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Abstract. This paper proposes the formulation and application of classical hydrodynamics
problem using GENERIC methodology in a solution based on the SPH. This meshless particle
solution is called Smoothed Dissipative Particle Dynamics (SDPD), which simulate situations
of micro-fluids in the mesoscopic flow scale. Furthermore, we implemented a surface-tension
formulation for the Continuum Surface Force (CSF) method in bi-phase, commonly used for
capillarity modelling applications in micro-device and micro-liquids. The validation of the
simulator has been performed with the cases in Poiseuille Flow, Couette Flow, one single droplet
impacting on a liquid film and bi-phase flows in microfluidic devices.
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1 INTRODUCAO

A micro-fluidica € a ciéncia que estuda os sistemas que manipulam quantidades muito
pequenas de fluido (1078 a 1077 litros), usando canais com dimensdes micrométricas (de 1075 a
10~* metros). As aplica¢des em micro-fluidos sdo possiveis devido as seguintes vantagens:

* Pouco consumo de amostras e reativos quimicos.
* Elevada resolucgdo e sensibilidade.
* Baixo custo e tempos de andlises curtos (Cheng et al., 1998).

Nos sistemas com micro-fluidos aproveitam-se dois atributos principais, a miniaturizagao € o
fluxo laminar (geralmente com nimero de Reynolds menor de 100), o que permite um melhor
controle do processo. Assim, tem uma destacada drea de aplicagdo como os MEMS, as células
de combustdo, a recuperacao de petréleo, os dispositivos de andlise quimica e bioldgica e a
biomedicina (Nisar et al., 2008; Cheng et al., 1998).

Além de considerar-se um fluxo laminar, as interacdes microscopicas e fendmenos como eletro-
umedecimento, tensdo superficial, rdpido relaxamento térmico, cargas elétricas de superficie e a
difusdo, que normalmente sao negligenciadas nos sistemas macroscépicos (Filipovic et al., 2008)
tem um efeito importante na micro-fluidica. Assim, este trabalho se concentrard na inclusao de
dois fendmenos: tensao superficial e flutuacdes térmicas.

1.1 Simulacao de micro-fluidos

Os métodos tradicionais em mecénica dos fluidos computacionais (CFD) partem das equa-
¢oes da mecanica do continuo. Porém, esse enfoque tem dificuldades para adicionar as interagdes
microscdpicas, que sdo essenciais na maioria dos casos de estudo da micro-fluidica. Além disso,
as simulacdes na escala micro, como a Dinamica Molecular (MD) (Anderson et al., 2008), estu-
dam os comportamentos dos fluidos pela evolucao das moléculas individuais que interagem entre
si através das potencialidades inter-moleculares. Porém, a enorme necessidade de processamento
computacional limita seu uso a escalas muito pequenas de espaco e tempo, inclusive com os
supercomputadores mais avancados (Li et al., 2013).

Pelo fato das técnicas tradicionais de CFD e as simulacdes com MD ndo sdo muito adequadas
para os micro-fluidos, os pesquisadores estdao procurando cada vez mais uma série de relativa-
mente novas técnicas que oferecam a possibilidade de incluir pardmetros relevantes no espago
e na escala de tempo, entre os niveis atdbmico e macro. Portanto, um modelo desejavel devera
ter um carater multi-escalar que acoplara a parte do fluxo entre os estados microscopicos e
macroscopicos (Hu and Adams, 2006; Litvinov et al., 2010).

Para superar este limitante, realizou-se o estudo na escala mesoscépica, tornando-se uma impor-
tante alternativa. Uma descricao na meso-escala tem que explicar corretamente 0 comportamento
do fluido na meso e na macro escala. Para o fluido em meso escala, considera um conjunto de
pequenas sustancias microscopicas, sendo esta aproximagdo conhecida como um estado granular
grosso (Coarse-grained) (Espafiol et al., 1997), para descrever o estado continuo carateristico da
macro escala. Da categoria de Coarse-grained, destacam-se os métodos baseados em particulas
SPH (Monaghan, 2012; Hu and Adams, 2006) e DPD (Hoogerbrugge et al., 2007) sem malha , e
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Lattice Boltzmann Method (LBM) (Sukop and Thorne, 2006) com malha.

E importante indicar que as técnicas de simulacio em meso-escala ainda estdo em uma etapa
relativamente nova de desenvolvimento e aplicacdo, por ter entre uma e duas décadas de uti-
lizacdo. Nao tendo atingido o mesmo estado de maturidade e estabilidade dos métodos de
dindmica molecular para o limite final da escala microscépica, e CFD no continuo para o nivel
macroscopico (Quesada, 2010).

