
Simulações computacionais são de grande importância para o tratamento de 
problemas físicos complexos. O problema abordado neste projeto é o estudo do 
comportamento hidrodinâmico de um fluído carregado. Para este desenvolvimento, 
é implementada uma simulação de Dinâmica Molecular usando a técnica Dissipative 
Particle Dynamics (DPD).  

Um fluído pode ser simulado como um conjunto de partículas. Quando acrescido de 
íons, temos um fluído carregado. 
O método desenvolvido para a simulação do problema se baseia na técnica de 
dinâmica estocástica DPD, onde a interação entre uma partícula i e uma partícula j do 
fluído carregado é governada por: 
 
FORÇA CONSERVATIVA:   𝑭𝐶  = 𝛼𝑖𝑗 (1 −  𝑟𝑖𝑗) 𝒓 𝑖𝑗                          (𝑟𝑖𝑗 < 1) 

FORÇA DISSIPATIVA:        𝑭𝐷  =  − 𝛾𝑤𝐷 𝑟𝑖𝑗 𝒓 𝑖𝑗 ∙  𝒗𝑖𝑗 𝒓 𝑖𝑗         (𝑟𝑖𝑗 < 1) 

FORÇA RANDÔMICA:      𝑭𝑅  = 𝜎𝑤𝑅 𝑟𝑖𝑗  𝜁 Δ𝑡−1/2 𝒓 𝑖𝑗                (𝑟𝑖𝑗 < 1) 

 
Onde 𝑟𝑖𝑗 é a distância entre as partículas i  e j, 𝛼𝑖𝑗 parâmetro de conservação, 𝛾 e 𝜎 

parâmetros de ruído e 𝜁  é um número aleatório de uma distribuição uniforme¹. 
As interações entre íons são dadas por potenciais coulombianos. 
O fluído é confinado em uma direção por paredes que apresentam condições de 
contorno de não deslizamento, enquanto nas demais direções há condições 
periódicas de contorno. É aplicado um campo elétrico ao sistema para que os íons 
entrem em um movimento de flow.  Na interação entre íons e solvente, é induzido o 
flow ao solvente² . Este fenômeno é chamado de eletroosmose, representado abaixo 
pela figura 1. 

O projeto apresenta como objetivo o desenvolvimento e a validação de um método 
em dinâmica molecular para simular o comportamento de fluídos carregados, com 
foco no estudo do fenômeno chamado eletroosmose. 
Para a validação do método, verificam-se se os resultados obtidos são compatíveis 
com as previsões da equação de Stokes. 
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A partir dos dados obtidos, foram geradas as duas figuras abaixo. A figura 2 
apresenta o perfil de velocidade para três quantidades diferentes de íons, onde as 
linhas são as previsões teóricas da equação de  Stokes.  A figura 3 apresenta o perfil 
de densidade de 100 íons adicionados ao solvente. As unidades são dadas pelo 
comprimento de Bjerrum (𝜆𝐵). 
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O método desenvolvido é adequado para tratar fluídos carregados e os resultados 
obtidos são compatíveis com a teoria utilizada. No futuro, pretende-se verificar o 
comportamento de fluído que seja composto por solvente, íons e polímeros, e assim, 
comparar perfis de velocidade. 
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