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Resumo
Neste trabalho, o método Lattice-Boltzmann foi utilizado para a simulação computacional das interfaces

líquido-vapor e �uido-sólido. A modelagem da interface líquido-vapor foi feita através de um método conhecido
na literatura. Para o caso da interface �uido-sólido, introduz-se um método baseado em mediadores de campo
de superfície. Este método torna possível a simulação de potenciais de interação de longa distância, permitindo
a análise da in�uência da forma do potencial sobre o ângulo de contato. Os resultados obtidos mostram que o
ângulo de contato dependente fortemente da maneira com que o potencial de interação decai com a distância.
Nota-se que o aumento das forças de adesão leva à diminuição do ângulo de contato em concordância com
resultados encontrados na literatura.

Abstract
In this work, the Lattice-Boltzmann method was used for the computational simulation of the liquid-vapor

and �uid-solid interfaces. The modelling of the liquid-vapor interface was performed through a known method
found in the literature. For the case of the �uid-solid interface, we introduce a method based on surface �eld
mediators. This method makes possible the simulation of long-range interaction potentials, allowing the analysis
of the in�uence of the potential form in the contact angle. The obtained results show that the contact angle is
strongly dependent of the decline of the potential that is used. It is noticed that the increase of the adhesion
forces leads to the decrease of the contact angle in agreement with results found in the literature.

1 Introdução
O estudo de problemas que envolvem fenômenos de superfície, nos quais diferentes �uidos podem interagir
com substratos sólidos, sempre foi assunto de grande interesse cientí�co e econômico. Uma das propriedades
físicas que tem sido intensivamente estudada é a molhabilidade sobre superfícies sólidas. Esta propriedade
é devida à ação de forças de interação de longa distância entre as moléculas do �uido e do sólido, e leva à

1



observação macroscópica do ângulo de contato, geralmente de�nido através da equação de Young [1]. Para que
a molhabilidade seja modelada corretamente, a utilização de potenciais de interação �sicamente consistentes
para a representação das interações entre diferentes tipos de moléculas é de grande importância, uma vez que
tal propriedade é de fato apenas o resultado estatístico de interações intermoleculares que ocorrem na escala
microscópica. O papel das forças de longa distância tem se mostrado fundamental na explicação de fenômenos
envolvendo a interação de líquidos e sólidos [2].

Neste trabalho, um método Lattice-Boltzmann baseado em mediadores de campo de superfície, é introduzido
para a modelagem e simulação de forças de longa distância entre o �uido e o sólido, permitindo o estudo mais
aprofundado de diferentes fenômenos físicos que ocorrem na região de transição �uido-sólido. É fundamentado
num conceito similar proposto por Santos et al. [3] para a simulação da dinâmica de �uidos imiscíveis.

2 Método Lattice-Boltzmann
O método Lattice-Boltzmann (LB) [4, 5] é um método mesoscópico para a descrição de um sistema mecânico de
partículas. Embora, historicamente, tenha sido originado de Autômatos Celulares, como o Lattice-Gas Automata
[6], recentemente foi mostrado [7] que o método LB pode ser considerado como uma forma discreta da equação
de Boltzmann para gases diluídos. Como a equação de Boltzmann, os modelos LB são formulados na escala
mesoscópica, na qual a descrição do sistema não é feita diretamente a partir das partículas individuais, mas
através da função distribuição de partículas, fi(x, t), que representa o valor esperado do número de partículas
com velocidade ci no sítio x e no tempo t, onde i = 0 . . . b. Nos modelos LB, as partículas são restritas a uma
rede discreta, de forma que cada grupo de partículas pode se deslocar somente num número �nito b de direções
e com um número limitado de velocidades. Assim, tanto o espaço físico quanto o espaço de velocidades são
discretizados. As propriedades macroscópicas locais como massa total (a massa m de cada partícula é assumida
unitária), ρ(x), e quantidade de movimento, ρ(x)u(x), podem ser obtidas da função distribuição da seguinte
forma:

ρ(x) =
∑

i

fi (1)

ρ(x)u(x) =
∑

i

fici. (2)