1.2 Meétodo Smoothed Particle Hydridynamics (SPH)

Um método sem malha baseado em particulas, que € bem-sucedido nas simulacdes de
problemas multi-escala e multi-fase em microcanais, € o (SPH). Este foi usado em suas ori-
gens em problemas de Astrofisica (Monaghan, 2012), sendo a metodologia bésica do método
SPH proposta inicialmente por Lucy (Lucy, 1977) e, Gingold e Monaghan em 1982 (Gingold
and Monaghan, 1982). Atualmente, além dos problemas de astrofisica, € aplicada com éxito
em problemas variados de CFD (Gomez-Gesteira et al., 2010) e mecanica de solidos (Gray
and Monaghan, 2003). Além disso, o método SPH ja tem sido implementado em problemas
de micro-fluidos alcangando algum sucesso integrando a ten¢do superficial e capilaridade, em
simulacdo em gotas e micro-canais (Liu et al., 2007; Adami et al., 2010; Nugent and Posch, 2000).

No método SPH o fluido € representado por um grupo de particulas que interagem entre si, € onde
as equacOes de Navier-Stokes sdo discretizadas e resolvidas nas posi¢des de tais particulas usando
um polindmio de interpolag@o conhecido como Kernel. Além de ser um modelo lagrangeano e
ndo ser preciso definir uma malha entre suas particulas, é possivel aplicar de forma natural as
condi¢des de fronteira, como superficies livres, interface entre fluidos e paredes deformédveis
(Sigalotti and Lopez, 2008).

Portanto, as caracteristicas que tornam o SPH um tema de pesquisa de interesse em meca-
nica computacional, e vantajoso sobre os métodos tradicionais de malha sdo:

* E mais adequado para solucionar problemas com superficie livres, fronteiras deformédveis,
interfaces méveis e altas deformacdes que os métodos tradicionais de malha.

* Por ser o método de particulas sem malha mais antigo, seu desenvolvimento estd mais
maduro. Devido ao continuo aprimoramento e desenvolvimento, a precisdo, estabilidade e
adaptabilidade tem atingido niveis aceitdveis para uso em um grande nimero de problemas
praticos, desde micro-escala a macro-escala, e de sistemas discretos a sistemas continuos.

* Computacionalmente por ser um método sem malha, o armazenamento das propriedades
do modelo é menor. Isto ocorre porque armazena nas posi¢cdes das particulas em vez de
armazenar cada ponto do espaco como acontece com os métodos com malha. Assim, faz
os calculos somente quando sdo necessarios e facilita o uso das técnicas de programagdo
massivamente paralela (Crespo et al., 2011).

Porém, uma das limitantes que apresenta SPH é desconsiderar as flutuagdes térmicas, fundamen-
tais na descric@o de fluidos na meso-escala.

CILAMCE 2016
Proceedings of the XXXVII Iberian Latin-American Congress on Computational Methods in Engineering
Suzana Moreira Avila (Editor), ABMEC, Brasilia, DF, Brazil, November 6-9, 2016



E.A. Patino-Narino, H.S. Idagawa, L.O.S Ferreira

1.3 Smoothed Dissipative Particle Dynamics SDPD)

Atualmente, tem-se desenvolvido um método de simulagdo chamado Smoothed Dissipative
Particle Dynamics (SDPD) (Espafiol and Revenga, 2003), o que melhora os métodos de DPD e
SPH. Para o desenvolvimento de SDPD, emprega-se o formalismo termodindmico denominado
GENERIC (General Equation for the Nonequilibrium Reversible-Irreversible Coupling) (Ottinger
and Grmela, 1997; Grmela and Ottinger, 1997), que estabelece o estado geral das equagdes
de evolucao de um sistema através das duas primeiras leis da termodinamica e o teorema de
flutuacao-dissipacao (Espafiol and Revenga, 2003). Empregando esse formalismo termodinamico
se obtém um modelo geral do fluido usando particulas (Litvinov et al., 2010), esse transforma o
modelo SPH quando definimos o volume segundo os pardmetros do método com a diferenga que
o uso de GENERIC fornece um guia para incluir as flutuacdes térmicas de maneira consistente
(Espaiiol and Revenga, 2003; Hu and Adams, 2006). Portanto, SDPD tem as melhores qualidades
dos dois modelos tanto de DPD como de SPH:

* Assim como no SPH pode-se escolher a equacdo de estado.

