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Ĺınea de Investigación:

Termodinámica de no equilibrio y Fluidos complejos

Grupo de Investigación:

Ciencia y Tecnoloǵıa de Materiales
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Resumen

Las suspensiones activas deben su movimeineto a la conversión de enerǵıa qúımica en enerǵıa

mecánica, esto se manifiesta como una fuerza costante sobre cada part́ıcula de la suspen-

sión. El movimineto autonomo de cada part́ıcula en la suspensión, conduce al surgimiento

espontaneo, y fuera del equilibrio de la formación de estructuras ordenadas y patrones de

flujo lo que facilita su actividad en una escala pequeña del orden de micras. Las suspensiones

de células microbianas o catalizadores auto-propulsado son ejemplos de suspensiones acti-

vas, y su dinámica de auto-ensamble controla la organización, función ecoloǵıca y dinámica

de la población en escalas mas grandes que el tamaño de un solo individuo. En cada caso,

microogranismos o part́ıculas activas, se presenta un movimiento aleatorio en presencia de

concentración de sustancias en el fluido necesarias para su movimineto o procesos celulares,

este movimineto se conoce como quimiotaxis. La quimiotaxis, en el caso de células bacte-

rianas, esta compuesto por dos moviminetos Run − Tumbling. El Run es un movmineto

lineal de duración aleatoria, mientras que, el Tumbling es una rotación aleatoria despues

de un Run y ocurre de forma aleatoria. En células microbianas y catalizadores activos, la

quimiotaxis junto a las interacciones hidrodinamicas, y volumen excluido induce a el surgi-

mineto de moviminetos collectivos similares a la agregación, formación de bandas, estrias o

plumas de part́ıculas activas. Estos monimientos colectivos estan asociados a estructuras de

flujo complejo, que ayudan a mezclar especies quimicas, sustratos o part́ıculas pasivas en la

suspensión.

El análisis qúımico en la pequeña escala ofrece muchas ventajas si se comparan con procesos

convencionales, dichas ventajas son: reducción de tiempo de análisis y aumento en la reso-

lución anaĺıtica. Sin embargo, la mezcla de reactivos en estos dispositivos no es eficiente por

métodos tradicionales, razón por la cual la mezcla de reactivos es un desafio tecnológico para

la utilización de estas técnicas.

Las caracteristicas de las suspensiones activas con quimiotaxis, antes mencionadas, hacen que

estas sean una potencial solución para mezcla de especies quimicas en dispositivos micro-

fluidicos usados para análisis qúımico, transporte de medicamentos en torrenses sanguineos,

secuenciación de moleculas de interes biológico, entre otras aplicaciones, ... etc. Desde la

teoŕıa se ha tratado de estudiar el efecto de la quimiotaxis sobre suspensiones confinadas con

quimiotaxis, mediante diferentes aproximaciones y modelos computacionales. Los modelos

mas conocidos son los discretos y continuos: los modelos discretos, permiten determinar el

comportamiento de una suspensión modelando las part́ıculas activas como un punto discreto

con quimiotaxis pero sin incluir la hidrodinámica, estos modelos hacen uso de tecnicas de la

dinámica molecular y de dinámica de part́ıculas disipativa; por otro lado los modelos, basa-

dos en funciones continuas, permiten determinan los campos de velocidad y concentración

de bacterias basados en una descripción fenomenológica del fluido, pero no pueden capturar
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el efecto del movimiento colectivo.

En el presente trabajo se desarrolló un modelo meso-escala para una suspensión de part́ıcu-

las auto-propeladas en confinamiento, considerando la quimiotaxis y las interacciones hi-

drodinámicas y de corto alcance. El modelo mı́nimo de nadador se compone de una parte

discreta y una continua. La particulá (parte discreta) se representan mediante un dipolo

de fuerzas, unidos por un resorte ŕıgido, propelado por una fuerza continua; El dipolo es

sometido a interacciones estericas y de origen disipativo como el arrastre debido a un fluido

(parte continua); La quimiotaxis se implemento como un modelo minimo, donde el dipolo

cambia de dirección de forma aleatoria Run − Tumbling en presenia de un escalar (parte

continua) con una distribución incial y Difusividad especificas. El modelo se soluciono con

un método que permite encontrar funciones de Green en sistemas multi-escala conducidos

por la difusion de una especie qúımica, llamado Fick-GgEm (General geometry Ewald like

method).

