor de tensdes

viscosas é dado por:

onde
82}5 6% 2
- (V. 4.24
60‘5 [axa + axﬁ] B(V U)6a57 ( )

a e 3 representam as direcdes e ¢ é o delta de Dirac, conforme definido anteriormente.

Ao considerarmos fluidos newtonianos com viscosidade constante e substituirmos o tensor
de tensoOes viscosas da equacdo [4.24] na equacao do momento Lagrangiana |4.22, obtemos,
conforme |Cengel e Cimbalal (2015)), a equacdo de Navier-Stokes — um sistema de equacdes
diferenciais parciais (EDPs) que descreve o movimento dos fluidos e é fundamental na Mecénica
dos Fluidos — dada por:

% n 8va>

v 2
= ) 2 (v . 4.2

Quando consideramos escoamentos de fluido incompressivel viscoso, obtemos uma simpli-

i

ficacdo da equagdo de Navier-Stokes, dada por (CENGEL; CIMBALA, 2015):

D
pF: = —Vp+ uV?v + pg, (4.26)

onde V? representa o operador laplaciano.
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5 ESTADO DA ARTE

5.1 INTRODUCAO

Este capitulo revisa a evolucdo do entendimento sobre a adesdo bacteriana, com énfase
na influéncia da rugosidade da superficie. Destaca-se a aplicacdo da [CFD| em especial por
meio de métodos sem malha, como uma ferramenta eficaz na investigacao desse fenomeno.
A trajetéria de desenvolvimento do método é apresentada, evidenciando seu papel como
uma abordagem inovadora e promissora para a simulacao da ades3o bacteriana em superficies

rugosas.

5.2 ADESAO BACTERIANA: HISTORICO, AVANCOS E TENDENCIAS

O estudo bacteriano comecou no século XVII, quando Antonie van Leeuwenhoek observou
organismos microscépicos em 1676 (SCHAECHTER, [2015). No século XIX, Pasteur e Wino-
gradsky aprofundaram o conhecimento da fisiologia bacteriana, investigando a fermentacdo e
0s processos quimicos microbianos (SCHAECHTER, |2015)). Nas décadas de 1930 e 1940, Alfred
Hershey investigou culturas em fase logaritmica, enquanto Jacques Monod correlacionou a
taxa de crescimento bacteriano com a concentracdo de substrato (SCHAECHTER, 2015). Seu
trabalho destacou o conceito de estado estacionario, o que evidenciou a complexidade do
crescimento e da divisao celular.

O estudo da ades3do bacteriana teve inicio no século XX, com a microbiologia ja consolidada
(SCHAECHTER, 2015)). Em 1933, Arthur Henrici desafiou a visdo predominante, mostrando que
as bactérias aderem a superficies sélidas, ao contrario da ideia de que eram majoritariamente
planctdnicas (DWORKIN, 2012). Em 1965, Paul S. Meadows investigou a adesdo bacteriana
a superficies abidticas, observando a fixacdo de organismos aquaticos em vidro (MEADOWS,
1965)). Nas décadas de 1970 e 1980, William Costerton demonstrou que os biofilmes formam
comunidades bacterianas complexas e resistentes a antibidticos, o que ampliou o interesse por
superficies bidticas (COSTERTON et al., |1987)), (COSTERTON; STEWART; GREENBERG, |1999).

O avanco no entendimento da adesdo bacteriana impulsionou estratégias para prevenir
a formacdo de biofilmes (HORI; MATSUMOTO, [2010). Pesquisas sobre adesdo em superficies
bidticas (MEADOWS), 1965)) e biofilmes (COSTERTON et al.,, [1987), (COSTERTON; STEWART;

GREENBERG, [1999) tém sido fundamentais para o desenvolvimento de métodos de controle. A
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prevencao da ades3o inicial é vista como crucial, uma vez que os biofilmes causam impactos
negativos em diversos contextos (SPENGLER et al., 2021)).

Superficies funcionalizadas com agentes antimicrobianos eliminam bactérias antes da fixa-
¢do, mas apresentam limitacdes, como curta durabilidade e liberacdo descontrolada (WANG et
al., 2016)), (ELBOURNE; CRAWFORD; IVANOVA, 2017)), (VARGAS-ALFREDO et al., | 2018)), (LAZZINI
et al}, 2021). A liberacdo controlada de ions 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 modificacdes tém sido investigadas, como o uso de polimeros inteligentes ((CAO et
al,, |2012), superficies autolimpantes (ELBOURNE; CRAWFORD; IVANOVA, 2017)) e o efeito 16tus
(LUTEY et al,, 2018). Também foram exploradas solu¢Ges inspiradas em estruturas naturais,
como pele de tubardo e asas de borboleta (WU et al., [2018b).

Superficies micro e nanotexturizadas dificultam a adesdo bacteriana, rompendo a parede
celular e prevenindo a formagdo de biofilmes (TRUESDAIL et al., |1998), (LORENZETTI et al.,
2015)), (LIU et al., [2016), (LUAN et al., 2018), (NGUYEN et al., 2018)). Sua eficacia foi comprovada
em aco inoxidavel (JANG et al,, 2018) e possui grande relevincia na prevenco de infeccdes
(LINKLATER et al., | 2021).

A rugosidade afeta a molhabilidade e a formac3o de biofilmes, com superficies super-
hidrofébicas reduzindo a adesdo bacteriana, enquanto rugosidades nanométricas dificultam o
contato direto com a superficie (AL-AMSHAWEE et al., 2021)), (YANG et al., 2022). No entanto,
a eficacia dessas abordagens diminui ao longo do tempo, limitando sua aplicacdo (WU et
al., )2018b)). Superficies multifuncionais tém sido propostas para melhorar a durabilidade dos
materiais (MOGHADAM; PARSIMEHR; EHSANI, [2021)), (ZHENG et al., [2021).

As propriedades fisico-quimicas das superficies influenciam a adesao bacteriana, mas seu
comportamento ainda é imprevisivel (LAZZINI et al| [2021), (YANG et al,, [2022). Mu et al.
(2023b)) observaram que superficies hidrofébicas com rugosidades entre 2nm e 390nm apre-
sentaram até 75 vezes mais adesdo, sendo a maior area de contato e menor energia de ativacao
favoraveis a adesdo. Em contrapartida, superficies super-hidrofébicas inibem essa adesdo de-

vido a fatores como a pressao de Laplace e a reducdo das forcas de van der Waals.
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5.2.1 Histérico da Relacdao entre Adesao Bacteriana e Rugosidade

A rugosidade superficial exerce uma influéncia significativa sobre a ades3o bacteriana,
embora os efeitos observados variem entre os estudos. Enquanto diversas pesquisas confirmam
uma correlacdo positiva entre a rugosidade e a adesdo bacteriana (LIU et al., [2016)), (NGUYEN
et al, 2018), (LUTEY et al, 2018), (CUELLO et al., 2020), outros trabalhos ndo conseguem
estabelecer uma relacdo consistente entre essas varidveis (FLINT; BROOKS; BREMER, 2000)),
(VERRAN; BOYD, 2001)), (HILBERT et al., [2003). Essa discrepancia sugere que fatores como a
espécie bacteriana, o ambiente e as propriedades especificas da superficie podem desempenhar
um papel fundamental na modulacdo dessa relacao.

As teorias classicas - termodinamica, [DLVO] e [XDLVOQ| - tradicionalmente desconsideram

a rugosidade superficial. No entanto, Wu et al.| (2018b) destacam que a rugosidade pode
modificar essas interacdes, funcionando como uma alternativa sustentavel as modificacoes
quimicas. A rugosidade afeta diretamente a ades3o bacteriana, sendo seu impacto influenciado
por fatores como a espécie bacteriana, as condicGes do meio e as propriedades fisico-quimicas
da superficie. Estudos mais recentes indicam que a rugosidade nao apenas interfere na adesao
inicial, mas também influencia a formacdo de biofilmes, configurando-se como um aspecto
crucial para a compreens3o dos mecanismos de fixacdo bacteriana (AL-AMSHAWEE et al., 2021)),
embora sua influéncia ainda seja motivo de debate (YANG et al., 2022)).

Em termos gerais, superficies rugosas tendem a favorecer a ades3o bacteriana (TRUONG et
al, 2012), (LORENZETTI et al., 2015), enquanto superficies lisas, por sua vez, dificultam essa
ades3o (TRUONG et al., 2015). Contudo, a eficicia de nanoestruturas na prevencdo da adesdo
ainda é um tema controverso. Embora alguns estudos, como o de Crawford et al.| (2012),
indiquem incertezas quanto aos beneficios de superficies estruturadas, outros estudos mais
recentes, como o de |Lazzini et al|(2021)), sugerem que micro e nanoestruturas podem inibir a
formacdo de biofilmes, dependendo do tamanho das saliéncias. Em superficies com saliéncias
menores que as bactérias, a adesdo pode ser reduzida, enquanto sali€ncias maiores tendem
a aumentar a area de contato e, consequentemente, favorecer a adesdo. Além disso, Mu et
al| (2023b) demonstraram que a rugosidade pode aumentar a ades3o bacteriana ao ampliar a
area de contato e diminuir a energia necessaria para a fixacao.

Superficies super-hidrofébicas e com rugosidade nanométrica tém se mostrado eficazes na
reducdo da adesdo bacteriana (AL-AMSHAWEE et al|, [2021)), (YANG et al, 2022). No entanto,

em superficies com poucos pontos de ancoragem, a adesdo pode ser limitada (YANG et al.,
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2022). Adicionalmente, revestimentos organicos, como a saliva, podem alterar essa interacdo,
reduzindo a ades3o observada em superficies rugosas. A relaciao entre rugosidade e adesdo
permanece controversa, com variacoes significativas no niimero de bactérias aderidas, depen-
dendo da rugosidade superficial (MU et al., [2023a)). Superficies hidrofébicas tendem a favorecer
a adesao, enquanto em superficies super-hidrofébicas esse efeito pode ser atenuado, indicando
uma relacdo n3o linear. Além disso, outras propriedades, como a hidrofobicidade e as forcas
de van der Waals, também tém um impacto substancial sobre a adesao bacteriana.

Na escala submicrométrica, superficies com rugosidade em torno dessa medida tendem
a aumentar a adesao bacteriana, até um ponto critico, apdés o qual ndo 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 situacGes, a rugosidade pode até inibir a ades3o.
Segundo esses autores, superficies asperas favorecem maior deformacao das células bacterianas
e aumentam a area de contato, elevando a forca adesiva. No entanto, quando a rugosidade é
excessiva, a fixacdo inicial pode ser dificultada, com o ancoramento das bactérias ocorrendo
apenas nas saliéncias mais proeminentes (SEDDIKI et al., 2014), (WANG et al., 2015). Além
disso, rugosidades profundas, com vales pronunciados, podem aprisionar bactérias e protegé-
las contra forcas de cisalhamento, dificultando sua remocdo (ORTEGA et al,, 2010). Nesse
contexto, o preenchimento dessas cavidades com éleo tem se mostrado uma alternativa eficaz
na inibicdo da adesdo e do crescimento bacteriano (AWAD; ASKER; HATTON, 2018)).

Em escalas submicrométricas e micrométricas, varios estudos observaram uma correlacao
positiva entre rugosidade e adesdo bacteriana (ALMAGUER-FLORES; XIMENEZ-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 superficies micrométricas podem, sob determinadas condicdes, reduzir a adesdo da bactéria

Pseudomonas aeruginosa.

5.3 TEORIAS E AVANCOS NA COMPREENSAO DO PROCESSO DE ADESAO BACTE-
RIANA

A teoria termodindmica, juntamente com as teorias [DLVO] e [XDLVO] tem sido ampla-

mente utilizada para descrever as interacoes fisico-quimicas envolvidas nas fases iniciais da
adesdo bacteriana (TANDOGAN et al.,, 2017)). Proposta por Johannes Lyklema nas décadas de

1960 e 1970, a teoria termodinamica passou a relacionar a adesdo as forcas intermoleculares
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entre a célula e a superficie (LYKLEMA, 2005)). Posteriormente, [Busscher e Mei (1997)) expan-
diram esse modelo ao considerar as propriedades fisico-quimicas das superficies como fatores
determinantes na adesdo e na formacao de biofilmes.

A teoria [DLVOQ] inicialmente formulada para descrever as interacdes entre particulas co-
loidais e superficies (MARSHALL; STOUT; MITCHELL, (1971)), foi adaptada para aplicagdo no
contexto da adesdo bacteriana, dada a semelhanca de escala entre bactérias (0,5-2um) e
coloides. Marshall foi um dos primeiros pesquisadores a aplica-la nesse contexto (MARSHALL;
STOUT; MITCHELL, [1971)). A teoria [XDLVO] uma extensdo da [DLVO} incorporou interacdes
acido-base de Lewis (0SS, [1993)), oferecendo uma descricdo mais abrangente. No entanto, am-
bas as teorias apresentam limitacGes diante da complexidade inerente ao processo de adesao
bacteriana (HORI; MATSUMOTO, [2010)).

O método , desenvolvido por Derjaguin em 1934 (DERJAGUIN, 1934), foi aplicado a
teoria na década de 1940 (DERJAGUIN, [1941)) e, posteriormente, a teoria na
década de 1990 (ISRAELACHVILI, 2011). J& o método , introduzido por Bhattacharjee e
Elimelech| (1997)) no final dos anos 1990, contribuiu com uma nova abordagem para a avaliacdo

das interacdes entre superficies e microrganismos.

5.4 EVOLUCAO DA DINAMICA DOS FLUIDOS COMPUTACIONAL: UMA REVISAO

Segundo |Kowaltowski (1996), John von Neumann integrou computacdo, teoria e experi-
mentos na década de 1940. Na mesma época, (Ginger| (1944) criou um cédigo FORTRAN
para simular particulas no ar. Com o avanco dos computadores nos anos 1960, a simulacdo
numérica impulsionou o desenvolvimento da [CFD| (DATE, [2005)). De acordo com |Gao et al.
(2022), a computacgo cientifica tornou-se essencial por possibilitar a resoluco de EDP[s ndo
lineares, complementando teoria e experimentos. A passou a ter papel central na solucao
de equacdes de transporte, especialmente em contextos onde a modelagem experimental era
limitada ou inviavel.

Os métodos de [CFD| passaram a ser amplamente utilizados na resolucdo de problemas em
Mecanica dos Fluidos com base nas equacdes de Navier-Stokes, que incluiram termos viscosos
newtonianos as equacdes de movimento (CENGEL; CIMBALA, 2015). Como essas equacdes n3o
possuem solucdo analitica geral, sua resolucdo exige métodos numéricos. Segundo |[Zawawi et
al.[(2018), a superou as limitagcdes dos métodos classicos e mostrou-se eficaz na simula-

cdo de fluxos compressiveis, incompressiveis, laminares, turbulentos e com reacdes quimicas.
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Suas aplicagBes abrangem areas como processamento quimico (HARRIS et al., (1996)), alimen-
tos (SCOTT; RICHARDSON| 1997)), meio ambiente (KIM; BOYSAN, [1999)), energia e combust&o
(STOPFORD) 2002), aerodindmica (SHANG, [2004), tratamento de dgua (ZAWAWI et al., 2017)
e os setores de petréleo e gas (SU et al., [2019).