* Assim como no DPD adiciona-se flutuacdes térmicas. Estas flutuacdes térmicas se in-
troduzem cumprindo o teorema de flutuagdo-dissipacdo de maneira automatica (sem a
necessidade de ajustar nenhum parametro) (Vazquez-Quesada et al., 2009).

Pode-se afirmar entdao que o modelo SDPD ¢ um modelo SPH em que as flutuagdes térmicas sdo
introduzidos de forma consistente (Quesada, 2010; Vazquez-Quesada et al., 2012). Desse modo,
o trabalho apresenta a validacdo das implementa¢cdes de SPH com a integragdo do formalismo
GENERIC e Tensao superficial nos exemplos de fluxo de Poiseuille, fluxo de Couette, uma gota
colidindo uma pelicula de liquido e escoamento de fluidos bi-fase em micro-cavidades.

2 Método SPH

Neste trabalho implementa-se 0 método SPH, mas pela complexidade deste estudo faz-se
importante reformulé-lo para implementar elementos para a simula¢ao no estado mesoscopico
necessario para a modelagem do micro-fluido. Assim, as aproximagdes bdsicas para as derivadas
espaciais média de particulas na reformulagdo sdo feitas a partir de uma fungdo de suavizacao
das particulas, sendo que as particulas vizinhas sé contribuem para o volume especifico, mas
ndo para a densidade, como trabalha-se tradicionalmente no SPH. O algoritmo resultante pre-
tende resolver descontinuidades nas densidades na interface das fases naturais e satisfazer a
conservagdo de massa, empregando uma equacio da somatdria da densidade, usando as formula-
¢oes dos trabalhos de S. Adami, X.Y. Hu e companhia (Adami et al., 2012; Hu and Adams, 2006).

Em primeiro lugar, termos viscosos sao formulados para permitir uma descontinuidade na
viscosidade e garantir a continuidade de velocidade e tensdo de cisalhamento através da interface
de fase. Com base nesta formulacio, flutuagdes térmicas mesoscopicas sao introduzidas de uma
maneira simples (Litvinov et al., 2010; Espafiol and Revenga, 2003). E em segundo lugar, um
novo algoritmo capaz de lidar com trés ou mais fases imisciveis é desenvolvido para integrar os
efeitos causados pela tensao superficial (Morris, 2000).

Para comecgar um requisito para a reformulagdo, vamos visualizar a equagdo diferencial de
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movimento apresentada na Eq. 1.

dv (TS)

7=

1
g — EVPJFF(”) + (1)

p
Onde p, v e g sdo a densidade, velocidade e forca no corpo, respectivamente. Sendo a Eq. 1
usada para a simulacao de fluidos incompressiveis com um nimero de Reynolds baixo, usando
equagdes de estado para calcular P, usando a Eq. 2 e a Eq. 3.

P=cp 2)

rn(2)

2
. & ,
Nas Eq. 2 e Eq. 3, c € a velocidade do som, By = ﬁ, ~ € uma constante geralmente com valor

igual a 7 e py € a densidade inicial de referéncia do fluido.

Dessa forma, o termo F) denota a forca viscosa, que para o caso de escoamento incompressivel
€ dado conforme a Eq. 4.

F) = V2, S

Onde v = pu/p é a viscosidade cinética. O termo F (T5) representa a forga por tensdo superficial
que atua somente na interface ou na superficie do fluido. Para um fluido imiscivel a forca
superficial é apresentada na Eq. 5.

FT9 = o (V-n)n, )

O termo « denota o coeficiente de tensdo superficial, V - n e n sdo as curvas e direcao da interface
normalizada da superficie do fluido respetivamente. Note que a for¢a do corpo, a pressdo, e a
forca de superficie sdo forcas conservativas. Dado que, os efeitos causados pela difusdo no fluido
sdo negligenciados, os efeitos dissipativos do modelo sdo devido unicamente as forcas viscosas
da Eq. 4.

Portanto, fazemos uma restruturacdo das equacdes diferenciais que modelam nosso fluido,
acrescentando a for¢a causada pela tensao superficial e dividindo a equagao de movimento em
forcas conservativas e nao conservativas.