Mediante la implementación de este modelo se observo que la concentración de part́ıculas,

las condiciones iniciales (y de frontera), la difusividad de la especie quimica y la presencia

de quimiotaxis, influye en la dinámica de la suspension formado agregados de part́ıculas,

disminuyendo el tiempo de mezclado y los coeficientes de movilidad del sistema.

Palabras clave: Suspensiones activas, Hidrod́ınamica a Bajos Re, Movimineto colecti-

vo, funciones de autorrelación, sistemas disipativos, quimiotaxis.

Abstract

Active suspensions can move by the conversion of chemical energy (from surroundings) into

mechanical energy, these can drive the emergence collective motion, spontaneous interac-

tions betwen particles, forming a self asembly phenomenom and fluid flow complex patterns.

These increase the suspension movement on the sclae of microns. Bacterial cell suspensions

or catalytic particle are suspensions which their self-assembly dynamics can controls the or-

ganization, biological function and population movements. These control can be depend on

chemotaxis of active particles. Chemotaxis that is, a the movement of pupulations depending

on concentration of chemical species.The above features makes active suspensions a potential

solution for the mixing problem in microfluidic devices.

The chemical analysis in micro scale, it offers many advantages compared with conventional

processes, those adventages are: reduction of analysis time and increase analytical resolution.

However, the mixing of reagents in these devices is not enough efficient using traditional met-

hods. For this reason the mixture of reagents (in the micro-scale) is a technological challenge.

The use of active fluids, can improve the transport of chemical species in the microscale and

confined geometries. But the effect of the chemotaxis on the confined suspension is not well
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undrestood. From soft matther theory has been implementing computationals models in or-

der to study those complex systems. Many computational approaches has developed for this.

The wall used are the discrete and continuous approaches: the discrete approach allow obser-

ve the evolution of behavior of an ative suspension, through moedeling active particles like

point-forces moving by chemotaxis but without long-range interactions, like hydrodynamic

interaction (Dynamics Molecular, Model is Biseck); On the other hand, the models based on

continuous functions,based oon phenomenological description can solve fluid flow from the

ensamble of particles, but without the physics of collective motions (Smoluchowski, Navier

Stokes).

In the present work, we show a mesoscale model of Self-propelled particles in confinement,

taking acount the chemotaxis and Hydrodynamic interactions. The model is a suspension of

force-dipole composed by a dumbell (discrete part) represented by a two beads with joined

by a spring, and self-perpeled by a continuous force in confinement by a periodic box (in two

directions); The dipole movement is randomly (Run-tumbling), in the presence of chemical

field (continuous part). The Continuos part are balance equations for fluid flow and chemi-

cal species concentration. The discrete and continuos part are solved throug with a novel

method, based on Green function formulation, for resolve the hydrodynamic and chemotac-

tic interactions of particles on confinement, in an efficent way. The method is called GgEm

(General Geometry as Ewald’s method)

By the implementation of this method we observed that the volumetric fraction of particles,

the initial conditions (and border), the diffusivity of the chemical species and the presence

of chemotaxis, influence the dynamics of the suspension, like cluster formation, decrease of

mixing time and mobility of the suspension.

key words: Active suspension, Low Re Hydrodinamic, Collective motion, Auto-correlated

functions, chemotaxis.
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Caṕıtulo 1

Introducción

Los fluidos activos son suspensiones de part́ıculas autoproulsadas o activas, que pueden ser ca-

talizadores, coloides o microorganismos motiles que comparten una caracteŕıstica en común,

y es la conversión de enerǵıa qúımica del medio circundante en enerǵıa mecánica (cinética)

para moverse atraves del fluido circundante, de tal forma que cada part́ıcula o célula im-

prime una fuerza externa y constante al fluido para desplazarse Figura 1-1 [1], [2], [3], [4], [5].

a b

c

Figura 1-1: Ejemplos de suspensiones de particulas activas el movimiento colectivo (a)

Colonias de bacterias moviles (b) Banco de peces (c) Particulas de Janus tomano de (Refe-

rencias).

