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RESUMO

Esta tese apresenta um estudo do confinamento de arames em cavidades tridimensionais. Nosso
trabalho foi dividido em duas partes, sendo a primeira dedicada ao empacotamento de arames
e a segunda a sua extracdo. Inicialmente, realizamos experimentos para caracterizar o arame
empacotado. Para isso, inserimos arame galvanizado em cavidades cilindricas até o limite de
empacotamento rigido, ou seja, quando o experimentador n3o consegue mais introduzir arame
na cavidade. Observamos que a estrutura adotada pelo arame depende da forma da cavidade e
definimos fases morfologicas baseadas nessas estruturas. Estudamos também a probabilidade
de ocorrer duas dessas fases morfoldgicas e suas fracoes de empacotamento p, definidas como
a razdo entre o volume do fio empacotado e o volume da cavidade. Apesar das fases serem
distintas, encontramos que o comprimento de fio injetado e o volume da cavidade se relacionam
por uma lei de escala em ambas as fases com o mesmo expoente, independente da fase. Os
resultados obtidos com arames sao comparados com dados de uma extensa literatura sobre o
empacotamento de material genético em capsulas virais que mostram que ambos os sistemas,
arames e genomas virais, se comportam de forma bastante similar. Numa parte subsequente
do experimento a extracao do material empacotado é estudada. Quando tentamos retirar o
arame da cavidade percebemos que ocorre um "travamento” de forma que a forca necessaria
para puxa-lo é tao grande que o arame chega a romper. Estudamos a probabilidade de ocorrer
estes travamentos e o pedaco residual que fica preso na cavidade quando o travamento ocorre,
que chamamos de nicleo. Constatamos que a estrutura do nicleo obedece a mesma lei de
escala entre o comprimento e o volume obtida no empacotamento maximo, conectando, assim,

os resultados da primeira parte do trabalho e da segunda.

Palavras-chave: Empacotamento. Desempacotamento. Amassamento de arames. Congestio-

namento. Fractais.



ABSTRACT

This thesis presents a study of the confinement of wires in three-dimensional cavities. Our
work was divided in two parts, a first one dedicated to the packaging of wires and a second
one for its extraction. First we perform experiments to characterize the packaged wire. To
do this, we insert galvanized wire into cylindrical cavities up to the limit of rigid packaging,
that is, when the experimenter can no longer inject wire in the cavity. We observed that the
structure adopted by the wire depends on the shape of the cavity and we define morphological
phases based on these structures. We also studied the probability of occurrence of two of these
morphological phases and their packaging fractions p, defined as the ratio between the volume
of packed wire and the volume of the cavity. Although the phases are distinct, we find that the
length of the injected wire and the volume of the cavity are related by a scaling law in both
phases with the same exponent, independent of the phase. The results obtained with wires are
compared with data from an extensive literature on the packaging of genetic material into viral
capsules and we show that both systems, wires and viral genomes, behave quite similarly. In a
subsequent part of the experiment the extraction of the packaged material is studied. When we
try to remove the wire from the cavity we realize that a "blockage” occurred so that the force
required to pull it is so great that the wire breaks. We studied the probability of occurrence of
these locks and the residual piece that gets stuck in the cavity when a locking occurs, and we
call it a core. We find that the structure of the core obeys the same scaling law between the
length and volume obtained in the maximum packaging, thus connecting the results of the

first part of the work and the second.

Keywords: Packing. Unpacking. Crumpled wires. Jamming. Fractals.
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A injecdo é feita através de um canal no centro de uma das superficies de acrilico. 95
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genético (linear ou circular, dsSDNA, dsRNA, +ssRNA, -ssRNA). Destacamos
em negrito os valores usados na comparacao entre o empacotamento de
arames em cavidades macroscopicas e o empacotamento de material genético
em capsulas virais. . . . . ...
Constante ¢ do modelo de crescimento de trechos do arame por uma
progressao geométrica obtidas ajustando a probabilidade de travamentos e

usando g=1-+p. . . . . .
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1 INTRODUCAO

Vocé acorda de noite em sua cama. Esta suado, pois esta fazendo calor e vocé acordou com
um susto. Se descobre por causa do calor e se senta lentamente. Quando se vira para a porta
do quarto vocé percebe que uma pessoa esta de pé segurando uma faca e olhando pra vocé.
De repente ela corre em sua diregcdo, levanta a faca por cima dos ombros e vocé acorda de
noite em sua cama. Esta suado, pois esta fazendo calor e vocé acordou com um susto. Se
descobre por causa do calor e se senta lentamente. Quando se vira para a porta do quarto
vocé percebe que uma pessoa esta de pé segurando uma faca e olhando pra vocé. De repente

ela corre em sua direcio, levanta a faca por cima dos ombros e...

Toda vez que fazemos uma viagem nos deparamos com um problema que parece ser
universal: as coisas ndo cabem mais na mala, (Figura 1). A uma altura da vida, todo mundo
conhece alguma maneira especial de dobrar meias e camisas e, quando o desespero aperta, a
solucdo é empurrar e forcar as roupas tentando aproveitar todo espaco disponivel. Este é apenas
um de indmeros problemas do mesmo tipo a que estamos submetidos em nosso cotidiano: ao
organizar vegetais em uma geladeira depois das compras, jogos de tabuleiro em um armario ou
ao guardar panelas em caixas para uma mudanc¢a. Em todos os casos citados, nos deparamos

com a necessidade de acomodar diversos objetos em um volume finito.

Figura 1 — O terror do viajante.

Outros importantes problemas desta natureza e que mostram sua relevancia geral sdo
vistos no congestionamento no trafego com um ndmero grande de veiculos, e na geometria das
paredes de um corredor que direcionam o fluxo de uma multiddo [1], para ndo mencionarmos
os problemas seculares sobre empacotamento de esferas e outros congéneres [2, 3, 4]. Aqui,

nés iremos denomina-los de problemas de empacotamento.

Esses fendomenos estao relacionados com a perda de graus de liberdade pelo sistema
devido ao aumento em sua densidade. Para ilustrar, imagine uma caixa de laranjas com algumas
poucas laranjas, como no esquema da figura 2(a). A caixa n3o estd cheia e, quando alguém a
chacoalha, as laranjas se movem e chocam uma com as outras (figura 2(b)). Ao colocar mais

laranjas e balangar a caixa, cada uma delas ird se mover bem menos (figuras 2(c) e 2(d)), pois
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elas irdo rapidamente encontrar outras laranjas e se chocar contra elas. Ou seja, o nimero de
contatos que cada laranja possui aumenta quando aumentamos a densidade delas na caixa
e isso diminui sua movimentacdo. Assim, a perda de relevancia da energia cinética suscita o

aparecimento de outros tipos de energia através da interacdo entre as partes do sistema.

oW

(a) (b)

Figura 2 — Caixa com poucas laranjas (a) que se movem quando sdo chacoalhadas (b). Porém,
quando o ndmero de laranjas aumenta (c) as laranjas movem-se bem menos (d)
devido as colisGes entre si.

Se a caixa fosse infinitamente grande sempre haveria espago para o movimento das
laranjas. Na figura 3 esquematizamos o caso limite em que o nimero médio de contatos entre
as laranjas esta tdo grande que n3ao conseguimos colocar mais nenhuma outra e se a caixa
for chacolhada as laranjas n3o irdo se mover. Tal fenémeno mostra uma transicdo entre um
regime em que ainda existe mobilidade do sistema e um regime onde o sistema endurece, trava

ou perde mobilidade. Essa transicdo é conhecida como congestionamento ou jamming [5].

Figura 3 — Laranjas de diversos tamanho cujo conjunto se torna rigido devido a grande
densidade.

Além da densidade, outros parametros podem levar ao congestionamento, como a
temperatura, ou ainda, a energia cinética média das particulas. Se a temperatura do sistema
diminuir, a mobilidade das particulas serd reduzida. No exemplo das laranjas, a perda de
mobilidade se reflete na incapacidade de adicionar novas laranjas na caixa, pois as antigas

teriam de se mover para acomodar as novas. Até certo ponto, se tivéssemos forca suficiente
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disponivel e as laranjas n3o estourassem, supomos possivel inserir novas laranjas na caixa. A
forca a que o sistema esta submetido pode levar ou tirar um sistema do estado congestionado
[5].

Muitas propriedades fisicas de sistemas mudam ao serem confinados em uma regiao.
Quando um pedaco de papel é amassado, a bola formada serd mais rigida do que o papel liso,
tendo mudado sua compressibilidade. E ainda, é mais facil arremessar a bola amassada do que
a folha original. J4 um pedaco de fio dobrado ird mudar a resisténcia que oferece a passagem
da corrente elétrica pois surgirdo diversos pontos em curto-circuito (contatos) na estrutura
formada [6, 7]. Em geral, podemos associar pelo menos dois fatores que devem influenciar na
mudanca das propriedades fisicas em questao. Um deles é a autoexclusao, tanto entre partes
do préprio material quanto deste com as paredes que o confinam. Interacdes de autoexclusdao
sao manifestacdes complexas do principio de exclusdo de Pauli; usualmente elas sdo descritas
aproximadamente por interacdes de n-corpos expressas, numa linguagem de campos médios,
como a n-ésima poténcia da densidade média do material. O outro fator corresponde, num
sistema em equilibrio a temperatura T, ao termo entrépico -TS da energia livre. Nesse caso,
préximo ao equilibrio, a entropia é uma fun¢do convexa de variaveis conformacionais. Assim, -TS
equivale a uma energia potencial elastica hookeana dependente destas variaveis, na primeira
aproximacdo nao nula. A constante elastica equivalente é proporcional a temperatura e a
derivada de segunda ordem da entropia no ponto de equilibrio. Uma simulagdo interessante foi
realizada por Smyda e Harvey[8] que confinaram cadeias poliméricas em uma (confinando-as
entre placas), duas (limitando as cadeias a uma regido cilindrica) e trés dimensdes (colocando-as
em esferas). Seus resultados mostram que o confinamento leva a perda de entropia do sistema.
Nesse sentido, um caso de grande interesse é o empacotamento de moléculas de DNA e RNA
em capsulas virais. Simulagdes de dindmica molecular sugerem que a perda de entropia deve
contar cerca de 40% da energia livre no confinamento de uma molécula de DNA [9, 10],

resultado que n3o possui corroboracao experimental.

Neste capitulo exploraremos alguns conceitos basicos e modelos que serdo utilizados
na descricdo dos fendmenos que estudados. O objetivo deste capitulo n3o é descrever minu-
ciosamente todos os seus detalhes, mas apresentar os conceitos basicos para que possamos
entendé-los. Nos experimentos realizados e apresentados neste trabalho foram confinados
pedacos de arames em cavidades, o que nos incita a pesquisa das propriedades de sistemas
confinados ou empacotados. Por outro lado, em nossos modelos serd usado o fato de que
arame confinado é um sistema fractal, conceito apresentado logo depois. Para representar o
comportamento do arame ao longo da injecdo na cavidade sera necessario também usar a ideia

de caminhadas aleatdrias.
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1.1 Autossimilaridade e leis de escala

Uma imagem que se repete em varias escalas e niveis como na histéria que abre este
capitulo é um exemplo simples de autossimilaridade, uma caracteristica encontrada em obras
de arte [11], vegetais (figura 4(a) e (b)) e estruturas formadas em solugdes sujeitas a eletrdlise
(figuras 4(c)). Esses objetos surgem pela repeticdo hierdrquica de padrdes como numa arvore,
por exemplo. O caule da arvore é o primeiro nivel da estrutura e dele saem diversos galhos.
Desses galhos, o segundo nivel, saem galhos menores e mais finos e que sdo o nivel seguinte.
Isso se repete até que surjam as folhas. Mas as folhas também possuem ramificagcdes e o

processo continua, como mostra a fotografia na figura 4(b).

T

Figura 4 — (a) Fotografia de uma folha e suas ramificagcdes; se olharmos mais de perto, veremos
que elas continuam em diversos niveis (b). (c) Aglomerado formado em um eletrodo
pela eletrélise de uma solugdo de sulfato de cobre (imagem de Kevin R Johnson e
disponivel em (https://commons.wikimedia.org/wiki/File:DLA_Cluster.JPG)).

A autossimilaridade pode ser representada através de leis de poténcia, ou seja, por
fungdes do tipo

f(x) =CxE, (1.1)

onde C e E s3o constantes. O expoente E é chamado grau de homogeneidade da funcdo e,

quando o argumento muda por um fator A > 0, a funcdo sera reescalada pelo fator A,
f(Ax) = C(Ax)* =25 f(x), (1.2)

ou seja, a forma da fungdo permanece a mesma, sendo apenas mudada por um fator multipli-
cativo. Na Figura 5(a) representamos a fungdo f(x) = x> e em (b) reescalamos o intervalo em
x por um fator 0,5. Observe que a mudanca que fizemos nos valores de x é equivalente a dar
um zoom na imagem, mas a forma no grafico é mesma. Se n3o representamos os eixos com 0s

valores de x e f(x) é impossivel distinguir as duas imagens.

Conhecemos diversas leis de poténcia cujo expoente é um nldmero inteiro como a forca
Coulombiana entre duas particulas carregadas g1 e q2 , F(d) = kcq1q2-d 2, e a lei de Hooke
F(x) = —kpx, onde x é a deformagdo em uma mola. Por outro lado, fractais sdo estruturas

com caracteristicas representadas por leis de poténcia com expoente nao inteiro.


https://commons.wikimedia.org/wiki/File:DLA_Cluster.JPG
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(a) (b)

Figura 5 — (a) A fungo f(x) = x? é mostrada no intervalo [-1,1]. (b) O intervalo é reescalado
por um fator 0,5 e os valores da funcio mudam por um fator 0,5

1.2 Fractais

O nome fractal foi cunhado por Mandelbrot para designar uma classe de formas
autossimilares cuja morfologia ndo pode ser descrita pela geometria euclidiana [12]. Fractais
podem ser formados pela repeticdo exata de determinado padrao, como o triangulo de Sierpinski,
figura 6(a), ou alguma das curvas de Koch, figura 6(b), que sdo fractais matematicos, ou
podem ter origem na repeticao de alguma propriedade estatistica. Fractais fisicos ou naturais
nao possuem infinitas iteracoes, pelo contrario, a quantidade de iteracoes é limitada pelo

tamanho do sistema, seja ele uma arvore ou o sistema vascular de um ser vivo.

Figura 6 — (a) Triangulo de Sierpinski e curva de Koch (b) sdo dois exemplos de fractais
matematicos formados através de algoritmos iterativos.

Para construir a curva de Koch vista na figura 6(b), comegamos com uma reta e
dividimos em trés partes. A parte central € retirada e, no lugar dela, colocamos dois outros
pedacos de mesmo tamanho, como pode ser visto na figura 7(a). Essa estrutura é o gerador do
fractal e, a cada nova iteracdo repetimos o que foi feito na iteracao anterior em cada trecho
reto. Em 7(b) e 7(c) sdo mostradas a segunda e terceira iteragdes, respectivamente. O fractal
é definido como o conjunto que se forma apds infinitas iteracdes. Observe que fractais nao

possuem um tamanho caracteristico a partir do qual a figura ndo serd mais autossimilar.
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(a) (b) (c)

Figura 7 — A primeira iteracdo para a formagdo da curva de Koch é mostrada em (a) e em
(b) e (c) temos a segunda e terceira iteragdes, respectivamente.

Vamos calcular o comprimento da curva. Se o tamanho da reta original é 1 ent3o, na

primeira iteracao o perimetro L; da curva sera
1 .
L] — 4 § L ].,
na segunda e terceira iteracoes, teremos

L2:16-%>L1,
L3=64'% > Iy,

e, apods n iteracdes, o tamanho total da curva sera

e () -3

de forma que a cada nova iteracdo o tamanho da curva fica maior e, apds as infinitas iteracdes
para produzir o fractal, o perimetro da curva é infinito. Observe que para calcular o perimetro

da curva a cada iteragdo sdo necessarios N; = nj objetos de tamanho /; = [{. Entdo, temos

;_ log(Ni) _ log(li)  log(Ni) _ log(ni)
log(n1) ~ log(ly) ~ log(l;)  log(h)
No caso da curva de Koch do exemplo, D = —log(4)/log(1/3) =log(4)/log(3) = 1,2618...

Este processo de contar o niimero de objetos n, neste caso foram segmentos de reta, de

D. (1.4)

tamanho [ para cobrir determinada figura é chamado de contagem de caixas e fornece um
algoritmo para calcular a dimens3o fractal deste objeto. O nome contagem de caixas vem do
fato desse algoritmo ser usado para determinar a dimens3o de fractal em imagens e matrizes
que sdo dividas em regides (caixas) de tamanho diferente, formando uma rede. O algoritmo

consiste em contar o nimero de caixas que contém alguma parte da imagem.

O problema que surge ao calcular o tamanho da curva de Koch se repete quando se
tenta calcular o perimetro de um uma costa em um mapa, um fractal natural. Ao medir usando
uma determinada escala, obtemos um valor, mas quando diminuimos o tamanho de nossa
régua, a costa parece ficar maior. O mesmo n3o aconteceria se a costa tivesse uma forma
euclidiana, como um quadrado, por exemplo. Essa caracteristica dos objetos fractais que os

distingue dos euclidianos é refletida pela dimens3o de autossimilaridade D.
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Um exemplo de fractal estatistico bastante conhecido é formado pela ocupacao aleatéria
de uma rede e chamado de aglomerado de percolagdo. Para gera-lo, comecamos com uma
rede onde os vértices sdo sitios que podem estar ocupados (brancos) ou n&o (pretos), como
na figura 8(a). A rede pode ter diversas geometrias como quadrada, triangular ou uma rede
aleatéria onde um sitio pode ter qualquer posicao no espaco real e isso ird influenciar em
diversas propriedades estatisticas dela; aqui nds iremos considerar uma rede quadrada como a

mostrada na Figura 8(a).

(a) (b) (c)

Figura 8 — Em (a) esquematizamos uma rede quadrada onde os vértices sdo sitios que podem
ser ocupados (brancos) ou vazios (pretos). Em (b), uma rede quadrada de lados
1000x1000 foi ocupada com probabilidade p = 0,5928 > p. e o aglomerado de
percolagdo, o maior da rede, esté colorido em amarelo. Na imagem (c) o aglomerado
de percolacdo é visto isoladamente.

Essa rede pode ser imaginada como uma grande tubulagdo onde os sitios ocupados,
brancos, permitem a passagem de agua e os sitios vazios s3o conexdes fechadas. Vamos agora
preencher a nossa rede com probabilidade p. Sorteamos um niimero e se ele for menor que p o
sitio serd ocupado e caso ndo, ele ficard vazio. Quando um sitio possui um vizinho no mesmo
estado que ele, ou seja, ocupado ou nao, dizemos que eles formam um aglomerado ou cluster.
Se p for pequeno, serdo formados diversos aglomerados de sitios ocupados mas cada um tera
poucos sitios. A medida que aumentamos o valor de p, o tamanho desses aglomerados cresce
até que, em p = p., surge um aglomerado que possui sitios que alcancam todos os lados da
rede. Quando isso ocorre dizemos que o sistema percolou. Na comparacdo com a tubulagdo, se
agua for injetada em um dos lados da rede, ela atravessara todo o agregado de percolagdo e
saira do lado oposto. Na imagem 8(b) vé-se o agregado de percolagdo colorido em amarelo. O
modelo de percolacdo pode ser usado para entender diversos sistemas como a sobrevivéncia de
espécies em ambientes fragmentados [13], propagacdo de incéndios florestais [14] e no estudo

sistemas granulares [15].

Na Figura 8(c) vemos apenas o aglomerado de percolagdo. A imagem mostra uma
estrutura cheia de buracos brancos de diversos tamanhos (os aglomerados de vazios). Ao nos

aproximar da imagem continuaremos vendo uma estrutura completamente esburacada. Se
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continuamos dando este zoom a imagem ira se repetir indefinidamente se a rede for infinita.
Mais do que isso, nao poderemos diferenciar a quantidade de zoom que foi dada se nao
pudermos ver as laterais da rede. Isso porque a estrutura formada possui autossimilaridade
estatistica. Para calcular a dimens3o fractal do agregado aplicando o método da contagem de
caixas, primeiro cobrimos a rede com caixas de tamanho / e contamos o niimero de caixas n que
contém algum sitio do aglomerado. Variamos o tamanho das caixas e repetimos a contagem.

No final, a dimensao fractal serd dada pelo expoente da relacdo

ne~1P, (1.5)

para o aglomerado de percolagdo em uma rede quadrada a dimensao fractal é D =91/48 [16],
muito préximo da dimens3o fractal encontrada em arames empacotados em duas dimensdes [17],
que iremos estudar no préximo capitulo. Em fractais autossimilares, a dimens3o de similaridade

é igual a dimens3o de contagem de caixas.

