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Abstract. Computational modeling is a computer-aided approach that uses
mathematical models to perform in silico experiments in a safe and relatively
fast manner, to reproduce distinct behaviors of several natural and social phe-
nomena. The present work describes the construction of a real-time web-based
simulator aiming the educational use to the study of the dynamics of organisms
such as Physarum polycephalum, using mathematical models to represent reac-
tion, diffusion, and chemotaxis. The software was developed using modern tools
to allow real-time interaction with the mathematical model. Partial results are
shown as well as the limitations, current state of implementation and the next
steps.

Resumo. Modelagem computacional é uma abordagem auxiliada por compu-
tador, que usa modelos matemdticos para, de forma segura e relativamente
rdpida, realizar experimentos in silico para reproduzir comportamentos de di-
versos fendmenos naturais e sociais. O presente trabalho descreve a construgdo
de um simulador em tempo real para a web para uso educacional a fim de es-
tudar dindmicas de organismos, como o Physarum polycephalum, utilizando
modelos matemdticos para representar reagdo, difusdo e quimiotaxia. O soft-
ware foi desenvolvido com ferramentas modernas para permitir interacdo com
os modelos matemdticos em tempo real. Os resultados parciais sdo apresenta-
dos junto das limitacoes da implementacdo atual e proximos passos.

1. Introducao

As simulacdes computacionais que utilizam modelos matematicos para representar
fendmenos fisicos ja sdo largamente utilizadas em diversas dreas das ci€ncias e engenha-
rias (QUARTERONI, 2009). Na érea da saude, diversos modelos mateméticos ja foram
utilizados para representar as dindmicas de células e moléculas dos sistemas bioldgicos
para auxiliar a compreensdo dos mecanismos de infeccdo e identificar alvos terapéuticos
(PERELSON, 2002; QUINTELA et al., 2018).

Muitos desses modelos sao desenvolvidos como aplicagdes para serem executadas
por linha de comando ou scripts dificultando o seu uso por usudrios que nao sejam pro-
gramadores. Além disso, os modelos matemdticos permitem que um nimero grande de
cendrios e variacoes de parametros sejam simulados, o que requer alteracdo desses valores



COFMMUMNICS TN S AREF ROV ATHMWYS GASE T TR

de entrada a cada execucdo. Dessa forma, a existéncia de uma interface web que permita
a alteracdo dos pardmetros durante a execug¢do facilita a interacdo e realizag¢do de diversos
tipos de experimentos de forma simplificada do ponto de vista do usudrio.

O cendrio de desenvolvimento Web recebe contribui¢des constantes a fim de me-
lhorar a seguranca, a eficiéncia e a acessibilidade das aplicacdes. Entre elas, estdo as
bibliotecas e frameworks de interface de usudrio, que facilitam o processo de construcao
das paginas, como o React (ROVEDA, 2020). Essa biblioteca visa a cria¢do de sites por
meio da declaracdo de componentes reutilizaveis, que se atualizam na tela conforme ha
mudanca nos dados a eles vinculados, o que garante segurancga e eficiéncia.

Este projeto tem como principal objetivo desenvolver uma aplicacio para a Web,
com propositos de visualizacdo e educagdo e direcionada ao usudrio comum, na qual esse
pode interagir com a movimentacao de um protista como numa placa de Petri, alterando
parametros e depositando substancias no ambiente simulado, para assim compreender a
influéncia dos valores iniciais no resultado e o processo de reacdo dos compostos. Dado
esse proposito, € necessdrio garantir rapidez na execugdo do aplicativo, f4cil interacdo
com a interface, e flexibilidade para utilizar o modelo em outros contextos de simulacgao.

O projeto serd construido a partir do uso da biblioteca React para a elaboragao
da pédgina e a conexdo entre seus componentes, € pela implementacdo de equagdes de
decaimento, difusdo e reacdo entre compostos, que atualizam os valores das substancias
simuladas, e cujas representacdo e manipulagdo sdo feitas por uma escala de cores cres-
cente entre verde e vermelho num elemento Canvas da lingugagem HTML.

Na perspectiva de educagdo tutorial, o projeto visa a desenvolver habilidades do
discente nas tecnologias utilizadas, aliando o aprendizado a um projeto pratico. Outros-
sim, sdo desenvolvidas habilidades interpessoais, ou soft skills, tais como responsabili-
dade com prazos, networking, e contato com diferentes areas do saber.