En suspensiones activas con alta concentración de part́ıculas autopropulsadas, el movimien-
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to colectivo de todas las part́ıculas induce al surgimiento espontaneo de autoensambles, es

decir estructuras o agregados de part́ıculas con una forma particular, que fluctúan con el

numero de individuos que la componen [2]. La naturaleza estos auto-ensambles conducen a

la formación de estŕıas , vórtices, nubes, plumas, todas compuestas por part́ıculas activas

que interctuan mediante la hidrodinámica, quimiotaxis, electrostatica, magnestostatica ...

etc, [6], [7], [8], [9], [10], [11].

Como los auto-ensambles surgen esponataneamente, debido a las fluctuaciones de densidad y

las interacciones entre las part́ıculas, los auto-ensambles son considerados como un fenómeno

fuera del equilibrio termodinámico [12], [11], [13], [14], [15]. Las fluctuaciones de densidad,

por otro lado, tienen un origen térmico y por las diferentes interacciones entre las part́ıcu-

las, como interacciones estéricas, interacciones en campos disipativos y las interacciones con

campos o est́ımulos externos [11], [16], [17], [18].

Los fenómenos colectivos de las suspensiones activas son diferentes a los presentes en siste-

mas de part́ıculas brownianas. Esto se debe a que las fluctuaciones de suspensiones activas

son mucho mayores a las presentes en suspensiones brownianas, las fluctuaciones de estas

ultimas tienen un orden de 4N ∼
√
N , donde N es el numero de part́ıculas, mientras que,

para suspensiones activas son de un orden 4N ∼ Nα y 0,5 < α < 1 [19], [6], [20]. Como la

velocidad de las part́ıculas motiles de un tamaño caracteristico l (del orden de micras µm)

es superior a la velocidad generada por ruido térmico
kBTl

ζ
(donde kBT es la constante de

Boltzman y ζ el coeficiente de arrastre de las part́ıculas), las suspensiones activas sufren

de un incremento del numero de las interacciones entre part́ıculas, lo que incrementa las

fluctuaciones [2], [8], [21]. Debido a esto las suspensiones activas tienen fluctuaciones que no

tienen un origen térmico [19], [22], [23], [15]. El origen de las fluctuaciones de sistemas fuera

del equilibrio se debe principalmente a las siguientes interaciones:

Interacciones de volumen excluido (estéricas) entre las part́ıculas (interacciones de

corto alcance) [24], [25].

Interacciones con un campo escalar como una sustancia qúımica, un campo vecto-

rial como campos eléctricos o magnéticos en el medio. Mediante dichas interacciones

las part́ıculas responden al est́ımulo cambiando su dirección de movimiento, hacia el

est́ımulo (positivo) o en contra de él (negativo), ejemplo de esto es la quimiotaxis o

magnetotaxis [26], [27], [28], [29].

Interacciones hidrodináminas que son interacciones de largo alcance entre part́ıculas

y entre part́ıcula-superficie solida, otras son las interacciones electrostáticas y magne-

tostáticas [30], [31], [32].
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De todas las interacciones de la lista, las hidrodinámicas tienen un rol fundamental, debido

a que son interacciones presentes en medios disipativos como el agua cuando una part́ıula

embebida en el medio se mueve, tambien son las responsables de que una part́ıcula influ-

yan en la trayectoria de las demas part́ıculas de forma instantanea [33], [34], [35], [27], [6].

Son interacciones de largo alcance debido a que decaen mas lento que r−d, donde d es la

dimensionalidad del sistema. Para una concentración de part́ıculas activas alta Φ > 0,3 o in-

termedia Φ > 0,1 (Φ es la fracción volumétrica de part́ıculas) el efecto de estas interacciones

genera patrones o estructuras coherentes de flujo de fluido como vórtices, jets, dispersio-

nes, ... etc, [36], [37], [24]. Estos flujos facilitan el transporte y actividad de las part́ıculas

activas, a pesar de que en la escala de las mismas los efectos viscosos superan a los inercia-

les [38], [39], [40], [41], [42], [43], [44], [45], [46].