1.3 Processos aleatodrios

Vamos voltar ao nosso exemplo da caixa de laranjas, supondo que ela esta cheia e
que os diametros das laranjas variam entre entre 4 e 8 cm. Ao pegar uma delas sem olhar
e sem escolher com o tato podemos encontrar uma laranja cujo tamanho pode ser qualquer
um dentro deste intervalo. Sabemos quais os didametros possiveis de serem obtidos, mas, o
resultado de um evento ndo pode ser previsto. Uma varidvel é chamada aleatéria quando existe
um conjunto de valores S no qual seu valor é escolhido ao acaso. No caso do didmetro das
laranjas, o conjunto pode assumir qualquer valor entre 4 e 8 cm, sendo um intervalo continuo,
mas, o conjunto poderia ser discreto, como o nimero que um dado assume ao ser lancado
e que sé pode assumir 6 valores distintos. Dado o nimero de vezes n(¢) que encontramos
laranjas de didmetro ¢ em N tentativas independentes, definimos a probabilidade py(¢) de

encontrar uma laranja de didametro @, pela expressao

pn(9) = %

Por outro lado, cada valor da variavel aleatéria possui uma probabilidade py(¢) de forma que

(1.6)

o conjunto de todas as probabilidades define uma distribuicdo P(¢). Essa distribuicdo deve

obedecer algumas propriedades como ser positiva e ser normalizada, ou seja,

ASP((p)dgb _. (1.7)

Agora suponha que o volume V de suco em uma laranja seja dado por uma funcao de
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seu diametro, por exemplo,

V =c¢?, (1.8)

onde c é uma constante. Em nosso experimento de pegar a laranja arbitrariamente a quantidade
de suco que iremos obter também ird assumir valores aleatérios. Diversas varidveis podem ser
definidas a partir da variavel aleatéria ¢, como o volume da laranja, o volume de suco ou a
quantidade de casca. Podemos obter informacdes sobre essas variaveis aleatérias através da

distribui¢do P(¢). O n-ésimo momento da variavel aleatéria V é dado por

8
v = [Vi(9)P(@)do. (19)
A partir da equacao 1.9 podemos obter informagdes estatisticas da distribuicdo, como a média,

calculada como

8
v) = [ Vo)P@)ds, (1.10)

e o desvio padrdo, definido por oy = /(V?) — (V)2, que determina um intervalo centrado
na média onde se encontram =~ 68% dos dados no caso de uma distribuicao gaussiana, por

exemplo.

Um processo estocastico esta associado a uma func3o que depende de uma variavel
aleatéria e do tempo. Um dos processos estocasticos mais estudados da Fisica é o movimento
browniano. Trata-se de um fenomeno inicialmente descrito numa acep¢ao bem particular por
Robert Brown em 1827. Olhando graos de pdlen em suspensdo na agua usando um microscépio
ele percebeu que as particulas se moviam de forma desordenada e, ao realizar o experimento
com particulas inorganicas, ele notou que este movimento ndo tinha origem bioldgica, nao
era ligado a vida. Robert Brown, sendo um botanico, nao conseguiu explicar a origem fisica
do fendbmeno, tarefa realizada por Einstein em 1905 e comprovada experimentalmente em
1908 por Jean Perrin. Na figura 9 vemos exemplos de trajetérias de particulas de pdlen como

registradas pelo proprio Perrin em seu livro Les Atomes.

Em seu trabalho, Einstein explicou o movimento browniano dos graos de pélen como
sendo um fenomeno de flutuacdo provocado pelas colisOes aleatérias entre as particulas em
suspensao e as moléculas do fluido que se movem aleatoriamente. Tal descricdo serviu também
para comprovar a existéncia de atomos e dar aos fisicos experimentais uma forma de contar

atomos e medir suas dimensGes além de prover um teste para a teoria cinética da matéria.

O carater probabilistico do movimento browniano pode ser descrito através de cami-
nhadas aleatérias. Um caminhante aleatério é um objeto que se move num espaco continuo
ou numa rede; no ultimo caso, para dar um passo, é sorteada uma posicao entre as posicoes

disponiveis. Na figura 10(a) temos um caminhante aleatério no plano apés realizar 10000 passos.
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Figura 9 — Desenhos de movimento randémico de Perrin que mostram o movimento de trés
particulas coloidais de raio 0,53 m vistas em um microscépio. Os pontos, unidos
por linhas retas, sao as posicoes sucessivas das particulas a cada 30 s. A escala do
grafico é tal que cada divisdo equivale a 1 um [18].

A rede em que é feita a caminhada pode estar contida no espaco bi, tri ou n-dimensional, pode
ser continua ou discreta (regular) e ainda ter diversas geometrias e conectividades. Todos esses

fatores irdo influenciar nas propriedades geométricas do caminhante.

E possivel fazer extensdes da construcdo acima, como o caminhante aleatério autoexclu-
dente, mostrado em 10(b). Neste tipo de caminhada, n3o é permitido que ocorram intersecgGes
na trajetéria. Assim, cada novo passo ndo pode ser dado em algum ponto ja ocupado. Se
nao houver nenhuma posicdo disponivel, a caminhada termina. Esse modelo pode simular a
autoexclusdo em um sistema fisico, como um polimero. Chamamos apenas de caminhante
aleatdrio aquele em que a autoexclusao nao esta presente e dizemos que ele possui memdéria n
quando o caminhante possui autoexclusao nos ultimos n-passos. Ja a caminhada autoexcludente

tem memodria infinita, uma caracteristica que o torna tremendamente dificil de ser estudado.

(a) (b)

Figura 10 — (a) Caminhada aleatéria com 10000 passos em duas dimensdes. (b) Caminhada
aleatéria na qual a autoexclusao estad presente. Nesta dltima, o caminhante da
apenas 121 passos antes de ficar sem possibilidade de se mover.
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O caminhante aleatério pode ser usado como modelo para diversos problemas fisicos
como o movimento browniano, buscas de alimentos por animais e geometria de polimeros. Esses
fendmenos possuem em comum o fato de que muitas de suas propriedades fisicas podem ser
tratadas através de processos aleatérios. Entre as caracteristicas geométricas desses processos,
a dimensao fractal de uma caminhada aleatéria, independente da dimensionalidade do espaco,
é 2. Para uma caminhada autoexcludente, a dimensao fractal depende da dimens3o do espaco,
sendo D =4/3, em d =2 (um resultado aceito, embora n3o provado), D =1,70184, em d =3
e (acredita-se) D(d =4) =2 [19].

No capitulo seguinte faremos uma revisdo do material que tem sido publicado nos
altimos anos sobre o confinamento de arames em cavidades bidimensionais e tridimensionais.
Os resultados de nosso trabalho serdo apresentados nos capitulos 3 e 4 onde estudaremos o
empacotamento e o desempacotamento de arames de cavidades cilindricas, respectivamente.
O estudo exposto no capitulo 3 foi publicado na revista Physical Review E [20] e estamos
preparando para um artigo com os experimentos do capitulo 4 [21]. Por dltimo, faremos uma

breve revisdo e mencionamos trabalhos em andamento e perspectivas futuras nas Conclusdes.
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2 CONFINANDO FIOS

1

"“In the beginning there was nothing, which exploded.
Terry Pratchett

Neste capitulo iremos focar no problema do empacotamento de fios em duas e trés
dimensdes. Serdo apresentados alguns conceitos basicos utilizados no estudo destes problemas

e também revisaremos alguns trabalhos fundamentais publicados nos dltimos anos.

Usamos um simples experimento de empacotamento usando laranjas dentro de uma
caixa para ilustrar o congestionamento que ocorre devido ao aumento na densidade de matéria
num ambiente finito no capitulo anterior. Diversas questdes importantes estdo ligadas ao
problema do empacotamento, como a melhor forma de agrupar as laranjas ou a disposicao

que desperdica menos espaco. Por exemplo, Gauss demonstrou que o arranjo regular para o
T

3v/2

conjecturado ser o maior valor possivel em um arranjo de esferas idénticas, regular ou irregular.

empacotamento de esferas com maior densidade possivel tem densidade e este valor foi
Este problema, conhecido como conjectura de Kepler, foi anunciado como resolvido em 2014 e

publicado em 2015 [22] pelo projeto Flyspeck.

2.1 Amassamento ou empacotamento?

Em nossa ilustragcdo do congestionamento através do aumento da densidade de laranjas,
a forca empregada para aumentar o nimero de laranjas é usada para modificar o conjunto
que esta dentro da caixa, reestruturando a rede de contatos laranja-laranja. Por outro lado,
quando uma folha de papel é amassada ou um pedaco de fio é inserido dentro de uma
cavidade, a forca ¢é utilizada para dobrar as partes dos mesmos, acumulando energia elastica em
determinadas regides. O estudo de sistemas amassados iniciou-se no DF-UFPE com a realizagdo
de experimentos em superficies [23]. Mais especificamente, folhas de papel foram amassadas
com as maos até adquirirem o formato aproximadamente esférico. Depois de amassar o papel
foram medidos os raios das bolas R. Sendo a massa de papel proporcional a drea M ~ A do

papel aberto, encontra-se a relagao massa-tamanho

M ~ RPvuel, (2.1)

para a qual obtiveram a dimensdo fractal Dpapel = 2,50£0,15. Desde entdo, foram observadas
diversas leis de escala em superficies sujeitas a0 amassamento. Por exemplo, na figura 11(a)
vemos um arranjo em que uma bola de papel aluminio amassado esta sendo comprimida
axialmente. Neste experimento, é imposta uma deformac3do constante 6 a bola e o didmetro

equatorial x é medido, assim como a for¢a F necesséria para a compressdo. Gomes et al.[24]
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demonstraram como o didametro varia com a deformacdo imposta e a forca em termos da

dimensao fractal do papel aluminio amassado.

Figura 11 — (a) Esquema da compressdo de uma bola de laminado de aluminio realizada no
estudo de Gomes et al.[24]. Na figura, o didmetro ¢ é comprimido até atingir a
dimens3o y. S3o medidos o comprimento equatorial x e a forca F necessaria para
gerar a deformagdo. (b) Camada de nata depositada em uma placa logo apds ser
retirada do leite fervido [25].

Outras superficies, quando amassadas, tornam-se estruturas complexas com dimens3o
fractal proxima a do papel amassado [25, 26]. Ao retirar a camada de nata que se forma quando
o leite é fervido e apoia-la em uma placa curva, Gomes et al.[25] observaram que a nata colapsa,
sob a¢do da gravidade, em uma estrutura com dimens3ao anémala Dy, = 2,45 10,15, vista na
figura 11(b). Dias depois, a dimens3o fractal da nata, subiu para Dpy = 2,65 +0,10, sugerindo
que interacOes atrativas aumentam a compactacio do objeto durante a evaporacao da agua.
De maneira semelhante, uma membrana amassada de grafeno é simulada, obtendo dimensao
fractal Dgrar = 2,71 £0,02 quando todas as interagdes estdo presentes. Ao serem retiradas as
interagdes ndo-covalentes entre carbonos, a dimensao fractal diminui para Dgpar = 2,30+0,05
[26].

Quando uma folha de papel é amassada, sua superficie é dividida em placas, regides
quase planas, como em um processo de fragmentacao. Entre duas placas é formada uma dobra
e duas ou mais dobras se encontram em um vértice. Dobras e vértices sao regides afiadas onde
é concentrada a energia usada para amassar a folha e constituem uma complexa rede ao longo
de sua superficie. Por outro lado, dificilmente se consegue voltar ao estado inicial, em que
a folha estd completamente plana. Desta forma, o processo de fragmentacdo da superficie

durante o amassamento €, em geral, irreversivel.

Em artigos sobre injecao de fios ou arames s3o usados termos como arames amassados
(ou crumpled wires). Observando uma imagem de uma cavidade bidimensional (figura 12)
ndo distinguimos regides afinadas onde se concentram a energia. Tampouco o arame ¢ divido
em pedacos equivalentes as placas do papel amassado. O fio de nailon na figura 12 se dobra
suavemente dentro da cavidade e é dificil crer que este arame estd "amassado”. Assim, supomos

que as dobras em sua estrutura irdo se desfazer caso as paredes da cavidade sejam retiradas. Por
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Figura 12 — Fio de ndilon confinado em uma cavidade bidimensional constituida de duas placas
de acrilico separadas mantidas a ~ Imm de distancia uma da outra [27]. A seta
indica por onde o fio foi inserido na cavidade.

outro lado, se tivéssemos usado fio de solda, bem menos elastico do que o nailon, esperamos
a estrutura formada se mantenha no caso do desmonte da cavidade. Apesar de nao estar
obrigatoriamente amassado, tanto o fio de nailon quanto o de solda foram confinados (ou
empacotados) dentro da cavidade e, por isso, usaremos esses termos daqui por diante. Observe
que a insercao de arames em cavidades tridimensionais também gera dobras suaves, de forma

que nem no caso 3D podemos dizer que o arame esteja amassado.

2.2 Fracao de empacotamento p

Uma das quantidades fundamentais em problemas de empacotamento é a relagao entre
0 espac¢o ocupado pelo objeto e o espaco disponivel, conhecida como fracao de empacotamento
p. No caso de arames confinados em cavidades bidimensionais é comum usar a relagdo entre
suas areas, ou seja, a projecdo da secao longitudinal do arame sobre a superficie de uma das
placas da cavidade. Nestes experimentos, o arame esta limitado a se distribuir em uma Unica
camada numa regido limitada pelas dimensdes da cavidade. Sendo & o didmetro do arame, L o
seu comprimento e R o raio da cavidade, a fracao de empacotamento p é dada pela projecao

do arame sobre a area da cavidade, ou seja,

Area do arame &L

Area da cavidade  7R2
No entanto, ao tratarmos a mesma cavidade como tridimensional a fracdo de empacotamento

P2a = (2.2)

é dada pela relagdo entre os volumes, ou seja,

_ Volume do arame n(E/2)%-L &L (23)
~ Volume da cavidade ~~ EmR?2  4R2’ '

mostrando que existe uma razdo de p3;/prq = T/4 entre os dois casos. Contudo, a maioria

P3a

dos trabalhos feitos com arames reportam leis de poténcia encontradas em experimentos ou

simulagdes, cujos expoentes ndo dependem de p. Por outro lado, no caso de experimentos em
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cavidades efetivamente tridimensionais (onde é possivel injetar mais de uma camada de fio)

ndo ocorre essa dualidade na definicao da fracdo de empacotamento.

No empacotamento bidimensional, os valores de p atingidos quando ocorre o congesti-
onamento s3o baixos. Por exemplo, Donato, Gomes e Souza[28] encontraram p = 0,14 40,02
para o empacotamento de fios de cobre em uma cavidade circular de 20 cm de didametro. No
caso de um material mais maleavel como néilon, é possivel encontrar valores mais altos, mas,
ainda assim, n3o obteremos nada muito maior do que 0,5 da area da cavidade. Uma vez que
atingimos pequenos valores de p no empacotamento maximo, ndo sdo necessarias forcas muito
grandes durante o experimento, pois presumimos que a forca necessaria para injetar o arame
cresga com a fragdo de empacotamento [29]. Assim, o empacotamento manual é suficiente
para o experimento, nao sendo necessario o uso de maquinas para forcar o arame. Além do
material do fio, a forma como ele se acomoda dentro da cavidade influencia nos valores obtidos
para p. Como uma proposta para a analise dos limites de p vamos analisar o empacotamento
bidimensional de discos. Dois limites interessantes sdo mostrados na figura 13 quando discos

sao dispostos em uma rede quadrada e em uma rede hexagonal.

Figura 13 — Na figura (a), discos sdo dispostos em uma rede quadrada e (b), eles sdo acomo-
dados em uma rede hexagonal onde se consegue a maior fragdo de empacotamento
para este problema.

Na figura 13(a) os discos sdo dispostos em uma rede quadrada, onde cada disco mantem
contato com quatro vizinhos e o padrao geométrica se estende por todo o plano. Para calcular
o valor de p nesta rede, consideramos a célula destacada em vermelho. O lado desta célula tem
tamanho 2R, onde R é o raio dos discos. Logo, a 4rea da célula é dada por 4R* enquanto que
a area ocupada pelo disco é TR? de forma que a fracio de empacotamento pode ser calculada

como

TR &
pquad — m = Z ~ 0,79, (24)

o mesmo valor encontrado para a relagdo entre p3;/p2q. No caso da rede hexagonal, os discos
fazem contato com seis outros vizinhos. Definimos uma célula triangular unindo o centro de

trés discos vizinhos, como na figura 13(b). A célula tem o formato de um tridngulo equilatero
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e deve conter 1/6 da area de cada disco e seu lado mede 2R. Logo,

_(3/6)-mR*  m
et =" irgs~ = 375 = 0907 (2.5)
i

e, uma vez que o empacotamento é uniforme e podemos cobrir o espaco bidimensional com os

triangulos equilateros, a densidade na célula devera ser a mesma densidade no espaco todo,

T
Phex = )
2V/3
que exibe que o empacotamento em rede hexagonal deixa menos espacos vazios entre os discos.

(2.6)

(a)

(b)

Figura 14 — Cilindros distribuidos em uma rede quadrada (a) e rede hexagonal de toroides (b)
como limites para o empacotamento de arames em um suposto empacotamento
regular.

Supondo que as figuras s3o cortes transversais em uma distribuicdo de cilindros agrupa-
das ordenadamente (figura 14(a)), a fragdo de empacotamento tridimensional dos cilindros sera
a mesma do correspondente bidimensional. O agrupamento de tais cilindros serve como um
limite superior para o empacotamento de arame em trés dimensdes, na situacao geométrica ideal
onde o arame se dobra com raio nulo nas bordas da cavidade e segue reto no volume interno. E
impossivel, entdo, obter uma distribuicdo de arame com uma fracido de empacotamento maior

_n_
do que a da rede hexagonal Nk

Naturalmente, este limite é inalcancavel do ponto de vista experimental. Na disposicao
mostrada em 14(a) ndo contamos com a curvatura do arame préximo as paredes. Nessas
regides a densidade é menor do que no resto da cavidade. Também, a disposicao do arame esta
ligado com a forma das cavidades. Em uma geometria cilindrica, por exemplo, a estrutura mais
ordenada a ser formada serdo anéis e o limite superior de p é obtido por uma rede concéntrica
de toroides, como esquematizado na figura 14(b). Contudo, o raio interno do menor toroide
permitido depende das propriedades elasticas do material usado. Em vista disso, a melhor

aproximacao para o limite superior de p é sensivelmente abaixo de ppsx >~ 0,907.
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2.3 O empacotamento bidimensional

O aparato usado para realizar este experimento consta de duas placas de acrilico
parafusadas, e mantidas a distancia aproximada igual ao diametro do arame. As placas sao
polidas para diminuir o atrito com o fio. O fio é inserido por um ou dois canais de injecdo na
direcao radial, ou seja, pelas laterais da cavidade. Diversas analises do estado do sistema no
limite do empacotamento rigido foram feitas, como o estudo de estruturas morfolégicas [29],
distribuicdo de energia e de lagos [28], além da dimens&o fractal [28, 30]. Recentemente, se
voltou a atenc¢ao para descrever o caminho do processo de injecao até atingir o congestionamento
[31].

2.3.1 Formacao de lacos

O problema pode ser considerado bidimensional pois o arame se distribui ao longo da
4rea limitada pelas paredes da cavidade. A medida que vai sendo inserido, o arame se dobra
até encontrar a parede da cavidade. Ao continuar a injecdo, a curva no arame ird se tornar
mais acentuada e eventualmente, ele formard uma figura fechada, que se assemelha a uma
gota, e que é chamada de lago. A figura 15(a) mostra uma fotografia da formagdo do primeiro
laco durante a injecdo de um pedaco de fio de cobre. Neste caso, o arame é inserido através

de dois canais diametralmente opostos.

¥

(b)

Figura 15 — (a) Formagdo do primeiro lago no empacotamento de um fio de cobre em uma
cavidade de acrilico [28]. (b) O fio de nailon é preso na parte inferior da cavidade
e a injecao ocorre pelo canal localizado na parte superior da cavidade. A rede
de lagos na imagem se forma no limite do empacotamento rigido [27]. As setas
apontam na direcao dos canais de injecdo utilizado nos experimentos.

A medida que mais arame é injetado, mais lagcos sdo formados até que o processo é
impedido de continuar pois o sistema se torna congestionado. A figura 15(b) mostra uma
realizacao do empacotamento de fio de nailon até o limite em que o sistema se torna rigido.

Nesta figura o fio é inserido apenas por um canal. Note que os lagos aumentam de tamanho a
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medida que se afastam do canal de injecao, ou ainda, os primeiros lacos que surgem sao os
maiores lagos na cavidade. O tamanho do primeiro lago, em especial, depende do tamanho
da cavidade, uma vez que surge apds o fio tocar a parede da cavidade. J& os menores lagos
tém seu tamanho limitado pela material do fio, desde que a curvatura minima depende de

propriedades elasticas do fio.