2.1 Evolucao da densidade

A densidade média de uma particula é p; = m;/V;, sendo m; e V; a massa e o volume de
uma particula respectivamente. Assim, a Eq. 6 fornece a evolu¢do do campo de densidades
(Adami et al., 2010).

N
(pi) =m; Y Wi, (6)
j=1

Esta forma conserva exatamente a massa e ¢ semelhante a aproximacgdo de densidade, p; =
> ; m;Wi;, empregada mais recorrentemente no método SPH. A diferenga da nova equagdo estd
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na aproximacao fornecida pelas particulas vizinhas para a densidade da particula, que somente é
afetada pelo volume especifico de particula .

Desse modo, como ndo ha nenhuma contribuicdo na massa pelas particulas vizinhas, a Eq.
6 possibilita que existam densidades descontinuas, nos casos que apresentam-se grandes diferen-
cas entre as massas de particulas préximas (Hu and Adams, 2006).

2.2 Equaciao de Momento

Na equacgdo de momento da nova formulagdo o termo do gradiente de pressao é dado pela
Eq. 7.

dv(P) 1 1 oW
<dt>=7ﬁP=7;§XHW+5@>&jW’ 7
(2 le L

ij
orij
respeito a interacdo de ¢ e 7, ja que este termo gera uma relagdo de conservacao de momento
satisfatoria (Hu and Adams, 2006).

Onde o termo n;; = ViWi;. Por outro lado, esta expressdo tem forma anti-simétrica com

A Eq. 7 € semelhante a forma referida pelo Monaghan (Monaghan, 1992). Uma compara-
cao com (Flekkoy et al., 2000) na formula¢ao do gradiente de pressdao mostra que o termo

N W c . S 4 . . o
> i1 (Vf + Vj) am; 7,; € equivalente a drea eficaz da interface entre as particulas i e j.

Portanto, para a forca viscosa F*) no escoamento de fluido incompressivel é formulada como a
Eq. 8 utilizando a Eq. 4.

dv”) 1 o~ 205 P — V) OW;
< V >:F(V) - e (yr gy YD) O ®)
dt mi S= ;11 ri;  Oryj

2.3 Tensao Superficial

Fluidos multiplos e a influéncia da tensao superficial em problemas de escoamento existem
em muitos problemas de engenharia. Exemplos de tais fluxos incluem moldagem por injecao
(Tong and Browne, 2014), soldagem (Liu and Liu, 2004), recuperagdo de petrdleo, sistemas
LOC’s (Liu et al., 2007) e sistemas hidrotermais (Tripp and Vearncombe, 2004). Na interface
de diferentes fluidos, a tensdo superficial existe como um resultado das forcas moleculares
irregulares. Portanto, a interface se comporta de uma forma semelhante a uma membrana fina
esticada. Assim, a previsao da evolugdo da interface e o tratamento das condi¢des de interface
entre fluidos t€m sido uma tarefa dificil para simulacdes numéricas.

Portanto, uma alternativa é o emprego do modelo de for¢a de superficie continua (CSF) (Hu and
Adams, 2006), a forca de superficie na Eq. 5 € reescrito em forma do tensor FT9 = v . 11(T9),
onde o esforco superficial esta dado pela Eq. 9.

M7 — o (1—a® ) VO] )
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Dessa forma, VC' é o gradiente de uma cor do indice de C, que estd definido como uma unidade

\V4 A
através da interface, e n = m Devido ao fato de que I — n ® n tem um trago de d — 1, sendo
d—1

d a dimensdo espacial, hd uma contribui¢io de pressdao negativa

a|VC| para o esforco

superficial de acordo com a Eq. 1. Como esta pressdo negativa nao contribui em nada para a
tensdo superficial, é razodvel reescrever a Eq. 9 como a Eq. 10 para eliminar esse efeito.

1
s = o (EI —n® ﬁ) VO (10)

Outra razdo para este procedimento foi proposto por Morris (Morris, 2000), que sugere que
uma pressao negativa pode causar problemas de estabilidade no cédlculo de alta resolucdo. Visto
que |VC| é representada numericamente em uma interface com largura finita e que tende a
zero, gerando erros no cdlculo direto de n. Uma recomendag@o para superar esta dificuldade
foi resolvido rescrevendo a Eq. 10 como a Eq. 11, que é bem definida em todo o dominio e
desaparece naturalmente quando |V C| torna-se zero.