O restante do trabalho apresenta a fundamentagao tedrica (Secdo 2), os requisitos
da aplicagdo (Secao 3) e os resultados parciais obtidos com o simulador que foi desenvol-
vido (Secdo 4). As consideracdes finais sao apresentadas na Secao 5.

2. Fundamentacao Teérica

Dada a complexidade que os modelos matematicos podem alcangar, decidiu-se inicial-
mente representar o movimento do protista Physarum polycephalum, conhecido como
Blob amarelo, e métodos de reacdo e difusdo sobre compostos (SIMS, n.d.b). O Phy-
sarum polycephalum é um organismo unicelular tipo ameba que cresce formando uma
rede eficiente de transporte de acordo com a disponibilidade de nutrientes que existem no
ambiente. Devido a suas caracteristicas, vem sendo estudado para planejamento de rotas
(KAY et al., 2022; ADAMATZKY; ALONSO-SANZ, 2011).

Esse comportamento gera padrdes de distribui¢do caracteristicos, os quais podem
ser simulados a partir de modelos matematicos. Dada a sua magnitude macroscopica € o
bom entendimento que se tem de seus mecanismos de movimento, decidiu-se por utiliza-
lo como primeiro contexto de simulacdo deste projeto. O presente trabalho se baseia,
portanto, no desenvolvimento de um simulador como o de reagdo-difusdo desenvolvido
por Karl Sims (SIMS, n.d.a). Em seu simulador, sdo apresentadas diversas possibilidades
de formac¢do de padrdes a partir da simulacdo de interacdo entre duas substancias com
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possibilidade de escolha de pardmetros para indicar como se espalham e interagem. A
interface € simples e intuitiva porém o usuario ndo tem acesso a explicacao dos conceitos
diretamente a partir do simulador.

Cada vez mais os simuladores vém sendo utilizados com objetivos educacionais.
O Epidemix (MUELLNER et al., 2018) é um exemplo de aplicativo web que permite
realizacdo de simulagdes para uso educacional com objetivo de facilitar o uso dos mo-
delos matematicos sem a necessidade de aprender toda a complexidade por trds da ma-
tematica envolvida no desenvolvimento dos modelos . Essa ferramenta apresenta modelos
de epidemiologia uteis para compreender como os virus se espalham, permitindo simular
diversos cendrios variando os parametros de forma simples através da interface web. A
ferramenta apresenta também os conceitos por trds da implementagao.

A visdo que orienta o desenvolvimento de programas para a Web atualmente busca
garantir seguranca na manipulacdo de dados e execucdo de scripts, e a acessibilidade
para pessoas com diferentes necessidades e para aparelhos com caracteristicas distintas.
Nesse sentido, sdo utilizadas as tecnologias HyperText Markup Language (HTML) para
construir a estrutura da pagina, Cascading Style Sheets (CSS) para definir o estilo de seus
componentes, e JavaScript para manipular dados e elementos (MDN, 2022b).

A fim de facilitar o desenvolvimento e garantir esses principios, a Meta criou, no
ano de 2011, a biblioteca para manipulacdo de interface do usudrio React (ROVEDA,
2020). Ela € projetada para criar sites de uma tnica pagina, que € dividida em componen-
tes reutilizaveis. Estes sdo escritos em JSX, uma linguagem de programacao declarativa,
em que os elementos HTML que se deseja visualizar sdo escritos junto ao JavaScript. As-
sim, utilizando objetos especiais state e props, os componentes sdo redesenhados a cada
atualizacdo dos valores, mantendo o acesso aos dados seguro, € a exibi¢do eficiente.

3. Requisitos da Aplicacao

Parte-se do principio que a aplicacdo deve ser capaz de calcular as reacdes em tempo
real, e apresentar as concentracOes de substancias na forma de escala de cores em uma
matriz bidimensional. Além disso, o cddigo deve ser implementado de tal modo que
seja escalavel para permitir numerosos compostos ou populacdes de organismos. Dessa
forma, pode ser adaptado para diversas simulagdes que se baseiem em reacdo, difusao e
quimiotaxia, como os modelos infectoldgicos inicialmente almejados.