Para una part́ıcula activa, que en este trabajo denotaremos como nadador, de tamaño

caracteŕıstico del orden de micras lsimm ∼ 1µm, suspendida en agua y con una velocidad

10µm/seg < Vswim < 30µm/seg tiene un numero de Reynolds de Re ∼ 0, donde Re =

Vswimlswimρ/µ, por lo tanto uno de los mayores inconvenientes es la ausencia de inercia, por lo

que su movimiento estaŕıa limitado por fuerzas viscosas [47], [33], [3], [48], [31], [49], [50], [51].

Por lo anterior, el flujo generado por un nadador es reversible e instantaneo, por lo que un

nadador no puede desplazarse con movimientos convencionales (repetitivos), como si lo haria

en una escala mas grande (Re >> 0) [47], [50], [52], [25]. En el caso de células bacterianas o

microorganismos motiles, los movimientos no reciprocos del flagelo, cilios o cuerpo celular,

pueden romper la reversibilidad del medio impuesta por Re ∼ 0 [47], [53], [54], [55]. Otro

tipo de part́ıcula activa son los catalizadores activos, su movimiento esta deteminado por

reacciones quimicas que ocurren entre sustancias en el medio y la superficies de los catiliza-

dores, estas reacciones generan fenómenos electroosmioticos o difusionforeticos que impulsan

a los catalizadores en favor del gradiente de concentración del reactivo, como es el caso de

las part́ıculas de Janus, catalizadores de platino, etc ... [56], [57], [3], [5], [58], [17].

El efecto del movimiento de suspensiones de microorganismos como Bacillus suptillis, E.

coli, Serratia marcescens, Volvox, C. reinhardtii, espermatozoides, o de catalizadores como

part́ıculas de Janus y catalizadores de Pt, es el aumento de la velocidad del fluido en varios

ordenes de magnitud por encima de la velocidad de los nadadores (células o part́ıculas),

como consecuencia la longitud que recorre un solo individuo (célula o catalizador) aumenta

en una escala mayor a la longitud caracteristica de del nadador [50], [59], [31], [51], [4]. Esto

se debe a las interacciones hidrodinámicas, que permiten sumar las contribuciones sobre una

part́ıcula debida a las demas part́ıcula, por lo causa una perturbación en la posición de las

demas. Las interacciones hidrodinámicas tienen un orden r−3, asi que el movimiento de una

part́ıcula afecta el movimiento de las demas en largas distancias [38], [50], [52], [31], [13], [60].



5

A pesar un nadador tiene Re ∼ 0, y que en la escala del nadador,el transporte difusivo de una

especie qúımica es ineficiente en distancias superiores al tamaño del nadador, una caracteŕısti-

ca de los flujos generados por la suspensión de nadadores, en concentraciones semidilutas

(0,1 < Φ ≤ 0,3) o densas (Φ > 0,3), es que los patrones del flujo son similares a los patrones

de flujos caóticos (turbulentos) y estos patrones de flujo favorecen la dispersion de part́ıculas

y la mezcla de especies qúımicas en el medio [48], [32], [34], [24], [61]. En el caso de nadadores

que dependan de estas sustancias qúımicas para su movimiento, la mezcla o dispersión de

la sustancia en altas concentraciones de nadadores se debe a la formación de movimientos

colectivos que podrian ser generados por la quimiotaxis [9], [10], [62], [63], [6], [64], [65], [66].

