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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferengas Finitas

Por Qué Modelos Matematicos e/ou Computacionais?

Modelos Computacionais permitem:
@ Simular varios cenarios, que seriam muito mais caros pela
via experimental.
@ Insights sobre a dindmica dos fendbmenos envolvidos.
@ Auxiliar no planejamento e otimizagéao.
@ |dentificar e quantificar relagdes entre propriedades.
@ Outros Insights.
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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferengas Finitas

Equacdoes em Derivadas Parciais (EDPs)

acy

ot

—6-[D/§C/—C/V]+R/C/ VXeQC RS e t € (0,00)

= (5 a— 8—) operador gradiente, - produto escalare I = (1,..., N)).

Problema Direto: ¢(t, X) incognita e D;(X), V(X), Ri(t, X) conhecidos.

Coeficiente de difusdo D,(X), velocidade da convecgéo V(X) e coeficiente da
reagéo Ry(t, X).

N, EDPs de segunda ordem em X e primeira ordem em ¢.

N; EDPs lineares porque se ¢; e ¢; sdo solugdes da EDP /, entdo ¢; + ¢ é
solugdo e A¢; é solugao também.

Estas EDPs podem ser classificadas como Elipticas, Parabdlicas e Hiperbdlicas.

E necessario impor condigées no contorno de Q e em t = 0 para garantir uma
Unica solugao.
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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferengas Finitas

Condicéao Inicial e Condi¢cboes de Contorno

d(X), VXeEQUIQUIaUT,

@ Condigao Inicial ¢;(t =0, X) = { 0 VX QU 09 UTaUT
’ a b

@ Exemplo de Condigdes de Contorno:
7 vetor normal unitario saindo de cada contorno

. Contorno Externo
Ve (t,001) = g1,(1), ¢(t,002) = go (1) e 02 =00 U
Contornos Internos
. 60}(1’, rb,]') = f/,b’j e n- ﬁC/(l‘7 Fam) = fi.a,m

3)

3)

Dominio
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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferencas Finitas

Topicos

Q Equagao em Derivadas Parciais Modeladora

@ Modelagem Computacional via Diferencas Finitas

G. B. Alvarez Remediagéo Eletro-C



Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferencas Finitas

Aproximacao pelo Método de Diferengas Finitas - |I.

):

ac 8%¢ 8%¢
Derivadas Aproximadas por Diferencas Finitas em Q ¢ R? para — = F(¢}, — , ——
p p ¢ para — (c ox2’ Oy2
k1 _ ok
@ Derivada Temporal 6—; = ”Tt” avangada no tempo com discretizagao

At e indice k.

@ Derivada Espacial Centrada de 22 Ordem com discretizagdo Ax, Ay e indice i, j

K K K K
ac Ci+1,j - Ci—1,j ac Cijy1 — Ci,j—1

ox 2AX ooy 2Ay
@ Derivada Espacial Centrada de 22 Ordem com discretizagdo Ax, Ay e indice i, j
92¢ C,+1 J ZC“ + Ck ¢ ck ZC" + Ck.

ij+1 ij—1
ox? Ax2 T gy? Ay2
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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferencas Finitas

Aproximacao pelo Método de Diferengas Finitas - II.

Derivadas Aproximadas por Diferencas Finitas nos Contornos:

@ Espacial Avangada de 22 Ordem para pontos do tipo

1
I

dc 730{fj+4c,k+1j C};z’j ac _ —3CkK, +4C,IJr1 C;fj+2
ax 2AX T 9y 2Ay

@ Espacial Atrasada de 22 Ordem para pontos do tipo
a 3Cf; —4Cf  ;+CF ac 3Cf; —4Cf, 4 +Cf,

ox 2Ax oy 2Ay
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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferencas Finitas

Aproximacao pelo Método de Diferencas Finitas - lI.

Métodos Implicitos Obtidos:
@ Método de Euler Implicito
K+1 Kk
C/,/ _Cl)/' *F(CK'H Ck+1 Ck+1 ok+1 Ck+1)
At = i—1,j7 Yij—1Yij 0 Vit Vi

Resultando num Sistema Linear de Equagdes Algébricas na forma
ACK+1 = Ck onde A é uma matriz quadrada de ordem N pentadiagonal, e
CK+1 é o vetor incognita.