A [CFD] passou a ter destaque na érea bioldgica, especialmente no estudo da transmissdo
de patégenos. Segundo Peng, Chen e Liu (2020), a técnica contribuiu para a Mecénica dos
Fluidos aplicada ao ambiente ao oferecer subsidios para a formulacao de medidas de reducao
dos riscos de infeccdo. Durante a pandemia da [COVID-19| foi amplamente empregada na
analise da dispersdo do SARS-CoV-2. Mohamadi e Fazeli| (2022) ressaltaram sua aplica¢do na
avaliacdo de estratégias de distanciamento social, eficadcia de mascaras, dinamica de espirros
e tosses, além do estudo de sistemas de ventilacao e ar-condicionado.

No contexto da adesdo 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 limitacdes na modelagem de sistemas
biolégicos. Em alguns trabalhos, as bactérias sdo representadas como corpos rigidos com
geometrias simplificadas. De fato, Mercier-Bonin et al.|(2011)), com base em Lorthois, Schmitz
e Anglés-Canol| (2001)), analisaram a adesdo de esporos de Bacillus cereus e Bacillus pumilus
em regime de fluxo laminar. Utilizando o [FEM] observaram que a fixacdo ao aco inoxidavel
AISI 316L variava conforme a presenca e a quantidade de apéndices celulares.

O modelo de corpo rigido foi adotado por Boulbene, Morchain e Schmitz (2010) sem o
uso do , sendo posteriormente aplicado por Boulbene et al.| (2012) para quantificar a
forca de adesdo de esporos esféricos e bastonetes de Bacillus cereus em aco inoxidavel. As

simulaces, realizadas em fluxo de cisalhamento laminar e comparadas a dados obtidos por

[Microscopia de Forca Atémica (AFM), mostraram que os bastonetes tendem a se alinhar ao

fluxo, enquanto os esporos esféricos favorecem a reorientacao e o rolamento. No entanto, o
modelo proposto por |Lorthois, Schmitz e Anglés-Cano (2001)) apresentou limitacdes quando
aplicado a superficies texturizadas, uma vez que a rigidez bacteriana n3o garante protecdo
total contra os efeitos da superficie (LAZZINI et al, 2021).

Chinnaraj et al.| (2021) investigaram a ades3o inicial de Streptococcus gordoni em aco
inoxidavel e observaram que superficies mais rugosas favoreciam a adesdo em condicdes de
fluxo estatico. Sob fluxo dindmico, ao utilizar o [FDM] em conjunto com a teoria [XDLVO]
observaram uma leve reducdo na ades3do, o que foi consistente com os dados experimentais.

Wong e Gordon| (2021)) utilizaram o para estimar as deformacdes em cepas de Pseu-
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domonas aeruginosa, Bacillus subtilis e Staphylococcus aureus durante o processo de ades3o.
De acordo com [Elbourne, Crawford e lvanoval (2017)), mesmo células Gram-positivas, embora
mais rigidas, podem sofrer danos e lise ao interagirem com nanoestruturas biomiméticas.
Lazzini et al.| (2021 propuseram um modelo baseado em para estudar a adesdo inicial
de Staphylococcus aureus e Escherichia coli. Os resultados das simulacoes mostraram que

superficies onduladas e com nanopilares desfavoreciam a adesdo nas fases iniciais.

5.4.1 Avancos em Métodos sem Malha

Segundo |Ferziger e Peri¢| (2002)), os métodos com malha evoluiram em termos de precis3o,
eficiéncia e capacidade de simular problemas complexos. No entanto, esses métodos apresen-
taram limitacGes em relacdo a representacao de geometrias complexas e a adaptacao da malha
(ZHANG; ADEMILOYE; LIEW, 2019). Por outro lado, os métodos sem malha superaram essas
barreiras, oferecendo maior flexibilidade e melhor desempenho em cenéarios dinamicos e com

formas irregulares (LIU; LIU, [2003).

Liszka e Orkisz| (1980) propuseram o método das |Diferencas Finitas Generalizado (GFD))|

uma adaptacdo sem malha do[FDM] que simplificou a discretizagdo de contornos e possibilitou

a condensacdo local. Posteriormente, Nayroles, Touzot e Villon| (1992) desenvolveram o|[DEM,|,

com base no método dos [Minimos Quadrados Méveis (MLSM)| de Lancaster e Salkauskas

(1981)), para resolver problemas a partir dos contornos e deslocamentos dos nés, eliminando
a necessidade de malha. Esse método suavizou e interpolou dados dispersos, superando as
limitaces do [FEM| Uma das primeiras aplicacdes registradas foi a simulacdo do movimento
de esferas em moinhos rotativos (MISHRA; RAJAMANI, [1992).

Belytschko, Lu e Gu| (1994) apresentaram o, amplamente adotado na mecanica do
continuo. Segundo os autores, esse método ofereceu maior precisdo que o [DEM| ao utilizar

uma distribuicdo de nés — uniforme ou dispersa — em vez de depender de malhas no dominio.

Sulsky, Zhou e Schreyer (1995) propuseram o método |Particula na Célula (PIC), uma

extensdo do método [Particula Implicita de Fluido (FLIP)| desenvolvido por Brackbill e Ruppel

(1986)), aplicado a Mecénica dos Sélidos sob uma abordagem lagrangiana. O método |FLIP

empregou particulas em uma grade adaptativa para simular fluxos bidimensionais, reduzindo
a dissipacdo numérica e capturando grandes variacdes. Em seguida, Sulsky e Schreyer (1996))
desenvolveram o [MPM] que combinou malhas lagrangianas e eulerianas, superando limitacdes

dos métodos tradicionais.
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Liu, Jun e Zhang (1995)) introduziram o RKPM] um método sem malha que reuniu ca-
racteristicas do [SPH| [MLSM], [DEM]| e EFGM] Esse método aprimorou o [SPH| por meio da

inclusao de uma funcdo de correcdo no kernel, aumentando sua precisao e consisténcia. Em

seguida, |Jun|(1996) aplicaram o RKPM|em simula¢des com grandes deformagbes em materiais

elasticos ndo lineares e fluidos compressiveis. No mesmo ano, (Chen et al.| (1996) empregaram
o método na modelagem de deformacdes em materiais de borracha, enquanto |Chen et al.

(1998) o aplicaram a conformacdo de metais.

Melenk e Babuskal (1996) propuseram o [método de Particdo de Elementos Finitos Unita-|

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 a resolucdo de problemas de conveccao-difusdo e escoamento
de fluidos, baseado na interpolacdo por minimos quadrados ponderados e na utilizacdo de
pontos para integracao numeérica.

Em 1998, Atluri e Zhu| (1998)) propuseram o [MLPG| que eliminou o uso de malha tanto

na interpolacdo quanto na integracdo de energia, enquanto [Zhu, Zhang e Atluri (1998) apre-

sentaram a |equacdo 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

Triangulacdo de Delaunay. Em 2001, |Chen et al| (2001) modificaram o [MLPG| por meio de

uma integracao nodal estabilizada, com o objetivo de aumentar a exatiddo linear. No mesmo

ano, Liu e Gu| (2001) propuseram o para andlise de tensdes 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 funcdes de forma baseadas nas posicdes dos nés. Por sua vez, Sukumar| (2004)
propuseram interpolantes poligonais de entropia maxima, aplicados a problemas em mecanica

computacional.

Liu et al. (2005) desenvolveram o |[método de Interpolacdo de Ponto Radial sem Malhal

(RPIM), uma variagdo do voltada a anélise de tensdes em sélidos tridimensionais, utili-

zando funcdes de forma sem malha baseadas em |funcdo de Base Radial (RBF)|e na formulacdo

fraca de Galerkin. Conforme apontado por Zhang, Ademiloye e Liew| (2019), a abordagem por
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[RBF| permitiu a aproximac&o de variaveis de campo em todo o dominio, sem a necessidade de
malhas ou células de fundo para integrac3o.

Zhang et al| (2008) combinaram o com o método da [Interpolacdo de Minimos|
|Quadrados Méveis (IMLS)| originando o [método de Galerkin sem Elementos (IEFG), que

aprimorou a resolucao de problemas de elasticidade bidimensional. Posteriormente, |Zhang,
Zhao e Liew| (2009a) e |Zhang, Zhao e Liew| (2009b]) aplicaram o [EFG| a casos bidimensionais
e tridimensionais, utilizando funcdes de base ortogonal ponderada e interpolantes baseados
em [MLSM|

Dinis, Jorge e Belinha (2009) propuseram o [método da Interpolacdo de Ponto Radiall
Vizinho Natural (NNRPIM)| que combinou o com o RPIM| Em seguida, |Cui, Liu e
Li (2011)) apresentaram o |método da Interpolacdo de Ponto Radial de Hermite Suavizada|

(SHRPIM)| uma vers&o suavizada do |PIM}, que obteve maior precisdo em problemas de flexdo

e exigiu menor continuidade. Posteriormente, Belinha, Dinis e Jorge (2013) introduziram o

Imétodo dos Elementos Radiais Naturais (NREM)| que utilizou vizinhos naturais para reforcar

a conectividade entre os nds.

5.4.2 Uma Visao Geral sobre Métodos de Particulas

Métodos de particulas tém sido amplamente empregados na modelagem de sistemas fisicos.

Dentre eles, o método [SPH| consolidou-se como a principal técnica sem malha para a simulacdo

de fluidos (LIU; LIU, [2003). Antes do desenvolvimento do|SPH]|, o|método de Elemento Discreto]
, proposto por |Cundall (1971), foi amplamente utilizado na simulacdo de materiais
granulares e rochas (MUNJIZA| 2004).

O método , introduzido por |Hoogerbrugge e Koelman| (1992), combina elementos
da e dos [Autdmatos de Gas 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 simulacdo de fluidos em escala mesoscépica.

O método [MPS] desenvolvido por |[Koshizuka e Okal (1996, realiza o calculo da densidade
de forma implicita, enquanto a pressao e a viscosidade s3o tratadas explicitamente. O desloca-
mento das particulas é determinado com base na interacao com particulas vizinhas, por meio
de funcdes kernel, permitindo lidar com grandes deformacdes e interfaces complexas.

Observa-se que esses métodos sem malha evoluiram com o objetivo de alcancar maior

precisao e eficiéncia, bem como de viabilizar sua aplicacdo em problemas complexos — um
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movimento semelhante ao observado no desenvolvimento dos métodos com malha (FERZIGER;

PERIC, 2002).

5.4.3 Evolucao do Método SPH

O método [SPH] desenvolvido por [Gingold e Monaghan| (1977) e [Lucy| (1977) para simu-
lagdes astrofisicas, consolidou-se como uma ferramenta precisa em [CFD)] especialmente em
situacdes nas quais a realizacdo de experimentos fisicos se mostra inviavel (GOMEZ-GESTEIRA et
al., [2010). Posteriormente, Gingold e Monaghan| (1982)) analisaram diferentes funcdes de ker-
nel e demonstraram que estimativas mais simples contribuem para a melhoria da conservacao
das propriedades fisicas. No mesmo ano, [Monaghan| (1982) tratou o como uma inter-
polacdo por kernel, aproximando-o conceitualmente do . JaMonaghan e Gingold| (1983)
introduziram o conceito de viscosidade artificial com o objetivo de aumentar a estabilidade em
simulacGes envolvendo choques.

A partir da década de 1990, os avancos tedricos e computacionais permitiram a amplia-
cdo das aplicacoes do . Monaghan (1992) realizou uma revisdo abrangente do método,
abordando desde aplicacdes em astrofisica até aspectos como a modelagem da viscosidade e
da conducdo térmica. Na sequéncia, [Monaghan| (1994)) aplicou o [SPH|a simulagdo de escoa-
mentos incompressiveis com superficies livres, o que resultou na formulagdo [WCSPH] voltada
a modelagem de fluidos fracamente compressiveis e amplamente utilizada na Dinamica dos

Fluidos (VIOLEAU; ROGERS, 2016)). Essa formulagdo apresenta maior eficiéncia computacional

em comparagdo ao [método SPH Incompressivel (ISPH), o qual requer a resolu¢do de uma

equac3o de Poisson para o célculo da pressdo (MORRIS; FOX; ZHU), 1997)).
Desde entdo, diversos avangos foram incorporados ao\WCSPH| |Zhang, Hu e Adams) (2017])

desenvolveram um solver de Riemann com baixa dissipacdo, posteriormente aprimorado por

Zhang, Ademiloye e Liew| (2019), por meio de uma reconstrucdo baseada no [Esquema Nao-|

[Oscilatério Essencialmente Ponderado (WENO)L Buscando maior precisdo, (Garoosi e Shakiba-

einia| (2020) introduziram a |funcdo de Densidade Sem Derivadas do Kernel (KDF)| enquanto

Negi, Ramachandran e Haftu| (2020) propuseram uma abordagem hibrida para tratamento
de contornos em tlneis de vento, a qual reduziu o nimero de particulas e melhorou a quali-
dade dos resultados. No contexto de simulagdes multifasicas, Rezavand, Zhang e Hul (2020)

apresentaram uma formulac3o especifica e Adepu e Ramachandran| (2024) estenderam a

Imulacdo da Velocidade de Transporte (TVF)| e as [Técnicas de Deslocamento de Particulas|
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com correcBes adicionais. Mais recentemente, |Kincl e Pavelka| (2023) propuseram um
cddigo reversivel no tempo, possibilitando a anélise da irreversibilidade em conformidade com
a segunda lei da termodindmica.

Além disso, Monaghan expandiu significativamente o uso do [SPH] aplicando-o a uma va-
riedade de fendmenos, como fluxos multifasicos (MONAGHAN; KOCHARYAN, [1995)), correntes
de gravidade e ondas solitarias (MONAGHAN, [1996)), fluxos bifasicos com abordagem implicita
(MONAGHAN,, [1997)), correntes gravitacionais (MONAGHAN et al., 1999)), ondas de praia (MO-
NAGHAN; KOS, |1999)) e a 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 aplicacdes desde a astrofisica até a engenharia e enfrentando desafios como
fluxos multifasicos e a formulacdo de modelos mais robustos. O método evoluiu tanto em seus
fundamentos tedricos quanto em suas aplicacdes praticas. RevisGes realizadas por |Liu e Liu
(2010), |Gomez-Gesteira et al.| (2010), Wang et al. (2016) e Zhang et al.|(2019) destacaram
essas inovacdes, enquanto estudos mais abrangentes foram conduzidos por Liu e Liu| (2003) e
Violeau| (2012).