Baseado na relagdo decrescente entre o tamanho dos lagos, Donato, Gomes e Souza|[30]
propos um modelo no qual o arame se acomoda em uma cascata hierarquica de lacos, a
medida que vai sendo injetado na cavidade. Nesse modelo, chamado de modelo hierarquico, o
tamanho dos lacos diminui como uma progressao geométrica. Assim, se o primeiro laco tem

um comprimento /i, o i-ésimo lago terd comprimento

L=271, (2.7)

onde A < 1 é a taxa de decrescimento. Encontrou-se experimentalmente a relacdo entre o
comprimento do primeiro lago /; e o raio R da cavidade, dada por [} /27R = 0,684 £ 0,008.
Mais ainda, deve haver mais de um laco de mesmo tamanho, de forma que o nimero de lacos
n de tamanho / aumenta. E conjecturado que o aumento também se dé como uma progressao

geométrica. Assim, se n; é o numero de lagos iguais ao primeiro que se forma,
ni=vt.on, (2.8)

é o nimero de lagos de tamanho /;, com v > 1 sendo a taxa de crescimento do nimero de
lacos. Nesse trabalho, os autores supoem que o niimero de lacos duplica a cada iteracao, de

forma que v =2. O namero total de lacos é dado pela soma

L vi—1
N:;n =nm_— (2.9)
onde I é o nimero de familias de lacos de mesmo tamanho. Observe que o processo iterativo
proposto no modelo hierarquico reproduz a formacao de um fractal onde, a cada iteracao,
novas partes vao sendo incluidas. Dessa forma, a dimensao fractal do arame empacotado pode

ser obtida pela relacdo entre v e A,

__log(v)
log(4)

No mesmo trabalho citado [30], a dimensao fractal foi obtida experimentalmente, usando o

(2.10)

método de contagem de caixas, como sendo D = 1,9+0,1. Na figura 16(a) observamos as
medidas publicadas por Donato, Gomes e Souza[30] para obtenc¢do do valor de D. Note que
A=v /P =2-119—-(69, bem préximo do resultado obtido anteriormente.

O comprimento total injetado na cavidade apds o surgimento de N lagos pode ser

obtido somando o comprimento de cada um,

1 1
L= an-liznlllz(k\/)l_l, (2.11)
i=1 i=1



Capitulo 2. Confinando fios 38

I 1
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Figura 16 — (a) Relagdo massa-tamanho calculada através do algoritmo de contagem de caixas
para obten¢do da dimensao fractal. (b) Comparagdo entre o modelo hierarquico
e 0s pontos experimentais na referéncia [30]. O eixo das abscissas corresponde a
fracdo de empacotamento.

Ao resolver o somatdério acima, encontramos

[(Av) 1]

L:nlll—(l\/)—l ,

(2.12)

que determina o comprimento total de fio na cavidade L como funcdo do nimero de iteracdes
I. Podemos relacionar L com o nimero total de lacos N através da equacdo 2.9 e da dimensao

fractal D. Substituindo na equagdo 2.12 encontramos

/(D—1)
N(L) = (AZ‘)_l [( L (AID—1)+1)D o —1]. (2.13)

nily

Na figura 16(b) mostramos a comparagdo entre os resultados experimentais e o modelo
proposto, obtido ao assumir que A = 0,68 e que n; = 1, ou seja, s existe um laco de perimetro
[.

Donato, Gomes e Souza[28] mencionam que o arame empacotado estudado é uma
estrutura bidimensional formada de duas fases que nomeiam ar e sélida. Para p < 0,14 40,02
a injecdo do arame na cavidade é feita sem dificuldade e se torna rapidamente dificil quando
p ~0,14. No limite p > p. = 0,14 a estrutura se torna rigida. Seus argumentos sugerem a

transicao de congestionamento que descrevemos no capitulo anterior.

2.3.2 Mais problemas bidimensionais

A forca aplicada para realizar a injecao do arame é empregada na formacdo de dobras
e curvas, como na figura 15(b). A energia eléstica necessaria para dobrar uma haste de

comprimento de L e didmetro & em um arco, é dada por

Y L
Eeléstica: % 0 k2<l)dl7 (2'14)
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onde Y é o mddulo flexural e k é a curvatura da haste. Calculando essa integral, encontramos
a energia elastica acumulada no processo. Por exemplo, para a formag¢do de um anel de raio R,
temos k = 1/R e a integral acima resulta em E ) = YEm/R. Para um lago de perimetro A
podemos supor que Ejago ~ A1, A energia elastica acumulada no laco foi estudada por Sobral
et al.[32] através da forca necesséria para extrair o arame de uma cavidade bidimensional. A
figura 17 mostra uma sequencia de fotografias do processo de retirada de um lago da cavidade.
Durante o processo, a medida da forca é feita com um dinamometro e é registrada para cada
laco extraido. Sobral et al.[32] encontraram que a forca escala com A + A, onde A é uma

constante obtida por uma extensdo do modelo hierarquico.

Figura 17 — Extracao de um laco da cavidade mostrada através de fotos de um experimento
real [32].

A injecao do arame na cavidade pode ser vista como o empacotamento de lagos. Estes,
porém, nao se dispdem de forma regular pela cavidade. Como a energia elastica de curvatura
esta concentrada, principalmente, na regido abaulada dos lacos, é de se esperar que também
nao esteja distribuida uniformemente pelo espaco. De fato, a energia do sistema se concentra

em um subconjunto do espaco bidimensional.

Donato e Gomes[33] calcularam a dimens&o fractal do suporte no qual a energia elastica
esta concentrada realizando o processo esquematizado na figura 18: para cada lago em uma
fotografia do arame empacotado em duas dimensdes, como na figura 18(a), é obtido o ponto
de maior curvatura. A partir desse ponto é obtida uma circunferéncia interna ao laco, gerando
a figura 18(b). Observe que o arame ocupa apenas parte do perimetro da circunferéncia. Assim,
o suporte onde a energia estd condensada é formado pelos arcos mostrados na figura 18(b).
Através da contagem de caixas, Donato e Gomes[33] obtiveram que a dimens3o fractal deste

suporte é Dy =1,01+0,1, ou seja, a energia elastica se concentra em uma regido unidimensional.

Em 2010 foi estudado o efeito sobre o congestionamento do arame devido a mudanca
no espaco interno da cavidade [34]. Cavidades n3o simplesmente conexas foram produzidas
introduzindo pinos atravessando as cavidades. Os pinos foram dispostos em nove redes regulares,
com nl% pinos, onde n, =1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 12 e 14. A cavidade tem lado L = 150mm e o
fio tem diametro 1,5mm para os quais foram obtidas diferentes morfologias para cada rede de

pinos, mostradas na figura 19(a).
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(a) (b)

Figura 18 — A energia elastica do empacotamento de arames em (a) se concentra em uma
regido unidimensional do espaco, vista como arcos de circunferéncia em (b).

A presenca de pinos muda expressivamente a morfologia do arame empacotado, agindo
como um elemento entrépico. Observe na figura 15(b) que os lagos se alinham predominan-
temente na direcdo transversal em relacdo ao canal de injecdo. Contudo, no experimento
realizado o fio pode rodear os pinos, se dispondo em diferentes direcdes. Quando a densidade
de pinos é muito alta, a formacdo dos maiores lacos é inibida e a quantidade de arame injetado
cai drasticamente. Vemos que se formam lacos apenas na regido préxima ao canal de injecao.
Nesse trabalho, é escrita uma energia livre do sistema F = E — TS, onde a energia interna
E tem forma quadratica na fragdo de empacotamento p, devido as interagdes arame-arame,

enquanto a entropia do sistema S, é linear com p. Assim, temos
F=¢ep’—Top, (2.15)

onde € e 0 sdo constantes de proporcionalidade. A condi¢do de equilibrio dF /dp = 0 resulta
em uma "temperatura efetiva” T =2€p/o. De fato, para um sistema em equilibrio, em uma
temperatura baixa, existe um nimero reduzido de configuracdes acessiveis. Da mesma forma,

é pequeno o nimero de configuracbes acessiveis ao arame para grandes quantidades de pinos.

Por outro lado, ao preencher as cavidades com discos moéveis, Sobral e Gomes|35]
puderam produzir cavidades com paredes deformaveis, uma vez que os discos se deslocam
ao serem empurrados pelo fio injetado. A imagem 19(b) mostra cavidades com diferentes
concentracGes de discos. Esse trabalho comeca com a analise do empacotamento em cavidades
sem discos em que suas dimensdes Y, na direcdo transversal ao canal de injecdo, e X, na

direcdo da injecao, sdo variadas. Como resultado, os autores encontraram a expressao

L—X =kN%Y, (2.16)

onde k é uma constante e N é o niimero de lacos formados. O expoente o = 0,75 é encontrado
tanto para cavidades onde se varia Y quanto em cavidades onde se varia a taxa de aspecto

X /Y. Os autores mostram que a presenca de discos livres afeta a injegdo ao diminuir a area da

cavidade o que os leva a definir Yeir = \/Acavidade — Adiscos, onde Agiscos € @ area ocupada pelos
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Figura 19 — (a) Representagdo de diferentes morfologias obtidas em cavidades n3o-
simplesmente conexas [34], ou seja, devido a uma alteragdo na sua topologia. Da
esquerda para a direita e de cima para baixo temos redes com 1, 4, 9, 16, 25, 36,
64, 144 e 196 pinos, respectivamente. Observe que os pinos atuam como uma
temperatura efetiva, congelando o sistema e inibindo a forma¢do de lagos. (b)
Cavidades retangulares sdo preenchidas com discos méveis [35], que atuam como
paredes efetivas. De cima para baixo, as cavidades possuem 38,76,114,214,283 e
318 discos, respectivamente.

discos e Acavidade € @ area total da cavidade. Assim, encontra-se uma lei de poténcia igual a

equacgao 2.16 entre o comprimento injetado L, o nimero de lacos N e Y.

2.4 Fios em cavidades tridimensionais

Experimentos de empacotamento de arames em cavidades tridimensionais tém sido
realizados em cavidades de diversas geometrias. Além disso, a flexibilidade das paredes das
cavidades tem sido estudada de forma direta ou indireta. O primeiro experimento que conhece-
mos se trata da compactacao manual de fios de solda em uma estrutura aproximadamente
esférica [7]. As esferas foram divididas em trés grupos de acordo com o didmetro & do fio de
solda. Para o experimento usou-se fios com diametro 0,05, 0,08 e 0,1, todos em centimetros.
Para cada grupo, foram criadas sete familias de esferas de comprimentos diferentes para os
quais o didmetro foi medido. A relacdo entre o didmetro médio R (ndo usamos a letra D para
ndo confundir com a dimens3o fractal) e o comprimento L de fio na esfera, mostrado na figura
20(a), da a dimensdo fractal D =2.75.

Aguiar, Gomes e Neto[7] mediram a resisténcia elétrica como funcdo do didmetro
médio das bolas de arame R, como vemos na figura 20(b). Para isso, usaram um voltimetro

digital e uma fonte estavel de corrente. Os eletrodos do voltimetro sdo colocados ao longo
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Figura 20 — (a) Relagdo entre o didmetro médio R de esferas de fio de solda e o comprimento
L necessario para as confeccionar [7]. A relagdo de escala entre L e R tem expoente
D =2,75. Na figura, xi é o didmetro do arame. (b) Lei de escala entre 100£Q e o
didmetro R das esferas, onde Q é a resisténcia elétrica e & o didmetro médio das
esferas.

de um diametro particular e mede-se a resisténcia. A esfera é girada aleatoriamente de forma
a selecionar outro didmetro e realizar uma nova medigdo. O processo totaliza 49 medicdes
para cada conjunto de esferas de mesmo comprimento de forma a obter Q = Q(R). Os autores

obtiveram a lei de escala

100EQ = 0,25R™ 964, (2.17)

A anélise da resisténcia elétrica pode dar informagdes sobre a topologia do sistema. Para isso,
usamos conceitos de difusdo, um fenémeno de transporte muito parecido com o movimento
browniano. Basicamente, a difusdo é a propagacdo de informacao através de uma rede. Essa
informacdo pode ser carregada por elétrons se movendo em um circuito, as particulas de
perfume se espalhando no ar ou fofocas em uma rede de amigos. Na difusdo normal de um
objeto, o deslocamento quadratico médio <r2> cresce linearmente com o nlimero de passos n
dado pelo objeto, ou seja, (r?) ~ n. Porém, se a relagio nio for deste tipo, dizemos que a

difusao do objeto é anémala. De maneira geral, temos,

(r?) ~n", (2.18)

onde T =1 para a difusdo normal, o caso T < 1 é chamado subdifusivo e T > 1 é chamado

superdifusivo. No caso subdifusivo o meio dificulta a difusao e o objeto precisa dar mais passos
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para ter o mesmo deslocamento em relagdo ao movimento browniano, por exemplo. Por outro
lado, no regime superdifusivo, o objeto se desloca pela rede mais rapidamente do que nos
outros dois casos. Assim, o expoente de difusdo T d4 uma ideia de como a topologia influencia

na dispersao do objeto através da rede.

Para relacionar o expoente T ao encontrado para a resisténcia elétrica, admitimos que
existem M sitios disponiveis na rede para o objeto se deslocar. Ele ira ser espalhado pelos sitios
durante seu deslocamento devido a estrutura da rede ou seja, a rede "atrapalha” o movimento.
Assim, tendo ele, em média, passado por m sitios, a razdo entre os dois Q =m/M é uma forma
de medir a resisténcia da rede. No limite de resisténcia nula o objeto n3o é espalhado e se
desloca balisticamente, ou seja, m — 0. No limite de resisténcia infinita, o nimero de passos
dados é muito maior que o tamanho da rede pois o objeto é espalhado um nimero muito
grande de vezes. Em uma rede euclidiana de tamanho L temos M ~ L4 com d inteiro. Contudo,
se a rede é fractal, como o caso das esferas de arame compactadas, d = D, a dimensao fractal.
Por outro lado, seguindo a lei de difusdao, o nimero de sitios visitados m ~ n ~ L2/7. Logo,

reescrevemos a lei para a resisténcia como

Q~ L2, (2.19)

que pode ser comparada com a equacdo 2.17. Para um caminhante em regime difusivo 7 =1 e,

usando D = 2,75, temos Q ~ L7975 resultado préximo do valor encontrado 0,64 considerando

as incertezas estatisticas, segundo Aguiar, Gomes e Netol[7].
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Figura 21 — Sequéncia mostrada em (a) relacionadas a simula¢des do empacotamento de
fios em cavidades flexiveis com coeficiente de atrito u = 0 (linha superior) e
w1 = 0,5 (linha inferior) [36]. O comprimento injetado é 2,5;5;10;20;40e250 em
cada coluna. Na figura (b) vemos experimentos do mesmo trabalho onde s&o usados
balGes de borracha como cavidade (nas duas figuras da esquerda o coeficiente de
atrito é, aproximadamente, 0,5).

A morfologia do arame dentro das cavidades foi muito estudada nos ultimos anos.
Diferentes estruturas foram encontradas quando sdo mudadas as propriedades elasticas do
arame e da cavidade, assim como o atrito entre ambos. A figura 21(a) mostra fotografias de
simulagdes realizadas por Vetter, Wittel e Herrmann[36] onde o arame € inserido em cavidades

sem atrito (linha de cima) e com coeficiente de atrito 4 = 0,5 (linha de baixo). Coeficientes de
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atrito baixo permitem a acomodacao do arame em estruturas toroidais ordenadas. Por outro
lado, alta fric¢do torna o empacotamento completamente desordenado. Em 21(b) reproduzimos
as imagens de realizagdes experimentais do mesmo artigo aqui citado nas quais o arame foi

injetado em balGes de borracha.
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Figura 22 — Transicao entre empacotamento toroidal e desordenado mostrado através do
parametro de ordem D (veja texto para detalhes) obtido pela curvatura média ao
longo do fio [36]. Na esquerda vemos D como fun¢do da flexibilidade da cavidade
€, com coeficiente de atrito u = 1 e na direita o pardametro é marcado contra o
coeficiente de atrito, quando a cavidade tem flexibilidade € = 103.

A transic3o entre o empacotamento toroidal e o desordenado é caracterizada ao medir
o sinal da curvatura k. Ao percorrer o fio, a curvatura muda de sinal quando segmentos do fio
mudam o sentido no qual estdo se dobrando. A média S da curvatura ao longo do fio deve se

anular se o sentido das dobras estiverem igualmente distribuidos e assumir os valores 41 nos

1

limites em que o arame se dobra apenas em um sentido. Definindo o pardmetro D=1—|S

obtém-se os diagramas mostrados na figura 22.

Shaebani et al.[37] realizou um estudo estatistico do empacotamento de arames através
da anélise de dobras e trechos no empacotamento maximo. Os autores inseriram arames
em cavidades esféricas em dois regimes de friccao fio-cavidade, obtendo a dimensdo fractal
D = 2,62 no regime de baixa friccao e D = 2,48 para alta friccdo. O experimento prossegue
com a retirada do arame da cavidade. Ao percorrer a estrutura, nota-se a existéncia de dobras
suaves e outras agudas. Definindo como dobra apenas aquela em que hd um angulo de giro
de 90 graus ou mais, os autores cortam o arame nessas regioes para analisar a estatistica
das dobras. Um trecho é o pedaco de arame entre duas dobras. O maior trecho de arame
encontrado no experimento tem comprimento menor que TR, metade da circunferéncia ao
longo do perimetro da cavidade de raio R. Essa condicao garante que o arame esta em um
estado completamente desordenado, onde n3o ha formacdo de lacos circulares ao redor da

estrutura, apenas dobras no arame, como mostrado na figura 23.

Shaebani et al.[37] encontram que o nimero total de dobras N no limite de rigidez

segue a lei de poténcia N ~ (R/r)'8¢ onde r é o raio do fio. O tamanho médio dos trechos (1)
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Figura 23 — Bolas de arame obtidas em regime de baixa friccdo (esquerda) e alta fric¢do
(direita) [37].

obtidos obedece a relagio (I)/R ~ (R/r)~%#!. Os autores simulam um caminhante aleatério
confinado em uma regido esférica. Para obter o tamanho dos passos sorteia-se dois pontos

aleatérios dentro da esfera e o comprimento é aceito de acordo com a probabilidade

Pui(l) = N~ exp[—B Al /R], (2.20)
onde N é a normalizagdo, B é uma constante que depende do arame, R é o raio da cavidade e
A é o comprimento acumulado A, = L, /R nos n passos anteriores. O método reproduz o fato
de que, para grande comprimentos de fio injetado, os novos pedagos inseridos terdo tamanho

pequeno.

Figura 24 — Cavidade cibica utilizada por Gomes, Pereira e Brito[38] no empacotamento de
arame em cavidade n3o simplesmente conexa.

A contraparte tridimensional dos experimentos publicados por Gomes et al.[34] foi
realizada em cavidades cibicas, onde uma rede de pinos é fixa na direcao transversal ao
canal de injecdo. A figura 24 mostra o aparato experimental usado. O modelo de campo
médio descrito por Gomes, Pereira e Brito[38] considera uma energia livre do sistema através
das interacGes arame-arame e arame-pinos. A primeira tem a forma quadratica na fracao de
empacotamento do arame p,, representando interacdes binarias entre partes do arame. Ja a
interacao arame-pinos é modelada como o produto entre as densidades volumétricas de pinos

pp e de arame. Assim, a energia livre é escrita como

F:8P3+€Pppa_TGPa, (2.21)
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onde o Gltimo termo é o termo entrdpico da energia livre, —T'S. Se supde, pela aditividade da
entropia, que esta é proporcional a densidade p,. A condi¢ao de equilibrio obtida ao minimizar

F em relagao a p, nos leva a uma temperatura efetiva

1
T=(2ep+Epy). (2:22)
/4

A ~1 ) ) , .
Os autores obtém que p, = kn, ', onde k é uma constante e n, € o nimero de pinos na

cavidade. Dessa forma, temos que T = (28k/6)n;1/4+§/6pp EApp_l/4+Bpp. Se o termo
de interacao for negligenciavel, ou seja B — 0, a temperatura efetiva é a mesma encontrada no
experimento bidimensional. Neste dltimo caso, temperatura alta equivale a densidade baixa de

pinos, levando a mais configuracdes acessiveis para o arame, como obtido experimentalmente.