Devido ao efeito das colisões, a função distribuição de partículas, fi(x, t), é modi�cada em cada sítio da rede
durante o intervalo de tempo ∆t. A forma mais simples de considerar o efeito das colisões entre partículas é
utilizar o operador introduzido por Bhatnagar-Gross-Krook (BGK) [8], este garante a conservação da massa e
da quantidade de movimento durante a colisão. A equação de evolução do método LB com o operador BGK é
dada por

fi(x + ci∆t, t + ∆t)− fi(x, t) = −∆t

τ
(fi − f

(eq)
i ) (3)

onde τ e f
(eq)
i são o tempo de relaxação e a distribuição de equilíbrio local de partículas, respectivamente. Após

a colisão entre partículas, a equação de evolução 3 exige que a informação local em x e em t, fi(x, t), seja
transportada para o sítio vizinho x + ci∆t no tempo t + ∆t, o que é feito através da etapa de propagação.

O comportamento macroscópico da equação de evolução 3 pode ser determinado através da escolha adequada
da distribuição de equilíbrio, f

(eq)
i = f

(eq)
i (ρ,u). No presente caso, busca-se resgatar o dinâmica macroscópica

de �uidos regida pelas equações de Navier-Stokes. Para esse �m, a distribuição de equilíbrio é escolhida como
[4]

f
(eq)
i = giρ

[
1 +

ciαuα

c2
s

+
uαuβ

2c2
s

(
ciαciβ

c2
s

− δαβ

)]
, (4)

onde índices repetidos no produto representam soma aqueles índices, g′is são fatores escolhidos para garantir
isotropia e cs é a velocidade do som na rede.

Através do método multi-escala de Chapman-Enskog [9] pode ser mostrado que o sistema descrito acima
recupera as seguintes equações governantes em regime incompressível:

∇ · u = 0, (5)

∂u
∂t

+ u · ∇u = −∇P

ρ
+ ν∇2u, (6)

onde P = c2
sρ e ν = c2

s(τ − 1/2) são a pressão termodinâmica e a viscosidade cinemática, respectivamente. As
equações 5 e 6 são conhecidas como a equação da continuidade e a equação de Navier-Stokes, respectivamente.
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Na presença de superfícies sólidas, a condição de contorno bounce-back é utilizada. Este condição de contorno
consiste em inverter a quantidade de movimento das partículas, garantindo a condição de não-escorregamento.

2.1 Interação �uido-�uido
Para a modelagem da interface líquido-vapor, o modelo de Shan e Chen [10] foi utilizado. Este modelo introduz
no método LB um potencial de interação entre as partículas constituintes do �uido, permitindo a simulação
da coexistência de duas fases distintas em equilíbrio, no qual a densidade automaticamente identi�ca ambas as
fases. Para esse �m, os autores introduziram o seguinte energia potencial de interação entre pares de partículas
localizadas entre em x e y:

V (x,y) = ϕ(x)Gi(x,y)ϕ(y), (7)
onde Gi(x,y) = G para |y − x| =

√
2, Gi(x,y) = 2G para |y − x| = 1 e Gi(x,y) = 0 para dois sítios que não

sejam primeiros vizinhos. A função ϕ é dependente da densidade de partículas local. Note que a magnitude de
G determina a intensidade do potencial de interação entre as partículas em x e y, enquanto seu sinal de�ne se
o potencial é atrativo ou repulsivo.

A força resultante deste potencial para y = x + ci∆t é dada por

Fσ(x) = −ϕ(x)
∑

i

Giϕ(x + ci∆t)ci. (8)

A partir destas de�nições, a quantidade de movimento local, ρ(x)u(x), na distribuição de equilíbrio 4 é
modi�cada devido às interações com as vizinhanças da seguinte forma:

ρu′ = ρu + τ(Fσ + Fw).

onde Fw é a força de interação �uido-sólido, descrita na seção seguinte. Novamente, o método de Chapman-
Enskog permite determinar o comportamento macroscópico deste sistema. A única diferença em relação às
equações obtidas anteriormente, é a existência de uma equação de estado não-ideal:

P =
c2

D

[
(1− d0)ρ +

Gb

2
ϕ2(ρ)

]
. (9)

onde d0 é a fração de partículas em repouso, c = |ci| e D é a dimensão espacial. No trabalho de Shan e Chen
[10], a função ϕ(ρ) foi escolhida como:

ϕ(ρ) = 1− exp(−ρ). (10)
Observando a equação de estado 9, nota-se que o parâmetro −(1−d0)/G tem o mesmo papel que a temperatura
na teoria de van der Waals, uma vez que a temperatura pode ser modi�cada tanto pela fração de partículas em
repouso quanto pela intensidade do campo de interação [10].

