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Resumo

O objetivo desse estudo foi avaliar as propriedades multifractais de estruturas
obtidas pela generalizacdo do modelo DLA, levando em consideracdo a
probabilidade de agregacao em diferentes grades (grade triangular e off-lattice).
Cada condicao de crescimento foi repetida 20 vezes para minimizar as variacoes
devido a um erro aleat6rio, totalizando 3000 simulacbes. Para cada agregado
obtido foi extraida do contorno uma matriz com informagdes das particulas. A
partir dessas informac6es obtivemos o espectro multifractal, bem como os
parametros multifractais de cada agregado para as diferentes grades e valores
de a, (tensdo superficial), utilizando a técnica de "Traveling Observer"
Multifractal Detrended Analise Flutuacdo. Observou-se que, independentemente
do tipo de grade utilizada nas simulagoes, os agregados obtidos a partir de uma
baixa probabilidade de agregacdo sao mais compactos e, a medida que aumenta
a probabilidade, as estruturas tornam-se mais onduladas e mais ramificadas. As
flutuagcdes de contorno dos agregados obtidos pelas diferentes grades possuem
comportamento multifractal, e essa multifractalidade depende da probabilidade
de agregagao. Verificamos que, independente da maneira com que a particula
realiza seu passeio aleatdrio (continuo, fora ou dentro de uma grade), o
comportamento dos parametros multifractais sera semelhante. Como observado
anteriormente, em estudo utilizando a grade quadrada, os parametros
multifractais demonstra forte semelhanga com transicdes de fase classicas em
outros sistemas da fisica estatistica, mostrando propriedades ainda nado

observadas para um modelo de agregacao microscopico em diferentes lattices.

Palavras-chave: DLA, grade, “Traveling Observer” Multifractal Detrended
Fluctuation Analysis, transicao de fase, parametro de ordem.
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Abstract

The objective of this study was to evaluate the multifractal properties of structures
obtained by the generalization of the DLA model, which takes into account the
local aggregation probability for different lattices (triagular lattice and off-lattice).
Each growth condition was repeated 20 times to minimize variations due to a
random error, totaling 3000 simulations. For each aggregate a matrix of pixels
was obtained with information extracted from the contour of the structure. From
this information we obtained the singularity spectrum and the multifractal
parameters of each aggregate for different lattices and a,, (surface tension) using
the technique “Traveling Observer” Multifractal Detrended Fluctuation Analysis.
We observed that, independently of the lattice used in simulations, the
aggregates obtained from a low aggregation probability were more compact and,
as the probability increases, the structures became more branched and more
corrugated. The contour fluctuations of aggregates obtained by different lattices
have multifractal behavior, and this multifractality depends on the aggregation
probability. We find that, independently of the manner in which the particle
realized your random walk (continuous, outside or inside of a grid), the behavior
of the multifractal parameters were similar. As observed in previously study using
a square lattice, the multifractal parameters presented strong similarity to
classical phase transitions in other systems of the physic statistic, showing
properties not yet observed for a model of aggregation microscopic for different
lattices.

Keyword: DLA, lattice, Traveling Observer” Multifractal Detrended Fluctuation
Analysis, phase transition, order parameter.
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1.  INTRODUGCAO

Processos de crescimento naturais podem levar a estruturas bastante
complexas, que possuem irregularidades em diferentes escalas de observagéo.
Tais processos, em sua maioria fora do equilibrio, sdo encontrados nos mais
diferentes fendbmenos fisicos e até bioldgicos. Como exemplos, podemos citar
crescimento de colbnias de bactérias (MATSUSHITA; FUJIKAWA, 1990),
crescimento de neurbnios (CASERTA et al, 1990), otdlitos (estruturas
encontradas no ouvido interno dos peixes) (Duarte-Neto et al. 2014a),
crescimento de corais (MEAKIN, 1995; MERKS et al., 2003), formagéao de cristais
(BANFIELD et al., 2000), eletro de posicdes (MATSUSHITA et al., 1984).

Em alguns processos de crescimento, podemos encontrar estruturas que
apresentam a propriedade de auto-similaridade em todas as escalas. Estruturas
com essa propriedade sao conhecidas como objetos fractais e suas
caracteristicas podem ser estudadas usando a geometria fractal. No entanto,
muitos fenbmenos da natureza investigados pela analise fractal apresentam
diversos componentes com diferentes propriedades fractais. Diante desta
complexidade do comportamento desses fenémenos, um outro conceito na
andlise fractal parece descrever melhor esses tipos de fenémenos:
multifractalidade. Desse modo, um sistema multifractal € uma generalizacao do
sistema fractal em que um Unico expoente (dimenséao fractal) ndo é o bastante
para descrever sua dinamica, sendo necessario um conjunto de expoentes para
descrever esses fendmenos (FEDER, 1988; VICSEK, 1989).

Os modelos de simulagéo de crescimento sdo amplamente utilizados para
descrever diferentes estruturas de crescimento natural (VICSEK, 1989).
Simulacdées de um modelo de crescimento representam um importante passo
para explicar o crescimento de um dado fenémeno, objetivando identificar o
conjunto minimo de fatores que governam o processo de crescimento por

agregacao de particulas na natureza e a relevancia de cada um destes fatores.

Entre os muitos modelos microscépicos de crescimento propostos para
descrever estruturas fractais, tais como o Modelo Eden (EDEN, 1961) e a
agregacao balistica (VICSEK, 1985; MEAKIN, 1998), uma atencéo especial tem
sido dada ao modelo Agregacdo por Difusdo Limitada (DLA) (WITTEN;
SANDER, 1981), devido a simplicidade de seu algoritmo. O DLA tornou-se um



paradigma importante para a formacao de estruturas longe de equilibrio e
fornece uma base para a compreensdo de diversos processos naturais
(MEAKIN, 1995), e tem sido frequentemente usado e generalizado para simular
o crescimento de estruturas naturais por décadas. Portanto, o modelo DLA
padrao é um dos modelos mais importantes do crescimento fractal, produzindo

formas ramificadas que ocorrem com frequéncia na natureza.

Uma diversidade de materiais e estruturas biolégicas encontradas na
natureza sdo formadas através da agregacdo (BARABASI; STANLEY, 1995), em
um processo em que particulas idénticas sdo unidas em grupos de acordo com
alguma regra. Experimentos numéricos concebidos para simular esses
fenbmenos sdo geralmente realizados em reticulados regulares, em que o
didmetro das particulas é feita para corresponder o espacamento de rede e as
caracteristicas da trajetéria da entrada dessas particulas, desempenhando um
papel decisivo na formagéao resultante e na forma do agregado (MEAKIN et al.,
1987; VICSEK, 1989).

Com o objetivo de compreender melhor os fenémenos, diversas
generalizagdes do modelo DLA padrao foram propostas, considerando, por
exemplo, mudancas na densidade da particula (MEAKIN; DEUTCH, 1984;
VOSS, 1984), na tensao superficial (BATCHELOR et al., 1993), ou de fluxo de
particula (MEAKIN, 1983b; NAGATANI; SAGUES, 1991).

Recentemente, Duarte-Neto et al. (2014) usaram o modelo DLA
generalizado proposto por Batchelor e Henry (1993) que leva em consideracao
a tensdo superficial (a,,0 < a, <1) para gerar estruturas baseadas em
agregacao, utilizando diferentes grades (grade quadrada, grade triangular, off-
lattice com 4 e 8 vizinhos) a fim de avaliar a combinag&o da tenséo superficial e
o fluxo da particula, bem como diferentes propriedades do confinamento e as
condi¢des de contorno. Duarte-Neto (2012) usou essa generalizacdo do modelo
DLA para gerar estruturas baseadas na rede quadrada (Figura 1.1). Em seguida,
para cada agregado foi feita a deteccao do contorno e a analise multifractal do
contorno a partir da técnica "Traveling Observer" Multifractal Detrended
Fluctuation Analysis ("Traveling Observer" MF-DFA) (DUARTE-NETO et al.,
2014), a fim de avaliar as propriedades multifractais das flutua¢cdées do contorno

desses agregados. Desse modo, para cada agregado foi obtido uma matriz com



informacdes das particulas extraida do contorno e com base nessas informagdes
obteve o0 expoente generalizado de Hurst h(q), expoente de Rényi t(q) e o
espectro multifractal f(«). Se h(q) diminui com o aumento de g, em que g pode
assumir qualquer valor real, exceto 0, esse comportamento indica que a série é
multifractal. O expoente de Rényi avalia também se existe ou ndo um
comportamento multifractal nas séries temporais. Se 7(q) € uma funcéo linear
de g, a série é dita monofractal e, se 7(q) € uma fungao nao-linear, a série é dita
multifractal. Se o espectro multifractal é representado por apenas um ponto, a
série temporal é monofractal, ja se for representado por uma fungcéo concava
para baixo, a série € multifractal. A partir do espectro multifractal, foi extraido um
conjunto de parametros para a caracterizacdo da complexidade da forma do
contorno, tais como: a,, Aa, Aa — e Aa +. O parametro «a,, a posicdo do maximo
de f(a), que corresponde ao ponto em que q —» 0. O Aa mede a largura do
espectro multifractal, quanto maior a amplitude, mais forte a multifractalidade. Os
parametros Aa — e Aa + representam a contribuicao da parte negativa e positiva

de g no espectro multifractal, respectivamente.