2.4.1 No6s em fios confinados

Neste capitulo foram discutidos diversos aspectos referentes ao empacotamento de
arames em cavidades bidimensionais e tridimensionais. Tais aspectos estao diretamente relacio-
nados aos experimentos e andlises tedricas que apresentaremos nos capitulos seguintes. Além
do interesse intrinseco no estudo de propriedades fisicas de arames confinados, esses sistemas
se relacionam com problemas tedricos e técnicos em diferentes disciplinas, como o surgimento
de nés, um problema fundamental da matematica. Apesar de termos uma nocao cotidiana do
que é um no, devemos ressaltar que a Teoria dos Nés lida com curvas que ndo podem ser
desfeitas. Em um exemplo cotidiano, um né matematico seria formado ao conectar as pontas
de um cadarco apds amarra-lo. Este problema pode ser estendido ao estudo do confinamento
de arames. Quando uma corda é confinada em um volume finito, é possivel que suas partes
gerem formas préximas a de nés matematicos. Ou ainda, esse fendmeno pode ocorrer se elas se
moveram devido a algum agente externo, sendo chacoalhadas, por exemplo. Ao unir as pontas
da corda encontramos figuras idénticas a complexos nés matematicos, como no experimento
realizado por Raymer e Smith[39]. Os autores depositaram uma corda de tamanho L em uma
caixa e estudaram a probabilidade de surgirem nds ao rotacionar a caixa com velocidade angular
constante. Depois das rotacdes, as pontas da corda sao unidas e é observado se foi formado

algum né. A figura 25(a) mostra que a probabilidade de formac3o de nés satura em =~ 50%.
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Figura 25 — (a) Probabilidade de surgimento de nés em uma corda de tamanho L [39]. (b)
Sequencia de imagens mostra, da esquerda para a direita e de cima para baixo,
fotografias tiradas a cada dez ciclos de uma placa oscilante onde um né foi posto
no centro [40].

Ben-Naim et al.[40] mostraram que o deslocamento de um né em uma cadeia obedece
um regime difusivo. Neste experimento, uma cadeia com n contas contendo um né é acomodada
em uma placa que vibra verticalmente com frequéncia e amplitude constantes. A figura 25(b)
mostra uma sequéncia de fotos tiradas a cada 10 ciclos de oscilagao. O nimero de ciclos ¢
necessarios para que o né se desfaca é medido e os autores obtiveram que ¢ ~ n!?>. Comparando
o resultado com a equagao 2.18, onde o nimero de passos equivale ao tempo para o né se
difundir pela cadeia e o deslocamento quadratico médio corresponde a n%, obtemos o expoente
de difusdo 7 &~ 1, ou seja, uma difusdo normal. O mesmo regime difusivo foi proposto por
Aguiar, Gomes e Neto[7] e apresentado no comego da se¢do 2.4 para o deslocamento de uma

carga em um bola de fio de solda empacotado manualmente.



48

3 SOBRE ARAMES E DNA

"Um pais se faz com homens e livros.”

Monteiro Lobato

No capitulo anterior, fizemos uma revisdo sobre o empacotamento de arames em cavida-
des bidimensionais e tridimensionais. Neste capitulo iremos explorar a possibilidade de relacionar
esse processo com outros fendémenos fisicos através da analogia entre o empacotamento de
arames em cavidades rigidas e o empacotamento de material genético em capsulas virais.
Ja havia sido sugerido por Gomes, Brito e Arano[41] que os dois sistemas poderiam ter
comportamentos semelhantes pois ambos possuem a mesma topologia e estdao submetidos a
restricoes geométricas impostas pelas cavidades, além da auto-exclusdo desempenhar papel
importante em suas dindmicas. Iremos explorar esta analogia estudando as relacdes entre o
comprimento do arame injetado em uma cavidade e as dimensdes da cavidade assim como
o comprimento do material genético de diversos virus e as dimensGes de suas capsulas. Para
isto, realizamos uma série de experimentos que consistem na injecao de um arame em uma
cavidade de volume definido, até que o sistema atinja o congestionamento, ou seja, até que a

cavidade n3o suporte mais a injecdo. Detalhes experimentais serdo descritos na préxima secao.

Deve ser ressaltado que o volume interno de uma cavidade viral varia a medida que
o material genético é injetado. Segundo Comolli et al.[42], por exemplo, essa variagdo para
o virus phi29 estd entre 9% e 12%. Tal variagdo serd desconsiderada uma vez que nossa
principal referéncia sobre o empacotamento viral [43] n3o enfatiza se seus dados sobre as
capsulas sao pré ou pés empacotamento. Naturalmente, o arame empacotado em cavidades
mais ou menos deformaveis ird se acomodar de forma diferente, como mostra o diagrama de
fase de Vetter, Wittel e Herrmann[44]. Contudo nossos resultados parecem ser independentes
da estrutura adotada pelo arame. Por outro lado, o processo de empacotamento ocorre de
maneira diferente para DNA e RNA, mas iremos ignorar essas diferencas, observando apenas
aspectos da geometria do problema. Assim "material genético”, RNA e DNA poderdo acabar

se confundindo durante o texto a seguir.

3.1 Realizacdao experimental

3.1.1 Materiais

Para o experimento foi usado arame galvanizado comum que pode ser encontrado em
qualquer loja de materiais de constru¢cdo. Em particular, este arame, bwg 24, tem o diametro
¢ =0,56mm. Ele costuma ser fornecido em um novelo toroidal com cerca de 500g, possui

modulo de ruptura 37 kgf/mm2 e sua densidade linear foi medida, para a qual encontramos o
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valor 1780,6 £0,5 mg/m. No entanto, ndo realizamos uma anélise de propriedades elasticas
como médulos de elasticidade, de tor¢cao ou outros. Podemos apenas afirmar que, de forma

geral, o arame tem um comportamento elastoplastico e sofre deformac¢des inelasticas.

Os experimentos foram realizados em dois tipos diferentes de cavidades, porém, n3o
fizemos distincdo quanto as amostras provenientes de um tipo ou do outro. Ao todo foram
14 amostras produzidas nas cavidades do Tipo 1 e 66 amostras produzidas nas do Tipo 2,

conforme descrito a seguir.

1. Tipo 1: cavidades de PVC.

A oficina mecanica do Departamento de Fisica da UFPE confeccionou 5 cavidades
cilindricas feitas de PVC cujos didmetros(alturas), em milimetros, foram: 42(42), 45(45),
50(20), 53(98), 72,5(72,5). Uma dessas cavidades é mostrada na figura 26a. Elas possuem
uma tampa que pode ser retirada na qual um canal de injecao central foi construido. O

canal tem as mesmas dimensdes do canal das seringas (Tipo 2, abaixo).

2. Tipo 2: seringas de plastico.

Seringas comuns de diversos diametros usualmente compradas em farméacias. A extremi-
dade que é feita para encaixar a agulha foi usada como canal de injecdo. Essa parte possui
2 mm de diametro interno e 10 mm de comprimento. As seringas possuem um capa de
latex que cobre a ponta do émbolo. Essa capa é, portanto, de um material diferente
daquele usado nas demais partes da seringa. Contudo, ndo observamos experimentalmente
nenhuma tendéncia devido a ela. Mais especificamente, iremos descrever duas fases
morfoldgicas a seguir e nés encontramos ambas as fases em seringas com a capa de
latex, mostrando que tais configuracdes ndo dependem de um eventual maior atrito entre

arame e capa, ou que o coeficiente entre capas plasticas e capas de latex s3o préximos.

Foram usadas seringas com os seguintes diametros internos: 8,7; 8,9; 12,1; 12,5; 14,5;
16,0; 18,8 e 20,6, em milimetros. Um pino de ferro trespassante foi acrescentado para
travar o émbolo de forma a obter cavidades de alturas diferentes. Um exemplo dessa

construcdo pode ser vista na figura 26b.

3.1.2 Procedimento

A ponta livre do arame é inserida manualmente pelo canal de injecdo. O fio vai sendo
inserido de forma gradual em passos. Cada passo tem, em média, 1cm, comprimento que foi
estimado visualmente. A duragcdo de um passo é de cerca de 1s de forma que a injecdo é feita
a uma velocidade média de lcm/s. A medida que o processo segue surge uma forca interna
que resiste a injecao de mais arame devido a auto-exclusao e as deformagdes plasticas no
arame. Quanto maior a densidade dentro da cavidade, maior é essa forca e o arame tende a ser

ejetado da cavidade. N3o fizemos nenhuma medida de forca relacionada a este fenémeno mas,
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(a) (b)

Figura 26 — (a) uma das cavidades de PVC usadas nos experimentos. (b) seringa de plastico
mostrando o émbolo e a capa de latex assim como o pino usado para travar o
émbolo. No interior da cavidade é possivel ver o arame galvanizado inserido.

um experimento interessante seria injetar uma quantidade fixa de arame e observar quanto de
arame ¢ ejetado para aquela fracao de empacotamento. Dessa forma, teriamos uma medida da
pressao interna na cavidade. Mais ainda, o arame pode deslizar por entre os dedos por causa
dessa pressao interna e, nestes casos, usamos um alicate para auxiliar no procedimento de
injecao. Paramos a injecao quando se torna inviavel para o experimentador injetar mais fio, ou
seja, no limite humano da forca de injecdo, cerca de 600N [45]. Note que esta forca limita o

maximo valor possivel atingido por p no congestionamento.

3.2 Analise dos resultados

Dando sequéncia a descricdo do experimento, vamos comecar a detalhar os resultados
experimentais obtidos. Primeiro definiremos duas fases morfolégicas nas quais o arame empa-
cotado se acomoda. Para isso caracterizamos a estrutura de arame em cada fase através da
formacdo de anéis de arame ao longo da parede interna da cavidade. Logo depois distingui-
mos a probabilidade de uma amostra estar em uma das fases e a fracdo de empacotamento.
Proporemos um modelo tedrico para explicar a relacdo obtida entre o comprimento de arame
injetado e o volume da cavidade e, por ultimo, faremos uma analogia entre o empacotamento

de arames em cavidades rigidas e o empacotamento de material genético em céapsulas virais.

3.2.1 Descricao morfoldgica

Ao ser injetado na cavidade, o arame se move pelo espaco disponivel até que encontra
as paredes da cavidade, sendo obrigado a se desviar e, eventualmente, a se dobrar. Durante o
processo, cada novo pedaco de arame que é injetado na cavidade empurra e tende a dobrar o
material que ja esta la dentro, forcando-o a se re-acomodar. Isso é repetido sucessivamente

nos contatos arame-cavidade e arame-arame, criando, eventualmente, uma complexa rede de
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dobras. Essas dobras podem ter grandes raios de curvatura, por exemplo, no caso de o arame
formar anéis acomodados junto a parede interna da cavidade. Nas menores escalas, podem
aparecer as estruturas vistas na figura 27, que se assemelham aos lacos encontrados em duas
dimensdes (figura 12), sendo que o raio de curvatura do menor desses “lagos” é controlado
pelas constantes elasticas do fio e pelo didmetro do préprio fio. Em principio, muitos fatores
devem influenciar a dindmica do arame na cavidade e, consequentemente, a estrutura que
ird se formar. Podemos citar o atrito entre o arame e a cavidade, as propriedades elasticas
(médulos de flexdo e de torgdo) do fio e da cavidade além da geometria da cavidade, que é o

foco deste capitulo.

Figura 27 — Semelhante aos lagcos em duas dimensdes, a figura mostra uma estrutura formada
devido a torcdo acumulada no fio.

Em um primeiro caso, o arame inicia sua dispersdo pela cavidade e vai gerando uma
estrutura formada por anéis. Cada anel novo se acomoda por baixo da estrutura de forma que
os primeiros anéis estdo no topo. Assim, o arame se acomoda como um solenoide cuja altura
caracteristica depende das dimensdes da cavidade [46]. No nosso caso, conseguimos obter
solenoides com quase a altura da cavidade. Logo apds completar o solenoide, a regiao central
do arame comeca a ser preenchida. Em um possivel cenéario, seria formado um novo solenoide
internamente e assim por diante, em uma sequéncia concéntrica de solenoides. Contudo, essa
Configuracdo Ordenada (CO) n3o foi obtida integralmente nos nossos experimentos, apesar
de ter sido obtida experimentalmente por Pifieirua, M., Adda-Bedia, M. e Moulinet, S.[46]. O

maximo que conseguimos foi o principio do segundo solenoide com dois anéis internos.

Em outra configuragdo, o arame se espalha pela cavidade de maneira irregular, originando
uma Configuracdo Desordenada (CD), como vemos na figura 28(a). Enquanto no caso anterior
existem estruturas caracteristicas, neste caso o arame se organiza em estruturas sem ordenacao
ou tamanho caracteristico. Contudo, em regides da cavidade onde a densidade ¢ alta e o arame
precisa se dobrar em pequenos raios de curvatura, surgem estruturas como as da figura 27.
Stoop et al.[47] observaram que tais "lagos” ocorrem porque o fio ndo consegue relaxar a

torcao acumulada.



Capitulo 3. Sobre arames e DNA 52

A dltima configuragdo que observamos é vista na figura 28(b) e é uma combinag3o
das duas fases morfolégicas, sendo chamada de Configuragdo Parcialmente Ordenada (CPO).
Devido a dificuldade de contar todos os anéis para cada amostra e as rotular, consideramos
como pertencente a esta configuracdo qualquer exemplar em que houve formacao de anéis,
independente da quantidade ou de haver completado o solenoide mais externo. Esta foi a
configuragdo mais recorrente em nossos experimentos e supomos que qualquer experimento que
se inicia na CO ird formar uma regido interna desordenada em um limite de empacotamento

denso devido a dificuldade que o arame terd em relaxar tor¢ao acumulada.

Figura 28 — A esquerda é mostrada uma fotografia de uma amostra em uma Configuracdo De-
sordenada e a direita vemos um exemplo de Configuragcdo Parcialmente Ordenada.

Diferentes morfologias foram descritas anteriormente na literatura no empacotamento
em cavidades bidimensionais e tridimensionais. Stoop, Wittel e Herrmann[29] realizaram
experimentos e simulacdes em cavidades circulares quase-bidimensionais e foram obtidas trés
diferentes fases dependendo do coeficiente de atrito entre a cavidade e o arame e da plasticidade
do dltimo. Stoop et al.[47] mostraram que a tor¢do no arame é fundamental para a ocorréncia
de estruturas desordenadas em cavidades esféricas. Neste trabalho foram observados dois
regimes: alta e baixa tor¢do. No primeiro, uma das pontas do arame é mantida fixa dentro da
cavidade de forma que, a medida que o arame ¢ injetado, a ponta n3o consegue girar, inibindo
a liberacdo da torcao. No caso oposto, regime de baixa torcdo, a ponta é mantida livre. Como
mencionamos na secdo 3.1.1, o arame sofre deformacdes inelasticas e nao consegue liberar a
torcdo acumulada, assim, apesar de ser inserido com uma ponta livre, o nosso experimento
se assemelha a configuragdo de alta torgdo da referéncia [47], porém conseguimos obter as
duas configuracdes descritas acima em nossas cavidades cilindricas. Uma gama maior de
configuracdes é obtida ao variar a plasticidade das paredes da cavidade, como nas referéncias
[36] e [44].
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3.2.2 Caracteristicas do arame empacotado

Se pararmos para pensar em um fone de ouvido dentro de um bolso, colocado de
maneira arbitraria, ao puxa-lo poderemos encontrar um grande novelo embaragado. Por outro
lado, se quisermos guardar esse fone em uma pequena caixa de fésforos vamos precisar dobra-lo
cuidadosamente, minimizando os espacos vazios entre suas dobras. E natural esperar que a
geometria favoreca alguma das configuragdes, pois ao ser injetado o fio deve se curvar sempre
que em contato com as paredes da cavidade. Agora, vamos analisar como as configuracdes
descritas anteriormente e como o comprimento do arame, de forma geral, mudam com a

geometria da cavidade.

Os dois parametros que iremos usar sdo a taxa de aspecto 7, € o volume V da cavidade.

A taxa de aspecto pode ser definida como a razdo entre o diametro D e a altura H da cavidade,

t=- (3.1)

assim, mudamos a forma da cavidade ao variar este parametro, como mostrado na figura 29.

N
N

e
=

Figura 29 — A forma da cavidade muda ao variar a taxa de aspecto t = D/H, onde D é o
didmetro e H é a altura da cavidade. Mantendo D fixo e variando a altura, (a),
ou mantendo H fixo e variando D, (b), obtemos cavidades com perfil semelhantes.
Da esquerda para a direita em ambas as figuras sao apresentados esquemas de
cavidadescomt < 1,t=1et > 1.

Parat =1, ou seja, D = H, a cavidade tem o perfil quadrado. Por outro lado, cavidades

com t < 1 equivalem a D < H e D < H corresponde a uma cavidade que se assemelha a uma
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haste. Por outro lado, no limite > 1 a forma da cavidade tem a forma préxima a de um
disco. No caso em que o diametro da cavidade for proximo ao didametro do fio teremos uma
cavidade efetivamente unidimensional com o fio sendo injetado em linha reta até a encontrar o
"chao"” da cavidade. E ainda, se a altura da cavidade for préxima da do fio a cavidade sera,
efetivamente, bidimensional. Longe desses limites, esperamos que experimentos em cavidades
com mesma taxa de aspecto sejam equivalentes, independente dos valores de D e H. Como
nao projetamos o estudo baseado na taxa de aspecto previamente, tomamos todo o intervalo
em t correspondente as cavidades que utilizamos e o particionamos em intervalos menores ¢; de
tamanho 0,2. Assim, o nimero de resultados experimentais ndo é necessariamente o mesmo
para diferentes intervalos ¢;'s. Na tabela 1 listamos o niimero de amostra obtidas em cada uma

das configuracdes morfoldgicas que observamos.

1 CPO | CD | Total 1 CPO | CD | Total
00-02| 0 | 0| O 20-22] 0 | 1 1
02-04| 14 | 0 | 14 22-241 0 | 0| 0
04-06| 9 | 2 | 11 24-26| 0 | 4| 4
06-08| 10 | 7 | 17 26-28| 0 | 0| 0
08-10| 6 | 9 | 15 28-30| 0 | 0| 0
1,0-12] 6 | 6 | 12 30-32] 0 | 0| 0
12—-14] 1 | 0| 1 32-34| 1 | 0| 1
14-16] 1 | 2| 3 34-36| 0 | 0 | 0
16-18| 0 | 0| o0 36-38| 0 | 0| 0
18-20] 0 | 2| 2 38-40| 0 | 0 | 0

Tabela 1 — Quantificacdo de amostras nas configuracdes encontradas experimentalmente em
intervalos da taxa de aspecto de tamanho 0,2.

Definimos a taxa de aspecto para um determinado resultado como a média das taxas
de aspecto das cavidades dentro do intervalo #; onde o resultado foi obtido. Para determinar as

incertezas, avaliamos a imprecisdo estatistica 0, dentro de cada intervalo dada por

K Xi — X
Ge:;\ - (32)

onde x é a quantidade que estamos calculando (¢, L etc.) e K é o nimero de resultados
experimentais dentro do intervalo que estamos observando. Para calcular a incerteza total o

usamos a expresséo

o =/02+0?, (3.3)

na qual o; representa a imprecisao instrumental.
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Temos uma ideia da probabilidade de obter uma amostra em uma determinada
configuracao ao dividir o nimero de amostras em naquela configuragcdo pelo total de amostras,
ou seja, calculando a quantidade relativa de amostras para determinado valor de ¢. Natu-
ralmente, a probabilidade s6 é definida para um nimero extenso de reproducdes de forma
que esperamos que as incertezas grandes. Construimos a figura 30 com os dados da tabela
1 e usando como incerteza da quantidade relativa como ¢ = v/k/K onde k é o niimero de
amostras na configuracdo e K é o nimero de amostras total em cada t;. Devido ao pequeno
peso estatistico resolvemos n3o considerar os intervalos em que o total de amostras foi apenas
um. As linhas ligando os pontos na figura 30 servem como guias visuais para acompanhar a

evolucao da probabilidade com a taxa de aspecto.
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Figura 30 — Probabilidade de obter uma das configuracdes morfolégicas como funcao da
taxa de aspecto das cavidades: os circulos pretos sao resultados de amostras na
Configuragcdo Parcialmente Ordenada enquanto que os quadrados vermelhos estdo
na Configuracdo Desordenada e curvas nas mesmas cores dos marcadores foram
mantidas para ajudar na visualizacdo de cada configuracdo. As probabilidades
foram obtidas pela razdo entre o nimero de amostras na configuracdo e o niimero
de amostras total em determinado .

Nota-se na figura 30 que a forma assimétrica da cavidade parece favorecer uma
determinada configuracdo, CPO parat <1 e CD parat > 1. Observe que a probabilidade da
CPO diminui quando a taxa de aspecto aumenta. Quando o arame é inserido na cavidade e toca
no assoalho, ele tende a escorregar para os lados. Em uma cavidade com didmetro ndo muito
maior que o do arame, n3o existe muito espaco e o arame se curva. A injecao continua e essa
dobra é forcada para baixo, empurrando a ponta do arame, que acaba encontrando as paredes
da cavidade. A ponta do arame gira, se deslocando ao longo da parede cilindrica e originando
os primeiros anéis da CPO. Entretanto, quando ¢ aumenta, existe muito espaco para o arame
se mover antes de encontrar as paredes. Assim, o niimero de possibilidades aumenta, o que

diminui o nimero de resultados onde existem anéis e ocasiona em mais amostras desordenadas.
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De maneira geral, podemos dizer que a minimizac3o da energia elastica leva a uma transicao
na ordem em que uma configuracdo mais ordenada passa a ser menos provavel de ocorrer do
que a configuracdo mais desordenada. Note que a transicdao ocorre aproximadamente na regido
de 0,7 <t <1,0.