A interface deve ser responsiva, de modo a possibilitar a execucdo em aparelhos
mobile. O usudrio deve ter um papel de controle dos parametros da simulacdo. Além
disso, ele pode inserir unidades de concentracdo dos compostos diretamente no plano de
exibicdo via clique e arrastar do mouse ou toque na tela. Ao realizar esses movimentos, é
adicionado aquela célula a quantidade de uma unidade de concentracdo do composto ou
organismo representado na camada exibida. Dessa forma, € possivel desenhar diferentes
padroes de distribuicao e avaliar os resultados.

3.1. Projeto da interface web

O projeto foi desenvolvido utilizando a biblioteca React, que é baseada na linguagem
de programacdo JavaScript, aliada ao pacote de ferramentas Create React App (FACE-
BOOK, 2022), que habilitou o ambiente de desenvolvimento para a aplicagcdo. A inter-
face é construida a partir de componentes pequenos e autocontidos, que podem ser rede-
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senhados a depender das informacdes do aplicativo e, assim, reutilizados em diferentes
contextos.

O desenvolvimento dos componentes foi realizado de forma incremental, do nivel
mais alto para o mais baixo. Assim, a raiz do aplicativo, nomeada App, define as funcdes
gerenciadoras de eventos, para interacdo do usudrio com a simulagdo, e serve como co-
nexdo com as funcdes que calculam os valores das reacdes. Além disso, a raiz incorpora
o componente Tela de Animagdo, que constroi a drea de exibicao por meio do elemento
HTML canvas.

A fim de animar o canvas, definiu-se no App uma func¢ao draw, responsavel por
construir a proxima imagem a desenhar na tela. Essa fun¢do € passada como parametro
para o componente Tela de Animagcdo. Neste componente, € definida uma fungdo ren-
der, que executa a fungao draw, e chama o método window.requestAnimationFrame(), do
JavaScript, o qual é responsdvel por agendar o desenho na préxima oportunidade que o
navegador fornecer. Como dentro da funcao render ha uma nova requisi¢ao de desenho
de quadro, isso configura um laco de animacdo a um ndmero de quadros por segundo
definido pelos limites definidos pelo navegador, mas muito proximo de 60 quadros por
segundo em computadores modernos.

Na versdo inicial do projeto, o simulador ainda apresentava os parametros de
simulacao fixos e suportava uma unica camada de composto, além de nao permitir a
interrupcao do processo. Assim, foi construido um componente para configuragdes, cons-
tituido por um elemento de formuléario com dois campos numéricos, em que 0 usuario po-
deria definir o fator de decaimento e de difus@o para o composto, e um botio de envio dos
dados. Um gerenciador de evento de envio capturava os valores digitados e os atualizava
nas variaveis de cdlculo. Ademais, foi implementado um botdo de controle de interrupgao
e continuidade da simulagao.

Em seguida, houve a necessidade de aprimorar os campos de parametros, haja
vista o suporte dado a um segundo composto, o qual reage com o primeiro. Assim,
ao componente de configuracdes, foram adicionados os campos de difusdo, adicdo ou
decaimento, e padrao de distribui¢do inicial de cada composto. Outrossim, foram criados
os campos de configuracao de dimensdes do plano da simulagdo, de forma que o nimero
de linhas e colunas e o tamanho de cada célula puderam ser definido pelo usuario.

Dada a existéncia de mais um composto e o requisito de escalabilidade da
aplicagdo, decidiu-se separar as funcoes de calculo da simulagdo em outro arquivo, passo
em que a classe Simulador foi construida. A responsabilidade desta € limitada a definir
os valores dos compostos e construir a nova imagem a ser exibida (funcao draw).

Para melhor visualizacdo das camadas, foi criado um componente Informagdo de
Concentragdo, que exibe a soma de concentracdo de cada composto, € que se incorpora
diretamente ao componente App. Além disso, foi construido o componente Painel, que
incorpora as configuracdes, e também inclui um elemento de sele¢do de camada, que troca
o composto exibido na tela.

Nesta etapa, deu-se inicio ao uso de states, um hook do React que guarda um
dado varidvel que impacta na construcao da aplicac@o, para controlar a interrupcao da
simulacdo. Até entdo, ao pausar, o elemento canvas era redesenhado continuamente,
apenas os valores dos calculos ndo mudavam. Isso custava processamento desnecessario
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da maquina do usuério.