Na area da astrofisica, o [SPH]| foi empregado em investigacdes sobre colisdes e fragmen-
tacdo de nuvens (DURISEN et al., |1986]), colisdes estelares (BENZ, 1990a)), (BENZ, 1990b),
(MONAGHAN, 1992), (RASIO; JR, [1999), (FABER; RASIO, 2000), (FABER; RASIO; MANOR, 2000),
impactos e formacdo da Lua (BENZ, [1990a)), evolucdo do universo (MONAGHAN, 1990, cos-
mologia (EVRARD] |1988)), (SHAPIRO et al., [1996)), explosdes de supernovas (NAGASAWA; NAKA-
MURA; MIYAMA, 1988), (HERANT; BENZ, 1991) e formagdo de galaxias (MONAGHAN; LATTAN-
10| 1991)), (BERCZIK; KOLESNIK| 1993), (BERCZIK; KOLESNIK, (1998), (BERCZIK| 2000)).

O [SPH| tem sido aplicado também em estudos envolvendo plasmas magnéticos, incluindo
simulagdes de ondas Alfvénicas (PHILLIPS; MONAGHAN, [1985), colapsos de nuvens de gas

(HABE, 1989)) e ondas expansivas (STELLINGWERF; JR, 1994)). |Price| (2012) destacou os avancos

obtidos nas simulagdes baseadas em [Magnetohidrodindmica (MHD)|

Na érea da Mecénica dos Sélidos, o [SPH] foi utilizado em investigacBes sobre impactos
(LIBERSKY; PETSCHEK, |1991)), (JOHNSON; STRYK; BEISSEL, |1996)), dindmicas elastico-plasticas
(LIBERSKY et al, (1993), fraturas (BENZ; ASPHAUG, 1993)), (RANDLES; LIBERSKY, 1996)), sélidos
frageis (BENZ; ASPHAUG, 1995)), impactos entre sélidos (BENZ; ASPHAUG, 1994) e processos
de conformagdo de metais (BONET; KULASEGARAM, 2000).

Na Dindmica dos Fluidos, o [SPH| tem sido amplamente empregado, extrapolando sua
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aplicacdo para além dos escoamentos com superficie livre e multifasicos (MONAGHAN, (1994)),
(MONAGHAN; KOCHARYAN, [1995)). O método tem sido adotado em simula¢des de explosGes
submarinas (SWEGLE; ATTAWAY| 1995)), correntes de gravidade (MONAGHAN, |1996)) e conducio
de calor (CHEN; BERAUN; CARNEY, (1999). Visando aumentar a eficiéncia e a precisdo em
escoamentos com superficie livre, Ferrari et al. (2009) aprimoraram a formulacdo proposta por
Monaghan| (1994).

As extensdes do [SPH| para escoamentos incompressiveis incluem o uso de equacdes de
estado quase incompressiveis (MORRIS; FOX; ZHU, 1997)), penalizacdes para grandes deforma-
¢Bes (BONET; BURTON, |1998) e solucdes mais precisas, embora mais custosas, da equacdo
de Poisson (LO; SHAO| 2002). O método [ISPH| proposto por [Shao e Lo| (2003) com base
na formulacdo de |Cummins e Rudman| (1999), foi aplicado a escoamentos com superficie li-
vre. Filtros de densidade foram empregados por (Colagrossi e Landrini (2003) em simula¢cdes
de escoamentos interfaciais bidimensionais, enquanto [Issa et al.| (2005)) e [Shao et al.| (2006)
validaram simulacdes de fluxos incompressiveis e propagacdo de ondas. Em comparacdes en-

tre versdes semi-implicitas, [SPH| e WCSPH] indicaram a superioridade do [[SPH| em diversos

cenérios (LEE et al., 2008)). Estudos mais recentes, como o de [Tafuni, Giorgi e Rosis (2021)),
analisaram fluxos viscosos fracamente compressiveis, e Meier et al. (2021) propuseram uma
formulacdo WCSPH| para modelar mudancas de fase termocapilares.

O @] continua sendo amplamente utilizado em problemas envolvendo @] escoamentos,
simulacdes de turbuléncia e cenérios envolvendo grandes deformacdes. Violeau e Issal (2007)
revisaram diferentes modelos de turbuléncia adaptados ao [SPH| enquanto |Antoci, Gallati e
Sibillal (2007)) propuseram um modelo de [FSI[sem viscosidade artificial. No contexto do acopla-
mento com corpos rigidos, Akinci et al.| (2012) desenvolveram um método eficiente, utilizado
nesta tese, que garante a conservacao do momento linear e trata adequadamente desconti-
nuidades, posteriormente estendido a sélidos elasticos por Akinci et al. (2013). Aplicacdes
em engenharia oceénica e deformacdes intensas foram abordadas por Zhang et al. (2017) e
por [Zhang et al. (2019), enquanto Liu e Zhang| (2019)) evidenciaram a eficacia do método
em simulacOes envolvendo interfaces méveis e deformacdes ndo lineares, destacando tanto
aplicagdes puras quanto hibridas em [FSI| com estruturas rigidas, elasticas e flexiveis.

Em simulacdes de escoamento e transferéncia de calor em microcanais, |Hosain, Bel-Fdhila e
Kyprianidis| (2019) validaram o por meio de comparacdes com métodos tradicionais, como
o método[FVM]|e o método de[Simulacdo Numérica Direta (DNS)]| Os resultados demonstraram

boa precisdo em escoamentos laminares, e os autores sugerem a ampliacdo do método para
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fluxos turbulentos, visando aplicacGes mais abrangentes na engenharia térmica.
Na drea da manufatura aditiva, Russell, Souto-Iglesias e Zohdi (2018)) adaptaram o
para simulacoes de escoamentos isotérmicos incompressiveis, destacando-se na modelagem

de fluidos com contorno livre. Nesse contexto, |Kincl et al| (2023) propuseram o

ISPH Compativel Termodindmicamente Hiperbdlico Simétrico (SHTC-SPH)| uma abordagem

unificada para a modelagem de fluidos e sélidos, que demonstrou bons resultados experimentais
em processos como a solidificacdo na impressdo 3D. Além disso, o [SPH|tem sido amplamente
utilizado na computacio grafica para a simulagdo realista de fluidos e sélidos (KOSCHIER et al.,
2022).

Na érea da salde, o [SPH|tem ganhado destaque, especialmente em simula¢des cardiacas.
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 eletromecanico,
demonstrando a precisdo do em modelagens cardiacas. O potencial do método também foi
destacado por Toma et al.|(2021)) em aplicacdes biomédicas, como diagnésticos e tratamentos.

O [SPH| tem se mostrado eficaz na modelagem de fenémenos biol6gicos complexos, como
a formac3do e evolucdo de biofilmes, incluindo processos de erosdo, transporte e difusdo de
nutrientes, deformacdo e resposta mecénica. Estudos como os de [Soleimani et al.| (2016)),
Dupuy e Silk (2016) e [Soleimani| (2017) demonstraram sua aplicagdo na simulacdo da colo-
nizacdo bacteriana, do crescimento, da ades3o e das interacdes 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 mecanica dos biofilmes, o transporte reativo e
o ciclo de vida em ambientes fluidodindmicos. Além disso, |Feng e Neuweiler| (2024)) propu-
seram um modelo poroelastico para simular [FSI| considerando variacdes de porosidade sob
diferentes condicdes de carga. Apesar desses avancos, a aplicacdo do[SPH]|a ades3o bacteriana
a superficies rugosas permanece como um tema pouco explorado, constituindo o foco desta

tese.
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6 METODOLOGIA

6.1 INTRODUCAO

Este capitulo apresenta o modelo computacional desenvolvido para simular a ades3o inicial
de uma célula bacteriana rigida a uma superficie rugosa. A abordagem emprega o método [SPH|
com o potencial de [LJ| para representar as interacdes entre a bactéria, o fluido e a superficie.
S3o descritas as etapas de implementacao, as principais suposicoes adotadas e os parametros
utilizados na simulacdo, com énfase na modelagem da rugosidade da superficie e nas forcas

de interacdao que governam o comportamento do sistema.

6.2 DESCRICAO DO MODELO NUMERICO

O modelo numérico foi desenvolvido para simular a adesdo inicial de uma célula bacteriana
a uma superficie rugosa, com énfase nas interacdes entre a célula, o fluido e a superficie. O
modelo combina o método [SPH| com o potencial de [LJ] para representar as interacGes entre
esses trés componentes. A célula bacteriana foi modelada como uma esfera rigida, inspirada
na bactéria Staphylococcus aureus (BAILEY et al|, [2014), e foi representada por particulas
inseridas em um fluido simulado por meio do framework (RAMACHANDRAN et al,
2021). O exemplo sphere in vessel foi adaptado para incluir uma textura na base do tanque
representando a superficie (AKINCI et al., 2012).

A textura da superficie foi gerada a partir de dados experimentais de aco inoxidavel AlSI
316L texturizado a laser, obtidos por meio de (LUTEY et al}, [2018)). Esses dados foram
processados com o auxilio de um script em Python, responsavel por selecionar amostras de
forma aleatéria. Para o modelo, adotaram-se propriedades mecanicas compativeis com a bac-
téria Staphylococcus aureus, uma espécie Gram-positiva conhecida por apresentar uma parede
celular espessa e rigida, composta por peptidoglicano (ELBOURNE et al, [2019)). Essa escolha

visou garantir maior alinhamento com as observacdes experimentais (ver Figura [18)).
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Figura 18 — Cepas de Staphylococcus aureus.

Fonte: QWikimedia Commons|,

A interacao entre a bactéria e a superficie foi modelada por meio do potencial de (WANG
et al, 2020, enquanto o acoplamento entre a célula e o fluido seguiu o modelo proposto por
‘Akinci et al| (2012). A dindmica do fluido baseou-se na formulacio WCSPH| (MONAGHAN,

2005), que incorporou as forcas de pressdo, viscosidade e as interacGes entre o fluido e a

superficie. Para as células bacterianas, as equacdes de movimento de corpo rigido seguiram o

modelo descrito por Coumans| (2011)).

A abordagem adotada, fundamentada no [SPH] possibilitou a modelagem tanto da bactéria
quanto da superficie como conjuntos de particulas. Essa estratégia representou uma vantagem
significativa em relacdo as teorias tradicionais, como a M que consideram apenas uma
distancia média entre duas superficies para estimar as forcas de interacdo, sendo, portanto,
limitada na representacao de superficies rugosas. Ao discretizar a superficie e a bactéria em
particulas, o modelo permitiu o calculo das forcas de adesao entre particulas vizinhas, tornando

o) especialmente eficaz na representacdo de superficies 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 Interacao Bactéria e Superficie

A adesdo da bactéria rigida a superficie rugosa foi modelada por meio de forcas de adesao
dependentes da proximidade entre a célula bacteriana e a rugosidade da superficie, descritas

através do potencial de |LJ| (WANG et al., [2020)). Esse potencial é definido por:

o= (5)- (2] o

em que € representa a profundidade do poco de energia, o corresponde a distancia caracteristica

que define a transicdo entre as interacoes atrativas e repulsivas, e r denota a distancia entre
6

] o\ . . o
duas particulas. O termo | — descreve a repulsdo estérica, enquanto | — representa a
T T

atracdo por dispersdo de London (ISRAELACHVILI, [2010).

A curva do potencial de[LJ]em funcdo da distancia r é ilustrada na Figura[20] a seguir.
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Potencial de Lennard-Jones U (r)
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Figura 20 — Curva do potencial de Lennard-Jones U(r) em funcio da disténcia r.

Fonte: Da autora

A bactéria rigida foi representada como um corpo composto por particulas fixas, cujas posi-
cOes relativas permaneceram constantes ao longo do tempo. A superficie rugosa foi modelada
a partir de particulas distribuidas de modo a refletir a rugosidade da superficie, incluindo suas
asperidades. Tanto a bactéria quanto a superficie foram atribuidas propriedades como massa,
posicdo e os parametros de interacdo € e o, cujos valores foram definidos com base em dados
da literatura e ajustados para garantir maior alinhamento com as observacdes experimentais.

As forcas de interacao entre as particulas da bactéria e da superficie foram calculadas com
base no potencial de[LJ] Para cada par de particulas, a forca de interacdo foi obtida a partir da
derivada negativa do potencial em relacdo a distancia r, de acordo com a seguinte expressao:

U (r)

F=—— (6.2)

Essa formulac3do possibilitou a avaliacao das forcas de ades3do, considerando explicitamente
a dependéncia do potencial em relacao a separacao entre as particulas. A derivada negativa de
U(r) forneceu a forca de interacdo, a qual esta diretamente associada ao trabalho realizado
durante a interacdo. Por esse motivo, o potencial U(r) é frequentemente denominado energia
livre ou energia disponivel. Tal expressao esta intimamente relacionada ao conceito de trabalho
de ades3o entre particulas, sendo essencial para a descricdo das forcas envolvidas no processo
de adesdo bacteriana a superficie.

A curva da forca do potencial de [LJ| derivada do potencial em funcdo da distancia r é

apresentada na Figura 21| a seguir.
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Forca de Lennard-Jones F'(r)

Figura 21 — Curva da forca F(r) derivada do potencial de Lennard-Jones em funcdo da distancia .

Fonte: Da autora

No contexto do modelo, a forca F' representou a interacao de ades3do entre cada particula da
bactéria e as particulas da superficie, conforme modelado por Hentschke (2019). As forcas de
interacao foram calculadas iterativamente a cada passo de tempo, considerando as variacoes
nas posicoes relativas das particulas. A forca total de adesdo exercida sobre a bactéria foi
determinada pela soma das forcas individuais F'(r) para todos os pares de particulas em

interacdo, expressa por:

F, = ZZF(%), (6.3)

em que r;; representa a distancia entre a i-ésima particula da bactéria e a j-ésima particula
da superficie.

A rugosidade da superficie influenciou diretamente o padrdo de adesdo, uma vez que par-
ticulas localizadas em regidoes de maior asperidade geraram forcas de maior magnitude devido
a reducao da distancia r. Dessa forma, as interacdes nas areas mais elevadas da superficie -
associadas a maior rugosidade - contribuiram significativamente para o valor da forca total de
adesdo. As forcas resultantes do potencial de [LJ] foram incorporadas ao modelo como forcas
externas atuando sobre a bactéria e a superficie, desesmpenhando um papel fundamental na
simulacao das interacdes dinamicas. A consideracdo explicita dessas forcas externas permitiu
uma representacdo mais precisa dos fenomenos de adesdo em superficies rugosas, refletindo
com maior fidelidade os efeitos topograficos da superficie nas interacdes bacterianas. Dessa
maneira, a modelagem da interacdo entre bactéria e superficie por meio do potencial de [L]]
possibilitou a representacao precisa dos fenémenos de adesao em superficies rugosas, servindo

de base para a andlise dos resultados obtidos nas simulacdes subsequentes.
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6.2.1.1 Pseudocédigo da Interacdo Bactéria e Superficie

Algoritmo 1: Simulac3do da interacdo entre a bactéria e a superficie com base no

potencial de Lennard-Jones.