Em resultados encontrados por Duarte-Neto (2012) para a rede quadrada
(Figura 1.2), verificou-se que a multifractalidade dos agregados depende da
tensdo superficial a, (0 < a,, < 1), tornando-se mais fraco no limite para o DLA
padréo (a, = 1), a multifractalidade mais forte foi observada para a,, = 0,07 e os
picos observados para Aa, Aa — € Aa + correspondem a esse valor (Figura 1.3).
Conforme o autor, os resultados sugerem que a,, = 0,07 seja um ponto critico,
apresentando uma transicdo de fase entre uma fase "ordenada" e uma fase
"desordenada". Os resultados obtidos indicam que a formacao de ramificagao
nos agrupamentos simulados depende principalmente da tensao superficial. O
parametro a, funcionou como um parametro de ordem e o Aa funcionou como

uma fungao resposta de «,.



Figura 1.1: Diagrama morfoldgico de agregados com 50.000 particulas na rede
quadrada com diferentes a, (“tensao superficial”).
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Fonte: Duarte-Neto et al. (2014)



Figura 1.2: (A) O g-ésimo momento versus o expoente generalizado h(q), (B) g-
ésimo momento versus o expoente multifractalt(q), e (C) o espectro
desingularidade f («) para diferentes valores de a,,.
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Figura 1.3: Variacdo dos parametros multifractais como uma fungao do
parametro a,, "tenséo superficial". Os circulos abertos correspondem aos valores

médios e as barras+t desvio padréo.
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Nesse contexto, o objetivo desse estudo é avaliar as propriedades
multifractais de estruturas obtidas pela generalizacdo do modelo DLA em
diferentes grades (grade triangular, off-lattice), a partir da técnica “Traveling



Observer” MF-DFA, a fim de verificar se o padrao obtido por Duarte-Neto (2012)
para a rede quadrada se mantém para diferentes grades. Na grade triangular, a
particula se move aleatoriamente e, na off-lattice DLA, a particula usa um
passeio aleatério fora da grade, em vez de um passeio em uma grade.
Modificamos a restricio do numero de possiveis direcdes para o passeio

aleato6rio e o numero de sitios vizinhos vistos pelas particulas de entrada.

Esta dissertacdo esta organizada da seguinte maneira: No Capitulo 2,
apresentamos os objetivos a serem alcancados com esse estudo. No Capitulo
3, os fundamentos tebricos, que serviram de base para o desenvolvimento do
trabalho, sdo apresentados. Abordamos conceitos sobre fractais e multifractais.
Além destas definicdes, mostramos 0s conceitos basicos das metodologias
utilizadas neste trabalho (Multifractal Detrended Fluctuation Analysis, Diffusion-
limite da ggregation e “Traveling Observer” Multifractal Detrended Fluctuation
Analysis). Junto com essas defini¢cdes, fez-se uma revisédo de literatura com uso
dessas metodologias. No Capitulo 4, descrevemos as metodologias utilizadas
para a realizacdo das analises e como as simulacdes foram realizadas. Os
resultados e as discussdes do trabalho sao apresentados no Capitulo 5. As
consideracdes finais de toda discussdo, apresentadas no Capitulo 5, sao
apresentadas no Capitulo 6.



2. OBJETIVOS
2.1. Geral

Avaliar as propriedades multifractais de estruturas obtidas pela
generalizacao do modelo DLA em diferentes grades, a partir técnica "Traveling
Observer" MF-DFA.

2.2. Especificos

e Avaliar o comportamento multifractal das estruturas obtidas em diferentes
grades, considerando diferentes valores de a, (tenséo superficial);

e Avaliar a relagédo entre a tensao superficial e os parametros multifractais
em diferentes grades;

e Avaliar se o padrao obtido por Duarte-Neto (2012) para grade quadrada
se mantém em diferentes grades;

e Verificar a existéncia de ponto critico (transicao de fase) e comparar aos

resultados obtidos para grade quadrada.



3. REVISAO DE LITERATURA
3.1. Fractal

Durante as ultimas décadas, a geometria fractal vem se consolidando com
o desenvolvimeto da tecnologia computacional e com o auxilio de novas teorias
em diferentes areas da fisica, biologia e astronomia, que buscam entender o
comportamento de sistemas naturais simples, tais como: estruturas moleculares
e fendbmenos complexos, como terremotos.

Em 1975, o matematico Benoit Mandelbrot popularizou o conceito de
geometria fractal, mas somente em 1977 publicou seu primeiro trabalho sobre
esse tema (MANDELBROT, 1977), permitindo a representacdo de certos
elementos naturais que possuem caracteristicas irregulares. Com essa nova
geometria, tornou-se possivel a criacdo de modelos mais préximos da realidade.
Fractais sdo objetos complexos que possuem duas propriedades caracteristicas:
auto similaridade (pedacgos do objeto assemelham-se ao todo) e tem a dimenséao
ndao € necessariamente uma quantidade inteira, menor que a dimensao do

espaco euclidiano, no qual se encontra o fractal (FEDER, 1988).

O termo fractal vem a partir do adjetivo em Latim fractus, do verbo latino
correspondente frangere que significa “quebrar”. Assim, o termo fractal aplica-se
a objetos encontrados na natureza e a objetos que podem ser obtidos
geometricamente, aleatoriamente ou através de processos interativos,
possuindo propriedade que ndo sdo comuns na natureza. Uma caracteristica
comum em objetos fractais € o fato de serem auto similares, ou seja, sao

invariantes segundo uma transformacao de escala.

Exemplos de fractais naturais: arvore, couve-flor, nuvens, neurdnios,
ramificacdes de musculos cardiacos, raios (MANDELBROT, 1982; FEDER,
1988), a Figura 3.1 ilustra alguns exemplos de objetos fractais.



Figura 3.1: llustracao de fractais naturais. (A) arvore, (B) samambaia, (C) brocolis
e (D) nuvens.

Esses exemplos pertencem a classe dos fractais aleatérios gerados por
processos estocasticos que possuem a propriedade de auto similaridade em
sentido estatistico, ou seja, possuem medidas numéricas ou estatisticas que sao
preservadas em diferentes escalas. Uma outra classe sédo os fractais
deterministicos que podem ser construidos utilizando um processo iterativo e
possuem propriedade de auto similaridade em todas as escalas (FEDER, 1988),
tendo como exemplo o tapete de Sierpinski (MANDELBROT, 1982) (Figura 3.2).

Figura 3.2: llustracao de fractal deterministico o tapete de Sierpinski. Para se
obter o tapete de Sierpinski, divide-se um quadrado em 9 partes iguais e retira-
se 0 quadrado central. Repete-se a operacdo em cada um dos 8 quadrados
restantes até o infinito.

Fonte: Mandelbrot (1982)
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Dentre as caracteristicas que definem um fractal, a mais importante é a
dimensao dos fractais, sendo uma ferramenta util na comparacdo de duas
formas fractais (COSTA; CESAR JR., 2000). Diferente do que acontece com a
geometria Euclidiana, em que o valor da dimensdo representa a
dimensionalidade do espago em que um certo objeto esta inserido, a dimensao
fractal representa o nivel de irregularidade de um fractal e ndo €
necessariamente uma quantidade inteira, podendo ser uma quantidade
fracionaria (MANDELBROT, 1983; FEDER, 1988).