Primeiramente, a func¢do draw foi encapsulada por uma nova funcao doAnimati-
onStep, que executa a funcdo update, responsavel por calcular os valores da simulacio, e
depois chama a fungao draw, responsdvel apenas por montar a imagem. A partir disso,
foi criado um state booleano animate, que define se é permitido executar um passo da
simulacao, o qual foi passado como propriedade para o componente Tela de Animacgao.

Esse componente, por sua vez, utiliza outro hook do React, chamado effect, que
executa uma fungdo apds toda atualiza¢do nos dados de um componente. Neste caso, o
effect recebe o state animate como parametro. Caso seu valor seja verdadeiro, a fungcao
render é executada, mas agora ela chama doAnimationStep em vez de draw. Por outro
lado, caso o valor de animate seja falso, a funcdo draw seréd executada uma tnica vez, € o
processo de animagao € finalizado.

Nesse processo, as fungdes draw e doAnimationStep, que estdo definidas na
classe Simulador, sao chamadas, mesmo nao estando no escopo do componente Tela de
Animacao. Isso é possivel, pois no componente App, esté instanciado um objeto da classe
Simulador, cujas fungdes supracitadas sdao passadas como propriedades para seu compo-
nente filho Tela de Animacdo. Dessa forma, estdo sendo chamadas as fun¢des passadas
como propriedades, que estdo dentro do escopo do componente, ainda que sejam descritas
na classe Simulador.

E dessa mesma forma que as funcdes gerenciadoras de eventos, declaradas em
App sdo passadas para os componentes filhos. Logo, o clique no botao de envio dos dados
de configuragcdes chama uma fungao passada como propriedade pelo componente Painel,
a qual foi passada como propriedade pelo componente App, em que estd definida a fungdo
handleSubmit, que captura os dados e atualiza-os no objeto de Simulador.

Ademais, o state animate passado para Tela de Animagdo é passado novamente
para configuragdes, em que ele € usado para decidir qual texto exibir no botdo de controle,
qual seja: “Pausar” ou “Continuar’. A este processo se dd o nome de “elevar o state”.

Tendo ficado claro o uso dos hooks supracitados, € mais facil compreender a
pagina como um encaixe de blocos estéticos, que se atualizam com a mudanga nos sta-
tes. Fundamentado nisso, foi criado o state camadaExibida, que guarda um caractere
correspondente a camada que deve ser carregada nos componentes, A ou B.

Esse state foi passado como propriedade para Painel e para Configuragdes, se-
quencialmente. A este ultimo foi anexado o componente Parametros da Camada, que en-
capsulou os campos referentes a fatores da simulacao e padrao de distribui¢do, extraindo-
os de Configuragdes. Isso foi feito, pois deseja-se mostrar na tela apenas os campos
relativos a camada exibida. Entdo, o state camadaExibida foi passado mais uma vez para
Parametros da Camada, em que ele € usado junto ao CSS, para definir o estilo de exibicao
dos elementos em que estdo os campos. Para a camada exibida, nenhum estilo especial é
aplicado, mas para as demais, € definido o estilo display: none, que esconde o elemento
da tela.

Ja para mudar o valor do state camadaExibida, foi criado um gerenciador de even-
tos chamado handleChange em App, que captura o valor do campo, o insere no state, e
também atualiza essa propriedade no objeto de Simulador. Esse gerenciador € passado
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como propriedade para Painel, em que foi criado o seletor de camada. Quando o usuério
muda o valor desse elemento, handleChange € disparado, atualizando o state, e redesenha
todos os componentes afetados por ele.

No Simulador, a propriedade camadaExibida é utilizada na funcdo draw para de-
cidir de qual camada selecionar os dados e construir a imagem. Além disso, foi construido
no Painel um elemento que estabelece a escala de cores representada na Tela de Animagdo,
e cujo valor maximo € atualizado em draw, a depender da camada exibida.

O préximo passo foi continuar a dividir o c6digo em componentes pequenos, se-
guindo a mesma légica. Cada campo tornou-se um componente Grupo de Input, e cada
elemento select foi encapsulado em um componente Grupo de Select. Esses componentes
sdo genéricos e t€m seus valores e atributos definidos pelas propriedades passadas a eles.
O evento de alteracdo de valor desses dispara um gerenciador handleChange, que escala
até o componente App.

Também foram criados dois novos states no App, quais sejam: camposParame-
tros e camposDimensoes, que guardam objetos que representam os valores dos campos
referentes aos parametros da simulagdo, e daqueles relacionados as dimensoes do plano
simulado, respectivamente.