Data: Listas de particulas: particulas_bacteria e particulas_superficie
parametros do potencial de Lennard-Jones (¢, 0); raio de corte r..
Result: Forca total de adesdo F, atuando sobre a bactéria.
// Inicializar forga total de adesao
1 F, < 0
// Para cada particula da bactéria

foreach particula_b € particulas_bacteria do

N

// Para cada particula da superficie

3 foreach particula_s € particulas_superficie do

// Calcular vetor de distancia e médulo

4 7 < particula_b.posicdo — particula_s.posicéo;

5 < |[|7];

// Verificar se esta dentro do raio de corte

6 if r <r. then

// 0 raio de corte r. define a distadncia maxima até a qual as
particulas interagem. Interacgdes além dessa distancia sao
desprezadas por serem fisicamente irrelevantes. 0 valor de
r. € escolhido com base na diminuicdo do potencial de
Lennard-Jones para distéancias maiores.

// Calcular magnitude da forca de LJ

20.12 0.6
7 Fmag<—24€|‘rl3 —F ’

// Calcular vetor unitario da direcao da forcga
8 U< T/r;

// Calcular forga vetorial e acumular

9 F < —Finag - U;

10 Zié—»ﬁ1+—ﬁi

O algoritmo apresentado acima implementou numericamente as equacdes [6.1] el6.3
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realizando o célculo iterativo das forcas de adesdo entre as particulas da bactéria e da super-
ficie, fundamentado no potencial de [LJ] Esse procedimento foi empregado a cada passo de
tempo da simulacdo, assegurando a atualizacao continua da forca de adesao em funcao das
posicoes instantaneas das particulas. A introducdo do raio de corte r. teve como objetivo oti-
mizar o desempenho computacional, limitando as interacGes consideradas aquelas fisicamente
relevantes, o que possibilitou a reducdo do custo computacional sem comprometer a precisao

dos resultados obtidos.

6.2.2 Interacao Superficie e Fluido

A interacao entre a superficie rugosa e o fluido é fundamental para entender a adesdo
bacteriana e a precisdo das simulacoes hidrodinamicas. Para modela-la, utilizou-se a formu-
lacdo WCSPH] proposta por [Monaghan| (2005) e aprimorada por |Akinci et al/| (2012). Essa
extensdo do método [SPH| é amplamente adotada por sua capacidade de acomodar variacdes
na densidade do fluido, sem a necessidade de resolver a equacdo de Poisson para a pressdo, o
que melhora a eficiéncia computacional.

A formulagdo WCSPH] é eficaz na simulagcdo das interagdes entre fluidos e superficies
rugosas, capturando com precisdo forcas hidrodindmicas, como pressdo e viscosidade (LIU;
LIU, 2003). Ela lida com geometrias complexas e usa funcdes kernel para estimar as interacdes
entre particulas, permitindo modelar os efeitos de irregularidades microscépicas na dinamica
do fluido e oferecendo uma descricido mais realista do comportamento do fluxo.

Essa abordagem permite simular o movimento do fluido ao redor da superficie rugosa,
integrando forcas viscosas e interacoes intermoleculares, como as de van der Waals, modeladas
pelo potencial de [LJ| (ISRAELACHVILI, [2010). A incorporacdo do |LJ| foi eficaz na captura das
interacGes de curto alcance, proporcionando uma representacao mais precisa das condicoes
reais, essencial para a andlise da adesao bacteriana. Ela também oferece uma visdo abrangente
dos fatores que governam o comportamento do fluido e o processo de adesdo em superficies
rugosas.

A formulacdo [WCSPH] se consolidou como uma ferramenta robusta e versétil para estudar
a dindmica de fluidos e suas interacdes com superficies complexas, especialmente na adesao
bacteriana. Ela permite entender os mecanismos dessas interacoes e explorar o impacto de
parametros como rugosidade, propriedades do fluido e condicdes ambientais, sendo promissora

para o desenvolvimento de estratégias de controle da adesdo bacteriana em areas como salde,
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inddstria e meio ambiente.

Além das equacdes de continuidade (4.18]) e de movimento discutidas no Capitulo [4]
esta secdo apresenta as demais equacdes especificas da formulacdo WCSPH| utilizadas nesta
tese para descrever de forma precisa a interacdo entre a superficie rugosa e o fluido. Essas
equacdes complementam o modelo numérico, permitindo incorporar os efeitos da geometria

da superficie e das forcas atuantes no escoamento préximo a interface.

6.2.2.1 Funcdo Kernel: Spline Cibica

A funcdo kernel spline cibica é considerada fundamental no método [SPH| devido ao seu
suporte compacto e a sua suavidade, caracteristicas que garantem tanto a eficiéncia computaci-
onal quanto a precisdo na representaco das particulas em fluidos (LIU; LIU, [2003)). Inicialmente
proposta por [Monaghan| (2005)), essa funcdo tem sido amplamente adotada, inclusive em es-
tudos posteriores, como o de |Akinci et al. (2012), devido a sua capacidade de oferecer uma
interpolacdo suave, melhorando a precisao dos célculos e contribuindo para a estabilidade das
simulacoes. Essas propriedades tornam a spline ciibica uma escolha recorrente em simulaces
baseadas no [SPHI

A expressao da funcao kernel spline cibica é definida por:

3 3
1—§q2+1q3, para 0 < ¢ <1,
1
Wiz, h) = o3 1(2 —q)?, para 1 < q <2, (6.4)

0, para q > 2,

x ./ . . .. o A
em que q = 7 representa a variavel adimensional definida pela razio entre a distancia = e o

comprimento de suavizacao h, e o3 corresponde a uma constante de normalizacao.

O fator de normalizacdo dimensional em trés dimensGes é dado por o3 = 7r1h3 (MONAGHAN,
1992)). A rapida taxa de decaimento da fun¢do com a distancia assegura que apenas as par-
ticulas vizinhas influenciem os calculos das propriedades fisicas, como densidade e pressao,
contribuindo para a reducdo de oscilagdes indesejadas nesses campos (LIU; LIU, [2003)). Esse
comportamento possibilita uma interpolacao eficiente, controlando a interacdo entre particulas
distantes e evitando o impacto de particulas fora do alcance de suavizacdo, o que melhora a

estabilidade numérica das simulacdes.

A suavidade e a simplicidade funcional do kernel spline cibico facilitam sua implementacao,
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promovendo o desenvolvimento eficiente de cédigos de simulacdo e garantindo um equilibrio
adequado entre precisdo e eficiéncia (MONAGHAN, 2005). Sua capacidade de fornecer uma
interpolacdo suave e continua, aliada ao suporte compacto, torna-o especialmente adequado
para simulacdes de fluidos complexos, nas quais a precisdo nas interacdes entre particulas
vizinhas é crucial para a estabilidade e a fidelidade dos resultados.

A Figura[22]ilustra o comportamento da funcdo kernel spline ciibica em funcdo da variavel
adimensional ¢, evidenciando sua suavidade e o suporte compacto limitado ao intervalo 0 <
q < 2. Esse grafico auxilia na visualizacdo das propriedades da func3o, especialmente sua taxa
de decaimento com a distancia, que restringe a influéncia das particulas vizinhas ao raio de

suavizacao.

Funcdo Kernel Spline Cibica (o3 = 1)

02 04 06 08 1 12 14 16 1.8 2 22 24
Figura 22 — Gréfico da funcdo kernel spline clibica com o3 = 1, em funcao da variavel adimensional ¢ = %

Fonte: Da autora

Observa-se que o valor de W (q) decresce suavemente até se anular em ¢ = 2, confirmando
sua natureza de suporte compacto. Esse comportamento garante que apenas particulas dentro
do raio de suavizacdo contribuam para o calculo das propriedades fisicas, conforme discutido

anteriormente.

6.2.2.2 Caélculo da Densidade por Soma

O célculo da densidade em simulaces[SPH]é realizado por meio da soma das contribuicdes
de massa das particulas vizinhas, ponderadas pela funcdo kernel, conforme apresentado por

Monaghan| (2005):
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pi =D_mWi(h), (6.5)

onde p; representa a densidade da particula 7, m; é a massa da particula j, e W;; corresponde
a funcdo kernel, a qual depende da distancia entre as particulas 7 e 7 e do comprimento de
suavizacao h.

Esse procedimento se mostrou fundamental para assegurar a suavizacao dos resultados e a
estabilidade numérica do método [SPH]|, aspectos essenciais na modelagem de interacdes entre
fluidos e sélidos, como no caso da adesdo bacteriana a superficies rugosas (LIU; LIU, 2003).
A abordagem adotada refletiu o conceito de interpolagdo caracteristico do [SPH]| no qual as
propriedades fisicas sao distribuidas de forma continua entre as particulas do sistema.

O uso da funcdo kernel assegurou que apenas particulas localizadas dentro de um raio de
suporte influenciassem o célculo da densidade (LIU; LIU, 2003), promovendo maior eficiéncia
computacional e reduzindo o impacto de particulas distantes. Essa caracteristica foi particu-
larmente importante para a simulacdo de fendmenos complexos, como variacdes de densidade
em resposta a mudancas de pressao em sistemas levemente compressiveis, conforme tratado
na formulacgo (MORRIS; FOX; ZHU| [1997).

Adicionalmente, a densidade local calculada pela equacao mostrou-se essencial para
a determinacdo de grandezas fisicas, como pressdo e forcas (LIU; LIU|, [2003)), que dependem
diretamente de pardmetros associados ao método [SPH]| Essa dependéncia permitiu a aplicacdo
de forcas de interacao e a modelagem precisa de comportamentos fisicos, garantindo resultados
confidveis em sistemas com elevada complexidade.

A funcao kernel desempenha uma papel crucial no calculo da densidade em simulacdes
[SPH| Como mencionado, a densidade de uma particula é obtida pela soma das contribuicdes
de massa das particulas vizinhas, ponderadas pela funcdo kernel I;;(h). Essa funcdo depende
da distancia entre as particulas e do comprimento de suavizacao h, permitindo que apenas as
particulas proximas influenciem os calculos da densidade. A seguir, apresenta-se o grafico da
funcao kernel spline clbica utilizada para calcular a densidade, ilustrando como a contribuicao
de cada particula varia com a distancia entre elas.

O grafico da funcdo kernel ilustra como a contribuicdo de cada particula para o célculo
da densidade diminui com o aumento da distancia z;;. Como a fun¢do kernel é definida para
decair rapidamente apds um certo limite, as particulas que estdo distantes, ou seja, fora do

alcance de suavizacdo, ndo influenciam o célculo da densidade, o que assegura a eficiéncia
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Funcdo Kernel para o Calculo da Densidade

1 1Wi;(h) (fungdo kernel) —Wih)
0.8 1
0.6 1
0.4 1
0.2 ¢
z;; (distaneia_entre particulas)

02 04 06 038 1 1.2 14 16 1.8 2
Figura 23 — Gréfico da funcdo kernel W;;(h) em func¢do da disténcia z;;, com o3 =1e h = 1.

Fonte: Da autora

computacional e a estabilidade numérica do [SPH| Esse comportamento é essencial para a
modelagem de interacoes entre fluidos e sélidos, como observado em simulacdes de adesdo
bacteriana a superficies rugosas, onde a precisao no calculo da densidade impacta diretamente

a fidelidade dos resultados.

6.2.2.3 Célculo da Pressdo pela Equacdo de Estado

A pressdo nas simulacdes [SPH] foi calculada a partir da densidade, utilizando uma equa-
cdo de estado. Essa abordagem possibilitou a modelagem da compressibilidade controlada do
fluido, assegurando a estabilidade numérica e evitando oscilacoes indesejadas nos campos de
densidade e pressdo. Nesta tese, adotou-se a equacdo [Tait-HG], proposta por[Hughes e Graham
(2010), a qual aprimorou a equacdo de estado de Tait, permitindo uma representacdo mais
precisa da compressibilidade e do comportamento do fluido sob altas pressGes e densidades.

A forma basica da equacdo de estado utilizada foi expressa por:

el

em que pg representa a densidade de referéncia do fluido, ¢ corresponde a velocidade do som

no fluido, e v é o indice de compressao adiabatica. Para as simulacoes envolvendo agua,
adotou-se, tipicamente, o valor v = 7 (RAMACHANDRAN et al., 2018)).
Adicionalmente, aplicou-se um ajuste a densidade p;, de modo a evitar valores negativos

ou inconsistentes. Esse procedimento foi definido pela seguinte expressao:
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Pis  S€ Pi = Po
Pi= (6.7)

Po, S€ pi < po,

Esse ajuste assegurou que a densidade ndo fosse inferior ao valor de referéncia py, o que
preservou a estabilidade dos célculos, especialmente em situacdes caracterizadas por grandes
variacdes de pressdo ou compressibilidade (LIU; LIU, 2003). A combinagdo dessas equacdes
garantiu um comportamento realista do fluido, mesmo sob condicGes extremas, sendo ampla-
mente empregada em simulacdes que envolvem interacGes complexas entre fluidos e sélidos.

A figura a seguir apresenta a curva da pressdo em funcdo da densidade, obtida pela
[HG, com os pardmetros ajustados para simular a compressibilidade controlada do fluido. A
curva ilustra como a pressao varia com a densidade do fluido evidenciando o comportamento

compressivel, especialmente sob pressoes elevadas.

Curva da pressdo em funcao da densidade - Tait-HG

3001

200

100}

Pressdo (MPa)

-100r

0.900 0.925 0.950 0.975 1.000 1.025 1.050 1.075 1.100
p/po (Densidade normalizada)

Figura 24 — Grafico da curva da pressio em funcio da densidade usando a equcdo de (c =
1500m/s,v = 7, po = 1000kg/m?).

Fonte: Da autora

A curva da Figura mostra a relacao entre densidade e pressao calculada pela equa-
¢do de [Tait-HG|, permitindo visualizar a compressibilidade controlada do fluido. Nota-se que,
sob altas pressGes, pequenas variacoes de densidade provocam grandes aumentos de pressao,

caracterizando o comportamento quase incompressivel do fluido. Essa representacdo grafica
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é fundamental para modelar intera¢des entre fluido e sélido em simula¢cdes [SPH| garantindo

realismo mesmo em condicdes extremas.

6.2.2.4 Correcdo de Velocidade: XSPH

A formulacdo [WCSPH|também incluiu termos adicionais para lidar com a compressibilidade

e incorporou correcdes especificas, como o ajuste da velocidade das particulas. Entre essas,

destacou-se a corre¢do [SPH Estendido (XSPH)| descrita por |Monaghan| (2005]), uma técnica

amplamente empregada no [SPH| com o objetivo de melhorar a estabilidade e a suavidade das
simulacGes de fluidos. Essa correcao ajusta as velocidades das particulas com base na influéncia
de suas vizinhas, reduzindo o ruido numérico e prevenindo comportamentos ndo fisicos, como
a interpenetracdo de particulas.

Essa abordagem demonstrou ser especialmente Gtil em simulacoes envolvendo interacdes
complexas entre particulas, nas quais pequenas inconsisténcias nas velocidades poderiam com-
prometer a estabilidade ou gerar resultados irreais.