@ Método de Crank-Nicolson

K1 K
Cj —Gi_
Al
k+1 k+1 k+1 k+1 k+1 K k k k k
5 [F(CE 5 G Gl Gy Cifen) + F(CE4 Gy Gl G oG]

Resultando num Sistema Linear de Equagdes Algébricas na forma
BCK+1 = DC¥, onde B e D séo matrizes quadradas de ordem N
pentadiagonais, e Ck*1 & o vetor incognita.
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Equagdo em Derivadas Parciais Modeladora

Conceitos Basicos
Modelagem Computacional via Diferencas Finitas

Aproximacao pelo Método de Diferencas Finitas - IV.

Estabilidade e Consisténcia garantem Convergéncia:
@ Estabilidade

Caso Estacionario: Sejam C" e c as solugdes aproximada e exata. Seja
Eg = CM — coerro global e E; o erro local em cada né da malha. Se diz que o
MDF ¢é estavel se a ordem de precisédo do erro local e global € a mesma.

Caso Nao Estacionario: Andlise de von Neumann. Se diz que o MDF ¢é estavel
se o fator de crescimento (G) do erro Eg é controlado na forma |G| < 1.

@ Consisténcia

O MDF é consistente se E; — 0 quando o parametro da malha tende para zero
(h — 0). Isto implica que Eg — 0 e C" — ¢ quando h — 0.

@ Convergéncia
O MDF é convergente se ||Eg|| — 0 quando h — 0, onde |||| denota uma norma.
Consisténcia é mais facil de verificar que Estabilidade. Provar Estabilidade € um

desafio quando queremos mostrar a Convergéncia dos MDF para novos problemas,
sejam eles problemas lineares ou n&o lineares.
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Primeiro Problema Modelado

Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

9 Primeiro Problema Modelado
@ Técnica de Remediacao Eletro-Cinética
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Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Técnica de Remediacao Eletrocinética.

Remediacao Eletrocinética de Solo remove metais pesados e compostos organicos:

@ Se aplica um campo elétrico externo (ﬁext) que transporta os ions pelo solo.

@ E ., é criado por uma fonte de corrente conectada a um arranjo de eletrodos.
@ Duas variantes: voltagem cosntante (Vex), € densidade de corrente constante.

siPOLE

ANODE CATHODE
) )

oRiZoN ¢

Esquema tridimensional da técnica com arranjo hexagonal

B. Alvarez Remediacgéo Eletro-Cinética, Gli



Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Influéncia do Arranjo de Eletrodos.

@ A efetividade da ténica depende de:

@ Carateristicas Geoquimicas do Solo.
@ Propriedades Fisico-Quimicas dos Poluentes.
@ Configuragdo Experimental.

@ Os principais fatores que afetam a ténica séo:

@ Composicao Eletrolitica.

pH,

Condutividade Elétrica.
Intensidade do Campo Elétrico,
Potencial Zeta,

Quimica do Solo,

Conteldo da Agua,

Estrutura do Solo,

@ Natureza e Arranjo dos Eletrodos.

Sources: Reddy K (2009) Technical challenges to in-situ remediation of polluted sites. Geotech Geol Eng
28:211-221, DOI 10.1007/s10706-008-9235-y

Reddy K, Cameselle C (2009) Electrochemical remediation technologies for polluted soils, sediments and
groundwater. John Wiley & Sons Inc., United States of America.




Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

O Campo Eletrostéatico é formado por E, = Eex + Em.

@ O campo elétrico externo ﬁext = —? Vext N@0 depende da distribuicao de ions,
nem das reagdes quimicas.

? . eﬁexz = 76 . e?Vext =0 em Qo

Vext(rc,j) =V, Vext(ra,m) =Va e Vexu(Teo) =0

@ As particulas com carga elétrica geram o campo elétrico interno ﬁmz - v Vint.