Em fractais deterministicos, a dimensao fractal pode ser obtida usando o
procedimento seguinte: se N(l) € o niumero de unidades da estrutura (ex.
quadrados no caso do fractal tapete Sierpinski como mostrado na Figura 3.2) em
escala [ a diminuicdo da escala b vezes gera um novo numero de unidades
estruturais,

N (é) — N()bPs (3.1)

e a dimensao fractal D, pode ser calculada usando a expressao

N)
b, = w0 3.2)
r= log b
No exemplo do fractal geométrico tapete Sierpinski, ilustrado na Figura

3.2, a sua dimensao fractal & dada por

Dy = ~ 1,89 (3.3)

Em fractais estocasticos, a dimensao fractal pode ser obtida pela

expressao:

V(R)aR"s (3.4)
onde V(R) é o volume da regido de dimensao linear Re Dy a dimensé&o fractal,

um namero nao inteiro e menor do que a dimensao euclidiana D do espaco em
que o fractal se encontra (D; < D) (VICSEK, 1989).

O conceito de fractal em séries temporais pode ser estendido como
flutuacdes em multiplas escalas de tempo. Essas flutuagcbes temporais sao
caracterizadas pela auto-similaridade estatistica da mesma maneira em que 0s

objetos fractais possuem a auto-similaridade nas varias escalas espaciais. Tém-
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se como exemplos de processos fractais os intervalos de batimentos cardiacos
(PERKIOMAKI et al., 1993; MEYER; STIEDL, 2003), dados climaticos (ONATE
RUBALCABA, 1997; BENICIO et al., 2013).

Uma série temporal y(t) possui auto-similaridade com parametro a se
v (t
y(©) = by (3), 35
onde “=" significa a igualdade de propriedades estatisticas. Essa igualdade surge

apos mudancas de escalas de t e y(t) usando fatores diferentes: b para t (t - %)

eb%paray(t)(y(t) - b%y(t)). O expoente a chama-se parametro de auto-
similaridade (VICSEK, 1989).

3.2. Multifractal

Multifractal pode ser visto como uma extensdo dos fractais (LOPES;
BETROUNI, 2009). Em um sistema fractal, um Unico expoente (dimensao fractal)
€ suficiente para descrever a sua dindmica. No entanto, em um sistema
multifractal, € necessario um conjunto de expoentes (HARTE, 2001). Assim, o
objeto multifractal é caracterizado pelas diferentes dimensodes fractais. Para
testar se um objeto geométrico deve ser tratado como um multifractal, o primeiro
passo € calcular a dimensdo de capacidade (calculada usando o método
contagem de caixas) (VOSS, 1986) e a dimensao de correlagdo (calculada
usando o método de funcédo e correlacdo) (GRASSBERGER; PROCACCIA,
1983a, 1983b), e se essas dimensdes forem distintas, deve-se realizar a analise
multifractal usando o calculo de espectro multifractal para descrever as

propriedades geométricas do objeto.

Nas ultimas décadas, a analise multifractal tem sido aplicada com sucesso
para caracterizarar complexa organizacdo temporal e espacial de diversos
fenbmenos naturais, por exemplo: marcha humana (WEST; SCAFETTA, 2005),
fluxo sanguineo cerebral (WEST et al., 2003), dinamica de pulsacédo (IVANOV et
al., 1999), contorno das particulas de cinzas vulcanicas (DELLINO; LIOTINO,
2002), distribuicdo de probabilidade de crescimento durante o processo de DLA
(HAYAKAWA et al., 1987; NITTMANN; STANLEY, 1987).
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A formacao de estruturas por meio de modelos de crescimento é
amplamente utilizada para modelar fenémenos fora de equilibrio em que suas
propriedades fractais sdo frequentemente medidas pela quantidade de massa
M, dentro de uma caixa de tamanho linear L (TEL; VICSEK, 1987). Levando em
consideracao a distribuicio de massa observada para diferentes grades
detamanho ¢, de tal forma que um a < ¢ < L (em que « € a constante da grade

e L é a dimenséo linear do sistema). A dimensdo generalizada D, para
distribuicdo de massa é definida por (TEL et al., 1989; VICSEK, 1990)

M; q ? (q—1)Dq
Z () ~ (@) (8.6
onde, g é uma variavel continua que torna possivel enfatizar as propriedades
fractais em diferentes escalas, M, € a massa total e M; é a massa (numero de
pixel) dentro da i — ésima caixa. As dimensbes generalizadas D,, D, € D,
representam a dimenséo de capacidade (ou contagem de caixas), a dimensao
de informacdo e a dimensdo de correlagdo, respectivamente. Finalmente,
D_,eD, . representam os limites do espectro de dimensdes generalizadas, onde
a medida de interesse € a mais diluida e mais densa, respectivamente. Em
monofractais, todas as dimensdes generalizadas sao iguais, dando um unico

valor de dimensao fractal, ou seja, a dimensao fractal é independentede q.

A relacao entre a funcédo D(q) e o espectro f(a) é feita via transformacéao

de Legendre:

fla(q, )] = qa(q) — 7(q) (3.7)
em que
)
a() =52 3.8
e
7(q) = (1 —q)Dy (3.9)

No caso de monofractal, a dimensao fractal ndo depende de q, D, =D e

usando as equagdes (3.8) e (3.9) tem-se f(a) = D e o espectro f(a) consiste

em um unico ponto, onde f(a) é igual a dimensao fractal do sistema. Em
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estruturas multifractais sdo caracterizadas por um espectro f(a) e esse espectro

pode ser entendida como a dimenséo fractal.

3.2.1. Multifractal Detrended Fluctuation Analysis (MF-DFA)

Nas ultimas décadas, varios métodos foram desenvolvidos para analisar
as propriedades multifractais de séries temporais nao estacionarias, a fim de
remover as tendéncias e se concentrar na analise das flutuagées (OSWIECIMKA
et al., 2006), incluindo Wavelet Transform Modulus Maxima (WTMM) (MUZY et
al., 1991), Multifractal Detrended Fluctuation Analysis (MF-DFA)
(KANTELHARDT et al., 2002) e Multifractal Detrending Moving Average Analysis
(MF-DMA) (GU; ZHOU, 2010).

O método Multifractal Detrended Fluctuation Analysis (MF-DFA) que foi
introduzido por Kantelhardt (KANTELHARDT et al, 2002), e é uma
generalizacao do Detrended Fluctuation Analysis (DFA), € um algoritmo que
consiste de cinco etapas, que serdo apresentadas no Capitulo 4.

Alguns autores mostaram queo método MF-DFA produz resultados mais
fiaveis do que o método WTMM e sua implementagao é bem mais simples
(OSWIECIMKA et al., 2006; SCHUMANN; KANTELHARDT, 2011). O MF-DFA
tem sido utilizado para analisar sinais fisiolégicos (SHIMIZU et al., 2002;
FIGLIOLA et al., 2007; DUTTA, 2010), dados geofisicos (CURRENTI et al., 2005;
TELESCA; LAPENNA, 2006), registros da velocidade do vento (KAVASSERI;
NAGARAJAN, 2005; TELESCA; LOVALLO, 2011), registros hidrol6gicos
(KANTELHARDT et al., 2006; ZHANG et al., 2008) e séries temporais financeiras
(LIM et al., 2007; DU; NING, 2008; YUAN et al., 2009; WANG et al., 2009).

3.2.2. “Traveling Observer” Multifractal Detrended Fluctuation Analysis
Duarte-Neto et al. (2014) propuseram uma nova técnica robusta,
"Traveling Observer" Multifractal Detrended Fluctuation Analysis, que faz a ponte
entre os métodos usados para fractais geométricos e os utilizados para a série
temporal, para a analise de estruturas quase unidimensionais. Quando

assumimos uma forma de contorno como um monofractal, temos apenas um
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unico expoente (dimensao fractal), que muitas vezes ndao podem descrever

adequadamente a complexidade de contorno.

Essa técnica combina Analise de Fourier Regular (RFA)
(CHRISTOPHER; WATERS, 1974) e a MF-DFA, para preencher a lacuna entre
os métodos utilizados para fractais geométricos e aqueles usados para séries
temporais, reduzindo as limitacées apresentadas em técnicas existentes, para

analisar contornos de estruturas multifractais.