A correcio [XSPH] foi implementada por meio da seguinte equacdo (MONAGHAN, 2005):

Vi =i+ 0) sz(% —v;) Wiy, (6.8)
j P

em que v, representa a velocidade corrigida da particula ¢, v; e v; sdo as velocidades das
particulas i e j, respectivamente, m; € a massa da particula j, p; é a densidade da particula
J, e Wi; é a funcdo kernel que avalia a influéncia da particula j sobre i. O parametro ¢,
normalmente definido entre 0,01 e 0,1, controla o grau de suavizacdo aplicado a correcdo.

Com a aplicacdo da correcdo [XSPH| as velocidades das particulas vizinhas tornaram-se
mais homogéneas, o que aumentou a estabilidade da simulacdo e reduziu descontinuidades
abruptas ou comportamentos n3o fisicos (MONAGHAN, 2005)). Essa técnica foi especialmente
importante em cendrios com interacdo significativa entre particulas, como em modelagens de
fluidos com altos gradientes de velocidade ou simulacdes multifasicas.

Para ilustrar o impacto da correcdo [XSPH| na suavizacdo das velocidades, a
apresenta um grafico comparativo entre os campos de velocidade com e sem a aplicacdo da
correcdo. A aplicacdo da[XSPH]resultou em maior uniformidade nas velocidades das particulas,

reduzindo oscilacGes locais e promovendo um campo mais estavel e fisicamente plausivel.
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24 —e— Sem XSPH
29 +{ |- Com XSPH

1.8

1.6 |- 3

Velocidade (m/s)

1.2

0 1 2 3 4 )
Posicdo da particula (m)

Figura 25 — Comparacdo das velocidades das particulas com e sem a aplicacdo da correcio XSPH.

Fonte: Da autora

A inclusdo da [Figura 25| reforca, de maneira visual, a efetividade da correcdo [XSPH] na
reducao do ruido numérico e na promocao de um campo de velocidades mais suave, eviden-

ciando a importancia dessa técnica para garantir a qualidade e a estabilidade das simulacdes

[SPH!

6.2.2.5 Esquema de Integracao Temporal

A formulacdo WCSPH] assim como o tradicional [SPH| resolveu problemas dindmicos por
meio da integracao temporal, a qual consistiu em acompanhar a evolucdo das grandezas fisicas
no tempo para solucionar as equacdes diferenciais que governam o sistema. Essa abordagem
foi essencial para capturar a dinamica dos fluidos e suas interacoes com superficies rigidas.
No entanto, uma escolha inadequada do método de integracdo ou do passo de tempo poderia
comprometer a precisao dos resultados e causar instabilidades numéricas, como oscilacdes ar-
tificiais ou divergéncias nos valores computados, o que afetaria a confiabilidade das simulacdes

(LIu; LIU, 2003).

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

DRAN; PURI, 2019), uma extensdo aprimorada do integrador |Prever-Avaliar-Corrigir (PEC)|
(MONAGHAN, 2005)), amplamente utilizado na formulacdo [SPH| O integrador [EPEC]| adicionou

uma etapa de correcdo ao ciclo do [PEC, o que proporcionou maior precisdo nas solucdes e
melhor estabilidade numérica. Tais caracteristicas mostraram-se especialmente relevantes em

simulacdes com interacdoes complexas entre particulas, como no caso da adesdo bacteriana a
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superficies rugosas.
As equacdes diferenciais governantes foram resolvidas a cada passo de tempo conforme as

seguintes etapas (RAMACHANDRAN; PURI, 2019):

» Avaliar: Nesta etapa inicial, calculou-se f,, no tempo t,, determinando as forcas atu-
antes, como pressao, viscosidade e forcas externas. Essa avaliacdo inicial foi crucial para

estimar corretamente as interacdes entre particulas;

» Predizer: Com base nas forcas calculadas, atualizaram-se as posicdes das particulas
conforme 4,1 = y, + At - f,,, em um processo semelhante ao método de Euler. Essa

predicao forneceu uma estimativa inicial para a evolucdo do sistema;

» Auvaliar: Apos a predicdo, recalculou-se as forcas f, 1 com base nas novas posicoes
previstas y,.1. Adicionalmente, ajustaram-se as velocidades com base nas forcas atua-

lizadas, assegurando maior precisdao na representacao do movimento das particulas;

S . . <~ , . o At
= Corrigir: Por fim, ajustaram-se as posicdes das particulas utilizando y,, 11 = ¥ +5 (fu+
fnx1), 0 que incorporou uma média ponderada das forcas inicial e recalculada. Esse ajuste
final reduziu erros acumulados e preveniu fendmenos indesejados, como a interpenetracao

de particulas.

Esse ciclo repetiu-se a cada passo de tempo, permitindo que o sistema evoluisse de forma
estavel e consistente. A combinagdo das etapas do integrador EPEC] proporcionou maior ro-
bustez as simulacdes (RAMACHANDRAN; PURI, 2019), mostrando-se particularmente adequada

para problemas com interacGes complexas, como os estudados nesta tese.

6.2.2.6 Calculo Adaptativo do Passo de Tempo

Na formulacdo WCSPH] o célculo do passo de tempo desempenhava um papel essencial
para assegurar a estabilidade e a precisao das simulacdes numéricas. Esse passo de tempo,

representado por At, era limitado principalmente pela condicdo de estabilidade numérica co-

nhecida como |Condicdo Courant-Friedrichs-Lewy (CFL)| Essa condicdo estabelecia um limite

superior para At com base em fatores como a velocidade do som no fluido, a velocidade
relativa entre particulas e a distancia minima entre elas.
Além disso, interacGes adicionais, como forcas de interacdo entre fluido e superficie, tam-

bém influenciavam o célculo do passo de tempo, especialmente em simulacdes envolvendo
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superficies rugosas. Essas interacdes podiam reduzir o valor de Az, exigindo, assim, um cal-
culo mais cuidadoso de At para garantir a estabilidade da simulagdo (RAMACHANDRAN et al.,
2021). Dessa forma, a escolha adequada de At n3o apenas garantia a estabilidade computa-
cional, mas também impactava diretamente a eficiéncia do processo de simulacao.

A condicdo [CFL] assegurava que as informagdes fossem propagadas adequadamente entre
as particulas do fluido, prevenindo sobreposices indesejadas e garantindo a convergéncia dos

resultados numéricos. Essa condicdo era expressa pela seguinte equacao:

c- At
< .
Do (69)

em que c representava a velocidade do som no fluido, At correspondia ao passo de tempo,
Ax é o passo espacial, e (), representava o nimero de Courant maximo. O valor tipico de
Cinaz €ra definido como 1, ou ligeiramente superior, dependendo do método empregado e do
nivel de precisdo requerido (KOSHIZUKA; OKA, (1996)).

No contexto de superficies rugosas, Az 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 presenca de forcas de interacdo entre o fluido e a superficie
(ou a bactéria) também afetava o comportamento dindmico do sistema, exigindo um ajuste

cuidadoso de At.

6.2.2.7 Condicées Iniciais e de Contorno

As condicGes de contorno foram definidas pelas condicGes iniciais e pela rugosidade da
superficie. A posicdo 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 superficie rugosa foi modelada por particulas fixas, e a interacao entre o fluido e a
superficie foi tratada com condicdes de ndo penetracdo (MONAGHAN, 2005). A interacdo
entre a bactéria e o fluido foi regida pelo potencial de|LJ| considerando o movimento relativo
e os efeitos da rugosidade (MONAGHAN, 2005).

A aplicacdo da correcdo [XSPH| melhorou a estabilidade numérica e preveniu a interpene-

tracdo entre particulas, aumentando a robustez da simula¢do (AKINCI et al., [2012).
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6.2.2.8 Pseudocédigo da Interacdo Superficie e Fluido

Algoritmo 2: Simulac3o da interacdo superficie e fluido com WCSPH, integracao

EPEC, correcio XSPH e passo de tempo adaptativo.
Data: Listas de particulas do fluido e da superficie, propriedades fisicas (m, v, po, h),

parametros do método (¢, Cpyaz, ¢), tempo final T,
Result: Posicoes e velocidades atualizadas ao longo do tempo.
1 while ¢ < T¥,, do

// 1. Atualizar densidade com equacdo da continuidade

2 foreach particula i do
3 D =piy; (v = v5) - ViWi;
4 pi < pi+ 2o At

// 2. Calcular forcas com equagdo do movimento

5 foreach particula i do

6 pi = (pi — po);

7 aﬂ——ijj (z%-f—ﬁ%) viWij + gi»
J [

// 3. Predicdo (EPEC)

8 v — v+ a; - At

9 xi 4 x + v At

// 4. Reavaliagdo com x;

10 (repetir célculo de forcas);

// 5. Correcéao

11 ’L)Z'(*%(UiJrU;(Jrai'At);

12 xﬁ—%(a:i—i-x;"—l—vi-At);

// 6. Correcdo XSPH

13 ViVt 9, %(vj —v)Wij;
// 7. Calculo de At adaptativo
14 At%Cmax‘min(%‘m,h—j,\/%);

15 Atualizar tempo: t <+ ¢t + At;

O pseudocddigo apresentado sintetiza, de maneira estruturada, os principais passos da
metodologia utilizada na simulac3o da interacdo entre a superficie e o fluido. Nele, observa-se
a integracdo da formulacdo WCSPH] do esquema de integracdo temporal [EPEC] da correcdo

de velocidade por [XSPH]| e do célculo adaptativo do passo de tempo baseado na condicdo
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[CFL] Essa abordagem integrada possibilitou assegurar a estabilidade numérica e a precisdo
das simulacdes, ao mesmo tempo em que respeitou as restricGes fisicas impostas pelo modelo.
O pseudocddigo, portanto, representa um guia consolidado das etapas de atualizacdo das

propriedades das particulas ao longo da simulacao.

6.2.3 Interacao Bactéria e Fluido

A interac3o entre a célula bacteriana, modelada como corpo rigido, foi simulada por meio de
um acoplamento rigido-fluido baseado na formulagéode Akinci et al. (2012). Esse modelo
considera a interacdo direta da célula com o fluido circundante e as superficies do dominio,
sendo essa interacdo fundamental para a descricao da dindmica de adesao bacteriana.

O acoplamento rigido-fluido permitiu simular o movimento de corpos rigidos, como as
bactérias, sob a acdo das forcas exercidas pelo fluido e das forcas de contato com as superficies,
desconsiderando deformacdes. As colisdes foram tratadas pelo método [DEM| que modela as
forcas normais e tangenciais de contato. Essas forcas impediram a interpenetracdo entre os
corpos rigidos e as superficies e descreveram o deslizamento nas regidoes de contato.

Além dos movimentos translacionais, o modelo considerou os movimentos rotacionais dos
corpos rigidos, os quais influenciaram a troca de momento com o fluido. As equacdes de
movimento que descrevem essas interacoes foram resolvidas numericamente pela formulacao
[SPH]| garantindo uma representacdo realista da dindmica das colisGes.

A simulacdo das colisdes entre corpos rigidos, aliada a modelagem das interacdes entre a
superficie e o fluido e entre a bactéria e o fluido, foi essencial para compreender o comporta-
mento bacteriano durante a ades3o a superficies. Essa abordagem foi especialmente relevante
em superficies rugosas, nas quais a heterogeneidade estrutural do substrato tornou as intera-
cOes mais complexas.

A esfera que representa a bactéria no modelo seguiu as equacdes de movimento para corpos
rigidos desenvolvidas por Coumans| (2011) e aplicadas por Akinci et al.[(2012)). O acoplamento
rigido-fluido simulou as interacdes entre o fluido incompressivel e os corpos rigidos, garantindo
a conservacao de massa e momento, além de evitar penetracdes indesejadas entre o fluido e
os solidos.

A dinamica dos corpos rigidos e do fluido foi controlada por particulas de contorno loca-
lizadas na superficie dos corpos rigidos, possibilitando a simulacdo de diferentes geometrias.

A correcao de densidade, as forcas de interacdo rigido-fluido e as equacGes de movimento
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compuseram a base matematica empregada para descrever essas simulacdes com precisao.
A seguir, s3o apresentadas as funcdes implementadas nesta tese, responsaveis pelo aco-

plamento rigido-fluido segundo a abordagem de Akinci et al.| (2012), com base no exemplo

sphere in vessel do [PySPH|

6.2.3.1 Correcdo da Densidade pela Soma

A densidade de uma particula fluida foi ajustada pela contribuicdo dos vizinhos fluidos
e dos contornos rigidos segundo |Akinci et al.| (2012). Essa integracdo garantiu estabilidade
e precisao nas simulacdes ao capturar efeitos locais, como pressdo e fluxo, e representar os
fendmenos fisicos de forma mais realista.

No modelo proposto, a formulacao descreveu as interacdes hidrodinamicas entre o fluido e
a bactéria (corpo rigido), sendo essencial em geometrias complexas, como superficies rugosas.
A correcao da densidade préxima as fronteiras possibilitou modelar de forma realista as forcas
de pressao e viscosidade, essenciais na adesao bacteriana.

A densidade corrigida no fluido foi determinada pela equacao:

Pf; :mfiZWijjtmfiZWik, (610)
J k

onde my, é a massa da particula fluida ¢, I¥;; representa a interagdo com as particulas vizinhas
j e Wy a interacdo com as particulas de contorno rigido k.

Segundo Akinci et al.| (2012), essa equacdo considera as contribuicbes dos vizinhos fluidos
e das particulas de contorno. Entretanto, superestimou a densidade em amostragens nao
uniformes, como em superficies rugosas, provocando forcas de pressdo excessivas e instabilidade
por desconsiderar explicitamente o volume das particulas de contorno.

Para superar essa limitacdo, foi implementada a reformulacdo proposta por Akinci et al.

(2012), que incluiu o volume das particulas de contorno na equag&o:

Pr = My Z Wi + Z@Dbk(Poi)Wik, (6.11)
j k
com

1
U (po.) = poVo,, Vo, (6.12)

= 7
2k Wik
onde V;, representa o volume associado a particula de contorno b; e py, a densidade de repouso

do fluido em interacao com o corpo rigido.
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A inclusdo do volume das particulas de contorno foi relevante para representar a interacdo
entre o fluido, a bactéria e a superficie rugosa, aumentando a precisdo das forcas de interacdo
e mitigando instabilidades em distribuicGes ndo homogéneas, resultando em uma simulacdo
mais estavel e confidvel.

A Figura[26|ilustra o impacto da correcao da densidade ao comparar a variacdo da densidade
proxima a superficie com e sem a correcdo. A consideracdo do volume das particulas de
contorno melhorou a representacdo das interacoes entre o fluido e a superficie, promovendo

maior estabilidade e precisao ao modelo.

Variacdo da densidade ao longo da distancia da superficie

I
o
[

Densidade

e
W
T

0.2

Distancia da superficie

- -- Densidade sem correcao
——  Densidade corrigida

Figura 26 — Variacao da densidade ao longo da distancia da superficie, com e sem a correcdo de densidade.