1 1

Portanto, define-se o indice de cor como a Eq. 12.

s 1 Se particula i pertence a fase s,
C° = s=,---.,8 (12)
0 Do contrario,

Sendo S uma fase ou tipo dos fluidos, >4 C¥ = 1 e S = 1. O indice de cores de cada particula
ndo pode mudar através dos célculos. Nota-se que a defini¢do acima € também vélida para
misturas imisciveis com trés ou mais fases de fluidos. Portanto, obtém-se a integracao da tensao
superficial nos problemas tanto para um como para vérios fluidos.

Para a particula ¢ de fase k, um gradiente de indices de cores ndo desaparece se existirem
particulas vizinhas da fase [, [ # k, segundo a Eq. 13.

2
ag; O'j 87@

N
ct CH awy,
vor =0, 3 |G G My 14§ (13
j=1

Em que C! = 0. Por conseguinte a interface da fase entre k — [ obtém o esforgo por tensdo
superficial como a Eq. 14.

(TS) _ Kl 1 1 kl)2 ki Kl
™ = oM e mm <31|vc " - vcHve > [ #k (14)

Onde o' é o coeficiente de tensdo superficial entre as fases k e [. Como resultado, o esfor¢o
total na superficie da particula ¢ € igual a Eq. 15.

N
™ =3N"1, 14k (15)
=1
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Assim, semelhante a formulacdo do termo de pressdo, a aceleracio devido a tensdo superficial é
escrita como a Eq. 16.

va> 1 W,

—FT = =% <H<TS> V2o i vz) gy (16)
' i i J J o

< dt my; j=1 8TU

Observe que a Eq. 16 € conservativa para os casos de momento angular e linear (Hu and Adams,
2006).

Na Fig. 1 apresenta-se dois exemplos implementados empregando a formulacdo de tensao
superficial para uma e duas fases, onde observa-se como uma gota quadrada se deforma no passo
do tempo em uma forma eliptica pelo efeito da capilaridade entre fluidos imisciveis.

(b) Deformagao de uma gota quadrada com uma fase.

Figura 1: Implementacao de tensao superficial para os cosas de deformacao de uma gota quadrada, para
uma e duas fases.

2.4 Smoothed dissipative particle dynamics (SDPD)

Recentemente, o método SPH foi estendido para o método SDPD para problemas mesosco-
picos (Espafiol and Revenga, 2003). Ao contrario do método DPD (Liu et al., 2007), o método
SDPD permite escolher uma equacgao de estado e especificar coeficientes de transporte direta-
mente. Além disso, flutuagdes térmicas também podem ser incluidas de um modo consistente
fisicamente, através do aumento natural das magnitudes de flutuacdo, enquanto a escala fisica do
problema diminui a escala mesoscopica (Hu and Adams, 2006).

Portanto, dentro da formulacdo com SDPD (Espafiol and Revenga, 2003) a Eq. 7 e a Eq.
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8, representam a parte dinamica deterministica das particulas. Assim, usando o formalismo
GENERIC (Ottinger and Grmela, 1997; Grmela and Ottinger, 1997), podem ser levadas em
conta as flutuagdes térmicas ao postular as seguintes expressdes para a massa e a flutuagao no
momento com a Eq. 17 e a Eq. 18 respectivamente.

dm; = 0, 17)
~ N
j=1

Onde dWU ¢ a parte deviatdrica da parte simétrica de uma matriz de incrementos independentes
obtido por um processo de Wiener W;; = W;; (Espanol, 2002; Vazquez-Quesada et al., 2009),
ou seja, dW;; = (dWi; + dWL) /2 — tr [dW;;]1/d. E definindo B;; como a Eq. 19.

1
7t (19)

B [—SkBTnjm ( 11 ) 1 aWij] 12

Y nj + i rij Orij ’
O kp € a constante de Bolztmann e 7" € a temperatura do fluido (Hu and Adams, 2006). Note
que a evolucao das equagdes podem ser escritas para SPH e SDPD na formulagdo GENERIC
como a Eq. 20 e a Eq. 21.

dv(P) 1 -
dv; = < v > dt + FVdt + FT9gt + —dp;, (20)
dt m;
dl’i = Vidt, (21)

dv(P)
Onde < ‘c’lt > e FT9 530 obtidas como as j4 mencionadas Eq. 7 e Eq. 16 respectivamente,

representando a parte conservativa do fluido. No entanto, F®) ¢ descrita pela Eq. 8, sendo a
parte dissipativa na equacao de conserva¢do de momento.