Esses states sdo levados até os Grupos de Input e Select, cujos elementos HTML
tém valores definidos pela propriedade correspondente nos objetos de state supracitados.
Assim, a mudanga nos campos altera o state, fazendo o componente ser recarregado com
o novo valor. A essa estrutura se dd o nome de componente controlado. Ao implementar
esse modelo, o gerenciador de envio handleSubmit deixa de capturar o valor dos campos,
mas apenas define os atributos da simula¢do como os valores dos states.

Em seguida, foi implementada mais uma camada que representard os organismos
physarum polycephalum, o que implica mudangas nos seguintes componentes: Painel,
mais precisamente no seletor de camada; Informacdo de Concentracdo; e Pardmetros da
Camada. Além disso, os atributos do state camposParametros também foram atualizados
para guardar os valores da camada C.

3.2. Implementaciao do modelo de reacao e difusao

Diferentes propriedades de compostos foram modeladas neste aplicativo, quais sejam:
adicao irregular; adi¢do constante; decaimento; difusao e reacao entre dois compostos.

Para representar a concentragao do composto, definiu-se uma matriz bidimensi-
onal de 100 células de altura e 100 células de largura, nomeada “plano”, em que cada
célula recebeu um valor aleatério entre 0 € 9,9. A cada passo de animagdo, cada célula
era decrementada em 1 unidade de concentracdo, o que representa o decaimento.

Passou-se entdo ao calculo da difusdo, o qual exigia uma funcio para verificar o
valor das células vizinhas por meio do método laplaciano e, com base nesses valores, re-
tornar a concentracao a ser removida da ou adicionada a célula da iteragdo atual. Foram
definidos dois pesos referentes as posicdes: ortogonal ppo = 0,2 e diagonal pp = 0, 05.
Para uma célula afastada das bordas do plano, em que a cercam quatro células ortogonais
e quatro células diagonais, a esta posi¢ao serd acrescentado o valor de cada uma daque-
las que a circundam multiplicado pelo peso correspondente. Ainda a essa cé€lula, serad
subtraida a soma dos pesos, ou seja, 1 de concentragdo. Noutro caso, de uma quina, por
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exemplo, em que ha duas células ortogonais e uma diagonal, o acréscimo serd limitado
aos valores dessas trés vizinhas multiplicado pelo peso vinculado, e a redugdo serd de
0,45. Logica similar se segue para demais posi¢oes nas bordas.

Entdo, o novo valor da célula é definido por (SIMS, n.d.b):

A’:A+(DAV2A+AB2—1<;-A)A¢

Em que se consideram estas varidveis, com uma restricdo, para garantir que o
valor final seja no minimo O para as concentracoes:

A’ representa o valor atualizado de concentracao do composto A;
A representa o valor, no inicio da iteracao, de concentragdo do composto A;
D 4 representa o fator de difusdo do composto A;
V2A representa a func¢do laplaciana para calculo da diferenca de concentragio entre a
célula e sua vizinhanga;
k representa o fator de decaimento constante do composto A;
At representa a diferenga de tempo desde o dltimo passo de simulagao.

Uma vez que a execugdo € realizada em um laco duplo, iniciando-se na célula
superior mais a esquerda, e finalizando na célula inferior mais a direita, caso os valo-
res fossem diretamente alterados, haveria influéncia indevida, nas proximas iteracoes, de
fendmenos que devem ocorrer no mesmo momento.

Para solucionar esse problema, foi criada uma matriz de igual tamanho a primeira,
na qual serdo guardados os valores atualizados. Ao final dos lagos, a referéncia para as
matrizes sao trocadas, de forma que a mais recente torna-se aquela apontada por “plano”.

Convencionou-se, nesse momento, em redefinir os valores iniciais para o inter-
valo [0,1[. Além disso, foi implementada uma funcéo para inserir uma unidade de
concentracao as células sobre as quais o usudrio arrastar o ponteiro do mouse ou o dedo
em uma tela sensivel ao toque.

Para prosseguir com a modelagem de reagdo, era necessario representar os valores
da outra camada no plano. Dessa forma, a matriz “plano” passou a guardar, ndo um valor
numérico, mas um objeto literal com os atributos “a” e “b”, os quais, sim, guardam as
concentracdes de cada composto numa célula da matriz.