2.2 Interação �uido-sólido baseada em mediadores de campo
Neste trabalho, o carácter de interação de longa distância entre partículas de �uido e de sólido situadas numa
rede discreta, é simulada por meio de mediadores de campo de superfície. Isso é feito através da emissão de
mediadores que transportam a informação da densidade de partículas para outras regiões do domínio.

Conceitualmente, os mediadores de campo assemelham-se aqueles mediadores de campo utilizados na teoria
quântica de campos para a descrição de interações de longa distância; por exemplo, os fótons naquela teoria são
os mediadores de campo eletromagnético e se deslocam com a velocidade da luz (as interações entre átomos são
quase instantâneas). No caso dos mediadores citados aqui, a velociade de deslocamento é a dada por ∆x/∆t,
onde ∆x é o espaço entre sítios vizinhos e ∆t é o tempo necessário para uma partícula se deslocar entre esses
dois sítios.

Para a simulação da interação de longa distância, utiliza-se o seguinte procedimento:

1. Mediadores de superfície são emitidos a partir das paredes sólidas carregando a informação da densidade
da parede, sendo ρw para as velocidades|ci| =

√
2 e 2ρw para as velocidades |ci| = 1;

2. Os mediadores são propagados juntamente com as partículas � o que torna o método e�ciente do ponto
de vista computacional. Quando o mediador percorre a distância entre dois sítios, este perde a informação
da parede de acordo com o potencial que se deseja simular, de acordo com a seguinte relação:

Ms
i (x + ci∆t, t + ∆t) = α(r)Ms

i (x, t)

ondeMs
i e α(r) representam a densidade de mediadores e a função que representa o potencial de interação

dependente da distância.
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3. Após a propagação, Ms
i (x, t) contém a informação da parede e da distância percorrida pelo mediador, e

dependendo do potencial utilizado, deve ser utilizado no cálculo do novo α(r).

4. Retorna-se ao item 2.

A força de interação sobre as partículas situadas no sítio x, devido aos mediadores de superfície pode ser escrita
como:

Fw(x, t) = −ωρ(x)
∑

i

Ms
i (x, t)ci. (11)

O processo de emissão e propagação de mediadores de superfície ocorre em cada passo de tempo. Assim,
quando o mediador deixa a posição x outro assume tal posição. Então, depois que o mediador percorre uma
distância total L (L é o tamanho característico do domínio) toda a informação sobre as paredes sólidas está
disponível localmente, juntamente com as correções devido à distância. Assim, as interações de longa distância
com as superfícies sólidas (estáticas), passam a ser instantâneas e a velocidade com que os mediadores são
propagados não é mais importante.

3 Molhabilidade
Para uma gota em equilíbrio com seu vapor e em contato com uma superfície sólida, observa-se a existência de
uma linha comum para as três fases, conhecida como linha de contato. Essa con�guração origina a de�nição
macroscópica do ângulo de contato θ, como sendo o ângulo resultante entre a linha tangente à interface líquido-
vapor e a linha paralela à superfície do sólido. Considerando a de�nição macroscópica e assumindo uma superfície
esférica, o ângulo de contato pode ser medido a partir da seguinte relação:

tan

(
θ

2

)
=

h

r
, (12)

onde h e r são a altura e o raio da base da gota, respectivamente.
Num sentido microscópico, a molhabilidade de uma superfície sólida é o resultado das interações moleculares

existentes entre ambos os �uidos e o substrato sólido, se revelando como a relação entre forças de coesão e adesão.
Nota-se que a medida que as forças de adesão são aumentadas em relação as forças de coesão, mais a�nidade
a superfície sólida terá pela fase líquida (com maior densidade), ou seja, menor será o ângulo de contato. Este
resultado tem sido prontamente con�rmado por simulações da dinâmica molecular de �uidos simples [11, 12],
nos quais as moléculas interagem entre si por meio de potenciais de interação simplicados, como por exemplo,
o potencial de Lennard-Jones.