El transporte y mezcla de sustratos, de forma eficiente en escalas micrometricas es una carac-

teristica de las suspensiones de células microbianas. En el caso de catalizadores o nadadores

sinteticos, la mezcla de sustratos favorece un movimineto constante, debido a las reacciones

quimicas, a su vez el movimineto constante facilita la agregación de part́ıculas cataliticas

auto-impulsadas [67] [44], [68], [69], [70], [46], [57], [3]. En ambos casos, suspensiones de

microorgansimos y suspensiones de catalizadores sinteticos autoproulsados (que se llamaran

como nadadores), experimentan interacciones entre ellos, los nadadores, y entre los nadado-

res y el medio en que se encuentran. Las interacciones entre el medio y los nadadores se dan

debido a campos de concentración de sustratos, campos magnéticos, campos gravitacionales,

campos electricos etc,..... Estos campos pueden ser externos o generados por los nadadores

en el medio. La interacción entre nadadores esta determinada por medio de estos campos e

influye en la trayectoria de movimiento en cada nadador y a su vez sobre toda la suspensión

(via interacciones hidrodinaámicas) produciendo los movimientos colectivos y fluctuaciones

en la densidad que a su vez favorecen su biológica [18], [14], [61].

En suspensiones de nadadores, que interactuan o no con un campo externo, es común que

el movimiento y trayectoria de los nadadores, afecte las propiedades de transporte aparente

del todo el sistema como la viscosidad, la disminución o aumento de la movilidad de part́ıcu-

las activas y la difusividad de trazadores presentes (estos ultimos se usan para caracterizar

trayectorias de flujo en suspensiones) [71], [32], [72], [73], [48], [74].

Por lo anterior, la trayectoria de nado de los nadadores, que dependa de la interacción indi-

vidual de los nadadores con campos externos se conoce como Taxis [75].

Los diferentes tipos de Taxis más conocidas en células microbianas o catalizadores activos

son:

Quimiotaxis: movimiento en función de gradientes de concentración de sustratos.

Magnetotaxis: movimiento en función de campos magnéticos externos.

Aerotaxis: movimiento en función de gradientes de concentración de O2 disuleto.

Girotaxis: movimiento en función de campos gravitacionales.
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Phototaxis: movimiento u activación del movimiento en funcion de frecuencias de luz.

En microorganismos y catalizadores activos, la quimiotaxis es un movimineto que se com-

pone de desplazamientos rectilineos de una duración aleatoria, conocida como Run, seguido

por orientaciones en direcciones y una duración aleatorias que es conocida como Tumbling,

la quimiotaxis es un movimineto de Run − Tumbling [27], [76], [77], [78] [75], [3]. La fre-

cuencia de los Run y la de los Tumblings en células bacterianas esta determinada por un

gradiente de concentración Figura 1-2(b). En catalizadores, por otro lado, el movimiento de

Run − Tumbling esta determinado por la disponibilidad de reactivo en el medio el medio,

como ejemplo los catalizadores de Pt aumentan su movimiento y velocidad al aumentar el

peroxido de hidrogeno en el medio Figura 1-2(a).

La quimiotaxis es similar al movimineto browniano, pero la fluctuación en la posicion y di-

rección de la part́ıcula (nadador) no tiene un origen térmico.

El acople entre un tipo de Taxis, interacciones estericas, e interacciones hidrodinámicas pro-

ducen fenómenos collectivos espontaneos, algunos reportados en suspensiones concentradas

o semidilutas de Bacillus suptillis, Magnetococcus marinus o C. reinhardtii,S. marcensens,

como inestabilidades el flujo de fluido, formación de plumas o nubes de concentración de

nadadores (celúlas). [64], [36], [26], [79], [80]. Efectos similares han sido reportados en sus-

pensiones de cataliadores activos [17], [54], [2], [81].

a

b

Figura 1-2: Ejemplos quimiotaxis (a) camino aleatorio generado atalizadores de Pt en pre-

sencia de H2O2 (b) quimiotaxis en células bacterianas en presencia de un campo de concen-

tracion de nutriente o sustancia quimioatrayente.
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El confinamiento al que inevitablemente se someten estas suspensiones para la obtención

de resultados experimentales, tienen efectos muy influyentes sobre la dinámica de la propia

suspensión, debido a que la interacción con las paredes genera un cambio en las estructuras

de flujo, acumulación de part́ıculas activas en las paredes y mejoramiento del transporte de

trazadores [34], [82], [83], [84], [85], [86], [87]. En presencia de superfies solidas las part́ıcu-

las activas experimentan fenomenos de migracion hacia las paredes, debido a la interaccion

hidrd́ınamica que experimenta la particula act́ıva [82], [83]. Al aproximarse y alinearse con

la superficie solida, las part́ıculas se mueven describiendo trayectorias circulares [68], [45]. La

acumulación de células en las paredes de un canal y los flujos caoticos que mejoran la mezcla

de nutrientes, son las condiciones necesarias para la formación de bio-péliculas y favorecen

el crecimiento y actividad de una población de microorganismos sobre superficies solidas.