Fonte: Da autora

6.2.3.2 Forca de Pressdo entre Fronteira e Fluido

A forca de pressao entre o fluido e a superficie rigida foi fundamental para garantir in-

teraces realistas no modelo (AKINCI et al,, 2012), evitando a penetragdo e preservando
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as propriedades do fluido (densidade e pressdo). Na ades3o bacteriana, essa forca mediou a
interacdo entre o fluido e a bactéria (corpo rigido), assegurando estabilidade e consisténcia
fisica, especialmente em superficies geometricamente complexas, como as rugosas.

A forca aplicada por uma particula de contorno b; a uma particula fluida f; é expressa por:

Dy
FJ§1<—bJ‘ - _mfid}bj (poz) (p%:) VWija (613)
em que 1y, (po,) corresponde ao termo que incorpora o volume e a densidade da particula de

contorno, py, representa a pressao da particula fluida, py, indica sua densidade, e VI¥;; denota
o gradiente da funcdo kernel.

Para garantir a conservacdo do momento na interacdo, a forca de pressdo é calculada de
forma simétrica, conforme a equacao:

FP . =—F"

i—fi T i+—bj* (6'14)

Essa abordagem ¢ indispensavel para garantir que as interacoes entre o fluido, a bactéria e
a superficie rugosa sejam fisicamente consistentes e estaveis. Tal consisténcia é essencial para
modelar com precis3o a ades3o bacteriana e os efeitos das interacoes em sistemas multifasicos,

como o investigado neste estudo.

6.2.3.3 Momentos de Forca ou Torques

No modelo de adesdo bacteriana em superficies rugosas, os torques foram utilizados para
simular a rotacdo da bactéria (corpo rigido). Segundo Akinci et al.| (2012), esses torques
resultaram das interacdes entre o fluido e a fronteira, representando a rotacdo da bactéria ao
interagir com o fluido e a superficie rugosa.

Esses torques foram gerados pelas forcas totais aplicadas nas particulas de contorno da

bactéria. As equacbes que descrevem essas forcas sao:

B =Y (P 4 ) e RO =Y (R v R ).  (619)

J J

em que F? e FV representam, respectivamente, as forcas de pressdo e de viscosidade entre
as particulas de fluido f; e as particulas de fronteira b;. Essas forcas foram tratadas de forma
simétrica, assegurando o equilibrio e a precisdo do modelo, conforme indicado por |Akinci et

al| (2012).
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No modelo proposto, as forcas totais F°! f; e F'°!lp, foram aplicadas, respectivamente,
as particulas de fluido e as particulas de contorno, simulando a interacio entre o fluido e a
bactéria na presenca de superficies rugosas. A forca total F};;4 que atuou sobre a bactéria

correspondeu a soma de todas as forcas nas particulas de contorno:

Frigia =Y Fo' (6.16)

(2

Adicionalmente, o torque total 7,54 sobre a bactéria foi calculado como a soma dos
produtos vetoriais entre a posicao relativa de cada particula de contorno 7, em relacao ao

centro de massa =", e a forca aplicada nessa particula:

Trigid = Z(xz - xcm) X ngotal‘ (617)

-

Esses torques e forcas foram aplicados ao corpo rigido (bactéria), permitindo o calculo de
seu movimento rotacional durante o processo de ades3o e de interacdo com a superficie rugosa
(AKINCI et al, 2012).

No contexto computacional, os momentos de forca foram integrados ao modelo com o
objetivo de prever a evolucdo do movimento rotacional da bactéria ao longo do tempo, asse-
gurando que as interacdes entre o fluido, a bactéria e a superficie rugosa fossem fisicamente
consistentes. Essa abordagem nao apenas garantiu a estabilidade e a precisao do modelo,
mas também foi essencial para simular a adesdo bacteriana de maneira mais realista, consi-
derando as complexidades dinamicas do sistema, e, por conseguinte, avancar na compreensao

dos processos de adesdo em superficies rugosas.

6.2.3.4 Forca Aplicada ao Corpo Rigido

Em simulacdes de corpos rigidos acoplados a fluidos, a aplicacdo de uma forca externa uni-
forme a todas as particulas do corpo rigido desempenhou um papel fundamental na simulacdo
de efeitos globais, como a gravidade ou outras forcas constantes (BURDEN; FAIRES; BURDEN,
2016). Essa abordagem garantiu que todas as particulas do corpo experimentassem a mesma
aceleracao, mantendo a uniformidade da forca em termos de direcdo e magnitude.

Conforme descrito por Ramachandran et al.| (2018), essa forca foi aplicada de forma glo-
bal, sem interferir nas interacdes locais de colisdo ou de contato entre o corpo rigido e outras

entidades do sistema, como o fluido ou as fronteiras, permitindo que o movimento do corpo
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rigido fosse influenciado pela forca externa sem comprometer a precisao das interacdes hidro-
dindmicas no modelo.

Forcas globais uniformes, como a gravidade, sdo amplamente utilizadas para representar
o peso em simulacdes (BURDEN; FAIRES; BURDEN, 2016]). Além disso, outras forcas, como
aceleracGes uniformes ou resisténcia ao movimento, podem ser modeladas para simular cenérios
especificos, como o deslocamento em fluidos viscosos ou a aplicacdo de forcas externas de
tracao.

No contexto do modelo de adesdo bacteriana, a gravidade, por exemplo, foi crucial para
descrever o movimento da bactéria, tratada como corpo rigido, ao interagir com o fluido.
Essas forcas influenciaram tanto o movimento de translacdo quanto o de rotacdo da bactéria,

aspectos essenciais para a modelagem da dinamica de ades3o ao fluido e a superficie rugosa.

6.2.3.5 Colisdo entre Corpos Rigidos

No modelo proposto, a colisdo entre corpos rigidos foi simulada com o [DEM]| conforme
descrito por |Garg et al.| (2012) e |Akinci et al| (2012). Adaptado para as interacdes entre a
bactéria e o fluido, esse método foi essencial para descrever o movimento da bactéria na adesao
a superficies rugosas. As forcas de contato foram modeladas por um sistema mola-amortecedor,
com a forca normal evitando penetraciao e regulando a interacdao com as irregularidades da
superficie, e a forca tangencial controlando o deslizamento da bactéria sobre a superficie (GARG
et al, 2012), (AKINCI et al., [2012).

A bactéria, modelada como corpo rigido de particulas esféricas, interagia no[DEM]por forcas
normais e tangenciais durante colisdes com a superficie ou outras particulas, capturando sua
dindmica (GARG et al., 2012)). Seu movimento era influenciado pelas forcas hidrodindmicas do
fluido, como pressdo e viscosidade (LIU; LIU, 2003). A equacdo de movimento combinava as
forcas de contato do [DEM] com as hidrodindmicas, considerando as condi¢@es locais do fluido
e as interacdes com a superficie (AKINCI et al., [2012). Essas forcas alteravam a velocidade e
o padrdo de movimento da bactéria, influenciando sua adesdo ou deslizamento (AKINCI et al.,
2012).

Durante a simulac3o, o [DEM] calculava as velocidades e posicdes da bactéria a cada passo
de tempo, considerando as interacdes internas entre suas particulas e o fluido (GARG et al.,
2012)), (AKINCI et al., 2012)). As forcas de contato eram ajustadas conforme as condi¢des do

fluido, e o arraste gerado na interacao entre a bactéria e o fluido impactava tanto a adesdo
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quanto o movimento da bactéria (KIM; KARRILA, 2013). Em regiGes de alto fluxo, o fluido
afastava a bactéria da superficie, enquanto em areas de baixo fluxo o movimento era menos
restrito (LAUGA; POWERS, 2009).

A interacdo da bactéria com o fluido foi ajustada com base no fluxo, viscosidade local e
posicdo da bactéria, garantindo uma simulac3o realista (LIU; LIU, [2003)), (MORRIS; FOX; ZHU,
1997)). O regulava o movimento da bactéria em superficies rugosas, incorporando o
impacto das forcas hidrodindmicas na adesdo (GARG et al., 2012)), (AKINCI et al, [2012). O
fluido alterava o padrdo de contato, influenciando diretamente a adesdo, que era governada
pela combinacdo das forcas de contato do e as condicdes do fluido (MARSHALL et al.
2003). As equacdes do incluiam forcas normais e tangenciais durante as colisdes e as
equacdes de movimento das particulas, possibilitando uma descricdo precisa da dinamica da
bactéria. O modelo representou realisticamente a capacidade da bactéria de se mover, aderir
ou deslizar, conforme as condicdes do sistema.

A posicao e as velocidades das particulas evoluiam conforme as leis de Newton. Para a
particula 4, as equacdes de movimento foram expressas por Garg et al. (2012)) da seguinte

forma:

m; - a; = Fi, (618)

em que m; é a massa da particula 7, a; sua aceleracdo e F; a soma das forcas que atuam
sobre ela, incluindo interacdes entre particulas, forcas externas (como gravidade ou press3o)
e forcas de contato derivadas do [DEM]

A forca normal de contato entre duas particulas foi modelada por uma combinacdo de

mola (restauracdo) e amortecedor (dissipacdo), conforme descrito por Garg et al.| (2012):

F,=—k, 60—, v, (6.19)

em que k, é o coeficiente de rigidez normal,  é a sobreposicdo entre as particulas, 7, é o
coeficiente de amortecimento normal e v,, é a velocidade relativa na direcdo normal de contato.
A forca tangencial também foi modelada por mola e amortecedor, considerando o deslo-

camento tangencial acumulado, conforme |Garg et al.| (2012):

Ft = —k?t : 515 — VYt * Ug, (620)
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onde k; é o coeficiente de rigidez tangencial, J; é o deslocamento tangencial acumulado, ~; é
o coeficiente de amortecimento tangencial e v; é a velocidade relativa na direcdo tangencial.

A sobreposicdo entre as particulas i e j foi definida por |Garg et al. (2012) como:

D; — D;

'=—>

— |@; — 2], (6.21)

onde D; e D; sao os diametros das particulas i e j, e x; e x; sdo suas posicoes.
A forca total de contato F,,tqt0 SObre uma particula foi calculada como a soma das forcas

normais e tangenciais:

Fcontato = Fn + Ft' (622)

O torque total T}, sobre uma particula foi obtido pela soma dos torques gerados pelas

forcas de contato:

,I;iotal - Z(xz - xcm) X Fcontatm (623)
J
onde z., é o centro de massa da particula, garantindo o céalculo do torque em relacao ao

ponto de referéncia adequado.

6.2.3.6 Movimento de um Corpo Rigido

No modelo [SPH}, o movimento de um corpo rigido é governado por forcas hidrodinamicas,
de contato e gravitacionais, envolvendo translacdo e rotacdo (RAMACHANDRAN et al., [2018)).
A velocidade de um ponto no corpo rigido é a soma da velocidade do centro de massa e da

velocidade rotacional, dependente da posicao relativa em relacao ao centro de massa:

Uponto = VUcm +w X, (624)

onde v,y € a velocidade do centro de massa, w é a velocidade angular e r é o vetor posicao
relativo ao centro de massa.

A dinamica da bactéria rigida foi descrita pelas interacdes com as particulas de fluido e a
superficie rugosa. As forcas hidrodindmicas, incluindo press3o e viscosidade, foram calculadas
para cada particula de fluido interagindo com o corpo rigido. A forca total Fj 4o € O torque

THuido SObre o corpo foram computados pelas expressées:
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F1f|uido = Z (Fpressao,i + Fviscosidade,i) ) (625)

i

Thuido = Y i X Fluidoyis (6.26)

onde r; representa o vetor posicao relativo ao centro de massa da bactéria.

As forcas de contato, modeladas com base no método [DEM| impedem a penetracido do
corpo na superficie e contribuem para a adesio da bactéria a superficie rugosa. A forca gra-
vitacional afeta o movimento translacional do centro de massa.

As equacdes que governam o movimento translacional e rotacional da bactéria rigida sao

dadas por:

» Translac3o:

Ftotal
a =

. Unova = U+ aAt, 7Thova =7 + VAL, (6.27)
m

onde a é a aceleracdo translacional, Fi.a € a forca total aplicada, m é a massa da

bactéria, vnova € a nova velocidade e 70,2 € a nova posicdo do centro de massa.

» Rotacao:

a=I""7 Wwa=w+aAt, Ry =R+ wAt, (6.28)

onde « é a aceleracio angular, I=! é a inversa do tensor de inércia, T é o torque total

aplicado, wyova € @ nova velocidade angular e Ry, € a nova orientacao do corpo rigido.

6.2.3.7 Calculo do Passo de Corpo Rigido 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 rigidos, considerando as forcas hidrodinamicas, 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 rigido-fluido e as interacdes com
superficies rugosas, permitindo previsGes precisas do movimento no contexto da dinamica de
fluidos.

De acordo com |Burden, Faires e Burden| (2016)), o m é um método de dois estagios:
inicialmente, realiza-se a previsdo do estado do sistema com base nas forcas e torques iniciais;

em seguida, procede-se a correcdo 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 adesdo bacteriana a uma superficie rugosa, o método foi
empregado para integrar as equacoes do movimento linear e angular, assegurando estabilidade
numérica. As forcas hidrodinamicas — como as de pressao e viscosidade — foram tratadas por
meio do método (AKINCI et al, |2012)), enquanto as forcas de contato com a superficie
permitiram o calculo da forca total F} e do torque 7 sobre o corpo rigido.

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

= Previsdo (Passo 1): Estimou-se o estado futuro do corpo rigido a partir das forcas e

torques iniciais.
Para o movimento linear:

Upredito = U + CLAt, Tpredito = T + UAta (629)

Fi .t
em que a = — representa a aceleracao linear.
m

Para o movimento angular:
Wpredito = W + OzAt, Rpredito =R+ WAt7 (630)
sendo v = /! - 7 a aceleracdo angular.

» Correcdo (Passo 2): As forcas F; e os torques 7 foram recalculados com base no estado
previsto, e, posteriormente, as velocidades e posicdes foram corrigidas por meio da média

ponderada entre os estados inicial e previsto.

Para o movimento linear corrigido:

maicla preav OAt’ T‘novo =r + mcla prear oAt. (631)

Unova = ¥V + 9 9

Para o movimento angular corrigido:

Oinicial + ozpredim At R — R + Winicial + Wpredita At (632)

Whove = W + 9 9

Apos a etapa de correcao, as novas velocidades linear e angular, bem como as novas
posicdes e orientacoes do corpo rigido, foram atualizadas. Esse processo foi repetido a cada
passo de tempo At, permitindo capturar com precisdo as interacdes dinamicas entre o corpo

rigido, o fluido e a superficie rugosa.



114

A combinacdo do método com as forcas especificas envolvidas no sistema possibilitou
uma simulac3o realista da ades3o bacteriana em superficies rugosas, oferecendo uma descricdo

detalhada do comportamento do corpo rigido em cendarios complexos.