Através da RFA é feito o mapeamento do contorno para uma "série
temporal" de distancias do percurso central (definida pelo termo da harménica
nula), em uma velocidade angular constante. As flutuagées do caminho central
do perimetro de contorno sao registradas como "séries temporais", € o MF-DFA

€, entao, implementada para quantificar as correlacbes temporais desta série.

Duarte-Neto et al. (2014) demonstraram a capacidade da “Traveling
Observer" Multifractal Detrended Fluctuation Analysis na analise multifractal das
flutuacdes de contorno em revelar informacdes significativas em estruturas
naturais. Nesse estudo, sdo analisadas as flutuagdes de contorno de otdlitos de
peixes, a fim de analisar o comportamento multifractal de otélitos durante a vida
dos peixes e, em seguida, a existéncia de diferentes padrées de multifractalidade
entre as espécies de peixe e, a capacidade de parametros multifractais para
classificar otélitos de diferentes espécies. Duarte-Neto (2012) analisou o
processo de crescimento por agregacao microscopica sob diferentes condicoes
de crescimento, considerando tanto as alteracdes morfolégicas nos agregados
e a multifractalidade de suas flutuacoes.

3.3. Diffusion-Limited Aggregation (DLA)

O modelo DLA foi introduzido por Witten e Sander (1981) para descrever
processos como a deposicao dos ions nos eletrodos e descargas elétricas (raios)
(VICSEK, 1989). Esse modelo é aplicavel a agregacao de qualquer sistema onde
a difusao é o meio primario de transporte. Em uma aproximagcao discreta, pode-
se pensar que as particulas sao pequenos quadrados que se deslocam em uma
rede quadrada cuja constante de rede € igual as arestas do quadrado, tal que as



15

particulas preenchem a rede a medida que se chocam, agregando-se,

resultando em uma estrutura ramificada mostrada na Figura 3.3.

Figura 3.3: Exemplo de um DLA

O modelo DLA padrao é baseado nos seguintes passos (Figura 3.4):

Passo 1: uma particula que dara inicio ao agregado é chamada de
semente, colocada inicialmente no centro de um circulo (pixel preto) e outra
particula é liberada de uma posicao aleatéria, longe da semente (na borda do
circulo), escolhida uniformemente a partir de um circulo distante da semente com
um raio maximo (n,q,)- A particula liberada caminhara de acordo com uma
trajetéria Browniana, em que numa rede quadrada a particula move-se para
esquerda, direita, cima ou baixo, até atingir uma das 4 vizinhangas mais
proximas da semente, quando ela se fixa, formando um cluster (pixel branco), no
qual esse processo é realizado repetidamente (como mostra pra P1). Se a
particula em movimento anda muito longe a partir da semente, que cai para fora

da borda do circulo (como mostra para P2), outra particula é lancada.

Passo 2: Um Ar € adicionado ao raio inicial, com o objetivo de manter uma

distancia constante entre a posi¢ao inicial da nova particula e o aglomerado de
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particulas durante o processo de agregacao, ou seja, cada vez que uma particula
se agrega a estrutura, o tamanho do raio da estrutura é comparado com o raio
do circulo de langcamento e, por sua vez, aumenta a fim de manter uma distancia
minima.

Figura 3.4: Representacédo esquematica de um processo de agregacao limitada
por difusao.

o T P1
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| . 1
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Devido a simplicidade de seu algoritmo, o DLA é aplicado em diversas
areas, incluindo fenémenos bioldgicos, tais como: bactérias e neurdnios
(BARABASI; STANLEY, 1995), otdlitos (estruturas encontradas nos ouvidos
internos dos peixes) (Duarte-Neto et al. 2014), crescimento de corais, (MEAKIN,
1995; MERKS et al., 2003), cristais (BANFIELD et al., 2000), flocos de neve
(NITTMANN; STANLEY, 1987) e dissolugao quimica (DACCORD, 1987). Foram
estudados agregados formados a partir das versées do modelo DLA rede e fora
dela (MEAKIN, 1983a; BALL; BRADY, 1985; TOLMAN; MEAKIN, 1989;
KAUFMAN et al., 1995).

Durante o processo de formacao do agregado, este se ramifica em varias
escalas. A probabilidade para uma particula se agregar € maior na ponta dos
ramos do que no espaco onde se forma entre eles. Essa propriedade presente
em todas as escalas é responsavel pela natureza fractal do DLA (ROA, 2010).
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A probabilidade de crescimento de um determinado sitio do perimetro da
regidao analisada é a probabilidade de um caminhante aleatério visitar este sitio.
Esta probabilidade é dada por u, obedecendo a equacao de estado-estavel

Viu=0 (3.10)
onde u =1 quando esta dentro do sitio periférico e u =0 quando esta fora do sitio
periférico. A probabilidade que um sitio periférico seja visitado é proporcional ao
fluxo neste sitio, i.e. p < Vu.

O modelo padrao DLA na grade quadratica pode ser descrita pela
equacao de Laplace discreta. Temos um valor da funcao u(x,y) em um ponto
central u(x;, y;), assim:

Upj = (Uj—q,j + Upgpr,j + Uy jpr + U 1) /4 (3.11)

A equacdo acima mostra que a equacgao de Laplace calcula o valor da

fungéo pela u(xi,yj) média aritmética dos quatro valores vizinhos ao ponto de

coordenadas (x;,y;). Figura 3.5.

Figura 3.5: Representacéao grafica do espacamento da grade quadrada
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Batchelor e Henry (1993), por sua vez, propuseram a generalizagdo desse
modelo, levando em consideragcdo a probabilidade de agregacéo local (s),
definida como:

s = ag_ﬁ (3.12)
Onde o parametro 0 < a,, < 1 corresponde a tenséo superficial, e g € {1,2,3} é 0
namero de sitios vizinhos visto pela particula que se aproxima do cluster,

também em um movimento Browniano.
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Neste modelo, as condicoes de contorno sdo as mesmas do modelo
padrao. No entanto, a probabilidade do crescimento é dada por:

_ S(Uim1j + Uigrj + Upjur + Ugjo1) _ (3.13)
Pij = 4 = SUj,j

Batchelor, Dun e Henry (1993) estenderam a generalizagdo do modelo
DLA para uma grade triangular. A qual é considera uma estrutura triangular como
um quadrado deformado com ligacbes em diagonal, como representado na
Figura 3.6.

Figura 3.6: Representacao grafica da Distorcao da rede triangular para efeitos
das simulagdes.

A‘VAVAVAVA‘VA
VAV#VAVAV#Y

NN/

Fonte: Batchelor, Dun e Henry (BATCHELOR et al., 1993).

Baseado no modelo DLA generalizado, proposto por Batchelor e Henry
(1998), Duarte-Neto et al (2014) propuseram uma adaptacdo dessa
generalizacdo, utilizando o modelo off-lattice DLA, modificando o numero de
sitios vizinhos vistos pelas particulas de entrada. Nesse trabalho, foi utilizado
diferentes tipos de grades, levando em consideracao a tensao superficial, a fim
de avaliar a combinacao da tensao superficial e o fluxo da particula, bem como
diferentes propriedades do confinamento e as condi¢ées de contorno.

3.4. Analise multifractal no modelo DLA

Em diversos estudos, tem-se investigado a multifractalidade do modelo
DLA. Vicsek (1990) discute o conceito de multifractalidade da massa através de
modelos de agregacdo deterministicos e estocasticos de crescimento fractal.

Mostra-se que, nestes modelos, a escala da distribuicdo de densidade de
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particulas pode ser descrito em termos de uma hierarquia infinita de dimensdes
generalizadas. E ainda mostrou que os agregados formados pelo modelo DLA

sao multifractais.

Em simulacbes feitas por Meakin (1983a), a dimensao fractal de
agregados crescidos em grades foi de Dy ~ 5d/6 (d = 2, ...,6), assim para 2

dimensbes temos que Dy =1,67. Esse valor € um pouco diferente dos

encontrados em estruturas off-lattices, ou seja, crescidas fora da grade no qual
Ds = 1,71 (TOLMAN; MEAKIN, 1989). Conforme Meakin (1986), a anisotopria €
menor em agregados obtidos por off-lattices DLA. Os autores Family et al. (1986)
investigaram o processo de agregacao limitada por difusdo (DLA) em uma grade
guadrada e encontraram que, independentemente da forma inicial das particulas

de semente, o padréao final do agregado tem um formato anisotrépico.