El análisis qúımico en dispositivos microflúıdicos ofrece muchas ventajas comparados con

métodos tradicioneales como: reducción del tiempo de análisis, incremento del numero de

muestras procesadas y aumento de la resolucción análitica, debido a su tamaño que permite

miniaturización de procesos [57], [88]. Una aplicación de dispositivos microflúıdicos es la re-

lacionada con la secuenciación de Macromoleculas de interes bioloógico como DNA, RNA o

protéınas [85], [89]. Sin embargo la mezcla de reactivos en estos dispositivos no es eficiente

por métodos convencionales (Re ∼ 0) por lo que, procedimientos de mezcla eficiente en estos

dispositivos es un desafio técnologico [10], [90]. En este orden de ideas, la manipulación y

el control de suspensiones activas, pueden aplicarse en la mezcla de especies qúımicas en

pequeña escala y sistemas confinados [91], [92], [88], [93], [25], [92], [3], [57], [93].

Para evitar todos los desaf́ıos experimentales que conlleva el diseńo de dispositivos micro-

fludicios, las simulaciones computacionales son una alternativa para describir y predecir el

comportamiento de estos sistemas. Sin embargo existen inconvenientes en la velocidad de

convegrencia, robustes y eficiencia computacional de modelos usados para describir el com-

portamiento de suspensiones activas confinadas considerando (hidrodinámicas y electrostáti-

cas) [94], [30]. Un método desarrollado recientemente, para incluir las interacciones de largo

alcance en suspensiones de part́ıculas confinadas, y que es eficiente computacionalmente, es

conocido como GgEm (Genera geometry Ewald like method) [31], [32], [95]. Este método

está basado en el esquema de funciones de Greeen a traves de las sumas de Ewald y permite

calcular interaciones entre N part́ıculas de un orden Nlog(N).

Este trabajo se estudiara la dinámica de una suspensión de nadadores confinados en un

canal Periódico, que interactuan con un campo de concentración, con diferentes tipos de

condiciones iniciales el cual es transportado por el flujo de fluido generado por los nadado-

res. La implementación de la quimiotaxis, debido al complejo proceso de transducción de

señales o cineticas de ligando receptor o reacciones quimicas (en el caso de catalizadores),
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se implementara como un modelo simple: el nadador tendra una respuesta Run o Tumbling

comparando la concentración del dominio de simulación con un umbral de concentración

establecido, esta simplificación se realizará con el fin de estudiar el impacto fisico del Run y

Tumbling sobre la suspensión. El modelo se resolvera mediante la implementación de GgEm

incluyendo la ecuación de transporte de Fick, el modelo se modificado se conoce como Fick-

GgEm para particulas autopropulsadas.



Caṕıtulo 2

Estado del Arte:

El tamaño caracterstico de un nadador en un medio viscoso impone que Re ∼ 0, por lo

tanto su movimineto esta libre de inercia [50]. Los microorganismos motiles y catalizadores

activos pueden desplazarse en un medio viscoso, mediante el movimineto de sus flagelos o las

reacciones quimicas en la superficie [96], [29]. En el caso de microorganismos como células

bacterianas, espermatozoides, algas y protozoos el movimiento de sus flagelos y cilios, es res-

ponsable de su mecanismo de locomoción. La fuerza que imprimen al medio es constante en

el tiempo, y es una fuerza que cada célula imprime al medio sin la necesidad de un estimulo

externo. Esta clase de part́ıculas o nadadores que pueden ser o no de origén bilógico son

llamadas activas o auto-propulsados. [96], [97], [51]. Muchas de estas part́ıculas se encuen-

tran en escalas del orden de micras (µm), por lo que pueden ser considerados como puntos

moviles. Una representación fisica simple para describir el movimiento de una suspensión

de nadadores, es considerar el efecto sobre el flujo en distancias muy largas (mas que su

tamaño caracteristico). Por lo tanto, una aproximación valida es considerar al nadador como

un dipolo puntual de fuerzas (o distribuciones de puntos de fuerza) separadas una distancia

l [32], [51], [98]. En la Figura 2-1 se aprecia como dos microorganismos motiles Figura 2-