4 Resultados e discussão
Uma vez que o método proposto neste trabalho torna possível a interação �uido-sólido entre partículas que
estejam separadas por uma distância maior que um espaço de rede, a dependência do ângulo de contato com a
forma do potencial de atração entre o sólido e o �uido pode ser determinada. Para esse �m, uma rede D2Q9 foi
utilizada como um domínio de 500×78 sítios e com os parâmetros τ = 1 e G = 0.15. A condição inicial consistiu
de uma gota líquida (ρL = 2.26) em contato com uma super�cie sólida, estando ambas as fases em contato com
vapor (ρV = 0.116). A função de decaimento dos mediadores de superfície foi ajustada para α(r) = exp(−r/κ).
Nas fronteiras do domínio de simulação foram impostas condições de contorno pediódicas. Os resultados obtidos
para a dependência de θ em função dos parâmetros ω e κ são mostrados nas �guras 2 e 3.

Como não existe nenhuma força externa atuando sobre o sistema, a superfície da gota deve ser esférica.
Porém, veri�ca-se que a partir da �gura 2 que para ω = 0.325, a suposição de curvatura esférica não é válida,
tornando necessária a de�nição de um ângulo microscópico ou mesoscópico para aquela região próxima da linha
de contato. Entretanto, a de�nição macroscópica de ângulo de contato ainda pode ser adotada para o caso
em questão, pela desconsideração daquela região próxima à linha de contato, que diverge do comportamento
esférico, e extrapolando a curvatura da parte posterior da gota até a superfície sólida, o que ilustra exatamente
a de�nição macroscópica. Para isto, mede-se o ângulo θh numa altura h da superfície sólida (usando a relação
12), onde a aproximação esférica é satisteita, e calcula-se a ângulo de contato requerido, θ, a partir da seguinte
relação trigonométrica (ver �gura 1):

θ = arccos
(

1− H

rh
sin θh

)
,

onde H é altura total da gota, rh e θh são raio da base e o ângulo medido na altura h, respectivamente.
Os resultados obtidos mostram que o ângulo de contato dependente fortemente da forma do potencial de

interação utilizado. Nota-se que o aumento das forças de adesão leva à diminuição do ângulo de contato, em
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Figura 1: Representação geométrica do ângulo de contato corrigido.

Figura 2: Con�gurações de equilíbrio para κ = 0.5 e diferentes valores para ω. De cima para baixo, ω foi
ajustado para 0.08, 0.20, 0.30 e 0.325, respectivamente.
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Figura 3: Dependência do ângulo de contato com a forma do potencial de interação.
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acordo com simulações baseadas em dinâmica molecular [11, 12]. Veri�ca-se que a dependência de θ com ω
parece ser linear, em concordância com os resultados obtidos a partir de um modelo Lattice-Boltzmann com
aproximação de campo médio para a energia livre [13]. A variação do parâmetro κ, que regula o decaimento da
intensidade do campo de interação, permite modi�car a in�uência das partículas mais afastadas da superfície
sólida sobre a linha de contato, mostrando que mesmo que a contribuição do sítio mais próximo seja diminuída,
o mesmo ângulo de contato pode ser obtido devido às interações que ocorrem entre partículas separadas por
distâncias mais longas.

5 Conclusão
Neste trabalho, o método Lattice-Boltzmann foi utilizado para a modelagem da interface líquido-vapor. Com
o objetivo de simular a molhabilidade sobre superfícies sólidas, o método baseado em mediadores de campo de
superfície foi introduzido para a modelagem da interface �uido-sólido. Este método torna possível a simulação
de potenciais de interação de longa distância, permitindo a análise da in�uência da forma do potencial sobre
o ângulo de contato. Os resultados obtidos mostram que o ângulo de contato dependente fortemente do modo
com que o potencial decai com a distância. Nota-se que o aumento das forças de adesão leva à diminuição do
ângulo de contato em concordância com resultados encontrados na literatura.
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