A reacdo implementada estabelece que: o composto A € adicionado ao plano numa
taxa constante; duas unidades do composto B transformam uma unidade do composto
A em B; o composto B sofre decaimento a uma taxa constante; as particulas ndo sio
individualmente simuladas, mas sim a concentrac¢do delas em cada célula do plano.

Com base nisso, as novas concentracdes de cada célula passaram a ser definidas
pelas seguintes equagdes (SIMS, n.d.b):

A=A+ (DAVPA— AB* + f (1 - A)) At
B' =B+ (DsV’B+ AB* - (k + f) B) At

Em que se consideram estas variaveis:
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A’ e B’ representam os valores atualizados de concentragdo dos compostos A e B respec-
tivamente;
A e B representam os valores, no inicio da iteracdo, de concentra¢do dos compostos A e
B respectivamente;
D4 e Dp representam os fatores de difusao dos compostos A e B respectivamente;
V2Ae V2B representam as funcgdes laplacianas para cdlculo da diferenca de concentragio en-
tre a célula e sua vizinhanca nos compostos A e B respectivamente;
f representa o fator de adi¢do constante do composto A;
k representa o fator de decaimento constante do composto B;
At representa a diferenga de tempo desde o ultimo passo de simulagao.

Durante a implementagao foi identificado um bug na equagao do composto B, em
que, ao adicionar progressivamente composto A a um ponto concentrado do plano, os
valores de B poderiam aumentar muito rapidamente, tendendo ao infinito, de forma que
nao era mais possivel representar computacionalmente, momento em que o JavaScript
retornava o valor especial Infinity.

A partir disso, foi elaborada a hipdtese de que esse comportamento ocorreria de-
vido ao valor alto de At, que impacta em erros de aproximagao, o que leva a concentracdes
extrapoladas. Ademais, o At usado para calcular a rea¢do variava conforme o tempo
gasto pela funcio de desenho da imagem na tela, o que ndo era o ideal, pois torna-o ndo
deterministico. Outrossim, percebeu-se que a funcdo de cdlculo era executada mais ra-
pidamente que a funcdo de desenho, de forma que havia possibilidade de otimizacdo, ao
recalcular as intensidades vdrias vezes antes de exibir o proximo frame.

Dessa forma, decidiu-se criar uma funcdo chamada doAnimationStep(), que cal-
cula os valores da simulagdo e cria a imagem a ser impressa. Fica estabelecido um tempo
fixo de 0, 0016 segundos para todo At (diferenga de tempo do célculo da rea¢do). Dentro
da fun¢do supracitada existe um lago que executa continuamente a atualizacdo de valo-
res enquanto o acumulador de Aty for menor que o At (diferenca de tempo do passo
de animacdo). Ao fim do lago, subtrai-se do acumulador de Aty o Aty e um unico
Aty. Dessa forma, caso haja milissegundos que nao foram considerados neste passo de
animagao, o At resultara negativo, para que o tempo restante seja entdo considerado no
passo posterior. Apos a implementaciao desse mecanismo, os cdlculos tornaram-se mais
precisos, de forma que a explosdao do composto B para infinito deixou de acontecer.

4. Resultados Parciais

4.1. Visao Geral do Simulador

O simulador € implementado e publicado em uma péagina da Web, composta por um
elemento HTML canvas, em que a simulacdo € exibida, e por um painel inferior que
mostra os parametros de cdlculo e o estado da simulacdo, conforme mostrado na Figura 1.

A drea de exibicao (Figura 2) é formada por células quadradas, que representam
a concentracao de determinado composto ou organismo numa posi¢ao do plano em dado
momento. Elas podem variar em uma escala de cores cujos extremos minimo € maximo
sdo verde e vermelho, respectivamente. Abaixo da drea de exibi¢do, estdo representadas
as somas de concentragao de compostos ou organismos em cada uma das camadas.
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A: 127035 B:1249.42 C: 123491

Difusdo de A Adicao Padrao

D055

Linhas Colunas Tamanho
i

Mudar parametros

Figura 1: Pagina do Simulador

A:420.85 B: 1676.52 C:1261.24

A:427.51 B:1678.62 C:1261.22
(a) Composto A (b) Composto B

Figura 2: Simulagdo em andamento

O extremo maximo tem valor relativo, sendo definido a cada momento pelo valor
da célula que possui a maior concentracdo. Dessa forma, a escala (Figura 3) no painel
inferior mantém a informacao da concentragdo mais precisa, e as células com valores
intermedidrios sdo redesenhadas de acordo com ela.

