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Simulagdo de sistemas n&do neutros periddicos 1D: Escoamento eletrosmatico
em um nanoporo carregado

Ao ser confinado no interior de um cilindro, um fluido carregado (solugéo de solvente
e ions), dependendo do material do qual este é fabricado, pode ocorrer uma
concentracdo de cargas elétricas na superficie do cilindro, fenbmeno comum em
cilindros de vidro. Essas cargas concentradas na superficie do material afetam
significativamente o escoamento eletroosmético — situagdo na qual um campo
elétrico € aplicado longitudinalmente no cilindro levando os ions a se moverem
devido as interagdes eletrostasticas, e esses por sua vez carregando as particulas
de solvente consigo devido as interacbes mecanicas. O estudo desse tipo de
sistema tem aplicagcbes muito importantes em diversas areas, como quimica e
biologia: pode ser utilizado em métodos de dessalinizacdo de agua, analise e
separagdo de células sanguineas e DNA, além de auxiliar no estudo de
supercapacitores. O objetivo deste trabalho foi desenvolver um método que
possibilite a simulacdo desse tipo de fenbmeno de forma mais rapida e eficiente
comparado aos métodos ja utilizados e mantendo a acuracidade dos resultados. As
simulagdes foram realizadas em linguagem C, utilizando a técnica DPD (dissipative
particle dynamics), para as interagdes mecanicas e o método de Ewald para as
interacdes eletrostaticas. Apds as simulagdes foram comparados os resultados
obtidos através do novo método com os resultados obtidos através dos métodos
anteriores. Também comparamos nossos resultados com as previsdes da teoria de
Poisson-Boltzmann. Essas comparagdes possibilitaram a validacdo do novo método,
e ainda observamos uma significativa redugcao no tempo de simulagao.