Iremos analisar o comprimento maximo L de arame na cavidade. Sabemos que L
depende do didmetro { do fio. Por exemplo, se ele tiver o mesmo didmetro que a cavidade o
maximo de arame que seria possivel inserir seria a altura da cavidade. Assim, L pode n3o ser o
melhor parametro a ser usado para comparar as diferentes morfologias, pois é funcao tanto
das dimensdes da cavidade quanto do didmetro {. Uma quantidade que leva em consideracdo

todos esses aspectos é a taxa de ocupacao da cavidade ou fracdo de empacotamento

2
p— % (3.4)

onde V é o volume da cavidade. De forma geral, os intervalos em p em que ocorrem as
configuragdes n3o sdo muito diferentes: (0,061 —0,353) para a Configuragdo Parcialmente
Ordenada (CPO) e (0,030 —0,232) para a Configuragdo Desordenada (CD). Apesar disso, ao
ordenar p em fungao da taxa de aspecto na figura 31 vemos que, na maior parte do intervalo
em t, as fracGes atingidas pela CPO estdo acima daquelas para a CD, para numa mesma taxa
de aspecto. Este resultado se deve a distribuicdo solenoidal da CPO discutida na subsecao
anterior. Os anéis que caracterizam esta configuracdo tém pouco espac¢o entre eles. Jad a CPO
possui muito espaco desocupado na estrutura, o que leva a menores valores de p em relagdo a
CPO. A figura 31 foi construida usando os mesmos intervalos #; para calcular médias em p e
consideramos todos os resultados, mesmo quando o nimero total de amostras no intervalo
foi um. Notamos que no intervalo entre 0 e 1 de ¢, a fragdo de empacotamento das amostras
da CPO tem uma forma aproximadamente parabdlica com maximo préximo de r ~ 0,7. Note
que o ponto ¢ ~ 0,7 na figura 30 estd, aproximadamente, na regido onde ocorre a transicao na

probabilidade de uma amostra estar na CD ou na CPO.

Observamos na figura 31 que os menores valores em p alcangados por amostras na CPO
ocorrem para t < 1. Nos poucos casos ocorridos em taxas de aspecto maiores que 1 a fracao
de empacotamento salta para mais de 0,2 (com excegdo do ultimo ponto, que é um pouco
menor do que este valor). Possivelmente isto se deve a ocupagdo interna do solenoide. Para
t > 1, os anéis terdo diametros maiores e, naturalmente, mais espaco interno a ser preenchido,
levando a CPO atingir fracdes de empacotamento maiores. Ja para ¢ < 1, tal configuracdo fica
limitada a anéis de diametro menores, com menos espaco interno. Nesses casos, o arame tem
dificuldade para se dobrar e deixa mais espacos vazios, atingindo pequenos valores de p. Assim
as fragbes de empacotamento obtidas em amostras na CPO s3o comparativamente menores

parat <1 emrelacidoat > 1.

No caso da CD, p aumenta no intervalo entre 0 e 1 e diminui para t > 1, tendo maximo

em t = 1. Esse comportamento deve ocorrer devido a relagdo entre o didmetro do fio e o
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Figura 31 — Fragdo de empacotamento p no limite de empacotamento rigido como resposta a
taxa de aspecto das cavidades para a CPO (circulos vermelhos) e CD (quadrados
pretos). Nota-se que os valores de p na CPO s&o, em geral, superiores a CD
devido ao maior preenchimento do espaco pelos os anéis da CPO.

didmetro da cavidade. Dependendo da relacdo entre os dois, o arame ird sentir mais ou menos
intensamente o confinamento pelas paredes da cavidade, o que é essencial para a formacao
das dobras. Assim, nas cavidades alongadas ele é obrigado a se acomodar em estruturas com
grande curvatura, tais como os lacos da figura 27. Tais estruturas caracterizam regides de
maior ordem, que levam a maiores fracdes de empacotamento. Quando o didmetro da cavidade
aumenta, essa restricdo geométrica se torna mais fraca, o arame pode fazer dobras com menor

curvatura, que levam a menores fracbes de empacotamento.

Os dois resultados apresentados nas figuras 30 e 31 diferenciam as duas configuragdes,
mostrando comportamentos diferentes da fracao de empacotamento e para a probabilidade
(o nlimero de amostras) de o arame se acomodar em uma das configura¢des de acordo com
a taxa de aspecto da cavidade. Contudo, a figura 32 mostra um comportamento comum a

ambas as configuragdes.

No gréfico principal, juntamos as amostras de ambas as configuracdes, apresentadas com
circulos azuis, e nos graficos inseridos na figura 32 sdo mostrados os resultados experimentais
de cada configuracdo, circulos pretos para CPO e quadrados vermelhos para CD. A relagao
entre o comprimento de arame injetado e o volume da cavidade é uma lei de poténcia que
independe da configuracao adotada pelo arame. Surpreendentemente, ao analisar amostras
separadamente obtivemos o expoente 1,28 0,03 no caso da CPO e 1,33 +0,04 para a CD,
ou seja, dentro das incertezas, o expoente da lei de poténcia é o mesmo para ambas as
configuragdes. Contudo, o valor obtido para a CPO ¢é ligeiramente maior do que o expoente da
CD. Na extrapolagdo comentada na secdo 2.2 observamos que o valor maximo para p ~ 0,91,

ou seja, em um empacotamento "ideal” teriamos V ~ L. O expoente obtido mostra o quao
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Figura 32 — Resultados experimentais do volume das cavidades versus o comprimento maximo
de fio injetado mostram uma lei de poténcia do tipo V ~ L% com expoente
o = 1,324+0,03. Nos graficos internos sdo mostrados os dados da CPO e CD
cujos expoentes sao 1,28 +0,03 e 1,33 +0,04, respectivamente.

longe essas amostras estdo deste limite. Como os expoentes das leis de poténcia s3o iguais,
nao distinguiremos as duas configuragdes. Assim, o ajuste conjunto apresentado na figura 32

possui expoente 1,32 40,03.

3.2.3 Modelo de campo médio

A lei de poténcia encontrada pode ser explicada lancando mao de um modelo em que
a energia interna do sistema é descrita pela contribuicdo das forcas de exclusdo e da energia
elastica armazenada nas dobras. Imagine um pedaco de fio dobrado manualmente. Ele tenta se
desdobrar, relaxando a energia elastica acumulada em suas partes curvadas, se comportando
como uma mola com uma constante elastica efetiva k. A forma natural para essa energia é
hookeana, ou seja, U, = kRg, onde R, é o raio de giragdo. Porém, de forma mais conveniente

para nossos fins nés a escreveremos como

2
U.=kV3, (3.5)
para uma cavidade tridimensional. Note que aproximamos o volume delimitado pelo raio de

giracao pelo volume da cavidade V.

Por outro lado, a energia de auto-exclusao depende dos contatos entre partes do arame,
levando a um termo quadratico em p e, também dos contatos arame-paredes da cavidade, este

levando a um termo linear em p. Aqui, aproximaremos a soma de ambas as contribui¢cdes por
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uma energia efetiva

onde, 1 <y <2 eV corresponde a integracao em todo o volume. Em modelos de campo médio
tipo-Flory, para polimeros, a energia de auto-exclusao é escrita como uma média de contatos
binarios entre partes do polimero apenas, pois n3o existe cavidade, entdo U, ~ p2, ou seja, é

uma interacdo de dois corpos, dependendo quadraticamente da densidade.

Reescrevemos U, em termos do comprimento injetado L usando da equacao 3.4,

Uy, ~ L'V, (3.7)

A energia interna é dada pela soma das duas contribui¢cdes U = U, + U,. Para encontrar
o comprimento maximo que pode ser injetado na cavidade, minimizamos U em relacao ao

volume V, ou seja,

U 2
qu—y)ﬂv—ugkv—%:o —  V~L% (3.8)

onde o expoente o é dado por

a1 (3.9)
3y—1

Gomes, Brito e Arano[41] sugeriram o valor y=2 — a =6/5=1,2 o qual explica

a lei de escala entre L e R obtida nos trabalhos apresentados nas referéncias [37, 48]. Em
nossos experimentos, @ = 1,32 — ¥ =1,38. No primeiro caso, os experimentos foram realizados
em cavidades esféricas enquanto que nossos experimentos foram realizados em cavidades
cilindricas, o que sugere que a forma da cavidade influencia na distribuicio de arame na
cavidade, gerando um nimero médio de contatos diferente. Em particular, Yiimdrico < Yesférico-
Podemos entender a razdo de Yiiindrico Ser efetivamente mais préximo de 1 do que de 2 (usado
para cavidades esféricas) pelo fato da superficie ser maior que a de uma esfera para um volume
fixo, aumentando a importancia das interacdes de auto-exclusdo fio-cavidade, as quais sdo
lineares em p. Esses expoentes parecem ser robustos e independentes do material do arame,
ou seja, de suas propriedades elasticas. Simulacdes realizadas por Najafi et al.[48] assim como
experimentos com fios de nylon e silicone do mesmo trabalho apresentaram o mesmo expoente,
assim como Shaebani et al.[37] obteve a mesma lei de poténcia em experimentos com arames de
solda em um limite de alta friccdo. Os valores de & para os trabalhos citados estdo reportados

na tabela 2.



Capitulo 3. Sobre arames e DNA 60

Material (método) | Referéncia | Geometria | Expoente
Arames (E) aqui Cilindrico | 1.32£0.03
Arames (E) [41] Esférico 1.11£0.04
Arames (E e S) [48] e [37] | Esférico 1.2
Arames (E e S) [47] e [37] | Esférico 1.14+£0.02
Arames (E) [7] Esférico 1.09

Tabela 2 — Expoente a para o empacotamento de arames obtido em simulagdes (S), experi-
mentos (E) obtidos em cavidades de diferentes geometrias.

Os experimentos de empacotamento de arames s3o realizados em cavidades de di-
versos tamanhos e como resultado é obtida a massa total concentrada naquele determinado
volume/raio. Observe que este é exatamente o processo de contagem de caixas descrito no
capitulo 1 e mudar o tamanho da cavidade é mudar a escala do sistema. Assim, podemos
relacionar o expoente & com a dimensao fractal D, ou dimensao massa-tamanho, desde que
L~VY% L R3%=RP Para as cavidades esféricas temos o = 1,2 — D = 2.5 de acordo com a
suposicdo tedrica de Gomes, Brito e Arano[41] e calculamos ot =1,32+0,03 — D =2,2740,05
nas cavidades cilindricas, o que mostra que a complexidade das estruturas formadas em cavidades

esféricas é maior do que em cavidades cilindricas.

3.2.4 Comparacoes entre o empacotamento de arames e de DNA

Neste momento, alguém perspicaz poderia argumentar que em nossos experimentos o
volume da cavidade é escolhido previamente e o comprimento de arame é a resposta experimental,
de forma que devemos esperar uma relagdo do tipo L = L(V'). Contudo, escolhemos escrever a
relagdo V = V(L) nas se¢Bes anteriores para que possamos comparar com os resultados obtidos
por Cui, Schlub e Holmes[43]. A relagdo causal entre o comprimento do material genético e as
dimensdes da cavidade é um problema biol6égico em aberto. Existem evidéncias de ambas as
direcbes: o comprimento do genoma é o maximo que pode ser introduzido na cavidade ou o
tamanho da cavidade é determinado pelas dimensGes do material genético. Assim, desde que
esta relacao funcional ainda é desconhecida, o trabalho citado apresentou com liberdade seus

dados como V,, =V,(L,), onde usamos o indice v para virus.

Cui, Schlub e Holmes[43] obteve dados do comprimento do material genético L,, da
morfologia e das dimensdes de diversos virus a partir das paginas da ViralZone, NCBI (National
Center for Biotechnology Information) e do Eighth Report of the International Committee on
Taxonomy of Viruses, além de outras publicagbes. Para calcular o volume das capsulas virais
V., quatro aproximagdes foram feitas a partir de suas morfologias: esféricos (os icosaédricos
foram considerados esféricos devido a falta de precisdo para o calculo do volume), ovoides
(elipsoides), filamentosos (cilindricos) e tijolosos (com forma de paralelepipedo). Estes trés

altimos, lato sensu, de simetria cilindrica, portanto. Por outro lado, o material genético pode
ser classificado como dsDNA, ssDNA, dsDNA-RT, ssRNA-RT, -ssRNA, 4-ssRNA, onde ds e ss
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se referem, respectivamente, a fita dupla ou simples de nucleotideos.

Para a relac3o entre V, e L, foi suposta uma lei de poténcia V, = cL,*. Na tabela
3 reproduzimos os expoentes q, e fatores de escala ¢. Na tabela original de Cui, Schlub e
Holmes[43] sdo apresentados os expoentes maximo e minimo para os quais 95% dos dados
podem ser explicados por uma lei de poténcia assim como o valores médios. Aqui nés usaremos
estas médias e definimos como incerteza a metade da diferenca entre os valores maximo e
minimo do expoente. Observe que s6 escrevemos a incerteza para o expoente que é o resultado
no qual estamos interessados. Na secdo anterior comparamos o empacotamento de arames em
cavidades esféricas e cilindricas por isso, iremos nos ater aos expoentes para virus com capsulas
esféricas e ndo esféricas (mais exatamente, com simetria cilindrica). Os expoentes das leis de
poténcia relacionadas a estes tipos de virus sao expressos com 2 algarismos significativos como
1,24+0,2 e 1,4+0,2, respectivamente. Obviamente, os limites dos intervalos de confianga
dos expoentes se sobrepdem em 1/3 do intervalo total de variabilidade do expoente, embora
um aumento na base de dados e/ou um refinamento nas técnicas experimentais possa no
futuro reduzir essas incertezas. Na suposicdo de que os valores médios x =12 e x = 1,4
mantenham-se relativamente consolidados, devemos observar que ambos s3o bastante préximos
dos valores encontrados para o empacotamento de arames em simetrias esférica e cilindrica,
como mostrado na secdo anterior. Achamos que este é um primeiro resultado promissor na
tentativa de criar uma analogia entre os dois sistemas. Independente da concordancia numérica
dos expoentes, devemos ressaltar que em ambos os sistemas a relagdo entre o comprimento

injetado e o volume disponivel pode ser bem comparada com uma lei de poténcia.

Grupo Expoente «, | Fator de escala ¢
Todos 1,43+0,17 2,057
Envelopados 1,374+0,24 7,515
Nao envelopados | 1,06+0,18 3,170
Linear 1,46 +£0,20 1,775
Circular 1,74 +0,62 1,848
Esférico 1,17+0.19 2,785
Nao esférico 1,44+0,25 5,697
dsDNA 1,52+0,36 1,182
dsRNA 0,97 +1,08 6,760

+ssRNA 1,95+0,62 596

-ssRNA 2,58+1,36 1,314

Tabela 3 — Na tabela estdo reportados alguns dos resultados apresentados por Cui, Schlub
e Holmes[43] para o expoente e o fator de escala da relagdo entre o volume de
uma capsula viral e o comprimento do material genético do respectivo virus. Os
resultados foram divididos de acordo com caracteristicas da capsula (envelopado ou
n3o, esférico ou n3o esférico) e do material genético (linear ou circular, dsDNA,
dsRNA, +ssRNA, -ssRNA). Destacamos em negrito os valores usados na comparagdo
entre o empacotamento de arames em cavidades macroscépicas e o empacotamento
de material genético em capsulas virais.
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O resultado sugere que o empacotamento em capsulas esféricas é mais compacto do
que em capsulas cilindricas e isso pode ser um interessante passo evolutivo para os virus que
infectam as células injetando o material genético através da membrana celular, o que é realizado
pela maioria dos bacteriéfagos. Essa sugestao se deve a ser necessaria uma pressao bastante
alta para romper a membrana celular e, de fato, se sabe que a pressdo interna dentro de uma
capsula viral (de bacteriéfagos, pelo menos) é bastante alta e j& mencionamos que o motor
biolégico dos virus é o mais "forte” conhecido. Corroborando esse argumento, os resultados
publicados por Ali, Marenduzzo e Yeomans[49] mostram que a geometria da capsula afeta
a velocidade tanto de injecao quanto de ejecao de um polimero. Nesse trabalho, polimeros
flexiveis e semi-flexiveis sao simulados como cadeias de contas sendo injetados e ejetados
de cavidades esféricas e elipsoides enquanto a velocidade e for¢a s3ao medidas. Os autores
conjecturaram que os virus teriam evoluido de forma a otimizar a velocidade de ejecdo. Nesta
Tese, nbés sugerimos que esta variacao ocorre pela otimizacdo da ocupacao do espaco interno,

refletido pela dimensao fractal.

Em nosso modelo, o expoente ¥ e, consequentemente, ¢, derivam das forcas elasticas e
de auto-exclusdo. A coisa nao é tao simples quando tratamos de virus pois a auto exclusao nao
deriva de simples contatos entre o genoma. A molécula de DNA é carregada negativamente,
o que resulta em repulsdo coulombiana, mas também é envolta por uma camada de agua
cujas moléculas interagem com ions na solucdo e afetam as interacdes entre partes distintas da
estrutura (em especial, em varios trabalhos s3o citados Na™T, l\/lg2+ e Espermidina3+). De fato,
é possivel minimizar ao extremo a auto-exclusdo alterando a concentracdo idnica na solucdo
onde o virus esta sendo estudado, tornando as interagGes atrativas, o que pode fazer o DNA
compactar e colapsar em estruturas toroidais, bem conhecidas da literatura, cilindricas ou em
redes de fibras [50]. Por outro lado, a energia de interagdo DNA-DNA costuma ser modelada
na literatura tendo a forma Gj,; = v/3FyLg(dy,c), onde Fy é uma constante e g(dy,c) é uma
funcdo que depende das condi¢3es idnicas (d é a distancia entre os anéis de DNA e ¢ é uma
constante). Logo, a energia de interagdo depende linearmente do comprimento e, ao mudarem
as condicOes idnicas, a constante irdA mudar mas o expoente da relacao ndo. Contudo, desde
que Gjy ~ L, ela se afasta dos expoentes que nds esperdvamos do empacotamento para arames

e material genético (1,2 e 1,4 para cavidades esféricas e n3o esféricas, respectivamente)

Fuller et al.[51] observaram que a forma qualitativa desta expressdo para a energia
interna de interacdo parece concordar com dados experimentais mas n3o de forma quantitativa.
Diversos fatores que poderiam afetar as diferencas entre a modelagem tedrica e os resultados
experimentais foram conjecturados por Fuller et al.[51], como a tor¢cdo da molécula de DNA,
a taxa de empacotamento e a forma dos virus. A forma da capsula realmente influencia na
estrutura do DNA assim como na taxa de empacotamento, como mostrado por Ali, Marenduzzo

e Yeomans[49]. Como citamos antes, o efeito da torgdo no empacotamento de arames foi
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estudada por Stoop et al.[47] e Shaebani et al.[37], onde se obteve que o acimulo de tor¢do
no arame leva a estruturas bastante complexas. Em contrapartida, a importancia da tor¢cao
na molécula de DNA ainda é um problema em aberto. Alguns autores sugeriram que o DNA
se ordena em forma de solenoide formando camadas concéntricas e, para isso, ja havia sido
proposto que ele necessitava rotacionar em relagdo ao motor e/ou a capsula. Liu et al.[52]
obtiveram que para uma sub-unidade do motor da capsula viral manter o contato periédico com
um grupo fosfato do DNA que esta sendo empacotado é necessario torcer a molécula, variando
inclusive, neste processo, o tamanho e a duracdo dos passos do motor. No entanto, Rollins,
Petrov e Harvey[53] obtiveram que a tor¢do ndo desempenha nenhum papel na conformacgio

do bacteriéfago P4 e, consequentemente, na energia livre correspondente do processo.