6.2.3.8 Calculo do Passo de Tempo para a Interacdo Rigido-Fluido no SPH

Em simulacGes de acoplamento rigido-fluido, o calculo do passo de tempo dt mostrou-se
fundamental para assegurar a precisdo e a estabilidade numérica. No exemplo sphere in vessel
do (RAMACHANDRAN et al., 2018), dt foi determinado com base na resolucdo espacial
dz, na velocidade do som ¢y e em um parametro de suavizacdo hdz, conforme a seguinte

expressao:

B 0.125 x dx x hdx

dt
Co X 1.1

(6.33)

Nessa equacdo, dx representa o espacamento entre as particulas, hdx é um fator de
suavizacdo, e ¢y corresponde a velocidade do som no fluido. O fator 1,1 foi incluido com o
intuito de melhorar a estabilidade numérica.

Essa formulacdo permitiu garantir a estabilidade ao levar em conta a resposta dindmica do
fluido e a transferéncia de momento para o corpo rigido, prevenindo instabilidades numéricas
ou movimentos nao fisicos. No modelo proposto, que simula a adesdo de uma bactéria esférica
rigida a uma superficie rugosa, o calculo do passo de tempo foi ajustado de modo a equilibrar
preciséo e eficiéncia, considerando-se a formulacdo [WCSPH|de acordo com o que foi proposto
pelo modelo de Akinci et al.| (2012) e a complexidade topoldgica da superficie rugosa.

Ao adaptar dt as caracteristicas especificas do sistema, essa abordagem possibilitou a
realizacdo de simulacGes consistentes e confidveis das interacoes entre o corpo rigido e o

fluido.

6.2.3.9 Pseudocddigo da Interacdo Bactéria e Fluido

O pseudocddigo a seguir apresenta a simulacdo da interacdo entre uma bactéria esférica
rigida e o fluido, com base na formulacdo WCSPH] integracdo e critério de passo de

tempo do exemplo sphere in vessel do |PySPH,
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Algoritmo 3: Simulac3o da interacdo entre bactéria rigida e fluido utilizando WCSPH
e integracao temporal RK2.

Data: Particulas do fluido, propriedades fisicas do fluido e da bactéria (massa,
momento de inércia, ¢y, h, dz, hdz), tempo final T
Result: Evolucdo temporal das posicGes, velocidades e rotacdes da bactéria rigida
interagindo com o fluido.

1 Calcular At + W;

2 while t < 7%, do

// 1. Calculo das forcas do fluido sobre a bactéria (WCSPH)

3 foreach particula de fluido i do

4 L Calcular p;, p; e a; com base nas interacdes vizinhas (pressdo e viscosidade);

foreach particula de fluido préxima a bactéria do
6 L Calcular contribuicdo de forca e torque sobre a bactéria;

// 2. Calculo das forcas de contato entre bactéria e superficie
7 Identificar colisdes e calcular forcas normais/tangenciais de contato e torque;

// 3. Etapa de Previsdo (RK2)

8 aop — Ffluido"‘F”cTzntato“FFg;

9 (%) — I_l : (Tfluido + 7-contato);

10 v <= v+ ag - At;

11 r* —r4+v- At

12 W' — w+ ap - At

13 R+ R+ w-At;

// 4. Etapa de Correcdo (RK2)

14 Recalcular F™* e 7* com o estado previsto;
15 a* — W;

* —1 * * i
16 of 1 : (Tﬂuido + Tcontato)v

17 | v v+ 3(ap+a*) - At
18 r 1+ 3 (v4vt) - A
19 | w+w+i(a+a) - A
20 | R<+ R+ 3(w+w') At
// 5. Atualizar tempo
21 t <+ t+ At;




116

7 MODELAGEM

7.1 INTRODUCAO

Este capitulo apresenta a modelagem computacional desenvolvida para representar a ade-
sdo bacteriana em superficies rugosas. Foram detalhados os principais aspectos do cenario
simulado, incluindo os parametros definidos para a superficie e para a bactéria. Os resultados
obtidos foram confrontados com dados experimentais da literatura, possibilitando a avalia-
cdo da influéncia da rugosidade e da distribuicao das forcas no processo inicial de adesdo
bacteriana.

A metodologia adotada nesta tese teve como objetivo representar com precisio esse feno-
meno, por meio da combinacdo do método [SPH|com o potencial de[LJ] Esse modelo permitiu
uma analise aprofundada das interacoes intermoleculares entre a bactéria e a superficie, con-

siderando também os efeitos hidrodinamicos que influenciam a ades3o.

7.2 CENARIO

O cenério de simulacdo consiste em uma bactéria esférica com didmetro de 1pm intera-
gindo com amostras de superficies texturizadas com dimensdes de 5pm x 5pm, selecionadas
aleatoriamente a partir dos dados experimentais disponiveis em Lutey et al.| (2018). Foram con-
sideradas diferentes classes de texturizacdo, incluindo superficies do tipo SPIKE (estruturas
pontiagudas, semelhantes a espinhos), LIPSS (do inglés Laser-Induced Periodic Surface Struc-
tures, ou estruturas periddicas induzidas por laser) e NP (do inglés Nanopillars, ou estruturas
em forma de pilar, coluna ou haste em escala nanométrica).

Para fins ilustrativos, a seguir serd apresentada uma amostra representativa do tipo SPIKE,
exibida na Figura . Essa amostra aleatéria possui uma rugosidade da area da superficie (Sa)

calculada em 8,32pm, valor que se mantém consistente com os dados reportados por Lutey et

al| (2018).
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Figura 27 — Exemplo de amostra de superficie aleatéria.

Fonte: Da autora

Além disso, uma fase liquida também foi incluida, interagindo com a superficie e a bactéria
por meio de um acoplamento rigido-fluido. Para a andlise, foram realizadas 200 simulacdes,
cada uma utilizando uma amostra de superficie aleatéria e um tempo simulado de 2s, com um

passo de tempo de le™s para cada simulacio.

7.3 RESULTADOS E DISCUSSOES

Todas as 200 simula¢Ges foram executadas em uma |Central Processing Unit (CPU), com

duracdo média de aproximadamente 1 hora e 25 minutos por simulacdo. As simulaces foram
realizadas em trés etapas distintas, considerando os diferentes tipos de superficies texturizadas:
inicialmente, superficies do tipo SPIKE, seguidas pelas superficies LIPSS e, por fim, as super-
ficies NP. Essa abordagem permitiu analisar de forma sistematica a influéncia da rugosidade

e da topografia da superficie sobre a adesdo bacteriana.

7.3.1 Resultados para superficies SPIKES

Nesta subsecdo, sao apresentados e discutidos os resultados obtidos para as superficies
do tipo SPIKE. A andlise concentra-se na distribuicdo das forcas de adesdo local e total,

destacando comportamentos especificos observados nessas superficies e comparando-os com
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dados da literatura.
Ao analisar a distribuicao das forcas maximas de atracdo sobre a bactéria, observou-se
que a distribuicdo é concentrada na extremidade inferior do espectro para as simulacdes, com

apenas alguns casos extremos, como mostrado na Figura [28 referente a apenas 45 simulagdes.

Maximum Stress Distribution Across Simulations

Frequency

2.5 3

Maximum Stress in nMN

Figura 28 — Distribuicdo das forcas méaximas de ades3o local para 45 simulaces (em nN).

Fonte: Da autora

Os resultados obtidos neste estudo estdo em consonancia com os apresentados por
(2021)), embora seja possivel notar uma pequena diferenca na distribuicdo das forcas
de adesao. Essa divergéncia pode ser explicada pelo fato de que as amostras de superficie
SPIKE utilizadas nesta pesquisa apresentam um coeficiente de rugosidade superficial (Sa)

consideravelmente maior do que aquele encontrado nas superficies 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 forcas de adesao se distribuem

sobre a bactéria.

Além disso, conforme observado por |Lutey et al| (2018), a superficie SPIKE tende a

promover uma adesdo bacteriana mais intensa quando comparada as superficies LIPSS e

NP. Esse padrdao comportamental é refletido em nossos resultados, nos quais as forcas de
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adesdo medidas para as amostras SPIKE s3o significativamente mais elevadas. Tal constatacdo
estd evidenciada na Figura reforcando a relacdo direta entre a rugosidade da superficie
e a intensidade das forcas de atracao bacteriana, e confirmando a relevancia do estudo das

caracteristicas topograficas para a compreensdo do processo inicial de adesdo bacteriana.

Maximum Force Distribution Across Simulations

Frequency

2.2 2.4 2.6 28 3

Maximum force in nN

Figura 29 — Distribuicdo das forcas locais maximas para as 200 simula¢Bes (em nN).

Fonte: Da autora

A distribuicao das forcas totais de adesdo sobre a bactéria, ilustrada na Figura apresenta

um comportamento que se aproxima daquele reportado por |Lazzini et al.|(2021) em sua Figura

5. Essa semelhanca sugere que os padroes de interacdo e as magnitudes das forcas envolvidas na
adesdo bacteriana simuladas neste estudo estdo em concordancia com resultados previamente
validados pela literatura. Tal consisténcia reforca a confiabilidade do modelo desenvolvido para
representar as forcas de adesdo em superficies rugosas, evidenciando que os mecanismos fisicos
subjacentes capturados pela modelagem sao realistas e coerentes com estudos experimentais

e computacionais ja estabelecidos.
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Total Forces on Bacteria Surface Distribution Across Simulations

Frequency

5 10 15

Total forces on bacteria surface in nMN

Figura 30 — Distribuicdo das forcas totais de adesdo sobre a bactéria nos 200 cenérios simulados (nN).

Fonte: Da autora

Em nossos resultados e nos de|Lazzini et al.|(2021]), pode-se observar uma correlagdo direta

entre uma area de contato maior e uma forca de atracdo local menor. Isso ocorre porque, nesses

casos, a atracdo é distribuida por uma maior porcdo da superficie da bactéria. A Figura [31]

ilustra o caso com a menor area de contato.

Figura 31 — Representaces da bactéria e da superficie para o caso com um dnico ponto de contato: a) Bactéria
e superficie; b) Detalhe rotacionado da bactéria.

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

Forcein nN

— 0.0e+00

Figura 32 — Representacdes da bactéria e da superficie para o caso com miiltiplas 4reas de contato; a) Bactéria
e superficie; b) Detalhe rotacionado da bactéria; c) Areas de contato na superficie destacadas.

Fonte: Da autora

Embora uma area de contato reduzida esteja associada a uma concentracdo maior de
forca em nivel local, observa-se que a adesdo no restante da superficie bacteriana tende a se
tornar praticamente inexistente. Esse comportamento sugere que, apesar da presenca de uma
interacdo intensa em pontos especificos, o cenario global de adesdo se mostra desfavoravel
para a fixacdo inicial da bactéria, uma vez que a forca total resultante acaba sendo insuficiente
para garantir uma ancoragem estavel em toda a estrutura celular.

Esse padrao também pode ser evidenciado na distribuicdo das forcas totais que atuam sobre
a bactéria, conforme ilustrado na Figura[33] onde essas forcas estdo agrupadas de acordo com
os valores maximos registrados localmente. A analise dessa distribuicao revela que os casos
em que hd uma forca maxima mais fraca tendem, em média, a apresentar forcas totais mais
intensas, indicando uma adesdo mais equilibrada e, portanto, potencialmente mais eficaz. Esse
resultado reforca a ideia de que n3o apenas a intensidade pontual das forcas, mas também
sua distribuicdo ao longo da superficie bacteriana, desempenha um papel crucial no processo

inicial de ades3o a superficies rugosas.
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Total Force vs Maximum Local Force acting on Bacteria

2 25

Maximum Force

Total Force

Figura 33 — Distribuicdo das forcas totais de adesido agrupadas pelas forcas maximas atuando na superficie da
bactéria nos 200 cenérios simulados (em nN).

Fonte: Da autora

7.3.2 Resultados para superficies LIPSS e NP

Nesta subsecdo, sdo apresentados os resultados obtidos para as superficies com padroes
menos acentuados de rugosidade, nomeadamente as superficies LIPSS e NP. O objetivo é
analisar como a topografia mais suave dessas superficies afeta o comportamento da adesao
bacteriana, em comparacao com as superficies mais rugosas simuladas anteriormente.

A Figura[34]ilustra uma simulacdo representativa da bactéria sobre uma superficie L/IPSS,
em um cendrio no qual ocorre apenas um ponto de contato com a superficie. Essa configuracao
destaca como a menor rugosidade da superficie influencia diretamente o modo como a bactéria
interage com a topografia: hd menos regides que favorecem a ancoragem da bactéria, o que

leva a interacdes mais limitadas e localizadas.
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Figura 34 — Representacdo da bactéria e da superficie LIPSS para o caso com um (nico ponto de contato.

Fonte: Da autora

A Figura 35| apresenta a distribuicdo das forcas locais maximas de ades3do resultantes das
200 simulacGes com a superficie LIPSS. Observa-se que essas forcas sdo, em média, menos
intensas que aquelas obtidas para superficies mais rugosas, como a SPIKE. Essa reducdo de
intensidade esta relacionada a menor complexidade geométrica da superficie, que dificulta a

formacdo de mudltiplos pontos de contato significativos entre a bactéria e o substrato.

Maximum Forces on Bacteria Surface Distribution Across Simulations (LIPSS)

=
i
o

Frequency

1 15 2 25 3

Maximum force on bacteria surface in nN

Figura 35 — Distribuic3o das forcas locais méximas para as 200 simulacdes (em nN), correspondente a super-
ficie LIPSS.

Fonte: Da autora
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Ja a Figura [36) mostra a distribuicdo das forcas totais de adesdo atuando sobre a bactéria
nos mesmos 200 cendrios simulados. Nota-se novamente uma tendéncia de valores mais baixos
em comparacao com superficies de rugosidade mais elevada. Isso indica que, além de forcas
locais mais fracas, o efeito combinado de todas as interacdes com a superficie também resulta

em menor ades3o total.

Total Forces on Bacteria Surface Distribution Across Simulations (LIPSS)
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Figura 36 — Distribuicdo das forcas totais de adesdo sobre a bactéria nos 200 cenarios simulados correspon-
dentes a superficie LIPSS.

Fonte: Da autora

Dando continuidade a anélise das superficies com menor rugosidade, apresentamos agora
os resultados obtidos para a superficie NP. Assim como observado nas simulacdes com a
superficie LIPSS, espera-se que a menor complexidade topografica da NP também impacte
negativamente a adesdo bacteriana, uma vez que a bactéria encontra menos possibilidades de
interacdo mecanica com o substrato.

A Figura 37| apresenta um exemplo representativo da interacdo entre a bactéria e a super-
ficie NP, evidenciando uma situacao de contato (nico com a superficie. Assim como no caso
da superficie LIPSS, observa-se que a célula tende a interagir de forma pontual e superficial
com a topografia, sugerindo que ha uma limitac3o fisica para a formacao de mdltiplos pontos

de contato estaveis.
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Figura 37 — Representacio da bactéria e da superficie NP para o caso com um U(nico ponto de contato.

Fonte: Da autora

A distribuicdo das forcas locais maximas obtidas nas 200 simulacdes é mostrada na Figura
De maneira semelhante ao observado na superficie LIPSS, as forcas resultantes das inte-
racoes locais na superficie NP também se mostraram reduzidas, reforcando o padrdo de que
superficies mais suaves inibem a adesdo bacteriana ao limitar os pontos de interac3o fisica

significativos.

