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Simulagcdes computacionais sao de grande importancia para o tratamento de O projeto apresenta como objetivo o desenvolvimento e a validacao de um método
problemas fisicos complexos. O problema abordado neste projeto é o estudo do em dinamica molecular para simular o comportamento de fluidos carregados, com
comportamento hidrodinamico de um fluido carregado. Para este desenvolvimento, foco no estudo do fendbmeno chamado eletroosmose.

é implementada uma simulacao de Dinamica Molecular usando a técnica Dissipative Para a validacao do método, verificam-se se os resultados obtidos sao compativeis
Particle Dynamics (DPD). com as previsdes da equacao de Stokes.
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Simulacdo Interagdo entre particulas Verificacio das Integracdo das equacgdes Obtencdo de
desenvolvida em via forcas DPD e .. de movimento via dados e resultados
condicOes de
linguagem C potenciais coulombianos contorno Velocity-Verlet
Um fluido pode ser simulado como um conjunto de particulas. Quando acrescido de A partir dos dados obtidos, foram geradas as duas figuras abaixo. A figura 2
ions, temos um fluido carregado. apresenta o perfil de velocidade para trés quantidades diferentes de ions, onde as
O método desenvolvido para a simulacao do problema se baseia na técnica de linhas sao as previsdes tedricas da equacao de Stokes. A figura 3 apresenta o perfil
dinamica estocastica DPD, onde a interacao entre uma particula i e uma particula j do de densidade de 100 ions adicionados ao solvente. As unidades sao dadas pelo
fluido carregado é governada por: comprimento de Bjerrum (Ag).
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FORCA CONSERVATIVA: F* = aij (1 — rij) rij (rij < 1)
: D _ _ D(y. Y%..  1..)%.. .
FORCADISSIPATIVA:  FP = —ywP(r;)(#i; - vij)P;  (rj <1)
A : R R 1/2 2
FORCARANDOMICA:  FR =owR(r;;) {At™1/2 7 (r; <1)
Onde 7;; € a distancia entre as particulas i e j, @;; parametro de conservagdo, y e ¢
parametros de ruido e { é um numero aleatdrio de uma distribuicdo uniforme’.
As interacdes entre ions sao dadas por potenciais coulombianos.
O fluido é confinado em uma direcao por paredes que apresentam condicoes de
contorno de nao deslizamento, enquanto nas demais direcdes ha condicOes
periddicas de contorno. E aplicado um campo elétrico ao sistema para que os ions
entrem em um movimento de flow. Na interacao entre ions e solvente, é induzido o
flow ao solvente? . Este fendmeno é chamado de eletroosmose, representado abaixo ( |
. Figura 2
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(Figura 1) (Figura 3)
O método desenvolvido é adequado para tratar fluidos carregados e os resultados 1. R.D.Groot and P. B. Warren - Dissipative particle dynamics: Bridging the gap
obtidos sao compativeis com a teoria utilizada. No futuro, pretende-se verificar o between atomistic and mesoscopic simulation.
comportamento de fluido que seja composto por solvente, ions e polimeros, e assim, 2. Smiatek et al — Mesoscopic simulations of the counterion-induced electro-

comparar perfis de velocidade. osmotic flow: A comparative study.



