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1. Resumen

En este trabajo se utiliza la dindmica molecular de no equilibrio para simular el flujo de soluciones
poliméricas tipo Boger a través de una contraccidn-expansion 2:1:2. Las ecuaciones de movimiento que modelan
el flujo se acoplan a una dinamica de Nosé-Hoover para mantener la temperatura constante y se resuelven con un
algoritmo de integracion reversible RESPA. Por las caracteristicas del fluido Boger, los resultados establecen que
la concentracidn de la solucién no tiene un efecto significativo sobre el comportamiento reoldgico del sistema.
Sin embargo, se predice un incremento en la caida de presién adimensional por encima de la del fluido
Newtoniano tipo Lennard-Jones.

2. Introduccidn

Uno de los problemas sin resolver en el area de la reologia es la prediccion de la rapidez
de disipacién y su relacion con la caida de presién a lo largo de trayectorias de flujo que
involucren cambios abruptos en la geometria. El flujo de un fluido viscoelastico a través de
una contraccibn o contraccién-expansiéon ha sido ampliamente estudiado [1-3].
Experimentalmente, un fluido viscoelastico experimenta un exceso en la caida de presién que
no exhibe un fluido Newtoniano de viscosidad similar. Sin embargo, este comportamiento no
ha sido reproducido utilizando las ecuaciones constitutivas actuales. Algunos autores asocian
esta discrepancia a los procesos de disipacion que ocurren en la trayectoria de flujo y su
relacién con la conformacion molecular de no equilibrio. El objetivo del presente trabajo es
predecir el aumento en la caida de presion que exhibe una solucion polimerica tipo Boger

utilizando dindmica molecular de no equilibrio.
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3. Metodologia
3.1 Ecuaciones de movimiento

La solucion de las ecuaciones de movimiento [4] permite conocer la trayectoria
dinamica del sistema T'(r,",v,",t), donde, r, es el vector de posicion de las N particulas. El
vector v, representa el campo de velocidad en un marco de referencia e incluye la suma de la

velocidad peculiar y la velocidad de flujo. La velocidad peculiar es la velocidad de una
particula en ausencia de perturbaciones externas. Acorde con la geometria en estudio (ver
Figura 1), solo la componente y del vector de velocidad desarrolla una velocidad peculiar, por

lo que el termostato [4] utiliza esta componente para mantener la temperatura constante.

AP=P0-P1
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Figura 1. Representacion esquematica de la region de simulacién para una contraccién-expansion 2:1:2.

3.2 Modelo molecular

En este trabajo, el sistema en estudio esta formado por moléculas lineales en solucién.
Una molécula lineal es representada por el modelo monémero-resorte de Kremer y Grest [5],
tal que, es vista como una coleccion de segmentos conectados por resortes no armoénicos. El
solvente es representado por particulas esféricas. La forma funcional del potencial
intermolecular incluye dos tipos de interacciones: de enlace y no enlace. Las interacciones de
no enlace (solvente-solvente, solvente-mondémero y monémero-mondmero no adyacentes) se
consideran del tipo van-der-Waals y estan dadas por el potencial Lennard-Jones truncado a un

radio de corte r, =2.5¢ [4]. Las interacciones de enlace se originan entre monomeros
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adyacentes y estan dadas por la parte repulsiva del potencial Lennard-Jones y el potencial
atractivo FENE [4].

3.3 Detalles de simulacion

El sistema en estudio se encuentra confinado en una region de simulacién, como se
ilustra en la Figura 1. Se consideran cuatro casos de estudio, cada uno, con una concentracion
por sitio ¢ de 0.0, 0.04, 0.08 y 0.12. La concentracion por sitio es definida como ¢=M /N,
donde, M es el nimero total de segmentos y N es nimero total de particulas del sistema
(mondmeros mas solventes). Para todos los casos de estudio, el tamafio del sistema fue de
12500 particulas, considerando que cada molécula lineal contiene 10 mondémeros o segmentos
y que todas las particulas son del mismo tamafio. Las simulaciones se realizaron a una
temperatura y densidad reducida de 4 y 0.84, respectivamente. Los resultados son expresados

en términos de unidades reducidas [4].

4.0 Resultados y discusion

En la regién de medicion, la presion esta dada por la componente P, del tensor de
presion evaluada en la cercania de la pared. Esta componente es calculada utilizando el

método MOP [4]. La caida de presion a través de la contraccion esta dada por AP =P, —P,,

donde P=P

zz,wall *

La caida de presion adimensional Ap,,,, se obtiene dividiendo la caida de

presion de cada sistema entre la caida de presion de un sistema de referencia, en este caso, el

sistema con concentracion ¢=0. En la Figura 2 se presenta la variacion de la presion
adimensional Ap,;,, como una funcion de la velocidad promedio <v >, en la linea central de

confinamiento (z=0) y en la vecindad de la pared (z=0.5Lz-1). Se puede observar que a mayor
concentracion de solucion mayor Ap,,.. En la linea central de confinamiento Ap,,. Se
incrementa hasta una velocidad promedio <v> de 1.4, partir de la cual disminuye. Para
concentraciones mayores que la del sistema de referencia, en la cercania de la pared y en el

intervalo de velocidades analizadas, Ap,,;, €S mayor que la del sistema de referencia.

5. Conclusiones
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La conclusion mas importante del trabajo es la prediccion tedrica, por medio de
dinamica molecular de no equilibrio, de que la caida de presion adimensional Ap,,, €S
mayor que la del fluido de referencia para todas las concentraciones de solucion. Este
resultado es importante porque la mayoria de las ecuaciones constitutivas actuales no predicen

dicho incremento.
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Figura 2. Caida de presion adimensional Apagi,, como una funcion de la velocidad promedio, (a) en la pared y
(b) en la linea central de confinamiento.
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