O arame galvanizado que nds utilizamos sofre deformacdes inelasticas, como pode ser
visto nas figuras 27 e 28, uma vez que o arame esta fora da cavidade e nada o impediria de se
"desdobrar”. Da mesma forma, Berndsen et al.[54] sugeriram que a dindmica do empacotamento
do DNA é dissipativa e fora do equilibrio e concluiram que a descricdo através de modelos
termodindmicos quasi-estaticos ndo capturariam inteiramente a Fisica do fendmeno. Eles
perceberam que a velocidade de injecdo do material genético aumenta ao dar uma pausa
Nno processo, o que sugere que essa pausa permite ao DNA empacotado relaxar dentro da
capsula viral. Essa conclusdo é coerente com as imagens de crio-microscopia eletronica feitas
por Comolli et al.[42] que mostram que o empacotamento do DNA no bacteriéfago ¢29 parece
ocorrer de forma aleatéria. Nesse trabalho foram obtidas imagens em diversos estagios do
empacotamento do genoma que mostram que nao existe um caminho Gnico deterministico
para o empacotamento do DNA tal qual um motor que ordena o DNA dentro da capsula.
Durante a maior parte do empacotamento, o DNA ocupa todo o volume da capsula e ndo ha
evidéncias de um nicleo vazio, o que seria esperado se o DNA se ordenasse dentro da cavidade
formando a bem conhecida estrutura solenoidal. Suas analises revelam que n3o ha padrdes
na estrutura do DNA empacotado até pelo menos ~ 78% do material ter sido empacotado,
quando comecam a surgir as camadas mais externas em algumas amostras. Os autores sugerem
uma transicdo na ordem que ocorre por volta dessa percentagem, dado a falta de ordem global
até entdo e o alto nivel de organizacdo encontrado nos estégios finais do empacotamento. Esse
fendmeno é acompanhado por um aumento na forca que resiste ao empacotamento, que é um
pouco menor do que 1pN durante a injecdo dos primeiros 70% do material até que sobe para
até ~23pN, quando o DNA esté préximo do empacotamento total [55]. E possivel que esse
crescimento abrupto da forca seja necessario para a reconfiguracao do material genético dentro

da cavidade.

Os arames o DNA sofrem uma transicao de congestionamento devido ao aumento na
densidade durante o empacotamento. Em um experimento onde sdo alteradas as condi¢coes
idnicas de uma solugdo contendo moléculas de DNA e capsulas virais, Keller et al.[56] perceberam
que a molécula de DNA colapsa devido ao congestionamento. A quantidade de experimentos em

que ocorrem os colapsos depende das condicGes ionicas. Nesses casos, a injecdo para devido ao
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colapso do DNA. Tal pausa ocorre quando as fracdes de empacotamento do DNA est3o entre
0,05 e 0,4, que é aproximadamente o mesmo intervalo de fracdo onde ocorre o congestionamento
do arame. Portanto, supomos que os dois processos obedecem a uma dinamica parecida até que,
devido ao aumento na densidade, sofrem uma transicdo de congestionamento aproximadamente
na mesma densidade. Enquanto ao DNA é permitido relaxar durante um certo tempo até voltar
e terminar seu empacotamento, nunca se fez um experimento deste tipo com arames em trés
dimensdes. Contudo, Gomes|[57] realizou experimentos em cavidades bidimensionais obtendo

que o comprimento maximo aumenta logaritimicamente com o tempo.
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4 DESEMPACOTAMENTO DE ARAMES DE
CAVIDADES: OS EFEITOS DE BLOQUEIO

"writing about a writer’s block is better than not writing at all.”

Charles Buckowski

Neste capitulo vamos estudar o processo oposto ao empacotamento, ou seja, o que
ocorre quando tentamos retirar o arame da cavidade. Esse parece ser o passo intuitivo natural
apos se ter estudado o confinamento de arames. Em duas dimensoes, esse tema foi discutido no
trabalho de Sobral et al.[32]. Uma vez que a retirada do arame da cavidade depende da estrutura
formada dentro da cavidade, esperamos aspectos distintos entre o problema bidimensional e
sua contraparte em trés dimensdes. A primeira diferenca esta relacionada com o fato de que
em duas dimensdes, o material empacotado se dispde em uma Unica camada bidimensional,
um cilindro cuja altura é o diametro do arame. No caso tridimensional existe a possibilidade
do arame se acomodar em mais de uma camada e atravessa-las perpendicularmente, o que
permite a formacao de estruturas muito mais complexas. Entao, ao se tentar retirar o arame da
cavidade acontece um fendmeno impossivel de ocorrer em duas dimensdes: enquanto na ultima
0 arame ndo trava e a extracao do arame se da continuamente, em trés dimensbes o arame
pode ficar bloqueado dentro da cavidade. O surgimento de bloqueios na extra¢do do arame é
similar a importantes problemas técnicos, como a dinamica de nds em estruturas filamentares
[40, 39], a dindmica do desempacotamento do genoma de uma capsula viral [58] e ainda, o
surgimento de nés em cateteres [59, 60].

Experimentos de desempacotamento de fios a partir de cavidades tridimensionais
foram feitos inicialmente na UFPI, tendo sido objeto da dissertacdo de Sousa[61] em 2011 e,
posteriormente, de experimentos realizados por V. P. Brito, também na UFPI. Aqui, no entanto,
realizamos experimentos diferentes em ao menos trés aspectos em relacdo a esse trabalho
inicial que serdo descritos na préoxima secdo. Também incorporamos um modelo tedrico para
o processo de travamento inexistente nos estudos anteriores. O contetido deste capitulo esta

sendo editado para publicacdo em revista cientifica [21].

4.1 Descricao do experimento

O objetivo deste capitulo é estudar a ocorréncia dos travamentos durante o processo de
extracdo do arame da cavidade e propriedades estatisticas do residuo que permanece na cavidade.
Para isso, realizamos uma série de experimentos utilizando o mesmo arame galvanizado descrito
no capitulo anterior. O procedimento se inicia com a injecdo de um determinado comprimento

L dentro da cavidade. Observe que, para comprimentos grandes, a inje¢cao pode ser impedida
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pelo congestionamento do arame antes que se consiga inserir todo o comprimento L. Nesses

casos, a "amostra” é descartada.

Com o arame injetado, damos prosseguimento ao experimento puxando-o pelo mesmo
canal de injecao até que seja completamente extraido ou ocorra o bloqueio. Esse processo é
repetido N vezes e contamos o niimero n de vezes que o arame trava. Quando a extracdo é
interrompida nés cortamos o arame com um alicate ou uma tesoura. O material residual que
fica bloqueado dentro da cavidade foi chamado de ndcleo. Obtivemos 110 amostras de n(icleos

para diferentes comprimentos L em empacotamentos feitos na montagem simétrica.

Duas diferentes montagens experimentais foram comparadas:

e Simétrica: foram construidas na Oficina Mecanica do DF-UFPE trés cavidades de
aluminio de perfil quadrado (didmetro igual a altura) mostradas na figura 33. As cavidades
possuem altura e diametro iguais a 7,2; 14,4 e 21,6 mm e serdo chamadas de cavl,
cav2 e cav3, respectivamente. Ressaltamos que Sousa[61] n3o usou cavidades de perfil
simétrico (segdo quadrada) em seu experimento. Escolhemos aquelas dimensdes, pois
planejamos o experimento com arame galvanizado de 0,36 mm de diametro em uma
configuracao onde as dimensdes das cavidades seriam 20, 40 e 60 vezes maiores que o
didmetro do fio. Porém, a injecao manual deste arame é complicada pois ele escorrega
entre os dedos, tornando necessario usar de muita forca para fazer o arame se dobrar
dentro da cavidade. Assim, o fundo da cavidade é arranhado, sendo danificado pelo
arame. O arame de 0,56 mm era mais maleavel e optamos por utiliza-lo. As cavidades
possuem uma tampa de ago com um canal no meio que possui 10 mm de comprimento e
2 mm de didmetro, semelhante as cavidades mencionadas no capitulo 3. O ago na tampa
evita o desgaste do canal de injecdo durante o experimento. Nesta montagem, o arame é
injetado com uma das pontas livre e realizamos 50 repeticdes para cada comprimento L.
Os experimentos com essas cavidades simétricas possuem mais duas diferencas relativas
aos de Sousa[61]: (I) o fio injetado tem a extremidade solta no interior da cavidade;
(I1) ademais, pela diferenca de material, essas cavidades n3o sdo sujeitas as quebras

observadas anteriormente.

e Assimétrica: Experimentos realizados na UFPI por Valdemiro P. Brito com quatro
seringas de altura (didmetro) 64,1(11,5), 86,2(13,8), 94,7(18,5) e 132,6(25,0), em
milimetros. As seringas foram rotuladas como cav4, cavb, cavb e cav7, respectivamente.
Elas sdo parafusadas em uma superficie de madeira, como mostra a figura 33. Aqui, a
ponta livre do arame é presa no fundo da cavidade, diferentemente do que é feito com
as cavidades simétricas. A montagem experimental onde a ponta do arame € presa na
cavidade foi estudada por Stoop et al.[47] e nomeada como configuragdo de "alta torgdo”.
Segundo esses autores, esta montagem impede que o arame libere a tor¢do acumulada

pela ponta presa, gerando estruturas desordenadas. Contudo, mencionamos no capitulo
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anterior que o arame galvanizado é elastoplastico e nao permite a liberacdo da tor¢do
pela ponta livre, de forma que esperamos que o efeito da ponta presa n3o seja sentido
pelo arame no limite de grandes comprimentos. Assim, as duas montagens experimentais
descritas aqui sao equivalentes com respeito a ponta do arame e se diferenciem apenas
quanto a simetria da cavidade. Nessa configuracao foram feitas 10 repeticGes para cada

comprimento L injetado.

Figura 33 — Os dois modelos de cavidade usados nas duas diferentes configuragcdes experimentais
comparadas aqui: simétrica, de aluminio e ago (esta Tese, lado esquerdo) e
assimétrica, de plastico (V. P. Brito, lado direito).

E natural supor que existe um importante fator humano neste tipo de experimento que
ndo esta sendo considerado: a forca de extracdo. Quando puxamos o arame e ele acaba preso,
podemos esperar que ele consiga se desvencilhar e sair da cavidade ao ser puxado com mais
forca. Ja na situacdo em que o arame fique realmente bloqueado é impossivel retira-lo e, ao
ser puxado com mais forca, ele ird se romper. A forca utilizada na extracdo n3o foi medida de
forma que o travamento é determinado apenas pelo experimentador que realizou experimentos
teste para "sentir" que o fio ficou bloqueado. Contudo, como o arame tem mddulo de ruptura
de 37 kgf/mm?, podemos afirmar que, para um arame de 0,56 mm de didmetro, do tipo usado

no experimento, as forcas de ruptura sao préximas de 90 N.

4.2 Analise dos resultados

Quando acontece o bloqueio na extracdo do arame, uma parte fica retido na cavidade.
Chamamos esse residuo de ndcleo. Por outro lado, em N tentativas de extracdo, ocorrem
travamentos apenas em um nimero n < N, para o mesmo comprimento L injetado. Nesta
secao descreveremos caracteristicas da estrutura do nicleo e da probabilidade de travamentos.
Devemos ressaltar que a ocorréncia de bloqueios é um evento relativamente raro. Ao analisar
todos os experimentos realizados nas cavidades simétricas contabilizamos cerca de 34% de
travamentos. Essa quantidade da uma ideia do numero de niicleos obtidos em uma série de

experimentos deste tipo.
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4.2.1 O nucleo

Em primeiro lugar vamos observar o tamanho topolégico do nicleo, i.e. sem considerar
dobramento do fio. Para cada comprimento L injetado, obtemos um nimero n de ndcleos, que
s3o pesados de forma a obter o comprimento L,,. Tomamos a média de L, para as n amostras

e comparamos com L na figura 34. O gréafico mostra que L, cresce linearmente com L.
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Figura 34 — Dependéncia linear do comprimento L, do nicleo com o comprimento L injetado.
Na figura os circulos pretos foram obtidos na cavl, os triangulo vermelhos na
cav2 e os quadrados azuis na cav3. No ajuste obtemos a constante k = 0,71 com
coeficiente de correlagdo acima de 0,99.

No capitulo anterior encontramos que o comprimento de arame que cabe em uma
cavidade de volume V obedece uma lei de poténcia (equagdo 3.8) com expoente a = 1,32.
Para definir um volume, as dimensdes do nicleo foram medidas da seguinte forma: observamos
o pedago de arame que fica dentro do canal injecao. Esse pedaco é um pequeno trecho
aproximadamente reto que esquematizamos na figura 35. Com o auxilio deste trecho é definida
as direcbes paralela e perpendicular ao canal de injecao. A medida da estrutura do nicleo na
direcdo paralela ao canal de injecdo é chamada h; e a direcdo perpendicular a esta serd o
didmetro hy, mostrados na figura 35. O pedaco de arame que fica dentro do canal de injecdo

nao é contabilizado nas dimensdes de A;.

Fizemos oito medidas de /| e hy e obtemos o valor médio, aproximando a amostra por
um cilindro, de forma a obter o volume V,, = m(hy/2)?hy. A figura 36 mostra a comparagio
dos dados do volume e do comprimento do nticleo com a expressdo V, ~ L,'3? para as 110
amostras de nucleo nas cavidades cavl, cav2 e cav3. Vemos que a relagdao entre o comprimento
de fio no nicleo (sua massa) e o volume da estrutura pode ser descrito como uma lei de
poténcia com o mesmo expoente encontrado no congestionamento do arame (o pré-fator,
contudo, muda entre os dois casos). O que é notdrio é que esta relacdo é encontrada no limite

de congestionamento e nao precisa ser obedecido a todo momento durante o empacotamento.
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Figura 35 — Esquema de medida das dimensdes /| e hy do nlcleo em esbogos que representam
diferentes estruturas de nicleos que visualizamos.

Isto acontece por que os nlicleos s3o estruturas densas, pois o processo de extracao tende a
aumentar a sua compactagdo e também a deslocéa-lo rumo ao canal de entrada/retirada de

arame. Vale ressaltar ainda que a relacdo entre V,, e L, implica que estatisticamente a massa

do nticleo é =~ L, ~ R§’27, onde R, € o raio de giragao do nicleo e Ry ~ Vn1/3.
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Figura 36 — O volume do ntcleo V,, é marcado contra o comprimento L,, do mesmo. A linha reta
mostra a relagao V,, ~ L,llsz, encontrada no capitulo anterior e ajustada visualmente.
Circulos pretos representam resultados da cavl, os triangulo vermelhos da cav2 e
quadrados azuis da cav3.

Para analisar a relacao entre o comprimento do nicleo L, e o comprimento de arame
injetado L assim como com o seu volume V,,, vamos comecar observando o empacotamento
comparando com o processo iterativo da geracao da curva de Koch que mostramos na introducao.
Durante a injecao do arame, ele se curva apenas quando entra em contato com as paredes da
cavidade. Assim, os primeiros pedacos introduzidos tem o tamanho préximo ao das dimensoes
da cavidade (a altura mais especificamente). Imagine as quatro partes do gerador da curva
como esses grandes pedagos de arame. Observe na figura 37(a) que eles se espalham por todo
o "volume” disponivel. A medida que a densidade aumenta, fica mais dificil inserir pedacos

tao longos, o arame é obrigado a se dobrar em partes menores pois o nimero de contatos
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arame-arame estd aumentando, e o material que ja estd dentro da cavidade se torna cada vez
mais rigido. Tal processo é equivalente a formagao das estruturas menores a cada iteracdo
da curva de Koch, como em 37(b). Observe que eles ocupam regides menores do volume da

"cavidade".

(a) (b)

Figura 37 — Esquema da curva de Koch em um espaco limitado representando os pedacos de
arame na cavidade na formagdo do fractal fisico. As primeiras (seguintes) iteragdes
da curva correspondem aos maiores (menores) trechos de arame injetado.

Quando comeca a extracdo, sdo esses Ultimos pedacos formados, os pedacos pequenos
de arame, ou ainda, na comparacao, as estruturas formadas na dltima iteracdo, que s3o retirados

primeiro. Podemos tirar duas conclusdes dessa construcao:

e as dimensdes do ndcleo, em média, sao as mesmas da cavidade pois s3o determinadas

pelos pedacos maiores, que sao os ultimos a sair.

e O nlcleo ird se comportar como um fractal com a mesma dimens3o fractal do material
previamente empacotado. Por um lado, sabemos que um fractal real s6 ocorre quando
as iteracOes tendem a infinito; por outro, aqui temos um fractal fisico com um nimero
finito de iteracGes. Assim, dimensao fractal do niicleo deve ser a mesma encontrada no

empacotamento maximo.

Pelo exposto acima, temos que o comprimento do nicleo segue a lei de poténcia
D/3 1 . .
L,=kV, / = k;V«. Da mesma forma, notamos a mesma lei para o material empacotado,

1 . . -
L =k)Va. O resultado da divisdo das duas equacdes nos leva a relacdo linear esperada:

Ln/L:kl/kz — L :gL. (41)
2

Observe que o comprimento do nicleo é uma fra¢do fixa do comprimento injetado, ki /kj.
Esta razdo pode ser obtida por um ajuste conforme mostrado na figura 34, que nos da
k =ki/k, =0,71. Este resultado, L, = 0,71L, indica que a maior parte do arame, em média,

fica presa na cavidade quando ocorre um bloqueio. Em outras palavras, que a origem do
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travamento, um né, uma dobra acentuada ou algum tipo de defeito no arame, por exemplo,

aparece relativamente tarde no processo de injecao.

Os polimeros de poli-tetrafluoretileno (PTFE) foram observados em conformagdes
complexas com dimensdes fractais entre 2,23 e 2,27, num amplo intervalo de rugosidade [62].
Este é um bom exemplo de estrutura microscépica de topologia unidimensional que apresenta
uma dimensdo fractal andomala. De fato, sua dimensdo fractal é igual a do nicleo de arame
aqui discutido assim como a do arame no limite de rigidez. Por outro lado, os processos de
coagulacao tendem a gerar, por diversos mecanismos, um repertério de estruturas ténues
floculares bastante complexas. Um exemplo s3o os flocos de hidréxido de ferro obtidos pela
hidrélise de solugdes de FeClz. Jung, Amal e Raper[63] mostraram em 1996 através de estudos
de espalhamento de luz que eles possuem uma dimensao fractal de 2,25 40,05, igual, portanto

aquelas observadas nas estruturas de arame observadas nesta tese.

4.2.2 A probabilidade de travamentos

Agora passaremos para a analise da ocorréncia dos bloqueios. Desde que existem n
nucleos, sabemos que ocorreram n bloqueios nas N injecbes para o comprimento L. Assim,
estimamos a probabilidade de haver um bloqueio P(L) pela razdo n/N. Ao escrever a probabili-
dade desta forma nao distinguimos bloqueios que ocorrem no comeco, meio ou fim do processo.
A probabilidade depende apenas de ocorrer ou n3o o evento. Na figura 38 sdo mostrados os
resultados obtidos na configuracdo simétrica e na figura 39 os resultados da configuracdo
assimétrica, respectivamente. Para calcular as incertezas na probabilidade supomos que a
incerteza é a mesma de um evento de contagem sem correlagdo temporal (a ocorréncia de um
evento estd completamente descorrelacionada da tentativa anterior), de forma que a incerteza
sera simplesmente 6, = \/n — op = \/n/N.

A primeira coisa que notamos na figura 38 é que existe um limiar em L acima do qual
P(L) # 0 e abaixo do qual P(L) = 0. Este limiar, Ly é muito préximo de 4R, onde definimos
2R como a média entre o diametro e a altura da cavidade. Nas figuras 38 e 39, o valor de 4R
estd assinalado com uma linha tracejada. O motivo dessa expressao é que 4R equivale ao
comprimento para gerar dois lagos circulares de perimetro médio aproximado 2R, como no
esquema mostrado na figura 38(d). Tal par de estruturas representa o requerimento minimo
para a ocorréncia do travamento no processo de se retirar o fio da cavidade. A ocorréncia de
limiares para a formacdo de nés fisicos em problemas envolvendo estruturas com topologia
unidimensional, como cordas, ja foi notado por Hickford et al.[64] e também por Raymer e
Smith[39]. No trabalho de Eftekhar e Hunn[59] é observado o surgimento frequente de nds no
cordao umbilical de chimpanzés, que sao relativamente maiores do que o cordao umbilical de

humanos. Esse fato sugere um tamanho minimo caracteristico para este fendomeno.

Ademais, como deveria se esperar, a probabilidade de ocorrer um bloqueio é crescente

em quase todos os experimentos, apesar de algumas flutuacdes. Contudo, nas cavidades
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Figura 38 — Resultado da ocorréncia de bloqueios nas cavidades simétricas (a) cavl (circulos
pretos), (b) cav2 (tridngulos vermelhos) e (c) cav3 (quadrados azuis). Cada ponto
do grafico representa a realizacdo de N = 50 reproducbes do experimento nos
quais n travamentos ocorreram. A linha tracejada mostra o limiar de 4R para o
qual os travamentos comeg¢am a ocorrer. Na figura (d) esquematizamos os dois
lacos de perimetro 2R cuja formagdo é necessaria para este fenémeno.

simétricas cav2 e cav3, P(L) possui um maximo seguido de uma aparente queda brusca, sem
sequer voltar a atingir o mesmo maximo na cavidade cav2 (Na cav3, P volta a se aproximar do
maximo). Por que esse fendmeno n3o ocorre nas cavidades com geometria assimétrica, como

mostrado na figura 39, a seguir?