Maximum Forces on Bacteria Surface Distribution Across Simulations (NP)
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Figura 38 — Distribuicdo das forcas locais méximas para as 200 simulacdes (em nN), correspondente a super-
ficie NP.

Fonte: Da autora
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Ja a Figura [39 apresenta a distribuicdo das forcas totais de adesdo sobre a bactéria ao
longo das simulacdes com a superficie NP. Novamente, observa-se um padrao coerente com os
resultados obtidos para a superficie LIPSS: as forcas totais também s3o inferiores as observadas
nas simulacdes anteriores com superficies mais rugosas, como a SPIKE. Isso indica que a
adesao global da bactéria a superficie NP é enfraquecida, possivelmente por falta de estruturas

topograficas capazes de promover maior acoplamento fisico com a bactéria.

Total Forces on Bacteria Surface Distribution Across Simulations (NP)

0.2

Frequency

3 4

Total forces on bacteria surface in nN

Figura 39 — Distribuicdo das forcas totais de adesdo sobre a bactéria nos 200 cenarios simulados correspon-
dentes a superficie NP.

Fonte: Da autora

De maneira geral, o que se observou nas simulacdes com as superficies LIPSS e NP foi
que, por apresentarem uma rugosidade consideravelmente menor do que a da superficie SPIKE
utilizada anteriormente, a bactéria esférica frequentemente ndo encontrava regioes adequadas
na topografia onde pudesse se “ancorar” de forma estavel. Como resultado, era comum observar
que a bactéria “rolava” sobre a superficie até encontrar um vale (minimo local), onde havia

uma pequena possibilidade de encaixe. Esse comportamento emergente é consistente com

observagdes experimentais reportadas na literatura, como nos estudos de |Lazzini et al.| (2021)

e |Lazzini et al.| (2017)), que demonstram que superficies com menor rugosidade tendem a inibir

a adesdo bacteriana justamente por ndo oferecerem microestruturas suficientes que favorecam
a ancoragem fisica das células.

Além disso, as forcas de adesdo geradas nas interacdes com as superficies LIPSS e NP
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foram, em média, inferiores aquelas observadas nas simulacées com a superficie SPIKE. Esse
resultado corrobora a hipétese de que superficies mais lisas ou com microestruturas menos
pronunciadas nao fornecem pontos de contato robustos para que a bactéria se fixe de forma
eficiente a superficie, tornando o processo de adesao menos eficaz.

E importante destacar que a geometria da rugosidade da superficie desempenha um papel
crucial no processo de adesdo bacteriana e deve ser cuidadosamente considerada, especialmente
quando comparada as dimensdes da bactéria alvo. Conforme discutido por|Lazzini et al.|(2017)),
a eficacia de uma superficie em prevenir ou promover a adesao bacteriana depende fortemente
da correspondéncia entre os padroes geométricos da rugosidade e o tamanho das bactérias.
Certas configuracdes topograficas podem dificultar ou até impedir o estabelecimento de pontos
de ancoragem estaveis, enquanto outras podem favorecer a colonizacao.

Considerando esses aspectos, a modelagem computacional desenvolvida nesta tese foi con-
cebida de forma a incorporar essa relacdo geométrica de maneira realista. As superficies simu-
ladas apresentaram padrdes de rugosidade compativeis com as dimensoes da bactéria esférica
rigida utilizada nos experimentos. Com isso, foi possivel analisar de forma detalhada como di-
ferentes configuracdes morfoldgicas influenciam nas interacdes entre a bactéria e a superficie,
com especial énfase na quantificacao das forcas de adesao.

Durante o desenvolvimento do modelo, foram apresentados pseudocddigos separados cor-
respondentes a cada uma das fases do processo — a interacdo entre bactéria e superficie via
potencial de Lennard-Jones, o acoplamento entre bactéria e fluido com base na formulacdo de
corpos rigidos, e a interacdo entre fluido e superficie por meio da formulacdo WWCSPH| A apre-
sentacao desses pseudocéddigos individuais teve como principal vantagem permitir uma melhor
compreens3o de cada componente do modelo, facilitando a validac3o e a reprodutibilidade da
abordagem adotada. Além disso, essa estrutura modular contribui para a clareza metodoldgica,
permitindo que cada etapa seja analisada separadamente e adaptada a diferentes contextos
de simulacao.

A seguir, apresenta-se o pseudocéddigo que resume a légica implementada para o modelo
proposto como um todo. Nele, estdo descritas as principais etapas para o calculo das forcas
de interacdo entre a bactéria, o fluido e a superficie, evidenciando como o método [SPH] foi
acoplado ao potencial de [LJ] para representar os fenémenos fisicos relevantes ao processo
de adesdo bacteriana em superficies rugosas. Essa visdo integrada é essencial para entender
como as diferentes fases interagem entre si e contribuem de forma sinérgica para os resultados

obtidos nas simulacoes.
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7.4 PSEUDOCODIGO DA INTERACAO BACTERIA, FLUIDO E SUPERFICIE

Algoritmo 4: Simulacdo da interacdo bactéria, fluido e superficie.

Data: Particulas (fluido, bactéria, superficie); propriedades fisicas (m, I, v, ¢y, po, h,
dx, hdx); parametros (¢, Craz, €, 0, 7c); tempo final T
Result: Evolucdo das posicoes, velocidades e rotacoes da bactéria, do fluido e efeitos

de ades3o.

0.125-dz-hdzx .
1.1-co !

while t < T, do

Calcular At «

—

N

// 1. Atualizar densidade e pressao (WCSPH)
3 foreach particula de fluido i do

4 L Atualizar p; e p; com base na derivada material e EoS;

// 2. Calcular aceleragodes do fluido
5 foreach particula i do

6 L a; < forca de pressao + gravidade;

// 3. Interacdo fluido-bactéria

7 Fhuido, THuido <— somatdrio das forcas e torques do fluido sobre a bactéria;
// 4. Adesdo bactéria-superficie (Lennard-Jones)
8 Fy; < somatério das forcas LJ para r < r;

// 5. Contato bactéria-superficie

9 Calcular Fiontato, Teontato;

// 6. Previsao (RK2)

10 Calcular ag, ag e prever v*, r*, w*, R*;

// 7. Correcao (RK2)

11 Recalcular forcas, torques e corrigir v, r, w, R;

// 8. Correcdo XSPH

12 foreach fluido i do

13 L vi v+ X, (v — vi) Wiy

// 9. Atualizar passo de tempo

. h h2 h \.
14 At + Cma:t ©1min (c0+|v|’ v \/%)’
15 t <+ t+ At;




129

O coédigo-fonte completo da simulacdo estd disponivel no repositério: <https://github.
com /RitaJeronimo/tese>. Esse repositério contém os scripts utilizados nas simulacdes, além

dos arquivos de entrada e instrucdes para execucao.

7.5 CONSIDERACOES SOBRE A IMPLEMENTACAO EM GPU

A possibilidade de execucdo das simulagdes em |Graphics Processing Unit (GPU)| foi con-

siderada durante o desenvolvimento do trabalho, dada sua capacidade de acelerar signifi-
cativamente célculos paralelizaveis, como os envolvidos no método [SPH| No entanto, essa
implementacao apresentou desafios técnicos relevantes.

O principal entrave esteve relacionado a complexidade do [PySPH] framework utilizado
neste trabalho, cuja arquitetura depende de diversas bibliotecas externas. Desde as lltimas
atualizacBes do cddigo especifico para execucdo em [GPU| — algumas com mais de oito anos
sem manutencdo —, diversas dessas bibliotecas sofreram atualizacdes que afetaram a com-
patibilidade do sistema. Como consequéncia, a tarefa de encontrar versGes compativeis entre
as bibliotecas e o cédigo legado tornou-se inviavel dentro do tempo disponivel, especialmente
considerando as demais etapas e exigéncias do trabalho.

Ainda assim, destaca-se que o[PySPH]|continua sendo uma ferramenta ativamente mantida,
com atualizacGes recentes em seu repositério oficial e em seus féruns de discussao, inclusive
com modificaces relacionadas a compatibilidade com [GPU] Isso demonstra que o projeto ndo
estd abandonado e que, em versdes futuras, esses problemas de compatibilidade poderdo ser
resolvidos.

Diante desse cenério, optou-se por realizar todas as simulacdes utilizando [CPU], de forma
a garantir estabilidade, reprodutibilidade e consisténcia nos resultados apresentados nesta pes-
quisa.

Ressalta-se que a ndo utilizacdo da[GPU| ndo compromete a validade do modelo proposto,
uma vez que a formulacdo matematica, os métodos numéricos empregados e os resultados

obtidos permanecem inalterados independentemente da plataforma computacional utilizada.

7.6 CONCLUSAO

Esta tese apresentou o primeiro modelo na literatura baseado no método [SPH| combinado

com o potencial de|[LJ] para simular a ades3o bacteriana a superficies 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 representacdo mais realista das interacdes
entre bactérias rigidas e superficies rugosas. O modelo desenvolvido estabelece uma base sélida
para investigacdes futuras sobre a adesao bacteriana. Além disso, captura a complexidade das
forcas intermoleculares ao combinar a formulagdo [WCSPH]| para a interacdo entre a superficie e
o fluido com o potencial de[LJ] para representar a interac3o entre a bactéria rigida e a superficie

rugosa. Os principais aspectos que garantem essa captura sao:

= Na interacdo entre a bactéria e a superficie: O potencial de [L] modela as forcas
atrativas e repulsivas entre a bactéria e a superficie, permitindo simular os efeitos da
adesdo e repulsdo conforme a distancia entre eles varia. Isso reflete 0 comportamento
fisico real das interacOes intermoleculares, como forcas de van der Waals e repulsoes

estéricas.

= Na interacdo entre o fluido e a superficie: A formulacdo WCSPH|é utilizada para
modelar a hidrodindmica do fluido em torno da superficie rugosa. Além disso, a correcao

[XSPH| melhora a estabilidade numérica e evita oscilacdes indesejadas na simulacgo.

= Na interacao entre a bactéria e o fluido: O modelo do corpo rigido 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 forcas hidrodinamicas e o torque exercido pelo fluido na bactéria.

» Na superficie rugosa: A inclusdo da textura na base do tanque no exemplo sphere in
vessel adiciona um nivel de detalhe que influencia diretamente as forcas intermoleculares

simuladas, alterando pontos de contato e variacoes locais de adesao.

Os resultados de 200 simulacSes confirmaram que as forcas maximas de atracdo se con-
centraram no limite inferior do espectro, em conformidade com estudos anteriores. Além disso,
ficou evidente que a rugosidade da superficie influencia diretamente a ades3o: areas de contato
maiores favorecem a adesao inicial, distribuindo as forcas de maneira uniforme, enquanto areas
menores concentram as forcas em pontos especificos, dificultando o processo de adesao. Esses
achados reforcam a importancia da geometria da superficie no controle da adesdo bacteriana
e fornecem diretrizes valiosas para o desenvolvimento de superficies antimicrobianas.

Um dos diferenciais deste trabalho foi a aplicacao do modelo a diferentes tipos de superficies

rugosas previamente estudadas experimentalmente: SPIKE, LIPSS e NP. Cada uma dessas
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superficies possui uma topografia caracteristica — com picos agudos (SPIKE), sulcos regulares
(LIPSS) ou nano-pilares (NP) — que afetam de maneira distinta a distribuicdo das forcas
intermoleculares. As simulacdes revelaram padrdes consistentes com dados obtidos por [ShFM]
validando o modelo proposto. Por exemplo, nas superficies SPIKE, observou-se uma maior
concentracao de forcas nos picos, dificultando a adesdo estével; ja nas superficies LIPSS, a
distribuicdo de forcas mais homogénea facilitou a ades3o inicial em certas regides regulares.
No caso das superficies NP, a adesdo foi altamente localizada, reforcando a ideia de que a
heterogeneidade topografica modula a interacdo entre a bactéria e a superficie. Esses resultados
confirmam a sensibilidade do modelo as variacGes topograficas e sua capacidade de reproduzir
tendéncias observadas experimentalmente, validando-o como uma ferramenta robusta para a
predicdo de adesdo bacteriana em diferentes contextos.

O modelo proposto superou limitacdes de abordagens classicas, como a termodindmica, a

DIVQ| e a [XDLVO| ao integrar efeitos hidrodindmicos e interacdes de curto e longo alcance,

além de capturar a rugosidade da superficie com maior realismo. Diferente dos métodos [DA] e
[SEI, que assumem simplificagdes geométricas e distribuicdes uniformes de forca, a abordagem
baseada em [SPH] e no [LJ] permitiu modelar distribuicdes heterogéneas de forcas intermolecu-
lares, tornando a simulacdo mais precisa e aplicavel a cenarios experimentais complexos.

Além disso, a escolha da bactéria Staphylococcus aureus como modelo biolégico se deve a
sua relevancia clinica e cientifica. Sua capacidade de ades3o a superficies, formacao de biofilmes
e resisténcia a antibidticos fazem dela um patégeno de grande preocupacao hospitalar. Assim,
o estudo da adesdo de Staphylococcus aureus a superficies rugosas utilizando [SPH| ndo apenas
contribui para a compreensdo dos mecanismos fisico-quimicos envolvidos, mas também para
o avanco de novas estratégias para controle de infeccGes hospitalares e desenvolvimento de
superficies antibacterianas mais eficazes.

Embora este trabalho represente um avanco significativo, algumas limitacdes ainda preci-
sam ser superadas. A simplificacdo da bactéria como um corpo rigido, a auséncia de defor-
mabilidade celular e os elevados custos computacionais associados a simulacao de superficies
altamente rugosas configuram os principais desafios identificados. No entanto, a escolha de
uma bactéria rigida mostrou-se estratégica para possibilitar uma analise detalhada das forcas
intermoleculares envolvidas na fase inicial da ades3o.

A implementacao da deformabilidade celular ja foi iniciada e constitui uma das principais
frentes para trabalhos futuros, pois permitird uma representacao mais fiel da complexidade

biolégica envolvida. Adicionalmente, a incorporacdo de caracteristicas como motilidade bac-
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teriana, presenca de apéndices celulares, efeitos hidrodindmicos mais elaborados e outras pro-
priedades relevantes ao processo de adesdo contribuird para aprimorar ainda mais o modelo
desenvolvido.

Os resultados obtidos nesta tese também resultaram em publica¢Ges cientificas em perié-
dicos da area, o que reforca a relevancia, a robustez e a aplicabilidade do modelo proposto no
avanco das pesquisas sobre adesdo bacteriana e desenvolvimento de superficies 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 simulacdo da adesao bacteriana. Ele
oferece uma compreensdo mais detalhada dos processos iniciais de colonizacdo, contribuindo
para o desenvolvimento de superficies antimicrobianas e estratégias de controle de biofilmes.
Os avancos trazidos por este modelo estabelecem uma base sélida para futuras investiga-
cOes, incentivando a integracdo entre simulacoes computacionais e dados experimentais para

impulsionar a inovacao cientifica e tecnoldgica.
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