Hayakawa et al. (1987) investigaram a distribuicdo de probabilidade de
crescimento e verificaram que a dimensdo generalizada D(q) depende
fortemente de q e o espectro f(a) € continuo. De acordo com seus resultados,
sugeriram que processos de crescimento pelo modelo DLA nao pode ser descrito

por uma teoria de escalonamento simples com poucos expoentes escalares.

Diversos estudos verificaram que a multifractalidade do DLA dimuinui
monotonamente com o aumento do g, tanto em relacdo a distribuicdo de
probabilidade de crescimento (NITTMANN et al., 1987; NAGATANI, 1988)
quanto a distribuicdo de massa (VICSEK et al., 1990; HANAN; HEFFERNAN,
2001, 2012).

Rodriguez-Romo e Sosa-Herrera (2013) verificaram que grandes clusters
tém uma tendéncia a apresentar comportamento monofractal para a distribuicao
em massa. Esse autores concluiram que comportamentos multifractais,
observados sem escalas intermediarias, ocorrem devido aos efeitos de tamanho
finito e estes efeitos tendem a desaparecer a medida que o numero de particulas

em agregados aumenta.

Diferentemente de muitos autores que analisaram o comportamento
multifractal da massa dos agregados e a distribuicdo de probabilidade de
crescimento, Duarte-Neto (2012), em seu estudo, analisou 0 comportamento

multifractal das flutuacées do contorno dos agregados gerados a partir do
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modelo de generalizagdo DLA padrdo, levando em consideracdo a tenséo
superficial e através de um conjunto de parametros extraidos a partir do espectro
multifractal. Para extrair as flutua¢des do contorno, utilizou a técnica “Traveling
Observer" Multifractal Detrended Fluctuation Analysis. Em seus resultados,
pode-se verificar que a multifractalidade dos agregados depende do a,, tornando-
se mais fraco no limite para o DLA padréo (a, = 1), a multifractalidade mais forte
foi observada para a, = 0,07. O autor sugere que esse valor corresponde ao
ponto critico, em que ocorre uma transicdo entre uma fase "ordenada" e uma
fase "desordenada". Verificou-se também que a formacao de ramificacdo nos
agrupamentos simulados depende principalmente da tensdo superficial e o
parametro multifractal a, funcionou como um parametro de ordem e o Aa como

sua fungao.

3.5. Transicao de fase

A palavra fase é utilizada para designar qualquer estado especifico da
matéria, tal como o de um sélido, um liquido ou um gas. Um exemplo comum é
o composto H,0, existe na fase liquida como agua, na fase soélida (gelo) e na
fase gasosa (vapor d’ agua). A transicao de uma fase para outra é chamada de
transicdo de fase ou de mudanca de fase. As transicbes de fase sdao muito
comuns na natureza (OLMSTED, 2000). Essas transi¢cdes sao caracterizadas
por mudangas bruscas ou descontinuas nas propriedades termodindmicas do
sistema como resposta a variacdes continuas de alguma condi¢cdo externa,
como temperatura, pressdo, campo magnético (BRAGA, 2006). Uma transicao
de uma fase para outra geralmente ocorre quando existem condicbes de
equilibrio entre as fases, e para uma da pressao isso ocorre para uma
temperatura definida (YOUNG, 2008). Essas condicoes podem ser representado
em um grafico P (pressdo) em funcao T (temperatura), chamado de diagrama de

fase, como exemplo Figura 3.7.

Uma caracteristica comum em transicoes de fases & a existéncia de
parametros que tém um valor ndo nulo em uma temperatura abaixo da
temperatura critica e que se anulam continuamente na temperatura critica. Tal

parametro é conhecido como parametro de ordem (SALINAS, 2005).



21

Figura 3.7: Diagrama de fases, em termos de pressao contra temperatura, de um
fluido simples. Neste diagrama, as curvas SV, LV e SL representam condi¢cdes
de pressao e temperatura para as quais existe transicdo de fase. A curva SV
representa os estados de equilibrio em que a fase sélida coexiste com a fase de
vapor, a curva LV representa os estados de equilibrio em que a fase liquida
coexiste com a fase de vapor e a curva SL representa os estados de equilibrio
em que a fase soélida coexiste com a fase liquida. Além disso, PC é o ponto critico
e PT é o ponto triplo. O ponto triplo representa o estado da substancia em que
coexistem, em equilibrio, as fases sdlida, liquida e gasosa. A linha tracejada
representa a curva de coexisténcia das fases sélida e liquida para a agua, que
tem um comportamento anémalo.

Pll

Fase solida

. SL

Fase ligquida
LV

Py P

Fase gasosa

sV

Tep Ter T

Fonte: Salinas, 2005.

Um outro exemplo de transicao de fase, é a mudanca de fase sofrida por
alguns materiais magnético. Tais materiais, a medida que aumenta sua
temperatura, a magnetizacao diminui continuamente até atingir um valor nulo na
temperatura critica. Assim, esses materiais mudam da fase magnética para a
fase paramagnética. Ao mesmo tempo observa-se uma divergéncia na
susceptibilidade magnética do sistema (MOL, 2009), se comportando como um
parametro de ordem. A susceptibilidade magnética € uma medida da capacidade
do material adquirir magnetizacdo. Quanto maior a susceptibilidade, maior sera

a magnetizacao do material.
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3.6. Tensao Superficial

A tensdo superficial € uma forca molecular de coeséo, cuja o efeito é
minimizar a area superficial do fluido (MONTEIRO, 2006). A tensdo superficial
surge nos liquidos como resultado do desequilibrio entre as forgas agindo sobre
as moléculas da superficie em relagdao aquelas que se encontram no interior da
solucdo (BEHRING et al., 2004).

As forcas intermoleculares nos liquidos séao diretamente responsaveis por
fenbmenos de capilaridade tais como a subida de liquido em tubos capilares, a
completa umidificacdo de uma toalha quando uma ponta fica mergulhada na
agua, e também por fenbmenos de superficie tais como uma agulha que flutua
sobre a superficie da agua, muito embora sua densidade seja muito maior do
gue a da agua, a caminhada dos insetos sobre superficies liquidas (YOUNG,
2008).

As moléculas da camada superficial do liquido tém energia potencial
maior do que as moléculas do interior, essa energia é resultado do trabalho
realizado pelas forcas de atracao exercidas pelas moléculas do interior do liquido
sobre as que se deslocam para a superficie (YOUNG, 2008). E como qualquer
sistema em estado de equilibrio, para o qual a sua energia € minima, um liquido
em equilibrio deve ter a menor area superficial possivel, ou seja, devem existir

forcas agindo no sentido de reduzir esta area.

Para o crescimento DLA, parametro a,, € analoga a "tenséo superficial"
(MEAKIN et al.,, 1987; BATCHELOR; HENRY, 1992). Esta analogia esta
frequentemente relacionado com interacdo de fluidos, quando a forma da
superficie de um liquido depende das propriedades do fluido ou na superficie
gue esta em contato, tais como 0 manejo viscoso, estudada por Meakin et al .
(1987). A referéncia para o efeito de "tensao superficial” na forma de agregados
foi feita pela primeira vez por D'Arcy Thompson em 1917 para descrever a forma
de agregados de células e tecidos (THOMPSON, 1992).
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4. METODOLOGIA
4.1. Diffusion-Limited Aggregation (DLA)

Os passos do modelo DLA utilizados no presente estudo sao analogos ao
do modelo DLA padrao, vistos na secao 3.3. Modificamos o nUmero de possiveis
direcbes para o passeio aleatério e o numero de sitios vizinhos vistos pelas
particulas de entrada. Na grade triangular, a particula se move aleatoriamente
em seis direcoes e a off-lattice DLA que usa um passeio aleatério fora da grade,
diferentimente da grade triangular.

4.1.2. Grade Triangular

O modelo DLA padrdo sobre a rede triangular € entdo descrita pela
equacao de Laplace discreta:

Wij = (Ui + Wiprj + Upjer U jog + Wmg o1 + Wi j41) /60 (41)

Esta equag&o calcula o valor da fungéo u(x;, yj) pela média aritmética dos
seis valores vizinhos ao ponto de coordenadas (x;, y;).