Notamos que a probabilidade de ocorrer um bloqueio se mantem baixa durante um
longo intervalo de comprimentos. Por isso, supomos ser caracteristico do fenbmeno e nao
resultado de interferéncia humana. Além disso, todas as cavidades assimétricas possuem taxa
de aspecto (a razdo entre o didmetro e a altura da cavidade) menor do que 0,2, ou seja, estdo
na regido dominada pela CPO, descrita na secdo 3.2.2. Ao calcular a fragdo de empacotamento
do comprimento maximo que foi inserido nelas iremos obter, aproximadamente, valores menores
do que 0,1 (a maior obtida foi cerca de 0,08), ou seja, estdo abaixo do limite onde ocorre

o congestionamento para esta configuracdo, segundo a figura 31. Ja as cavidades simétricas
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Figura 39 — Probabilidade de travamentos em (a) cav4, (b) cav5, (c) cav6 e (d) cav7. Todas
as cavidades possuem perfil assimétrico. A linha tracejada indica o valor L =47nR
para iniciar o processo de travamento. Experimentos realizados por V. P. Brito.

estdo na regido de transicdo na ordem entre a CPO e a CD e, independente da configuracao
na qual esteja acomodado o arame, devemos observar que as barras de erro na fracdo de
empacotamento (raz3o entre o volume injetado e o volume da cavidade) sdo muito grandes,
levando a crer que o arame nessas cavidades possa estar proximo do limite de empacotamento
rigido, e consequentemente, mais rigido. Tal qual um pedago de arame dobrado passando
entre dois apertados, a estrutura rigida de arame facilita que algumas dobras sejam desfeitas,
diminuindo o nimero de travamentos. Os experimentos nas cavidades assimétricas foram

realizados longe do regime de congestionamento e, por isso, nao observamos este fen6meno.

Uma vez que a reducdao na probabilidade ocorre apenas em duas cavidades, nao
vamos nos arriscar a tentar um modelo matematico para essa regido. Ja a regido antes
do congestionamento pode ser analisada em ambos os tipos de cavidade, independente da

configuracdo do arame ja que ambas possuem a mesma dimens3o fractal.
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4.2.3 Modelo de travamento baseado em caminhantes aleatodrios

Em uma cavidade bidimensional podemos visualizar o arame sendo injetado através
das placas da cavidade. Contudo, o0 mesmo nado ocorre em cavidades tridimensionais e nao
temos acesso a dinamica do arame em nossos experimentos. No procedimento experimental
descrito na secao 3.1.2 relatamos que o arame é introduzido em trechos de tamanho ~ lcm.
Assim, esperamos que ele se desloque pela cavidade chocando-se com as paredes e com ele
mesmo e se dobrando. Assim, é tentador fazer a hipdtese de que o arame executa algum tipo
de caminhada aleatdria auto excludente onde cada pedaco de arame injetado equivale a um
passo dado pelo caminhante. Tal caminhada possui dimensao fractal D = 2,27, discutida no
capitulo anterior. Note que a dimens3o fractal caracteriza o sistema quando o arame esta
préoximo do limite de rigidez. Isso indica que a analogia proposta aqui deve ser valida no limite

assintético de grandes comprimentos.

Supomos que no m-ésimo passo do caminhante (m-ésimo pedago de arame injetado)
existe uma probabilidade p(m) de haver um contato com outra parte do arame. Esperamos
que p(m) seja proporcional da quantidade de arame que ja estd na cavidade, ou seja, do
comprimento L(m) previamente injetado. Se a cavidade fosse infinitamente grande, p(m) iria a
zero, pois o arame se deslocaria aproximadamente em linha reta e nunca se tocaria. Assim,
p(m) depende n3o de L(m), mas da fracdo de empacotamento p ~ L(m)/V. Para obtermos
a probabilidade total de haver um contato fio-fio depois de injetarmos o comprimento L(M)

somamos p(m) para todos os M pedagos de arame. Isso nos leva a equagdo

L 1’
P(L) ~ T L2152 068, (4.2)

onde usamos o resultado do capitulo anterior V ~ L* ~ L'32_ A simulacdo de um caminhante
em uma regido limitada para comparacdo com a equacgdo 4.2 é uma forma de estudar a
analogia. Por outro lado, presumimos que um travamento ocorre devido aos contatos entre
partes do fio. O arame deve realizar novos contatos e também desfazer alguns ao se mover
pela cavidade durante a injecao e extragdo. Assim, a probabilidade de ocorrer o bloqueio na
extragdo é proporcional a P(L). Na figura 40 comparamos P(L) com resultados experimentais
nas cavidades cavl, cav2, cav3, cav4, cavh, cavb e cav7, respectivamente, onde vemos que o
comportamento parece ser bem descrito pelo modelo proposto. Por outro lado, o expoente da
lei de poténcia na equacao 4.2 nao depende do material do qual é feito o arame, o que pode
ser verificado realizando experimentos com arames de materiais diferentes. Tais experimentos
foram executados nas cavidades cav4, cavh, cavb e cav7/ nas quais foram usados arames de
cobre e nailon e seguindo o procedimento descrito para cavidades assimétricas na secao 4.1.

Na figura 41 mostramos os resultados com arames de cobre e, em 42, com fios de nailon.
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Figura 40 — Probabilidade de travamentos nas cavidades simétricas (a) cavl, (b) cav2, (c)
cav3. Resultados de V. P. Brito sdo mostrados em (d) cav4, (e) cav5, (f) cav6 e
(g) cav7. A linha tracejada nas figuras foi obtida pela relacio P ~ L8, Em todos
0s casos os experimentos foram realizados com arame galvanizado.
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Figura 41 — Probabilidade de travamentos nas cavidades (a) cav4, (b) cav5, (c) cav6 e (d)
cav7 para arames de cobre. A linha tracejada nas figuras foi obtida pela relacdo
P ~ 1998 (Dados experimentais de V. P. Brito).
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Figura 42 — Probabilidade de travamentos nas cavidades (a) cav4, (b) cav5, (c) cavb e (d) cav7
em experimentos com fios de nailon mostrando que a lei de poténcia permanece
um modelo razodvel mesmo com arames mais maleaveis. A linha tracejada nas
figuras foi obtida pela relacio P ~ L% (Dados experimentais de V. P. Brito).

O conjunto de resultados mostrados nas figuras 40, 41 e 42 sugere que a modelagem
do arame como um caminhante e a hipétese de que a probabilidade de travamentos é depende
da probabilidade de haver contatos no arame é bastante promissora. Nos trés graficos onde
os pontos parecem mais distantes do modelo tedrico, as imagens em 41(a), 41(b) e 41(d),
o coeficiente de correlacdo estd acima de 0,9. Em todos os outros resultados o coeficiente é
acima de 0,95.

4.3 Conclusao

A extracdo de um pedaco de arame de uma cavidade cilindrica pode ser impedida pela
ocorréncia de um bloqueio. Neste capitulo nés estudamos este fenomeno, que é exclusivo de
cavidades tridimensionais. Descrevemos o ntcleo, o comprimento residual que fica bloqueado
na cavidade e mostramos que este forma uma estrutura fractal com a mesma dimensao fractal
D, = 2,27 do arame no empacotamento rigido, assunto do capitulo anterior. Também vimos
que o comprimento topoldgico do nicleo é proporcional a quantidade de arame injetada

na cavidade. Discutimos a probabilidade de travamentos a luz de um modelo similar a um
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caminhante aleatério, o que nos permite obter a forma da dependéncia da probabilidade P(L)
com L no limite de grandes tamanhos P(L) ~ L% O modelo indica uma aproximac3o para
0 comprimento minimo em que ocorre o surgimento de travamentos, que também pode ser
entendido pela formac3o de dois lagos de comprimento 2R, onde R é o raio médio da cavidade.
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5 O MODELO HIERARQUICO APLICADO
AO DESEMPACOTAMENTO

“As invencbes sdo, sobretudo, o resultado de um trabalho teimoso.”

Santos Dumont

No capitulo 2 foram discutidos diversos aspectos do empacotamento bidimensional e
tridimensional de arames. Dada a vasta literatura que existe na area, com diversos modelos
aplicados ao entendimento dos fenémenos observados, é natural a tentativa, por vezes frus-
tante, de encontrar uma descricao que possa ser aplicada aos fendmenos bidimensionais e
tridimensionais. Neste momento, ressaltamos que hipoteses de campo médio, como a discutida
na secao 3.2.3, tém sido utilizadas com sucesso para obter relacdes de escala como a dimensao
fractal [41, 20] e explicar mudangas morfoldgicas na estrutura de arame [34, 38], tanto no caso
bidimensional quanto tridimensional. Por outro lado, o modelo hierarquico surge da descricao
do arame empacotado como uma rede de lacos e tem sido utilizado nos ultimos anos para
caracterizar experimentos bidimensionais [30, 32]. Este capitulo se dedica a utilizagdo deste
modelo ao empacotamento tridimensional, aos problemas que surgem nesta descricao e sua
aplicacao a ocorréncia de travamentos discutida no capitulo 4. Assim, discutiremos o modelo

proposto vis-a-vis os resultados experimentais descritos no capitulo anterior.

5.1 Empacotamento e desempacotamento: trechos e do-

bras

O arame injetado na cavidade se desloca até que encontre uma parede. Nesse momento
ele é obrigado a se dobrar para que o processo continue. Entdo, com o avancar da injecao, o
arame ird encontrar uma outra parede e tera de se dobrar novamente. Em um estagio bem
avancado do empacotamento partes da estrutura de arame se tornara rigidas e novos pedacos
de arame injetados serao forcados a se dobrar ao encontrar alguma parte dessa estrutura.
Na figura 43(a) temos uma foto de um pedaco de arame que foi dobrado manualmente e
desdobrado em seguida, essa deve ser uma imagem aproximada do arame dentro da cavidade.
Uma boa aproximacdo é considerar, entdo, que o arame pode ser divido em trechos retilineos
ou pedagos de curvatura pequena, quase retilineos, separados por dobras (regides de grande
curvatura), como esquematizado na figura 43(b). Dessa forma, teremos N trechos e N — 1

dobras.

Mesmo considerando as dobras entre os trechos, a curvatura muda de uma para outra.

E possivel que dobras mais suaves desfacam-se durante o empacotamento ou novas dobras
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surjam no arame ja empacotado, quando um trecho "empurra” outro. Essa dinamica de criacao
e destruicao de dobras sera desconsiderada e supomos que, uma vez inserido um trecho de

arame, a configuracao se mantém estatica.

Dobra  Dobra Dobra Dobra Dobra Dobra
- ‘ vy v v v Y
aal | 7 7] | | |
injecao | A1 4 T 4 T4 | A ! A
[Trecho Trecho  Trecho Trecho Trecho Trecho
(b)

Figura 43 — (a) Fotografia de um pedago de arame galvanizado empacotado manualmente
e parcialmente desamassado, mostrando diversas regides de grande curvatura e
trechos aproximadamente retilineos. Em (b) é esquematizada a aproximag¢&o do
arame empacotado por uma sequéncia de trechos e dobras.

Nosso modelo se baseia na conjectura de que os primeiros trechos que surgem na
cavidade possuem maior tamanho, pois quando a cavidade vai ficando mais preenchida e o
espaco disponivel é menor, o arame desloca-se cada vez menos antes de ser obrigado a se dobrar,
ou seja, os trechos vao ficando menores a medida que a injecao prossegue. Naturalmente,
o arame pode escorregar entre os pedacos previamente injetados e dar origem a um trecho
grande mesmo em uma parte avancada de um experimento de forma que a nossa conjectura
€ apenas uma aproximacdo. Com respeito ao desempacotamento, continuando com a ideia
proposta, o experimento procede no sentido inverso: os primeiros trechos a sair da cavidade sao
os Ultimos trechos que foram injetados, como esquematizado na figura 44. Ou seja, o tamanho

dos trechos de arame que saem da cavidade s3o cada vez maiores.

No modelo hierarquico, discutido na se¢ao 2.3.1, o comprimento dos lagos obedece uma
progressdo geométrica [30, 32]. Aqui supomos mesma relagdo de tamanho entre os trechos
de arame. Seja I} o comprimento do menor trecho, o primeiro a sair. Entao, o comprimento

de n-ésimo é, simplesmente [, = q"_1 -1, onde a razdo g > 1. O comprimento total do arame
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Figura 44 — Sentido dos processos de empacotamento e desempacotamento. A relacdo entre o
tamanho dos trechos é a "inversa” entre um processo e outro.

extraido é dado pela soma do comprimento de todos os n trechos retirado da cavidade,

! li-(g"—1
Li=Y l,= Ll)’ (5.1)
v=1 q—

sendo que o limite superior na equagdo acima pode ser mudado para o nimero total (N)de
trechos na cavidade, obtendo o comprimento injetado L = Ly. A diferenca fundamental entre
o modelo que estamos propondo e aquele apresentado na secdo 2.3.1 para o empacotamento
bidimensional é que n3o estamos considerando que existe mais de um trecho de mesmo tamanho
l,,. Dessa forma, o nimero de iteracoes I na equacao 2.9 é igual ao nlimero de trechos de arame
n. Nossa descricdo do arame empacotado como um fractal fisico na secao 4.2.1 assim como
nossa analogia com a curva de Koch sugerem a utilizacdo da expressdo 2.13. Contudo, como
uma primeira prospeccao na utilizacdo deste modelo, preferimos simplificar nossa descricao.
Notamos que, mesmo considerando que existe apenas um trecho de cada tamanho obtemos
um bom ajuste para a probabilidade de travamentos. Com esta observacdo, prosseguimos

invertendo a equacgdo 5.1, de forma a obter a relagdo n =n(L), dada por

ou seja, o nlimero de trechos na cavidade cresce logaritmicamente com o comprimento injetado.

De forma semelhante, Gomes[57] observou um crescimento logaritmico no comprimento maximo
injetado. Em seu experimento, um pedago de arame foi injetado em cavidades bidimensionais
até atingir o empacotamento maximo e, apds permitir ao sistema relaxar, notou-se possivel
inserir um comprimento maior. Na equacao acima é possivel fazer n — N obtendo a relagdo

entre o nimero total de dobras e o comprimento total injetado Ly.

Neste momento faremos a seguinte aproximac3do: a primeira dobra que surge no arame
ocorre logo apds este encontrar a superficie interna da cavidade, ou seja, quando o arame
injetado tem comprimento de L = H, onde H ¢ a altura da cavidade. Supomos que esta primeira

dobra n3o se desfaz, ou seja, o udltimo trecho do desempacotamento tem tamanho Iy = H.
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Assim,

Iv=H=1x¢"!, (5.3)

que, ao ser substituida em 5.1 para n = N, se torna

LixgV —1
_hxg" b
q—1
uma relacdo entre o comprimento total injetado, a altura da cavidade e o dltimo trecho de

L (gq—1)-L=H-q—1, -1 =H-q+(1—q)-L, (5.4)

arame a entrar na cavidade. Observe que, no limite de alta densidade de empacotamento,
esperamos que o comprimento do ultimo trecho a entrar na cavidade /; dependa de propriedades
elasticas do arame apenas. Apesar disso, a maioria dos experimentos de extracao de arames
realizados ndo atingiu esse limite, assim, /; mudara de acordo com o comprimento total injetado.

A equacdo 5.4 permite eliminar o "parametro” [} em 5.2 de forma que

_ o (la=D) - LatH-g+(1-q)-L
_log(Q)lg( H-q+(1-q)-L )
1 1Og(H'cﬁr(l—q)'(L—Ln)>

- log(q)
1-g L-L,
I 14 1. L)
- log | —4 2 . 55
log(q) ( 1+24. & ) (55)

e, fazendon —+Ne L, — Ly =L, temos

n

| | 1 l—q L
N=——log = log(1+—-—>, 5.6
ioz() (w%«%) log(g) ¢ H 59

equacao equivalente a equagdo 5.2 com a substituicado do comprimento [ pela altura H. Uma
das vantagens de utilizar a equagdo acima é o fato de que para acessar o comprimento /; do
altimo trecho, é necessario abrir a cavidade e realizar a medicdo. Por outro lado, a altura da
cavidade é escolhida antes do experimento. Na préxima secdo usaremos a equacgdo 5.6 além de
conceitos simples de estatistica para descrever a probabilidade de travamentos encontrada na

extracao do arame.

5.2 Desempacotamento: dobras e eventos de bloqueio

Vamos observar o processo do desempacotamento a partir da figura 44. Em nosso
modelo, os trechos sdo regides lisas e, portanto, devem sair rapidamente ao serem puxadas
através do canal de injecdo. Por outro lado, as dobras concentram energia elastica e podem se
curvar ou enganchar em outros pedagos do arame durante o processo. Logo, o bloqueio da

extracdo é um evento dependente da dindmica das dobras no decorrer do experimento.
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A v-ésima dobra terd uma probabilidade p, de travar e esperamos que, de forma
geral, py dependa do raio de curvatura da dobra e da concentracao de arame. Por um lado,
a curvatura da dobra é determinada por propriedades elasticas do arame e pelo estagio do
empacotamento (ou quantidade de material injetado) [44, 29]. As primeiras dobras a serem
formadas sdo mais suaves, desde que se formam predominantemente sob a restricdo do espaco
finito da cavidade. A medida que o processo segue, o espaco disponivel para as novas dobras
se formarem diminui e as curvas entre os trechos sdo mais acentuadas. As dobras mais suaves
tém maior facilidade de se desfazer e atravessar o canal de injecdo, mas, isso ndo ocorre com
as dobras de grande curvatura. Assim, mantendo o material do arame fixo, p, deve diminuir

da esquerda para direita na figura 44.

Por outro lado, uma dobra de grande curvatura, por ser mais fechada, tem menor
probabilidade de enganchar no resto do arame enquanto as dobras com menor curvatura
prendem-se mais facilmente. Assim, p, deve aumentar no sentido estabelecido anteriormente.
Supomos que as duas contribuicdes se cancelam de forma que p, = p é constante. Logo, a
probabilidade de que o travamento ocorra na v-ésima dobra deve ser a probabilidade de todas

as vV — 1 dobras anteriores nao travem e a Vv trave, ou seja,

Py=(1-p)* " p, (5.7)
e a probabilidade P de que o ocorra um travamento é a soma de todos os Py,
N—1 N—1 N
- 1—p
P:ZPv=Zp-(1—p)“=1—(l )
v=1 v=1 -P
=1-(1-p)", (5.8)

onde lembramos que existem N — 1 dobras no total. Usando a relagdo entre N e L dada na

equacao 5.6, obtemos a equacgao que relaciona P e o comprimento injetado L,

P1—(1—p)ymglelrigtam-t 1 g+ 4]
l—p
1 | _g L] “bea
—q og(q
=1- |1 = : 5.9
l—p {+ q H} (59)

onde p e g dependem do tipo de arame. As figuras 45, 46 e 47 mostram os ajustes dos
resultados experimentais expostos na secao 4.2.2 pela funcao dada por 5.9. Na primeira sao
reproduzidos os dados obtidos com arame galvanizado nas cavidades (a)cavl, (b)cav2, (c)cav3,
(d)cav4, (e)cavb, (f)cavé e (g)cav7. Nas figuras 46 e 47 vemos os resultados obtidos com arame
de cobre e fio de néilon nas cavidades (a)cav4, (b)cav5, (c)cavé e (d)cav7, respectivamente.
O ajuste nos graficos dos experimentos 2 e 3 na figura 45 nao contempla a regidao onde a
probabilidade de travamentos tem uma queda brusca e, portanto, essa regido ndo é mostrada
na figura. Ao ajustar a equacdo 5.9 aos resultados experimentais notamos que existe uma
relagdo entre a probabilidade de travamento p e a taxa de crescimento ¢ dada por g = 1+ p.

Assim, g € o (nico parametro a ser ajustado em nosso modelo.
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Figura 45 — Probabilidade experimental de travamentos P em experimentos com arame galva-
nizado em fun¢do comprimento normalizado L/H para a cavidade 1 (a), 2 (b), 3
(c), 4 (d), 5 (e), 6 (f) e 7 (g). As linhas tracejadas sdo o grafico da equagdo 5.9

com os valores de p indicados na tabela 4.
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Figura 46 — Probabilidade de travamentos obtidas com fio de cobre nas cavidades 4 (a), 5 (b),
6 (c) e (7). A equagdo 5.9, ajustada com os valores de p da tabela 4, é mostrada
pela linha tracejada nos graficos. Experimentos realizados por Valdemiro P. Brito.