3 Validacao

Implementam-se os casos para validacdo de fluxo de Poiseuille e Couette, colisdo de uma
gota em uma pelicula de liquido e trés exemplos de implementagdo para os casos mesoscopicos
para fluidos bi-fasicos.

3.1 Fluxo de Poiseuille e Fluxo de Couette

Emprega-se os exemplos de fluxo de Poiseuille e fluxo de Couette (Morris et al., 1997,
Sigalotti et al., 2003; Ellero and Tanner, 2005), os quais sdao exemplos cldssicos usados para
este tipo de fronteiras em CFD (Adami et al., 2012; Litvinov et al., 2010). Para os exemplos
apresentados as propriedades do fluido usado sdo ;1 = 103 Pa -s, p = 1000 kg/m3 e ¢ = 2,5 x
10~* m/s e com uma dimensio no canal com fronteira periédica de 1 x 2 mm.
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|

max

y _Y
T—* (a) V,=0 (b) V,=0

Figura 2: Condicoes iniciais dos problemas: (a) fluxo de Poiseuille com uma forc¢a externa (F) contante no
tempo de 2,0x10~* m/s?; (b) fluxo de Couette, com uma velocidade externa constante (V,) no tempo na
parede superior de 2, 5x10~° m/s.

3.1.1 Fluxo de Poiseuille

O fluxo de Poiseuille foi projetado como um fluido que escoa devido a condi¢do de forga
externa constante no tempo com F = 2,0x10~* m/s? como apresenta-se na Figura 2 (a). Assim,
o problema esta configurado com uma fronteira periddica lateral e duas paredes rigidas superior
e inferior.

A Fig. 3 apresenta a evolucdo no tempo do problema de Fluxo de Poiseuille, demostrando a
evolugdo da deformacdo na distribui¢do das particulas com destaque para as particulas rosas. No
restante das particulas além da distribuicdo apresenta-se o campo de velocidades. A distribui¢ao
final das particulas rosas em forma parabdlica e o campo de velocidade foi um resultado seme-
lhante ao esperado neste tipo de exemplo (Morris et al., 1997; Sigalotti et al., 2003).

Além disso, a Fig. 4 mostra o perfil de velocidades das particulas para o Fluxo de Poiseuille no
transcurso do tempo e em relagdo com a posicao vertical. Especialmente, este exemplo mostra a
capacidade de atingir o estado estavel quase permanente para o simulador. Portanto, o resultado
obtido com o simulador foi bem sucedido no que tange a modelagem do Fluxo de Poiseuille
(Morris et al., 1997; Sigalotti et al., 2003; Violeau, 2012).

3.1.2 Fluxo de Couette

O fluxo de Couette foi implementado com a caracteristica de uma condi¢ao constante de
velocidade externa de 2, 5x10~° m/s na parede superior da fronteira com parede rigida como
apresentado na Fig. 2 (b). Portanto, o exemplo esta configurado por uma fronteira periddica
lateral e duas paredes rigidas superior e inferior.

Na Fig. 5 observa-se a evolugdo no tempo no problema de fluxo de Couette. E observada
a deformagao ao longo do tempo na distribui¢ao das particulas, com destaque das duas colunas
de particulas rosas. Além disso, no restante das particulas visualiza-se o campo de velocidades.
Na distribuicao das particulas rosas observa-se uma inclinacdo, que € o resultado aguardado, e o
campo de velocidades também produz um resultado 6timo neste tipo de aplicacdo (Morris et al.,
1997; Sigalotti et al., 2003; Litvinov et al., 2010).

CILAMCE 2016
Proceedings of the XXXVII Iberian Latin-American Congress on Computational Methods in Engineering
Suzana Moreira Avila (Editor), ABMEC, Brasilia, DF, Brazil, November 6-9, 2016



E.A. Patino-Narino, H.S. Idagawa, L.O.S Ferreira

SRmRmmmmmaemanunsueanesannsnnssnssonnnnes | U VOIOCHY SeERRasaEzasmaatamasansssssnassasasesnee U-velocily
i g 516005 v g 2398005
“1.14e5 “1.80-5
é7.58e-6 E: 1.2e-5
3,796 a 06
00006400 ML T A E0.000e+00
t=0s t=8s
SEnmEammmansssansannnanesnnennennseeannnn U VOOCHY I wrvéloctty
it g 2398005 A g 2399905
o “1.865 H 1805
£1.Ze-5 é1.2e—5
- Ebe-é E()e—é
T EO.OOOe+OO S E B B B R B E BB E B R B B E R E N N E R E N E NN R EEEEE 0.0006+00

t=12s

t=20s

Figura 3: Exemplo de fluxo de Poiseuille no passo do tempo, mostrando-se duas colunas de particulas rosas
e a0 mesmo momento observa-se sobre o resto das particulas o campo de velocidades.
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Figura 4: Mostra-se o exemplo de fluxo de Poiseuille para a relacio entre velocidade no eixo horizontal (Vx)
e a posicao vertical (y) no passo do tempo.