Nessa generalizacdo, levamos em consideracdo a probabilidade de
agregacao local (s), definida como:

s = ag_ﬁ (4.2)
onde B € {1,2,3,4,5}, e representa o numero de sitios vizinhos visto pela particula
que se aproxima do agregado. Segue as mesmas condicbes de contorno do
modelo padrédo. Porém, a probabilidade do crescimento num sitio neste caso é:

Dij =SWi—1j + Ujprj + Ui jr + U j—g F Uiqjo1 + Uiprj41) /6 (4.3)

4.1.3. Off-Lattice

Em um modelo off-lattice DLA, as particulas sdo representadas como um
circulo de diametro constante, diferentemente do modelo lattice DLA em que as
particulas sdao em formas de quadrados (MOLCHANOV, 1999). Além disso,
perde simplificacdo de que as particulas poderiam mover-se somente na
horizontal ou na vertical, no caso de uma rede quadrada. As particulas estao se

movendo livremente através da area em qualquer direcao.
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O processo basico para a formacao de aglomerados por meio de off-lattice
DLA é como se segue: inicialmenteo, clusterou agregado consiste em uma unica
particula de semente. Uma nova particula € langcada, que pode realizar um
passeio aleatorio continuo até que ela atinga o cluster. Depois, outra particula é
lancada e este processo € repetido até o cluster atingir um tamanho pré definido
(OSSADNIK, 1991). Se uma particula se sobreponha outra, essa particula é

movida para outra posicao e é incorporada no agregado (VICSEK, 1989).
e Off-Lattice com 4 vizinhos

Nessa generalizacdo, levamos em consideracdo a probabilidade de
agregacao local (s),definida como:

s = az_ﬁ (4.4)

onde o parametro 0 < a,, < 1 corresponde a tenso superficial local, e § € {1,2,3}
€ 0 numero de sitios vizinhos visto pela particula que se aproxima do cluster.

e Off-Lattice com 8 vizinhos

Nessa generalizagdo, levamos em consideracdo a probabilidade de
agregacao local (s), definida como:
s = a;_ﬁ (4.5)

Nesse caso, B €{1,2,3,..,7} € o numero de sitios vizinhos visto pela
particula que se aproxima do cluster.

4.2. “Traveling Observer” Multifractal Detrended Fluctuation Analysis
4.2.2. Sériede dados

Inicialmente, as imagens do contorno das estruturas obtidas pela
generalizagao do modelo DLA sao sobrepostas sobre um plano cartesiano, de
tal maneira que o centro de massa do contorno seja o centro dos eixos

coordenados (Figura 4.1).
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Figura 4.1: Em (A), imagem obtida pela generalizagdo do modelo DLA off-lattice
4 vizinhos com 50.000 particulas e a, = 0,11. Em (B), representagdo de seu
contorno que serve para definir a série periédica do contorno de flutuacoes.

A r 300 B

- 300

Seja C o contorno do agregado. Assim, a série de dados é utilizando os
valores do raio r do contorno no angulo ¢. Os valores dos raios sao calculados
através das distancias do centro no ponto P(0,0) ao ponto (x;,,¥;,), Onde
XipYip € Ce1=123,..,n,umavezque x e y sdo as coordenadas do pixel do
contorno no angulo ¢, com ¢ variando de - a 7.

O raio do contorno r. normalizado (adimensional) no ponto i do contorno

N R (4.6)

Tm

dos agregados € definido como:

=

em que n, € definido como a média dos raios de k pontos na estrutura, r,, =
k=1 Yk Lr, (LESTREL, 1997). Portanto, ser, < 1, 0 ponto do contorno esta dentro
do circulo. No entanto, se . > 1, o ponto do contorno observado esta fora do

circulo.

4.2.3. Multifractal Detrended Fluctuation Analysis (MF- DFA)
Seja w, uma série temporal de r. com valores entre —m e m, de
comprimento N, correspodente ao numero de pixels que formam o contorno, com

média w.
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O algoritmo do MF-DFA é dado a seguir:

1. Inicialmente, a série temporal w; € integrada produzindo:
i
Yy, = Z(wk W), i=1,..,N (4.7)
k=1

emque w = %2?’:1 wy representa a meédia da serie wy.

2. A série integrada Y; é dividida em N = int[N/s|] segmentos nao
sobrepostos de igual tamanho s e em cada segmento s = 1, ..., N;.

3. Calcula-se a tendéncia local y,(i) para cada um dos N, segmentos pelo
ajuste linear ou polinomial. Entdo, determina-se a variancia sem

tendéncia:
F2(s,v) = %Z{Y[(U “Ds+1]-pOR v=1.,N, (48)
i=1

4. A funcéao de flutuacao de ordem g da série € dada pela expressao

Ng q
F(s) =12 > (s vl (4.9

onde g pode assumir qualquer valor real, exceto zero. Em aplicagdes na pratica,
o valor de g é truncado em valores positivos e negativos. No presente estudo, o
q variade -10 a 10.
5. Se a série wy possui as correlacdes de longo alcance, a fungcao de
flutuagéo F,(s) aumenta com s, como uma lei de poténcia,
Fy(s)~s"@ (4.10)

O expoente de escala h(q) representa o coeficiente angular da reta
log(s) versus logF,(s). Para valores positivos de q, h(q) descreve a invariancia
escalar dos segmentos com grandes flutuacdes e, para valores negativos de q,
h(q) descreve a invariancia escalar dos segmentos com pequenas flutuacoes.
Em processos monofractais, o valor do expoente h(q) é constante (independente
de q) e para processos multifractais h(q) € uma funcao decrescente de gq,
significando existéncia de uma hierarquia de expoentes de correlacdo e uma
maior complexidade de organiza¢ao temporal.
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Além da forma funcional h(q), as propriedades multifractais do contorno
também podem ser caracterizadas através do espectro de singularidade f(a),
que se relaciona ao expoente t(q) obtida através da transformacao de Legendre,

d
a(q) = 7'(q) = 29 f@) = qa(@—@  (@411)
dq

onde 7(q) = qh(q) — 1 e é denominado expoente de escala de Renyi. Temos que
a(q) é o poder de singularidade ou expoente Holder, enquanto f(a) denota a
dimensao do subconjunto da série que € caracterizado por a(q).

Em séries temporais monofractais, o espectro é representado por apenas
um ponto; ja para uma série multifractal, o espectro é representado por uma
funcédo céncava para baixo, em que f(a) avalia o grau de multifractalidade do
processo (FEDER, 1988; KANTELHARDT et al., 2002).

Um conjunto de parametros pode ser extraido a partir dos espectros
multifractais (Figura 4.3) para a caracterizagdo de complexidade de contorno,
cada um com uma interpretagao intuitiva (DUARTE-NETO et al., 2014):

i) ap, aposicdo do maximo de f(a), que corresponde ao ponto em que g —
0.

i) Aa, a largura do espectro, a estimativa do intervalo de a onde f(a) > 0,
obtido como Aa = apax — Amin-

i) Aa +, a contribuicAo da parte positiva de g na gama do espectro,
calculado pela Aa+= ay — apin-

iv) Aa —, a contribuicdo da parte negativa de g na gama do espectro,

calculado pela Aa—= a4 — @p-

Figura 4.2: Representacdo esquematica dos parametros multifractais extraidos
a partir do espectro singularidade.

F-3

o)

v

Ao+ Act—

Aot

Fonte: Duarte-Neto et al. (2014).
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Estes parametros descrevem a multifractalidade do sinal e,
consequentemente, a "Complexidade" da forma de contorno. O a, da indicagao
se 0 processo subjacente é regular na aparéncia (TELESCA; LAPENNA, 2006).
Assim, se a, & baixo, o sinal é ndo correlacionado e o0 processo subjacente
“perde a estrutura fina”, exibindo um contorno suavizado (SHIMIZU et al., 2002).
O parametro Aa mede a amplitude de expoentes fractais necessarios para
descrever o sinal, ou seja, mede a largura do espectro de singularidade f(«).
Portanto, quanto maior a amplitude, mais "forte" sdo as caracteristicas
multifractais. Parametros Aa + e Aa — funcionam como uma medida do dominio
de expoentes fractais da maior e menor singularidade, respectivamente. Quanto
maior for Aa —, mais forte 0 peso da parte negativa de q no espectro fractal e
pequenas flutuacbées dominam o contorno (correspondente a estrutura fina) e,
se 0 espectro é dominado por Aa + , grandes flutuagcées dominam o contorno.

