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Simula¢des computacionais apresentam um papel importante devido a facilidade em
lidar com sistemas de muitas particulas. Um dos tipos de simulacdo computacional, é o
método de dinamica molecular, onde todas as particulas envolvidas na simulacdo interagem
entre si através de potenciais conhecidos. A escala da simulacdo é fundamental para os
resultados que se deseja obter. Por exemplo, para investigar fenomenos microscépicos
implementam-se simulagOes nessa escala, mas simulagcdes em escala microscépica elevam o
custo computacional. E nesse caso que simulacdes mesoscopicas sdo titeis, pois através delas
ainda se pode medir fendbmenos microscépicos sem um grande custo computacional.

Este projeto tem por objetivo apresentar um método em escala mesoscépica de
dindmica molecular e estudar o fendmeno da eletroosmose em fluidos carregados. O método
usa a técnica de simulagdo Dissipative Particle Dynamics (DPD) que se baseia na simulacao
de esferas suaves governadas por certas regras de colisdo. As interacOes entre particulas
carregadas, ions, sdo governadas por potenciais coulombianos. O fluido é confinado em uma
direcdo por paredes que apresentam uma condi¢ao de ndo deslizamento, enquanto nas demais
direcGes ha condicoes periodicas de contorno. Para validar o método, comparam-se os
resultados obtidos com as previsdes teéricas das equacdes de Navier-Stokes. Para o estudo da
eletroosmose aplica-se um campo elétrico perpendicular as paredes, sendo essas paredes
placas carregadas positivamente. Devido ao campo elétrico os ions presentes dentro do
solvente sdo induzidos a entrar em um movimento paralelo as placas. Os ions interagem com
as particulas do solvente e faz com que tenham este mesmo movimento. Os resultados
obtidos foram compativeis com as previsoes da equacao de Stokes.