Ns
?'6?1‘"; = —? . e?\/mt =p= FZZ,’C; em Qo
i=1

Vint(Tej) =0, Vipt(Ta,m) =0 e Vip(Fec) =0

onde ¢ é a permitividade dielétrica do meio, j € {1,...,Nc} e me {1,..., Na},
N¢ e N3 séo o numero de catodos e anodos, V¢ e V5 s@o a voltagem dos
catodos e anodos, p é a densidade de carga elétrica, F é a constante de
Faraday, Ns é o nimero de espécies idnicas, Z; é a carga idnica, e C; é a
concentragdo molar. O dominio Q € ilimitado e a condi¢ao de contorno no
infinito &€ V(I') = 0.
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Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

O movimento dos ions da espécie / (C)).

@ O fluxo molar devido a eletromigracao e eletroosmosis é dado por
J= —CuS Vs — Cke ¥ V.
@ A equagdo de Nernst—Planck ou equagdo da difusdo—convecgdo—reagao.

887?279- (J/*%['?C/ﬁ*C/V)#»R/ em Qoo,

7-VC(t,Tej) =fojy H-VC/(t,Tam) =fam Ci(t,Te) =0,

— — C/O(X’y)z V(X7Y)€qurp
Cl(ti&x,y)i{ 0, v(x,y) € UTp

onde u; é a mobilidade idnica, ke € a permeabilidade electro-osmotica, ?, é o tensor de difusdo, V é a velocidade
advetiva hidraulica, R; é o termo da reag&o quimica, 71 é o vetor unitario normal saindo do contorno de cada
eletrodo, f; ;, fa, m determina se existe um sistema de circulagéo para o catodo j e anodo m, e C?(x, y)éa
concentragao inicial em (Qp U Tp) C Q.

@ Aregido contaminada é Qp U I'p. Este modelo ndo impde qualquer restricao em
I'p, tais como contorno impermeavel, ndo condutor ou sem reagéo.




Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Solucao numérica do problema electrostatico.

@ O problema para ﬁext é resolvido pelo Método de Diferencgas Finitas.

92 Vext
ax2

@ A condicéo de contorno Vex(M'so) = 0 é aproximada por um algoritmo iterativo.

2 .
e aa—rg” aproximadas por formulas centradas de segunda ordem.

@ Passo 1. Ver:,(x, y) a solugéo do problema eletrostatico em Q = Q° com

condigé&o de contorno Vey (M%) = 0.

@ Passo 2. Ver;,(x, y) a solugdo do problema eletrostatico em @ = Q' com
condigéo de contorno Vey (M) = 0, tal que 1% ¢ Q' = Q% + AQ.

@ Passo 3. Se | Ver;,(x,y) - Ver:t(x,y) |<6V(x,y) € QQUTY, onde 6 é uma
tolerancia especificada, entao o algoritmo é parado.

@ Passo 4. Caso contrario, o processo de expansao da regiao 2 é repetido

n vezes até se verificar | Verxnt+1 (X,y) — Vo (x,y) |< 6 V(x,y) e QUM

Source: Alvarez GB, Bento NJS, Neves TA, dos Santos FS, Silva GC, de Sousa PAP (2017 - accepted) Numerical
study of the influence of electrode arrangements in electrokinetic remediation technique. Environmental Science
and Pollution Research. Manuscript Number: ESPR-D-17-02579R1. DOI: 10.1007/s11356-017-0017-z




Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Algoritmo iterativo para expandir a regiao Q U T.

@ Step 1.
P o 1
H i | aw
1 H Q Q
H Dlcamione (-) :
H Clawooe (+) & of o 1 @ Step 2.
! Q=0|9|
: 1
H H
5 |
H ad| AQ
1 1 @ Step 3.
| H
1 HEXAGONAL M ' o H
E CONFIGURATION r=r] | E
| Il
| |
U H

@ Step 4. Otherwise, the process of expansion in the region

& Qs repeated n times until verifying

| VS (0 y) = Vig(x.y) [ 3 ¥(x.y) € QU

r

A condigao de contorno Vext(I'ec) = 0 é aproximada por este algoritmo iterativo.

Source: Alvarez GB, Bento NJS, Neves TA, dos Santos FS, Silva GC, de Sousa PAP (2017 - accepted) Numerical
study of the influence of electrode arrangements in electrokinetic remediation technique. Environmental Science
and Pollution Research. Manuscript Number: ESPR-D-17-02579R1. DOI: 10.1007/s11356-017-0017-z




Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Dois métodos iterativos para resolver o sistema linear.

