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Resumo:

A evolucdo dos computadores, mais especificamente no que diz respeito ao aumento de sua
capacidade de armazenamento e de processamento de dados, possibilitou a construgcdo de
ferramentas computacionais destinadas a simulacéo de fendémenos fisicos e quimicos. Com isso,
a realizacéo de experimentos praticos vem, em alguns casos, sendo substituida pela utilizacao de
experimentos computacionais, que simulam o comportamento de indmeros elementos que
compdem o experimento original. Neste contexto, podemos destacar os modelos utilizados para a
simulacdo de fenbmenos em escala atbmica. A construgdo desses simuladores requer, por parte
dos desenvolvedores, um amplo estudo e definicdo de modelos precisos e confiaveis. Tal
complexidade se reflete, muitas vezes, em simuladores complexos, destinados a simulagéo de um
grupo restrito de estruturas, expressos de maneira fixa, utilizando algumas formas geométricas
padrbes. Este trabalho propde uma ferramenta computacional para a geracdo de um conjunto de
estruturas cristalinas. Este conjunto é caracterizado pela organizacao espacial regular dos &tomos
gue a compde. A ferramenta € composta por a) uma linguagem de programacao, que rege a
criacdo das estruturas através da definicdo de um sistema cristalino e a construgédo de objetos a
partir de funcbes caracteristicas e operadores CSG (Construtive Solid Geometry), e b) um
compilador/interpretador que analisa um cédigo fonte escrito na linguagem, e gera a partir deste o
objeto correspondente. A ferramenta oferece aos desenvolvedores um mecanismo simples que
possibilita a geracdo de um namero irrestrito de estruturas. Sua aplicabilidade € demonstrada
através da incorporacao de uma estrutura, gerada a partir de um cédigo fonte, ao simulador Monte
Carlo Spins Engine, criado pelo Grupo de Computacédo Gréafica da Universidade Federal de Juiz
de Fora.