1(a-b) pueden ser representados como puntos de fuerza Figura 2-1(c-d). Como el fluido en

que se mueve la part́ıcula es no-inercial, la perturbación en el fluido es instantanea y decae

en distancias del orden de ∼ r3. Una part́ıcula en un medio viscoso puede verse perturbada

de forma instantanea, por el movimineto de otra part́ıcula separada una distancia r. La

aproximación de part́ıculas como puntos de fuerza es una consecuencia de la naturaleza de

las longitudes de las interacciones hidrodinámicas entre nadadores. [39].
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dc

a b

Figura 2-1: Ejemplos de suspensiones de part́ıculas activas el movimineto colectivo (a)

Chlamydomonas reinhardtii (b) E. coli (c) Campo de velocidades de un Puller (d) Campo

de velocidades de un Pusher.

La forma del dipolo depende del tipo de nadador a describir. Para bacterias (nadadores)

como E. coli, S. marcencens, B. subtillis (o bacterias de forma alarga como bacillos y es-

pirilos) el flujo de fluido sale de los extremos,es decir las fuerzas tienen direciones opues-

tas en el dipolo, las particulas que tengan este campo de velocidades son llamadas Pusher

Figura 2-1(d); mientras que, para algas como Chlamydomonas reinhardtii, el flujo de flui-

do entra hacia los extremos, las fuerzas del dipolo se contraponen una frente a otra, este

tipo de nadadores o particulas (esfericas en muchos casos) son llamados Puller Figura 2-

1(c) [30], [51], [99], [100], [21], [98]. El campo de velocidades generado por ambos dipolos

(de Pullers y Pushers) y el movimineto collectivo derivado, tiene efectos sobre los coeficien-

tes de transporte aparente como la difusividad, movilidad y viscosidad de la suspensión de

nadadores, las suspensiones de Pushers mejoran la difusividad de trazadores en el medio en

función de la cantidad de nadadores presentes [43], [101], [72], [73], [71], [102], [41], [40].

Varios estudios, teoricos y experimentales, han demostrado que parametros como la cantidad

de nadadores tipo Pushers(medida como fracción volumetrica), tamaño del sistema, veloci-

dad de nado de los nadadores afectan la difusividad de una suspension activa y del fluido

(medio con trazadores) [32], [48], [61], [72], [73]. Sin embargo en suspensiones activas con

quimiotaxis, no se conoce el efecto de la difusividad de una sustancia quimioatrayente, el

efecto del tamaño del canal y la distribucion incial de la sustancia quimioatractora, esto las

condiciones iniciales del escalar, sobre la dinámica de la suspension de nadadores.

Una caracterstica de las suspensiones activas, es que en concentraciónes densas o semi-

diluidas de nadadores, los flujos como vortices y de jests generados hacen que el cam-

po de velocidades sea caótico, siendo un simil de los flujos turbulentos pero en peqeña
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escala. Se ha reportado presencia de estos campos de velocidad caóticos en suspensiones

concentradas de Bacillus subtillis, Serratia marcescens o de suspensiones de espermatozoi-

des [103], [104], [105], [27], [53], [24]. En suspensiones de magnetos activos tambien han

exibido un comportamiento colectivo y de flujos caóticos [9].

En estos casos varios autores han implenetado un analisis de las cascadas de enerǵıa, me-

diante el calculo de los espectros de enerǵıa cinética, para caracterizar las escalas en las que

se distribuye la enerǵıa cinética por unidad de longitud en la suspension.