Figura 3: Escala de concentracao

Uma vez que, no plano, estdo sobrepostos diferentes compostos ou organismos,
o componente de selecio (Figura 4) permite ao usuario escolher qual camada sera dese-
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Figura 4: Seletor de camada

O painel de parametros (Figura 5) apresenta, na parte superior, botdes de con-
trole da simulacdo, que permite ao usudrio interrompé-la ou dar-lhe prosseguimento, e de
reinicio, que redefine os valores conforme configurados.

Abaixo neste painel, encontram-se campos de configuracdo para os parametros
especificos daquela determinada camada selecionada, quais sejam: fator de adicdo do
composto A, fator de decaimento do composto B, fator de difusdo dos compostos A e
B e do organismo C, e padrdo de distribui¢cao de valores naquela camada ao reiniciar a
simulagdo, quais sejam: todas as células assumem valor 0, todas as células assumem valor
1, ou cada célula assume um valor aleatério entre O e 1.

A segunda parte do painel de parametros define a quantidade de linhas e colunas
da simulacdo, além da largura em pixels de cada célula. Na parte inferior, o botdo de
mudar parametros captura os valores alterados e os aplica a simulagao.

Difusdo de B Decaimento Padrao

0062

Linhas Colunas Tamanho

Mudar pardmetros

Figura 5: Configuracdo de parametros

5. Consideracoes Finais e Trabalhos Futuros

Este trabalho apresentou os resultados iniciais para a construcao de um ambiente online
educacional na forma de uma aplicagcdo web. Modelos de reacao, difusdo e um método
de integracdo foram implementados. A criacdo do modelo de quimiotaxia teve inicio.
O protétipo permite observar isoladamente as varidveis do modelo, pausar a simulagdo,
alterar as condig¢des iniciais e as concentragdes em um estdgio avancado da simulacio, o
que atende os objetivos especificos do projeto.

No estado atual do protétipo, existem duas limitagdes maiores: no campo da
representacdo dos modelos e outra em fun¢do do desempenho. Os modelos sdo imple-
mentados diretamente pelas suas equagdes via codigo. Ndao hd um meio prético de trocar
o modelo dindmico sem alterar o codigo-fonte. Isso pode ser resolvido em trabalhos
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futuros implementando um interpretador de fungdes matematicas. Outra alternativa € uti-
lizar modelos descritos em uma linguagem de intercambio de modelos, como o CellML
(CELLML, 2022).

Sobre o desempenho, para animagdes em tempo real, o simulador ainda apresenta
problemas quando a malha fica maior. Um estudo para diminuir o nimero de instanciagao
de objetos e diminuir o trabalho do coletor de lixo do motor JavaScript poderia contribuir
para a resolugdo deste gargalo. Outro caminho € utilizar estruturas mais otimizadas para
manipulacdo de dados brutos, como os vetores tipados do JavaScript (MDN, 2022a).

Até o momento, ndo foi finalizada a implementacio da quimiotaxia, cuja equacao
estd em fase de elaboracdo. A interface foi atualizada para exibir mais uma camada,
referente ao organismo Physarum polycephalum, como também foram alocados atributos
na classe Simulador para guardar seus valores. Os proximos passos serdao estabelecer os
parametros de influéncia para a quimiotaxia, implementar e testar essa equacao.

Na perspectiva de educacgdo tutorial, este projeto explorou ferramentas modernas
de desenvolvimento Web, como a biblioteca React, garantindo aprendizado além daquele
obtido em sala de aula, e aliado a pratica. Ademais, possibilitou o contato com aplica¢des
da informética em contextos biolégicos, favorecendo a experiéncia multidisciplinar.

Em um planejamento mais adiante, pretende-se buscar métodos de melhorar o
desempenho da simulagdo, o que ampliard a acessibilidade a aparelhos menos potentes
e, assim, permitird atingir um nimero maior de usudrios. Além disso, € de interesse do
grupo estudar formas de simular diferentes modelos definidos via interface, e nao pelo
codigo-fonte. Essa mudanca pretende facilitar a experiéncia de uso da aplicacdo, o que
solidificaria a plataforma como meio de educagdo sobre diversos contextos.

11
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