A Fig. 6 expde o perfil de velocidades das particulas para o fluxo de Couette no transcurso do
tempo em relacdo com a posicao vertical. Especialmente este exemplo mostra a capacidade de

atingir o estado estavel quase permanente para o simulador depois do passo do tempo (Adami
etal., 2012).

Portanto, os resultados foram semelhantes ao esperado para esse tipo de problema em compara-
cdo com a literatura (Litvinov et al., 2010; Sigalotti et al., 2003; Ellero and Tanner, 2005). Desse
modo, os resultados satisfatorios para as simulacdes de fluxo de Poiseuille e fluxo de Couette
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validam também a formula¢do baseada nos trabalhos de S. Adami e X.Y Hu apresentados, e a
implementagdo mesoscopica de SDPD para o comportamento mesoscopico.

T ooSpoM  u-veloctty T mooonM| wvelocty
.--.-.---..---------E:--.-.-u-..-------- E2,5009-05 E2‘5006—05
: “1.8765 “1.87e5
é].ZSe 5 f] 256-5
£ 6.250-6 6.250-6
_ 0.000e+00 E0.000e+00
t=0s
T mmemmmommenm L-veloctty T LT e T -velocity
E2-5006-05 T S o0
“1.87e5 “1.8765
E 1.256-5 E 1.256-5
56.25e-6 E6.25e~<5
E ‘ Eo,oocnes»oo

Figura 5: Exemplo de fluxo de Couette no passo do tempo, mostrando-se duas colunas de particulas rosas e
a0 mesmo momento observa-se sobre o resto das particulas o campo de velocidades.
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Figura 6: Mostra-se o exemplo de fluxo de Couette para a relacio entre velocidade no eixo horizontal (Vx)
e a posicao vertical (y) no passo do tempo.

3.2 Colisao de uma gota com uma pelicula de liquido

Realizou-se o exemplo de uma gota colidindo em uma pelicula de liquido, esta simulacdo
procura validar a interac@o de dois fluidos de condig¢des iniciais diferentes para superficie livre.
As propriedades dos fluidos sdo 4 = 1 x 1073 Pa - s e p = 1000 kg/m?, e a disposi¢do inicial da
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geometria da discretizacdo das particulas foi definida segundo a Fig. 7.

*Vu- 0,01 m/s

0,002 m

0,002 m

0,0003 m

0,008 m

Figura 7: Disposiciao inicial da geometria da discretizacido das particulas e as fronteiras de parede rigida
para o exemplo de uma gota colidindo com uma pelicula de liquido.

O exemplo pode ser observado na Fig. 8, onde o fluido, com velocidade do som de 0,4 m/s,
evolui no tempo. A gota colide com uma velocidade vertical de 0, 01 m/s com a pelicula de fluido
contida em uma fronteira de parede sélida (Fig. 8). Portanto, apresenta-se a evolu¢dao no tempo
na interacdo entre os dois fluidos e como comporta-se o campo de velocidades das particulas.
Assim, apresenta-se resultados fi€is para este tipo de problema no campo de velocidade e na
distribui¢do das particulas (Xu et al., 2014; Jiang et al., 2013; Nair and Tomar, 2014).

3.3 Fluxo mesoscopico de Poiseuille e Couette para duas fases

Implementou-se um micro-canal para duas fases de um fluido com carateristicas semelhantes
a dgua e dleo (relacdo de densidade préximo de um), com as condicdes do fluxo de Poiseuille
e o fluxo de Couette para duas configuragcdes com dominio quadrado do 6leo (na Fig. 9 (a)) e
dominio circular do 6leo (na Fig. 9 (b)). Com uma configuracdo de funcdo de suavizacido do
kernel de Quintic, aigual a 1- 107 Pa e altura (L) igual 1 mm.