4.3. Simulacoes

Os algoritmos foram implementados em linguagem C/C++ e, a maquina
utilizada nas simulacdes possui processador Core i5 e meméria RAM de 4G. Os
algoritmos foram divididos em duas etapas:

I. O crescimento dos agregados é com base na generalizacdo do modelo
DLA, levando em consideracdo a tensao superficial, modificando a
restricdo do numero de possiveis diregcdes para o passeio aleatério e o
namero de sitios vizinhos vistos pelas particulas de entrada, variando o
valor de a,de 0,01 a 1,0 ao passo de 0,01. Inicialmente, uma semente foi
colocada no centro de uma matriz de 512 x 512. As novas particulas eram
liberadas a partir de uma posicao aleatéria em um circulo com o raio inicial
de 100. Essas particulas se movem de forma aleatéria (Grade triangular)
ou através de um passeio aleatério continuo (Off-lattice). As particulas
que atingem o circulo de langamento sdo descartadas e, as que atingem
o perimetro de crescimento tém probabilidade de agregacéo (s) (Eq.(4.2),
(4.4) e (4.5), para a grade triangular, off-lattice com 4 vizinhos e off-lattice
com 8 vizinhos, respectivamente). Cada vez que uma particula se agrega,
o tamanho do raio do conjunto € comparado com o raio do circulo de

lancamento, que €, por sua vez, aumentada a fim de manter uma distancia
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minima de Ar = 10 (Figura 3.4). Cada processo de agregacao termina
quando o conjunto atinge o tamanho de 50 mil particulas. Cada condigcéao
de crescimento foi repetida 20 vezes para minimizar as variacées devido
a um erro aleatério, totalizando 3000 imagens. Em simulacbes off-lattice
com 4 vizinhos, as simulagbes duravam em média 15 minutos. No
entanto, para off-lattice com 8 vizinhos, duraram em média 35 minutos e,
na grade triangular, duraram em média 20 minutos.

Deteccao contorno dos agregados e analise multifractal do contorno a
partir da técnica "Traveling Observer" Multifractal Detrended Fluctuation
Analysis, descrita no tépico 4.2. Para cada agregado, foi obtido uma
matriz com informacdes das particulas extraido do contorno. A partir
dessas informacdes, obtivemos o espectro de singularidade, bem como
os parametros multifractais de cada agregado para os diferentes grades

e tensao superficial (a,).
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5.  RESULTADOSE DISCUSSOES

As Figuras 5.1, 5.2, 5.3 e 5.4 mostram os conjuntos de agregados obtidos
a partir do modelo generalizado DLA para a grade quadrada, off-lattice com 4 e
8 vizinhos e a grade triangular, respectivamente. Nota-se que as estruturas
obtidas a partir de uma baixa probabilidade de agregacado, os agregados sao
mais compactadas, assemelhando-se a estruturas obtidas pelo modelo de Eden
(BARABASI; STANLEY, 1995) e, consequentemente, resultando em uma
superficie mais lisa. Porém, a medida que essa probabilidade aumenta, as
estruturas tornam-se mais onduladas, com saliéncias e cavidades e mais
ramificadas. Esta caracteristica é observada na natureza durante o processo
de biomineralizacdo (SOLLNER et al., 2003; MURAYAMA et al., 2005;
MUKKAMALA et al., 2006; SPADAFORA et al., 2010). De acordo com Duarte-
Neto et al. (2014), isso ocorre porque, quanto menor o valor da tenséo superficial
(ap), a nova particula langada necessitara de mais vizinhos para que se conecte
com a estrutura. Assim, a maneira como a particula se agrega uma com as outras
€ uma caracteristica importante para controlar a rugosidade da forma do
agregado. Observa-se ainda, através dessas figuras, que as estruturas, obtidas
usando grade triangular ou off-lattice com 8 vizinhos, apresentaram formas
arredondadas, enquanto off-lattice com 4 vizinhos resulta em formas quadradas,
semelhantes as de simulacées em uma grade quadrada (DUARTE-NETO et al.,
2014).
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Figura 5.1: Diagrama morfoldégico de agregados com 50 mil particulas com

diferentes probabilidades de agregacéo (grade quadrada).
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Fonte: Duarte-Neto et al. (2014b)



32

Figura 5.2: Diagrama morfoldégico de agregados com 50 mil particulas com
diferentes probabilidades de agregacéo, (off-lattice DLA com 8 vizinhos).
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Figura 5.3: Diagrama morfolégico de agregados com 50 mil particulas com
diferentes probabilidades de agregacéo, (off-lattice DLA com 8 vizinhos).
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Figura 5.4: Diagrama morfoldégico de agregados com 50 mil particulas com
diferentes probabilidades de agregacéao, (DLA grade triangular).
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Para as diferentes grades, verificou-se que o expoente generalizado h(q)
apresenta um decaimento monétono em relagéo a q (Figura 5.5 A, Figura 5.6 A
e Figura 5.7 A), ou seja, a funcao h(q) decai a medida que g aumenta, indicando
a necessidade de diversos expoentes de escala para descrever as propriedades
fractais de diferentes momentos de q.

Alternativamente, a propriedade multifractal também pode ser refletida por
outras duas medidas: o expoente de Rényi t(q) e o espectro de singularidade
f(a), obtidos através do expoente generalizado de Hurst. Nas Figuras 5.4 B, 5.5
B e 5.6 B, verifica-se que o expoente t(q) ndo é funcao linear de g, apresentando
dois diferentes regimes para os valores g negativos e positivos, mostrando que
as flutuacdes de contorno dos agregados obtidos por diferentes grades possuem
propriedades multifractais. A mesma conclusao pode ser obtida observando-se
os espectros de singularidade f(a) (Figura 5.5 C, Figura 5.6 C e Figura 5.7 C),
0s quais exibem uma forma cbncava para baixo com um ponto maximo,
reafirmando a presenca de multifractalidade. Tais caracteristicas foram
encontradas por Duarte-Neto (2012) ao analisar a multifactalidade de agregados
na rede quadrada.

As Figuras 5.4, 5.5 e 5.6 mostram que a multifractalidade dos agregados,
obtidos pela generalizacdo do modelo DLA padrao para triangular lattice e off-
lattices (4 e 8 vizinhos), dependem da tensé&o superficial (a,), tornando-se mais
fraca a medida que se aproxima do limite de um DLA padréo (a, = 1). O mesmo
acontece em resultados encontrados por Duarte-Neto (2012) em agregados
obtidos a partir da grade quadrada. A fraca multifractalidade também foi
observada para o DLA padrao em outros estudos, tanto em relacdo a
multifractalidade na distribuicdo de probabilidade de crescimento durante o
processo de DLA (HAYAKAWA et al.,, 1987; NITTMANN; STANLEY, 1987)
guanto na distribuicdo de massa (VICSEK et al., 1990; HANAN; HEFFERNAN,
2001, 2012).
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Figura 5.5: (A) O g-ésimo momento versus o expoente generalizado h(q), (B) g-
ésimo momento versus o expoente multifractal t(q), e (C) o espectro de
singularidade f (a) para diferentes valores de a,, (Off-lattice com 4 vizinhos).
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Figura 5.6: (A) O g-ésimo momento versus o0 expoente generalizado h(q), (B) g-
ésimo momento versus o expoente multifractal t(q) e, (C) o espectro de
singularidade f(a) para diferentes valores de a, (Off-lattice com 8 vizinhos).