%
@ Pararesolver AX = b : R
@ Método de Gauss-Seidel X*+1 = [—(D + L)~ "U|X* + (D+L)~'b,
onde D é a matriz diagonal dos elementos diagonais de A, L e U sdo a
matriz triangular inferior e superior dos elementos de A. A matriz A pode
ser simétrica ou nao-simétrica. A convergéncia € monétona e muito lenta.

@ Método do Gradiente Conjugado Quadrado.

@ Passol. T0= b — AX? and p _>° =7T%and q° =

@ Passo 2. okt = (70, FK) /(T _> )

@ Passo 3. ¢« :g +1A

@ Passo 4. XK1 = +ak+1[ k+3k+‘]

@ Passo5. Th+ = b — AXKH

@ Passo 6. gkt = (—r>o —>k+1)/( 0 —>k)

® Passo7. g+ = k1 4 ghti gkt

@ Passo 8. pk+! = akﬂ + pk+1 [3k+1 + Bk+1i>k]

@ Ciclo. Repeter os passos 2 a 8 até a tolérancia ser satisfeita.

A matriz A pode ser ndo-simétrica. A convergéncia ndo € monétona,
porém mais rapida que Gauss-Seidel.
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Primeiro Problema Modelado

Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Sete configuracdes de eletrodos analisadas.

HEXAGONAL
MULTIPLE ANODE

PENTAGONAL
MULTIPLE ANODE

SQUARE
TRIANGULAR MULTIPLE ANODE

MULTIPLE ANODE

d- DISTANCE BETWEEN ELECTRODES
————
BIPOLE

VA
7 [] cATHODE d SQUARE 1D d d SQUARE d

Z
z [] ANODE

SQUARE ELECTRODES
WITH SIZE 10 cm x 10 cm d d

Z=10cm = £ 5 £

H EXAgONAL

Triangular Multiple Anode (TMA), Square Multiple Anode (SMA), Pentagonal Multiple
Anode (PMA), Hexagonal Multiple Anode (HMA), Square 1D (S1D), Square (S) and
Hexagonal (H)




Primeiro Problema Modelado
Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

Intensidade do Campo Elétrico Normalizado e Area Fixada: A, = 1500 cm? e A, = 14300 cmZ.

G. B. Alvarez Remediacao Eletro-Cinética, Gliomas e Terapias



Primeiro Problema Modelado

Area Efetiva Agy €

Area Inefetiva Ajgs.

Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

2800

52000
<1500

1000)

Comparison of the & . in each area

Comparison of the A__ /A, in each area

500 A (em?) 10000

Comparison of the &__ in each area

15000

00 A o) 10000

5000

000 A (e 10000

Comparison of the A__/ A in each area

e

0000 75000

A (em?y

@ Existe um maximo para 7\5,, em cada configuragéo. Isto é, existe uma distancia étima d entre os eletrodos
que depende do tamanho e forma dos eletrodos e da diferenga de voltagem entre eles.

[~ N configuragao que gera a maior Area Efetiva depende da distancia entre os eletrodos: HMA e PMA
apresentam o maior pico em termos de Area Efetiva Absoluta (left and top), mas PMA e SMA em termos
relativos (right and top).




Aett — Alefs

e

Comparison of the Aen - Ale,s in each d

Primeiro Problema Modelado

(Aer — Aiets)/ NEC.

Técnica de Remediacéo Eletro-Cinética

500

Comparison of the [Aef; A‘efs)} NEC in each d

4000 T . -+=51D
—+-5 PR Y -+-5
3000 —e-HMA| e Tl - +-HMA|
H o # T H
-~ 2000 mal B e T, ThA
g o i . - +-PMA
S om0 sMmal o | " SMA
2 z s .~ ¥
* =~ 0 TEIeL
T H .
% fu < N
<1000 5
=<
-2000 .
~3001 ' ' ' 500 L L ' L L A" '
% a0 40 100 % 30 40 504 (cm)® 70 50 0

@ Qual é a melhor configuragéo de eletrodos? Aquela que tem maxima Area
Efetiva e minima Area Inefetiva?
@ Para toda configuragao de eletrodos existe um ponto de maximo. HMA
apresenta o maior valor em termos absoluto (esquerda) e SMA em termos
relativos ao numero de eletrodos (direita).




Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

e Segundo Problema Modelado
@ Crescimento de Gliomas
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Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Gliomas, Modelos e Escalas - I.

Gliomas sao tumores cerebrais primarios que raramente fazem
metastase.

@ Modelos Discretos utilizam quantidades discretas:
@ uteis para modelar "heterogeneidades" do tumor e 0 microambiente
circundante proéprio das células cancerosas (escala sub-célular e célular).
@ facil uso de regras bioldgicas.
@ alto custo computacional (poucas células, nivel submilimétrico).

@ Modelos Continuos utilizam quantidades continuas:
@ captam uma escala maior da dindmica do crescimento de tumor (imagens
clinicas, nivel milimétrico) com menor custo computacional.
@ facil uso dos principios da fisica.
@ pouco usado para "heterogeneidades".
@ Modelos Hibridos utilizam quantidades discretas e continuas:

Desafio: Escolha apropriada das escalas biolégicas (espacial e temporal). Genes e
Proteinas => Células individuais => Tecidos => Orgéo e Organismo. Existe
dependéncia entre todas as escalas. Quanto mais escalas, maiores incertezas
inerentes aos mecanismos bioldgicos de cada escala. Modelo dificil de validar e com
alto custo computacional.

B. Alvarez Remediacgéo Eletro-Cinética, Gliomas



Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Gliomas, Modelos e Escalas - Il.

@ Célula e interior (escala microscépica): modelos discretos.

@ Tecido celular (escala mesoscépica): modelos discretos, continuos,
hibridos e/ou multi-escalas.

@ Cérebro (escala macroscopica): modelos continuos, hibridos e/ou
multi-escalas.

e
i
== Misctadri

Complexo de Golg

RN &
Célula Tecido Cerebral Cérebro

’ Paciente com Glioblastoma \

Fontes: Célula, http://www.webciencia.com/11-03celula.htm (24/12/2015).
Paciente com Glioblastoma, Department of Pathology - University of Pittsburgh School of Medicine
http://path.upmc.edu/cases/case3/images/micro5.jpg (24/12/2015).




Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Modelo Macroscépico Linear Difusivo - Reativo.
GLIOMAS: Proposto por Murray na década de 90.

@ c(x,t) concentragdo de células tumorais e 71 vetor normal ao contorno 95Q.

oc

%=V (D(x)Ve)+pc—T(x,t)c emQ => Cérebro
c(x,0) =cp(x) emQ Cond. Inicial => Tumor Inicial
n-vVc=0 emoQ Cond. Contorno => Sem Mestdstase

@ Modelo invasivo via difusé@o D(x) com cérebro heteregéneo. Isotrépico: matéria
cinza D¢ e branca Dg (Dg =~ 5D¢). Existe Atlas Neuro-Anatémico (BrainWeb
database) com a distribuicao espacial de matéria cinza e braca e resolugdo de 1
mm3. Anisotrépico: o coeficiente de difuséo é um tensor. Existe migracéo
preferencial ao longo de vasos sanguineos e fibras na matéria branca.

Modelo proliferativo via reagéo p.

Modelo das Terapias via reacao T(x, t): Quimioterapia, Radioterapia e BNCT.
Condigao para diminuigao do tumor p — T(x, t) < 0.

Tumor pode crescer indefinidamente.

Fonte: H.L.P. Harpold, E.C. Alvord, Jr. and K.R. Swanson, The Evolution of Mathematical Modeling of Glioma
Proliferation and Invasion. J Neuropathol Exp Neurol, Vol. 66, 2007, pp. 1-9.

G. B. Alvarez Remediacgéo Eletro-Cinética, Gliomas



Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Modelo Macroscépico Linear Difusivo - Reativo.
GLIOMAS: Calibragao do Modelo.

@ Aproximagao de Fisher v = 2,/Dp (v = velocidade da margem detectavel do
tumor), motivada pela observag¢éao de que uma populagao descrita por
proliferagao e difusdo se expande com v constante para tempos grandes.

@ Velocidade média v: gliomas de baixo grau 2 mm/ano e de alto grau entre
[10,200] mm/ano.

