Escalado consistente de las fluctuaciones térmicas en DPD/SPH
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La DPD (Dissipative Particle Dynamics) es un mod-
elo estocédstico de particulas fluidas para la simulacién
de fluidos newtonianos a escalas mesoscopicas. En la
DPD, un fluido newtoniano se representa mediante una
coleccién de puntos que sufren interacciones estocasticas
que conservan el momento, y que producen un compor-
tamiento hidrodindamico en cierto nivel de coarse grain-
ing. La DPD también incluye fluctuaciones térmicas de
una manera termodindmicamente consistente.

A pesar de su éxito, la DPD sufre de algunos problemas
conceptuales que pueden limitar su uso y aplicabilidad:

1. No permite una eleccién arbitraria de la ecuacion
de estado.

2. No hay una conexion directa entre los parametros
del modelo y los coeficientes de transporte del flui-
do simulado.

3. El tamano de la particula fluida no esté definido.

En una elaboracién posterior, el modelo de la DPD ha
sido puesto en relacién con la técnica lagrangiana sin red
de resolucion de las ecuaciones de Navier-Stokes denom-
inada Smoothed Particle Hydrodynamics o SPH. Este
nuevo modelo, denominado SDPD (Smoothed Dissipa-
tive Particle Dynamics) es capaz de resolver los proble-
mas mencionados:

1. Permite introducir una ecuacién de estado arbi-
traria, por lo que podremos utilizar, por ejemplo,
una ecuacién de estado de Van der Waals, o expre-
siones mas generales.
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2. En el modelo SDPD, por ser una discretizacién de
las ecuaciones de Navier-Stokes, no se requiere un
calculo previo de los coeficientes de transporte del
fluido simulado, pues son un input del modelo.

3. La definicién del volumen de la particula fluida nos
permite saber cudl es su tamano. Ademsds, los re-
sultados de las simulaciones no dependen de dicho
tamano: el modelo no depende de la escala que es-
temos simulando.

El nuevo modelo, por lo tanto, muestra la relacién
entre el DPD y el SPH, obteniendo lo mejor de am-
bos métodos (fluctuaciones del DPD y conexién con las
ecuaciones de Navier-Stokes del SPH) y clarificando la
relacion entre el concepto de particula fluida en la DPD
y en la SPH.

En el presente trabajo, mostramos cémo las fluctua-
ciones térmicas escalan apropiadamente con el tamano
de las particulas fluidas. Asi, cuanto menor son estas
particulas y, por tanto, mejor resolvemos el fluido, may-
ores son las fluctuaciones térmicas, con una amplitud que
escala con la inversa de la raiz cuadrada del volumen de
las particulas. A pesar de esto, la amplitud de las fluc-
tuaciones de velocidad de una particula coloidal no se ve
afectada por el grado de resolucién del fluido a su alrede-
dor.
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