0 | 2 4
o
A _.|B
o | P
o o o mel
e =L T P LT L mERETT
v-v-v...v,_v: 8. ;g;::%g'.&;r.-u b4
0~0-0 i A o =BT
- -0-6..9__0‘0\‘7 '°_°'°'°‘“‘°-°-e-a~.o-¢ = a‘ii@";"
= = 5*]
= A-a-Aep-p o g i ,*:1‘3356’
~Bop ¢ V., by G
dadodad ~8, o Vg 3:3 feﬂ
o R ST S 3 5 3 5 B e e
= T =T TP a2 28 b b o st 4 g 4 =¥
g =% 0,01 0,04 -9 006-9— 0074 010—+ 0,15 0.50 8. =% 0,01 0,04 -%- 006—6— 0,074 010—+ 015 0,50
T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
-10 -8 -6 -4 2 0 2 4 6 8 10 -10 -8 6 -4 2 ] 2 4 6 8 10
q q
LIS P 0,01 0,04 -~ 0,06~ 0,07~ 0,10=+ 0,15 0,50 C

(o)
04 6 08
1 1 1
Sdir gy
44_4\4‘0. X
g
-
7
s
d
-l/
-

00 02
Il
T
—+
-||H" b

08 1.0 12 14 16 18 20 22 24 26



37

Figura 5.7: (A) O g-ésimo momento versus o expoente generalizado h(q), (B) g-
ésimo momento versus o expoente multifractal 7(q), e (C) o espectro de
singularidade f(a) para diferentes valores de a, (Grade Triangular).
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Nas Figuras 5.7 B, 5.8 B e 5.9 B, observa-se o parametro Aa em funcao
de a, para os agregados com diferentes grades. A largura do espectro
multifractal € o melhor indicador do grau de multifractalidade de um processo
estocastico. Quanto maior o valor assumido por Aa (maior largura do espectro
multifractal), mais forte a multifractalidade (DUARTE-NETO et al., 2014).Para
agregados off-lattice com 4 vizinhos e a grade triangular, a multifractalidade mais
forte foi observada para a;,, = 0,06 (Figura 5.5 C e Figura 5.7C). O pico observado
em Aa + corresponde a esse valor (Figura 5.8 D e Figura 5.10 D). No entanto,
estruturas obtidas como DLA off-lattice com 8 vizinhos, o agregado com a,, =
0,04 foi o qual apresentou a multifractalidade mais forte (Figura 5.6 C), e o pico
observado para Aa + corresponde também a esse valor (Figura 5.9 D). Assim,
diferem da grade quadrada que apresentou multifractalidade mais forte no
agregado com «a,, = 0,07 (DUARTE-NETO, 2012).

Se fizermos uma analogia dos parametros multifractais obtidos aqui com
grandezas termodindmicas em outros sistemas fisicos, podemos considerar a

tensao superficial a,, como responsavel por provocar flutuagées no contorno dos
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agregados (equivalente a temperatura), o ponto maximo «, do espectro de
singularidade f(a) como um parametro de ordem (magnetizacao) e Aa, sendo
sua funcao resposta (susceptibilidade) (Figura 5.8 A e B, Figura 59 Ae B e
Figura 5.10 A e B). Assim, com essa relagdo, podemos verificar a existéncia de
uma transicao de fase. Os picos apresentados nas Figuras 5.7B, 5.8B e 5.9B
seriam os pontos criticos (a, = 0,06 ou 0,04). Para valores abaixo de a,, a fase
€ ordenada, na qual os contornos dos agregados sao mais suaves e, para
valores acima de a,, a fase € desordenada, onde os contornos sio rugosos.
Essa transicdo de fase estd associada a bruscas alteracées estruturais em
resposta a variagdo da tenséo superficial (a,).De acordo com Duarte-Neto et al.
(2014), os valores de a, é baixo quando as flutuagdes do contorno nao estédo
correlacionadas e o processo subjacente “perde a estrutura fina”, ou seja, a
estrutura dominante tem mais energia em maiores flutuagdes, uma vez que

pequenas flutuacdes tornam-se menos frequentes.

Figura 5.8: Variagdo dos parametros multifractais como uma funcgéo da "tensao
superficial" (a,). (Off-lattice com 4 vizinhos)
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Figura 5.9: Variagdo dos parametros multifractais como uma funcao da "tensao
superficil" (a,). (Off-lattice com 8 vizinhos)
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Figura 5.10: Variagao dos parametros multifractais como uma fungao da "tensao
superficial" (ay). (Triangular lattice)
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As Figuras 5.10 A-D mostram que o comportamento dos parametros
multifractais depende do numero de vizinhos observados pela particula que em
movimento, ou seja, depende da grade utilizada. As caracteristicas multifractais
da grade quadrada e do off-lattice com 4 vizinhos apresentam o mesmo
comportamento. Porém, para o off-lattice com 8 vizinhos e o triangular lattice
apresentam comportamentos diferentes. No off-lattice com 8 vizinhos, o
parametro a, varia de 1,69 a 0,83, apresentando um decaimento monétono em
relago a a,. Para uma tenso superficial a, = 0,01, ao analisarmos os demais
parametros, observamos os valores iniciais Aa = 0,71, Aa—= 0,51 e Aa+= 0,19
e, verificamos também um pico em a, = 0,04 com Aa = 1,10 e Aa+= 0,48; ja
para o parametro Aa —, o valor maximo foi de Aa—= 0,67 com a, = 0,06. No
entanto, na grade triangular, foi observado um comportamento um pouco
diferente entre a, = 0,01e a, = 0,04, onde os valores de a, aumentam antes
do decaimento padrdo apresentados para todas as grades. Atribui-se essa
distincdo ao fato de que os agregados formados a partir desta grade estejam
bem mais proximos a um circulo. Ainda em relacado a grade triangular, verifica-
se para uma tensao superficial a, = 0,01, que os valores iniciais para os
parametros multfractais sdo Aa = 0,56, Aa—= 0,43 e Aa+= 0,14, apresentando
um ponto maximo de Aa =1,09 e Aa+=0,52 para a, =0,06; ja para o

parametroAa —, o pico observado foi com a, = 0,09 (Aa—= 0,69).

De acordo com Duarte-Neto et al. (2014), essa direfenca entre as grades
estda relacionada a forma do agregado e nao as restricoes nas direcdes
disponiveis para os passeios aleatérios. A partir desses resultados, verifica-se
gue nao importa se a particula usa um passeio aleatério continuo fora da grade
ou um passeio aleatério em uma grade, o comportamento dos parametros
multifractais sera semelhantes. No entanto, a forma do agregado altera um
pouco esse comportamento.

Da mesma forma que Duarte-Neto (2012) obteve expoentes criticos que
tornaram o sistema independente de escala (numero de particulas agregadas),
€ provavel que haja expoentes criticos que tornam o comportamento dos
parametros multifractais universal quanto ao numero de vizinhos, mais

precisamente a forma dos agregados. A dependéncia de escala apresentada
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pelo Gltimo autor citado pode ser na verdade a mesma dependéncia da forma
apresentada no presente trabalho, uma vez que estruturas com um menor

numero de particulas apresetaram formas mais arredondadas.

Figura 5.11: Valores médios dos parametros multifractais como uma fungéo da
tenséo superficial (a,) para diferentes grades.
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6. CONSIDERACOES FINAIS

Este trabalho teve como objetivo avaliar as propriedades multifractais de
estruturas obtidas pela generalizacdo do modelo DLA que leva em consideracao
a probabilidade de agregacao local em diferentes grades (grade triangular e off-
lattice), modificando o niumero de possiveis direcdes para o passeio aleatoério e
0 numero de sitios vizinhos experimentados pelas particulas de entrada a partir
da técnica “Traveling Observer” Multifractal Detrended Fluctuation, extraindo um
conjunto de parametros a partir do espectro mulifractal.

Independentemente do tipo de grade utilizada nas simulacdes, os
agregados obtidos a partir de uma baixa probabilidade de agregacao local séo
mais compactos e, a medida que aumenta a probabilidade, as estruturas tornam-
se mais onduladas e mais ramificadas. Verificou-se que ndo importa se a
particula usa um passeio aleatério continuo fora da grade ou um passeio
aleat6rio em uma grade, o comportamento dos parametros multifractais sera

semelhante. No entanto, a forma do agregado altera esse comportamento.

Para as diferentes grades, o parametro a, se comportou como um
parametro de ordem e Aa sendo sua funcdo resposta. Verificou-se uma
transicdo de fase dos agregados, na qual as estruturas passam de uma fase
ordenada para uma fase desordenada. Os parametros multifractais abordados
nesse trabalho podem ser utilizados para expressar quantitativamente o nivel de
organizacao das particulas dos agregados naturais. Portanto, o comportamento
desses parametros demonstra forte semelhanca com transicbes de fase
observadas em outros sistemas classicos da fisica estatistica, mostrando
propriedades ainda ndo observadas para um modelo de agregagao microscopico
em diferentes grades.
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