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TESIS DOCTORALES

HIDRODINAMICA CERCA DE SOLIDOS EN
LA NANOESCALA

Esta tesis aborda el estudio del comportamiento
de un fluido en contacto con un soélido en la nanoes-
cala. Se presenta una formulacion teorica continua no
local, asi como su version discreta, en la que la inte-
raccion del sélido con el fluido aparece explicitamen-
te en términos de fuerzas confinadas cerca del solido.
La teoria discreta es validada a través de simulaciones
de dindmica molecular, en donde nos encontramos
con el problema del plateau a la hora de determinar
los coeficientes de transporte. Con el fin de obtener
dichos coeficientes sin el problema del plateau, ofre-
cemos un método alternativo para su obtencion. A
través de simulaciones de dinamica molecular mos-
tramos que la hipotesis de Markovianidad implicita
en la derivacion tedrica no es satisfecha cerca de la
pared del s6lido cuando la hidrodinamica es resuel-
ta a escalas moleculares. Sin embargo, para celdas
de discretizacién mayores, en los cuales estan de-
finidas las variables de la hidrodinamica discreta, el
comportamiento es perfectamente Markoviano. Por
ultimo, derivamos la condicion de contorno de slip
partiendo de la formulacion microscopica de la teo-
ria hidrodinamica discreta. La longitud de slip y la
posicion de la pared son definidas a través de las for-
mulas de Green-Kubo y coincide con la propuesta
original de Bocquet y Barrat. Validamos la condicion
de contorno de slip en un fluido tipo plug flow que es
discontinuo cerca de la pared en sus primeras eta-
pas. Observamos que la condicion de contorno de
slip no se cumple para etapas iniciales del fluido y
explicamos las razones de esa inconsistencia.

Mas especificamente, empleando la Teoria del
Coarse-Graining derivamos las ecuaciones de movi-
miento de un fluido en contacto con una esfera so-
lida de grandes dimensiones comparada con escalas
moleculares. Empleamos la técnica de los operado-

100cias@Quned

Facultad de Ciencias

N.° 12 (2019)
ISSN: 1989-7189

Figura 1. Representacion de una simulaciéon dinamica mole-
cular con las celdas de discretizacion marcadas en amarillo.

res de proyeccion de Kawasaki-Gunton junto con la
aproximacion Markoviana para obtener un conjunto
de ecuaciones no lineales de las variables relevan-
tes del sistema sin términos de memoria. Abordamos
el problema del plateau que sufren las formulas de
Green-Kubo presentes en los coeficientes de trans-
porte de las ecuaciones de movimiento del fluido
ofreciendo una expresion alternativa de dichas for-
mulas sin el problema del plateau.

Para validar la teoria y poder medir los coeficien-
tes de transporte mediante simulaciones de dinami-
ca molecular, derivamos las ecuaciones de la nano-
hidrodindmica a partir de un conjunto de variables
hidrodinamicas discretas. Estas variables son defini-
das en términos de funciones base de elemento finito
definidas en celdas regulares construidas mediante
la division del dominio del fluido en planos paralelos
equiespaciados. El conjunto de ecuaciones discretas
obtenido es idéntico al que se obtiene mediante el
método de Petrov-Galerkin.

La hipotesis de Markovianidad es la Gnica apro-
ximacion realizada para derivar las ecuaciones de la
hidrodinamica. Para validarla empleamos la teoria de
Mori que nos ofrece una expresion de la evolucion
temporal de las correlaciones de las variables rele-
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vantes del sistema. Se muestra que la hipotesis Mar-
koviana es valida siempre y cuando las correlaciones
decaigan de forma exponencial.

Como primer paso para abordar el problema de
la Markovianidad estudiamos el caso mas sencillo
posible, realizando simulaciones de dinamica mo-
lecular de un fluido no confinado en las cuales se
monitorizan las variables relevantes del sistema con
el fin de calcular sus correlaciones temporales. Ob-
servamos que para el estudio de la Markovianidad es
conveniente trasladarse al espacio reciproco (en el
caso de un fluido en condiciones de contorno perio-
dicas se trata del espacio de Fourier) y comprobar si
los modos de la matriz de correlaciones decaen o no
de forma exponencial.

Tras establecer la metodologia adecuada para
tratar el problema, realizamos simulaciones de di-
namica molecular de un fluido confinado entre dos
paredes solidas. Mostramos que para una anchura de
celda del orden de la distancia molecular la hipote-

sis de Markovianidad no se cumple para los modos
cercanos a la pared. Sin embargo, para celdas mas
anchas la hipotesis es validada a expensas de perder
efectos de layering.

Finalmente, medimos la condicion de contorno
de slip a partir de una definicion microscopica de la
longitud de slip y de la posicion hidrodinamica de la
pared atémica. Comprobamos que la expresion obte-
nida es la ofrecida por Bocquet y Barrat y demostra-
mos que el coeficiente de friccion es una propiedad
intrinseca de la superficie puesto que la distancia de
slip no depende del tamano del canal empleado.
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