Portanto, nas Fig. 10 e Fig. 11 apresenta-se a evolu¢ao no tempo do fluxo mesoscépico para
os caso de Poiseuille e Couette. Observa-se também a deformagao das fases escoando entre si.
Desse modo, para os dos casos da Fig. 10, com 6leo com dominio quadrado ndo se atinge um
estado estavel mas se consegue o escoamento aguardado para um fluido entre duas paredes com
condicao de no-slip na interacdo fluido-estrutura. No entanto, para o dominio circular na Fig. 11
para os dois problemas propostos, atinge-se um estado de estabilidade, onde o fluido alcanca
uma forma estavel, particularmente no caso de Couette (Fig. 11 (b)).

Dessa forma, o uso da tensdo superficial com o modelo CSF, SDPD e SPH, apresenta resultados
promissores na aplicacdo em micro-canais e micro-fluido, além de obter solu¢cdes satisfatorias
em termos quantitativos em comparagdo com outras implementagdes de aproximagao semelhante
(Hu and Adams, 2006; Adami et al., 2010).
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Figura 8: Evolucio no tempo de uma gota colidindo com uma pelicula de liquido com uma velocidade
vertical inicial de 0,01 m/s. Mostra-se o campo de velocidades e como deformam-se os fluidos para uma
velocidade de som (c) de 0,4 m/s.

3.4 Microcanal com garganta e com obstaculo circular

Nessa secdo apresenta-se aplicacdes que se encontram em desenvolvimento, implementadas
nos casos de Microcanal com garganta em duas fases (Fig. 12) e Microcanal com obstaculo
circular (Fig. 13): problemas que sdo encontrados em diversas aplicacdes em micro-dispositivos.

Na Fig. 12, apresenta-se o escoamento da gota de 6leo na dgua (Fig. 12 (a)) e o perfil das gran-
dezas das velocidades (Fig. 12 (b)) com resultados promissorios na distribui¢ao das particulas e
no campo de velocidades.
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Fluid 1 Fluid 2 Fluid 1 L

.._4]__/5_____._1:1“_’:41 _________________ )

=1

x (b)

Figura 9: Condicoes iniciais do exemplo de fluxo mesoscopico com . = 1 mm. (a) Dominio quadrado do
o6leo no micro-canal; (b) Dominio circular do 6leo no micro-canal.

122,10s

P R LT P

P

556,11s

833,61s

1166,61s

Figura 10: Evolu¢iao no tempo do fluxo mesoscopico de duas fases com dominio quadrado do éleo no micro-
canal para as condicoes de: (a) fluxo de Poiseuille; (b) fluxo de Couette.

A Fig. 13 apresenta o escoamento do fluido e a interagdo com um obstdculo circular como
observa-se na Fig. 13. Apresenta-se também o perfil de velocidades obtidas. Assim, tanto o perfil
de velocidades como a distribuicao de particulas apresentam resultados coerentes para este tipo
de problema. Portanto, para os casos apresentados de micro-canais, o simulador com SPH mostra
boas perspectivas para a implementagcdo em sistemas mais complexos de micro-dispositivos.

4 Conclusoes preliminares

* Validou-se o simulador para as implementag¢des de problemas cldssicos como, colisdo de
uma gota com uma pelicula de liquido, o fluxo de Couvette e o fluxo de Poiseuille para os
casos macroscopicos e mesoscopicos, obtendo-se resultados adequados.
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Figura 11: Evolucao no tempo do fluxo mesoscopico de duas fases com dominio circular do éleo no micro-
cala para as condicdes de: (a) Fluxo de Poiseuille; (b) Fluxo de Couette.
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Figura 12: Avanco da gota de 6leo na agua no microcanal com garganta: (a) Distribuicio de particulas; (b)
Perfil da grandeza das velocidades das particulas.

* Apresentou-se a aproximacgao proposta pelos trabalhos de Adami e Hu para SPH. Dessa
maneira, as aproximacoes basicas para derivadas espaciais média de particulas foram
derivadas a partir de uma funcdo de suavizagdo em que as particulas vizinhas sé contribuem
para o volume especifico, mas ndo para a densidade na interacdo entre diferentes fluidos
em diferentes fases.
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Figura 13: Perfil da grandeza das velocidades das particulas para o caso de Microcanal com obstaculo
circular.

* Implementou-se uma aproximagdo que integra o comportamento do estado mesoscopico,
usando o método SDPD com a metodologia GENERIC para adicionar a flutuagao térmica e
incluir a tensao superficial empregando CSF. Os resultados foram validados para problemas
de escoamento mesoscOpico em micro-canais.
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