Os valores de g sdo mostrados na tabela 4. As taxas de crescimento ¢ encontradas sdo
bem menores do que as apresentadas em trabalhos anteriores para experimentos em cavidades
bidimensionais, como 1,36 [30] e 4,22 e 6,30 [32]. Essa diferenca pode ser atribuida a dois
fenémenos: (1) a cavidade tridimensional permite uma gama muito maior de tamanhos dos
trechos em rela¢do aos lagos, que podem diminuir a taxas bem menores; (II) o modelo n3o
incorpora degenerescéncias nos tamanhos [,. Contudo, a curvatura da menor dobra depende
apenas do material do arame, sendo assim, deve ser independente da geometria da cavidade.
Notamos que os valores de p sdo bastante baixos, o maior é, aproximadamente, 2,3%. Tais
valores resultam em uma probabilidade pequena de haver um travamento. De fato, quando
consideramos todos os experimentos realizados nas cavidades 1, 2 e 3, a quantidade de
travamentos é da ordem de apenas 34%. Sob a perspectiva do surgimento de nés em derivacdes
cirdrgicas, supondo que o experimento e modelo descrevam a fisica do problema, também existe
uma baixa ocorréncia do fendmeno quando se compara com a quantidade de procedimentos

realizados, fato mencionado por Eftekhar e Hunn[59].
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Figura 47 — Probabilidade de travamentos obtida nas cavidades 4 (a), 5 (b), 6 (c) e (7) em
experimentos com fio de nylon. As linhas tracejadas sao o grafico da equagdo 5.9
com os valores de p indicados na tabela 4. Experimentos realizados por Valdemiro

P. Brito.
Material | Experimento q p=qg—1 |log(1—p)/log(q)
Cavidade 1 | 1,0109314 | 0,0109314 —1,01099
Cavidade 2 | 1,00686524 | 0,00686524 —1,00689
Arame Cavidade 3 | 1,00959441 | 0,00959441 —1,00964
Galvanizado | Cavidade 4 | 1,0225963 | 0,0225963 —1,02286
Cavidade 5 | 1,0224347 | 0,0224347 —1,02269
Cavidade 6 | 1,0140877 | 0,0140877 —1,01419
Cavidade 7 1,023245 0,023245 —1,02352
Cavidade 4 1,01306 0,01306 —1,01314
Cobre Cavidade 5 1,01782 0,01782 —1,01798
Cavidade 6 1,01246 0,01246 —1,01254
Cavidade 7 1,01756 0,01756 —1,01772
Cavidade 4 1,00783 0,00783 —1,00786
Nylon Cavidade 5 1,00784 0,00784 —1,00787
Cavidade 6 1,00954 0,00954 —1,00958
Cavidade 7 1,01094 0,01094 —1,011

Tabela 4 — Constante g do modelo de crescimento de trechos do arame por uma progressao
geométrica obtidas ajustando a probabilidade de travamentos e usando ¢ = 1+ p.
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E notavel também que, até a primeira casa decimal, o expoente log(1 — p)/log(g) ~
—1,0, ou, fazendo a média dos valores da tabela 4, obtemos —1,014 40,005, onde a barra
de erro é tomada como a média do intervalo entre os valores extremos. Aproximando o valor

—1,0 para o expoente segue que 1 —p = % e,

L L
P=1—¢qg|(1+(1—q)-—=)|=(1—-q)|1—qg-—= 5.10
q[< +(1-g) H)] ( q>[ qH], (5.10)
de forma que as curvas nas figuras 45, 46 e 47 est3o visivelmente préximas de uma relagdo

linear.

5.3 A velocidade de extracao e a relacao entre travamen-

tos e nos

Na contramao do que costuma ser reportado na literatura de "arames empacotados”
em que a velocidade de injecao é assumida ser aproximadamente constante vamos supor que,
em nosso experimento, a velocidade com que o arame é puxado muda a medida que o arame
sai. Apesar de ndo muito intuitiva essa assuncdo é bastante razoavel em virtude da modelagem
que estamos fazendo até aqui. De fato, supomos que o arame é feito de trechos de tamanhos
diferentes. Entre cada trecho existe uma dobra, uma regido de concentracdo de energia elastica
e que dificulta a extragdo. Imaginemos agora que alguém esta puxando esse arame. Ao encontrar
uma dobra é preciso aumentar a forca que exerce no fio enquanto tenta retird-lo. Quando a
dobra se desfaz, é sentido um solavanco que faz puxar mais rapido o trecho seguinte até que
chegue em outra dobra. Assim, devido aos solavancos na extracdo, o tempo necessario para a
extracao dos trechos é constante ¢, independente do tamanho do trecho. Essa consideracao
implica que o tempo total ¢, até que a n-ésima dobra trave é dado simplesmente pelo produto

de ¢ pelo nimero n de trechos, t, = n-t, que pode ser escrito para o niimero de dobras,

n:7. (5.11)

Substituindo a expressdo 5.11 na equacdo 5.7 obtemos

n P In
Po=p-(1-p) IZIT (I-p)r =
p tn-log(1-p)
e -e t g
l—p
p —— lnt
= e log(l-p) =
l—p

= P .e_tl%j (512)
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onde a constante 7 é positiva ja que log(1 — p) < 0. A equag3o acima relaciona a probabilidade
de um travamento ocorrer na n-ésima dobra com o tempo até que esse travamento ocorra.
Ou seja, a expressao 5.12 da a distribuicdo dos tempos de travamentos para cada dobra n.
Se supormos que o travamento ocorre por um defeito na n-ésima dobra, como um né, por
exemplo, e que esse defeito pode andar pelo arame, a distribuicdo acima determina o tempo
para que esse defeito se desfaca ao percorrer a estrutura, evitando que ocorra o travamento.
N3o realizamos medidas experimentais da distribuicao de tempo, mas é possivel realizar uma
série de experimentos em uma cavidade inserindo um comprimento de arame determinado. Ao
obter um travamento durante a extracao, relacionamos o comprimento extraido, o comprimento
injetado e as dimensdes da cavidade através da equacao 5.5 para obter a dobra em que ocorreu
o travamento. Medindo o tempo de cada realizacdo teremos o resultado experimental para
comparar com a equacao 5.12. Apesar de ser de facil realizagdo o experimento demanda

bastante tempo devido a baixa probabilidade de ocorrer travamentos.

Na literatura de nés fisicos em cordas e cadeias de contas encontramos expressao
semelhante. De fato, Ben-Naim et al.[40] obtiveram que o comportamento limite para a
distribuicdo do tempo de sobrevivéncia de um né em uma cadeia de contas agitada sobre uma
placa vibrante diminui exponencialmente. Com essas observacdes vemos que os eventos de
travamentos que ocorrem no desempacotamento de arames podem ser entendidos como devido
ao surgimento de nos na regiao das dobras. Dado que o tempo para que o né na n-ésima dobra

evanesca é maior do que t,, ele ndo consegue e a extracdo trava.

5.4 Distribuicao de tamanho do nicleo

A equacdo 5.7 da a probabilidade de que o travamento ocorra na v-ésima dobra, mas,
ela pode ser reinterpretada em termos do comprimento que é extraido da cavidade. De fato,
como o travamento ocorre nesta dobra esperamos que todo o comprimento antes dela saia.

Usando 5.5 obtemos a probabilidade em fun¢do do comprimento como

log(1—
RN -
4 q H
po=-L A , (5.13)

o que é uma expressao trabalhosa do ponto de vista experimental dado que ela depende de L,
ou seja, para cada comprimento injetado temos uma probabilidade diferente. Contudo, podemos

calcular o comprimento extraido pela equagdo

M
Zv:1 Iy x Py
M
Zv:] PV
usando P, como peso estatistico. Note que usamos M como limite superior para evitar confusao

[= : (5.14)

com as N reprodugdes experimentais. O comprimento médio do nicleo L, é obtido ao subtrair
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I do comprimento injetado L. Resolvendo o somatério com auxilio do programa Mathematica,

obtemos

AL [1 1=9)L Pi , (5.15)

Ly=L—- — |+
I+4(p—1) q H] 1—q\ 1P
1— [1 + (Tq)ﬁ]
onde definimos o expoente B para visualizar melhor a equa¢do. O expoente é, simplesmente
log(1—p)
p=-2_—0

log(q)
cujos valores experimentais estdo listados na tabela 4. Na figura 48 s3o mostrados os tamanhos

, (5.16)

médios dos nicleos L, em relagdo ao comprimento injetado L nas cavidades cavl, cav2 e
cav3. A linha tracejada na figura é o grafico da equacdo 5.15 usando os valores de H, p e g
para cada cavidade. Alguns resultados experimentais para L superiores a 2000 mm, pois se
desviavam muito do modelo experimental. Contudo, esta equacao é valida antes da queda na
probabilidade comentada na subsecdo 4.2.2, ou seja, até cerca de 1000 mm para as cavidades

cav2 e cav3.
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Figura 48 — Comparagdo entre a expressdo encontrada em 5.15, linha tracejada, e dados
experimentais do comprimento do nicleo L,, como fun¢ao do comprimento injetado
L na cavl (a), cav2 (b) e cav3 (c).
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Usamos o modelo hierarquico para descrever teoricamente o empacotamento de arames
em cavidades tridimensionais. Para analisar a ocorréncia de travamentos durante o desem-
pacotamento do arame empregamos nog¢oes simples de estatistica e a conjectura de que o
fendmeno origina-se nas dobras do arame com probabilidade constante em cada dobra. Com
isso, conseguimos reproduzir com o mesmo modelo tanto a probabilidade de ocorrer um trava-
mento quanto o comprimento do material residual que fica preso na cavidade. Os resultados
sugerem que o empacotamento de arames pode ser descrito pelo mesmo modelo tedrico,
independente da dimensao do sistema. Possibilidades futuras deste estudo sao a implementacao
da degenerescéncia, ndo usada em nossos calculos e a anélise das constantes no limite em que

o sistema muda de duas para trés dimensoes.
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6 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

“This is the end
Beautiful friend

This is the end

My only friend, the end”
The Doors

O trabalho que é apresentado nesta tese lida com o confinamento de arames em
cavidades tridimensionais. Este problema esta presente no cotidiano de diversas formas, ao
guardar um fone de ouvido no bolso e ao tentar tirar o né de um fio de tomada. No primeiro
capitulo sao apresentados conceitos necessarios ao entendimento e anélise dos experimentos
que foram realizados. Entre eles, o congestionamento do arame dentro da cavidade é um
fator essencial aos fendmenos que encontramos e ocorre devido ao aumento do nimero de
contatos entre as partes do arame. Diversas propriedades interessantes surgem quando o arame
é confinado em cavidades como, por exemplo, o surgimento de uma complexa rede de lacos
que se forma em cavidades bidimensionais. Lacos sdao objetos que se parecem com gotas e
se formam devido ao contato com a cavidade. Apresentamos uma revisdo da literatura do

empacotamento bidimensional e tridimensional no capitulo 2.

Nés estudamos o empacotamento de arames em cavidades cilindricas e analisamos a
estrutura que o arame adota durante o processo. Os experimentos realizados mostram que a
forma da cavidade induz o aparecimento de duas fases morfoldgicas nas quais o arame pode se
acomodar. Em uma delas, a Configuragdo Parcialmente Ordenada, CPO, surge uma estrutura
solenoidal em que uma camada externa formada de anéis tem seu interior preenchido de forma
desordenada. Na Configuracdo Desordenada, CD, todo o arame se distribui de forma aleatéria
pela cavidade. Analisamos a probabilidade de ocorrer cada configuracdo e mostramos que
existe uma transicdo na ordem, que pode ser vista na figura 49, e que ocorre quando a taxa
de aspecto 7, a razdo entre o diametro e a altura da cavidade, esta proximo de 1,0. Em tal
transicao, a probabilidade de uma amostra estar na CPO, que é maior do que ela estar na
CD para cavidades com taxa de aspecto menor do que 1,0, passa a ser menor para t > 1,0.
A entropia do sistema é menor na CPO do que na CD de forma que esta transicao pode ser
vista como um aumento na entropia do sistema quando a forma da cavidade muda, quando o

diametro da cavidade passa a ser maior do que a altura.

Com relacdo a fracdo de empacotamento p, vimos que esta atinge valores maiores para
as CPOs, ou seja, as amostras com menor entropia possuem maior taxa de ocupacao do espaco.
Isso se deve aos anéis que sdo mais compactos, levando a maiores valores de p. Por outro

lado, aproximadamente no mesmo ponto onde ocorre a transicdo da ordem existe um maximo
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Figura 49 — Probabilidade de uma amostra estar na CPO (circulos pretos) ou na CD (quadrados
vermelhos) em relagdo a taxa de aspecto da cavidade.

em p para as CPOs e, a partir dele, a fracdo de empacotamento decresce. Interpretamos esse
fendmeno como uma diminuicdo na probabilidade de formacdo de anéis, o que leva a estruturas

com menor fracdo de empacotamento.

O comprimento do arame é limitado pela crescente forca gerada pelo aumento do
nimero de contatos do arame com ele mesmo. Tal fen6meno produz uma lei de escala entre o
comprimento de arame L e o volume da cavidade V, cujo expoente pode ser relacionado com
a dimens3o fractal D do arame distribuido na cavidade, L ~ yl/e L yD/3, Comparamos os
resultados de nossos experimentos com a literatura de arames empacotados e mostramos que
este expoente depende da geometria da cavidade. Mais ainda, apesar das diferencas citadas
acima entre as fases morfolégicas, encontramos que o expoente desta lei é o mesmo em ambas
as fases, o = 1,32. Para explicar este resultado foi construido um modelo que leva em conta a
auto-exclusdo e o confinamento pela cavidade. Os resultados de nossos experimentos foram
comparados com dados de Cui, Schlub e Holmes[43], que fez uma extensa investigacdo de
bancos de dados e da literatura para diferentes formas e tipos de material genético assim
como estrutura e geometria da capsula viral. Nesse trabalho sao relatadas diversas leis de
poténcia com expoentes diferentes, dependendo do tipo e estrutura do material genético, assim
como da geometria da capsula viral. Os autores analisaram a relacdo entre o comprimento
do material genético L, de virus e o volume correspondente da capsula viral V, e encontram
a lei de escala V, ~ L' para ajuste conjunto de todos os dados que encontraram. Quando
conferimos os expoentes obtidos em experimentos de arames empacotados em cavidades de
diferentes geometrias, notamos que sdo os mesmos que a Natureza produz no empacotamento

de genoma em céapsulas virais para as respectivas geometrias.

Como perspectiva a esta primeira parte (Capitulo 3), sugerimos um experimento
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baseado na analogia entre arames e genomas virais: inserir um comprimento fixo de arame
em uma cavidade e esperar que ele relaxe dentro da cavidade. Depois, continuar a injecao
até o empacotamento rigido e comparar com as fracdes de empacotamento obtidas sem o
relaxamento. Tais experimentos foram realizados com virus e sugerem que o empacotamento
de DNA segue uma dindmica de n3o equilibrio onde a molécula sofre deformacdes inelasticas.
Recentemente ficamos sabendo que este experimento foi realizado em 2002, mas para duas
dimensdes, mostrando que a fracdo de empacotamento cresce logaritmicamente com o tempo
[57]. Um outro aspecto interessante a ser investigado é o empacotamento de arames em
cavidade com relagBes area/volume crescentes, de forma a verificar se o expoente o em 3.9

descreve o limite em que ¥ — 1.

Dando prosseguimento ao trabalho, realizamos experimentos de extracdo de arame de
cavidades cilindricas. Neste caso, surge um evento que é exclusivo de cavidades tridimensionais.
Enquanto em duas dimensGes o arame é extraido completamente, em trés dimensdes ele pode
"travar” dentro da cavidade. A quantidade de arame residual que fica presa na cavidade, que
chamamos niicleo, forma uma estrutura que tem a mesma dimensao fractal do arame no limite
empacotamento rigido. Supondo que o arame se comporta como um caminhante aleatério, nés
encontramos uma lei de escala que explica os resultados obtidos para a probabilidade de que

ocorram tais travamentos.

Figura 50 — N6 formado em um cateter peritonial. Figura retirada da referéncia [65].

Notamos que existe um comprimento minimo abaixo do qual a probabilidade de
travamentos é nula. Este comprimento é préximo de 47R, sendo o R o raio médio da cavidade,
sugerindo a formac3o de dois lacos de tamanho 27R. Existe uma importancia médica no sentido
de encontrar tal comprimento devido a ocorréncia de nés em cateteres cirdrgicos [59, 60].
Tais cateteres sao usados, por exemplo, em casos de hidrocefalia, quando existe excesso de
liquido cefalorraquidiano no cérebro do paciente, gerando aumento da pressdo sobre os tecidos
cerebrais. Cateteres sdo usados para desviar o excesso de liquido para a cavidade abdominal e
o surgimento de nds pode bloquear esse desvio. A Figura 50 mostra a retirada cirlrgica de um

ndé em um cateter.

Atualmente, estamos implementando uma simulacao de um caminhante aleatério auto-
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excludente no continuo e em espaco limitado de forma a reproduzir o empacotamento de
arames. Nesta simulacdo, pretendemos observar o comportamento do nimero de contatos
entre as partes do caminhante e comparar com a lei de poténcia sugerida no Capitulo 4 para o
empacotamento tridimensional de arames. Deve-se ressaltar que, em duas dimensoes, Donato,
Gomes e Souza[28] obtiveram experimentalmente uma lei de poténcia entre o nimero de

contatos fio-fio n, e a densidade de arame empacotado, p, de forma que n ~ p270i071.

Na secao 5.1 adaptamos o modelo hierdrquico ao empacotamento de arames em
cavidades tridimensionais descrevendo o arame como um conjunto de trechos e dobras. A
expressao encontrada permite relacionar o nimero de trechos N e o comprimento injetado
L. Por um lado, é de se esperar que existam familias de trechos de mesmo tamanho, ou
seja, mais de um pedaco de arame de comprimento [, para um n qualquer. Anteriormente,
Donato, Gomes e Souza[30] descreveram essa "degenerescéncia” através de uma progressdo
geométrica, o que permitiu usar a dimens3o fractal do empacotamento bidimensional, calcular
a distribuicao da area de lacos e obter o comprimento necessario para formar o primeiro lago
em relacdo ao perimetro da cavidade. Apesar de n3o considerar a degenerescéncia, conseguimos
reproduzir a probabilidade de travamentos utilizando conceitos simples de probabilidade e
o modelo hierarquico adaptado. Comparamos nosso modelo com os resultados descritos no
capitulo 4 para a probabilidade de travamentos e observamos boa concordancia entre ambos,
independente do material do arame injetado. Contudo, ndo conseguimos reproduzir os resultados
experimentais para o comprimento do nicleo. Observaremos se esta descricdo concorda com
dados publicados por Shaebani et al.[37] para a relagdo entre o niimero de dobras e as dimensdes
da cavidade. Por outro lado, ao implementar a equacdo 2.13 devemos considerar que os varios
trechos de mesmo tamanho podem ocorrer em posicoes diferentes do arame. Assim, dada
uma distribuicdo de trechos [,, existem diversas configuracdes que respeitam essa distribuicao.
Neste tltimo caso, supomos possivel uma descricdo estatistica, ao definir uma entropia baseada
no nimero de configuracdes disponiveis e, a partir dai fazer uma conexdo termodindmica do

empacotamento de arame, projeto futuro do grupo.

Relatamos que o processo de injetar arames em cavidades bidimensionais gera estruturas
em forma de lagos e que objetos semelhantes aparecem no empacotamento tridimensional.
Como era de se esperar, a dimens3o fractal dos fios em ambos os casos é diferente assim como
as fracdes de empacotamento obtidas, em geral, maiores no caso bidimensional. Também é
observado que o arame pode ser bloqueado dentro da cavidade cilindrica quando se tenta
puxa-lo, fenémeno que nao ocorre em duas dimensoes. A sequéncia citada acima sugere o estudo
do limite em que uma cavidade bidimensional se torna tridimensional. Comegamos a estudar
esse limite como cavidades cuja altura pode ser variada usando placas. E possivel realizar esse
experimento em duas diferentes configuracdes: a) injetando o arame pelo centro da cavidade,
como nas cavidades cilindricas; (b) injetando o arame radialmente, como o experimento costuma
ser realizado em duas dimensdes. Conseguimos atingir fracdes de empacotamento maiores do

que 0,5 quando um fio de nylon de 0,6mm é inserido em uma cavidade com Imm de altura,
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(b)

Figura 51 — Arame de 0,6mm de didmetro inserido em uma cavidade de Imm de altura é mostrado em

(a). Na figura (b) vemos um laco formado no empacotamento até o congestionamento
de um fio de nylon de 0,5mm de didmetro na mesma cavidade. A injec3o é feita através
de um canal no centro de uma das superficies de acrilico.

visto na figura 51(b), ou seja, a cavidade sé permite a formacdo de uma dnica camada de arame.
Na figura 51(b) vemos a formagdo de um unico lago quando inserimos um fio de nylon de
0,5mm de didmetro na mesma cavidade. Fizemos 10 reproducdes do experimento com o arame
de 0,6mm e 32 com o arame de 0,5mm de diametro. No primeiro experimento encontramos
que a fracdo de empacotamento é 0,440 40,003 e no segundo foi obtido p = 0,295 40,003,
mostrando uma variagcao grande na mudanc¢a do limite de uma para duas camadas de arame.
Nos dois casos, a injecao foi feita por um orificio no centro da placa de acrilico que forma a

cavidade.
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