@ O modelo pode ser calibrado para um individuo se houver uma sequéncia de
MRI (T1-Gd e T2).

@ A "borda histolégica" do "tumor sélido" coincide aproximadamente com a
circunferéncia do tumor visualizada por CT ou MRI (T1-Gd).

@ Células tumorais isoladas estariam preferencialmente na circunferéncia do
tumor visualizada por MRI (T2).

@ Estimando v por MRI podemos determinar D e p.

@ D/p pode representar um indicador da invisibilidade do glioma.

@ Desafio: encontrar dados reais e confidveis de pacientes.

Fonte: H.L.P. Harpold, E.C. Alvord, Jr. and K.R. Swanson, The Evolution of Mathematical Modeling of Glioma
Proliferation and Invasion. J Neuropathol Exp Neurol, Vol. 66, 2007, pp. 1-9.
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Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Imagens por MRI e PET - Discrepancias.

@ MRI - Magnetic Resonance Imaging. PET - Positron Emission Tomography.

@ MET - PET - ' C Methyl Methionine PET.

@ Vermelho em (B, D)=> area do tumor por MET maior que por Gd. — em (B)
ponto onde area por MET ultrapassa area por Gd. Em (D) area do tumor por T2
maior que por MET. * em (D) ponto por T2 existe e ndo por MET.

(A) Gd T1 MRI
[(B) Gd T1 MRI co-registrada MET - PET |
(C) T2 MRI
‘ (D) T2 MRI co-registrada MET - PET ‘

Fontes: K Miwa, J Shinoda, H Yano, A Okumura, T Iwama, T Nakashima, N Sakai, Discrepancy between lesion
distributions on methionine PET and MR images in patients with glioblastoma multiforme- insight from a PET and
MR fusion image study. J Neurol Neurosurg Psychiatry 2004; 75: 1457-1462 doi: 10.1136 / jnnp.2003.028480
http://www.gfmer.ch/selected-images-v2/ (25/12/2015).
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Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Modelo Macroscopico Nao Linear Difusivo - Reativo.
GLIOMAS: Melhorias no modelo.

@ Modelo Macroscépico Linear Difusivo - Reativo permite
crescimento indefinido do glioma.

@ Sabe-se que o diametro médio letal & de ~ 6 cm.

@ Um termo nao linear de saturacao é introduzido com
Cmax =~ 108 células/cm?.

oc

— =V - (D(x)Vc)+ (p— Jc— T(x,t)c emQ
ot Cmax
c(x,0) = cp(x) emQ Condigdo Inicial
n-Ve=0 emdQ Condic¢édo de Contorno

Fonte: N. Bellomo, M. Chaplain, E. De Angelis. Selected Topics in Cancer Modeling: Genesis, Evolution, Immune
Competition and Therapy. Birkhauser, 2008.
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Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Fracionamento de Dose para Radioterapia.

Cinco Esquemas de Fracionamento de Dose
Dose Maxima de 61,2 Gy + 5%: Centro Médico da Universidade de Washington
Nao h& tratamento nos finais de semana

@ 60 Gy em um Unico dia e 4,2 Gy de reforgo no dia seguinte (DOT = 1 dia).

@ 1 Semana de Tratamento: 5 fragdes de 12,2 Gy diariamente e 3,2 Gy no sexto
dia como reforgo (DOT = 5 dias).

@ 3 Semanas de Tratamento: Semana 1 - doses diérias de 2,8 Gy, Semana 2 -
doses diarias de 3,5 Gy, Semana 3 - doses diarias de 6,5 Gy (DOT = 15 dias).

@ 5 Semanas de Tratamento: Semana 1 - doses diarias de 2,0 Gy, Semana2e 3 -
doses diarias de 2,9 Gy, Semana 4 - doses diarias de 3,0 Gy, Semana 5 - doses
diarias de 2,0 Gy (DOT = 25 dias).

@ 7 Semanas de Tratamento: Adiministrando 1,8 Gy durante todos os cinco dias
de cada semana (DOT = 35 dias).

Fonte: R. Rockne, K. R. Swanson, E. C. Alvord Jr., and J. K. Rockhill. A mathematical model for brain tumor
response to radiation therapy. Journal of Mathematical Biology, 58:561-578, 2008.
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Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Solucédo do Modelo Linear Difusivo-Reativo.
(Dissertacao) J.J. da Silva, G.B. Alvarez, D.C. Lob&o e V.S. Garcia.

Método de Euler Método de Crank-Nicolson

——— DOT= 1 dia ——DOT=1da
5

e DOT= 25 dias
= DOT= 35 dias

raio (cm)

30 0 10 20 30

Temgg(dla)
Evolugao do raio do glioma durante 80 dias para todos os casos de Fracionamento de
Dose (Problema 1D)
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Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Comparacao da Solugao com outros Trabalhos.
(Dissertacao) J.J. da Silva, G.B. Alvarez, D.C. Lob&o e V.S. Garcia.

Método de Crank-Nicolson Rockne et al. (Fonte)
3 T T T T T T N
——DOT-=1da el
——DOT=5 dias P et
1= 1= DOT= 15 dias 125 days
e DOT= 25 dias ---35days g
= DOT= 35 dias 2 || ——45 days e

T1Gd Tumor Radius (cm)
G

40 50 60 70 80 0 10 20 30 40 50 60 70 80
Tempo(dia) Time (Days) XRT Start att=0

Evolugao do raio do glioma durante 80 dias para todos os casos de Fracionamento de
Dose (Problema 1D)

0 10 20 30

Fonte: R. Rockne, K. R. Swanson, E. C. Alvord Jr., and J. K. Rockhill. A mathematical model for brain tumor
response to radiation therapy. Journal of Mathematical Biology, 58:561-578, 2008.




Segundo Problema Modelado Crescimento de Gliomas

Outros Resultados Obtidos até o Presente.

@ (Dissertagdo UFF 2014) J.J. da Silva, G.B. Alvarez, D.C. Lob&o e V.S. Garcia.
@ Andlise de Estabilidade Numérica pelo Método de von Neumann foi
realizada para os métodos de Euler Implicito e Crank-Nicolson.
@ Foi simulado um tratamento com BNCT- Terapia de Captura de Néutrons
pelo Boro com base em estudos clinicos de Kawabata et al.
@ (Dissertagao UFF 2014) J.C. de Jesus, E.S. Christo, G.B. Alvarez e V.S. Garcia.
@ Modelagem do Crescimento de Glioma por Séries Temporais em
Resposta a Radioterapia.
@ (Dissertagao UFF 2015) E.B. de Souza, T.A. Neves e G.B. Alvarez.
@ Otimizagao do Plano de Tratamento por Radioterapia em Paciente com
Gliomas via Algoritmos Genéticos.
@ (Dissertagao UFF 2018) O.X. Barbosa, W.L.S. Assis, V.S. Garcia e G.B. Alvarez.
@ Simulagéao Computacional de Gliomas Via Métodos Estocasticos.

@ (Dissertagdo UFF 2019) L.M. da Silva, G.B. Alvarez, E.S. Christo e V. S. Garcia.

@ Modelagem Computacional de Gliomas via Cadeias de Markov e Séries
Temporais.
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Trabalhos em Andamento

Trabalhos Futuros nos dois Problemas Modelados.

@ Técnica de Remediacgao Eletro-Cinética.

@ Estudar para cada configuragao de eletrodos a influéncia do movimento
dos ions no campo elétrico interno Ejy;.

@ Vg N80 varia com o tempo e Vj,; pode ter grandes variagdes. Nos
experimentos é medido V; = Vg + Vip OU a correte elétrica total, mas
nao por separado Ve € V. Entdo é importante entender a diferencias
entre o campo elétrico dos eletrodos If:ext e 0 campo elétrico gerado pelos
ions do meio Ejp.

@ Modelagem do Crescimento de Glioma.
@ Acoplamento dos cédigos que resolvem a Equagéo de Transporte de
Néutrons e Célculo da Dose para BNCT com o cédigo que modela o
Crescimento de Glioma.
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Comentérios Finais

Comentarios Finais

@ Conhecemos uma Equacao em Derivadas Parciais que
pode modelar varios problemas da vida real.

@ Conhecemos um modelo matematico para a técnica de
remediacao eletro-cinética.

@ Conhecemos um tipo de modelo matematico de
crescimento de gliomas.
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