Rango de Inyección de Energía Rango de disipación Energía

Producción de Energía Disipación de Energía

Rango Inercial

L l

Transferencia de Energía

a b

dc

Régimen inercial

Régimen Disipativo

Régimen de inyección

Figura 2-2: Esquema de una cascada de enerǵıa (a); Grafica de un espectro de enerǵıa

cinética en función del numero de onda k (escala Log-Log) y el efecto del numero de Reynolds

(b) observe que a medida que disminuye el Reynolds, el régimen inercial tienes un rango de

k mas pequeño. Espectros de energia en suspensiones activas (c-d), en estos caso el reǵımen

disipativo tiene una pendiente mas negativa, tomado de [106], [107], [48].

Una cascada de enerǵıa cinética se define como la distribución de la rata de enerǵıa cinéti-

ca ([L3/T 3]), que se transfiere o disipa entre estructuras de flujo de diferente tamaño L0,

como vortices, comúnmente llamados Eddies [106], [50]. La enerǵıa cinética se distribuye

o transfiere desde Eddies grandes hasta Eddies mas pequeños Figura 2-2 (a), los tamaños

caracteristicos donde se encuentran los Eddies se conocen como régimenes [106], [108], [109].

En turbulencia (Re >> 1), se definen reǵımenes asociados a la transferencia de enerǵıa en

tres intervalos, un régimen de inyección (Eddies grandes), un régimen inercial, donde se

transfiere la enerǵıa, y un régimen disipativo, donde se disipa la enerǵıa por efectos viscosos

(Eddies pequeños). La caracterización de la transferencia de enerǵıa cinética, se lleva a cabo
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mediante el calculo de espectros de enerǵıa cinética en el espacio de Fourier (escala log-log) y

en función de numeros de onda k, donde k = 2πL Figura 2-2. Los valores de k se asocian con

los tamaños caracteristicos L0 de los Eddies en cada reǵımen. En el espectro, cada régimen

se caracteriza con una pendiente ∼ kn, y la diferencia entre el régimen inercial y disipativo

es el valor de la pendiente n Figura 2-2 (b), claramente en un régimen disipativo el valor

n sera mayor a un régimen inercial. Si el Reynolds tiende a ∼ 0, la pendiente del régimen

disipativo sera mas negativa, debido a efectos viscosos.

Los campos de velocidad de suspensiones de part́ıculas activas presentan estructuras de flujo

caóticas, que indican que hay una transferencia o disipación de enerǵıa en forma similar a

la que ocurre en turbulencia, y por lo tanto varios autores han propuesto utilizar cascadas

de enerǵıa para caracterizar la enerǵıa disipada en distancias superiores al tamaño de los

nadadores Figura 2-2 (c-d), [110], [9], [111], [112], [48].

Algunos autores han usado modelos de meso-turbulencia, para simular suspensiones activas

concentradas, o mediante el calculo y analisis de espectros enerǵıa realizasos sobre los cam-

pos de velocidad [103], [62], [10], [104], [107], [9], [111], [48]. Tambien modelos de sistemas de

particulas particle dispation dynamics, modelos hibridos en la mesoescala o continuos (Navier

Stokes) han sido usados para explicar y emular la distribución de enerǵıa de las cascadas de

energia de las suspensiones activas [110], [10], [9], [113], [62], [48].

En dinámica de fluidos es muy importante describir el comportamineto del fluido mediante

funciones de au-tocorrelación, que se usan para conocer las distancias en las que un flujo

conserva una estructura o dirección, es decir que tan correlacionado esta el flujo en terminos

de una longitud [106], [108], [109]. Las longitudes mencionadas son llamadas longitudes de

auto-correlación. En modelos y experimentos de suspensiones activas, las funciones de auto-

correlación són muy utiles para cuantificar el efecto de la cantidad de nadadores sobre la

velocidad del fluido [114], [112], [107], [115], [10], [21], [32], [116], [24], [86].

Quimiotaxis
La quimiotaxis es el movimineto que se presenta en sistemas biológicos de células eucario-

tas y procariotas, y sistemas sintéticos como part́ıculas de Janus o catalizadores de pla-

tino [29], [2], [91]. En ambos sistemas este movimiento esta en fucnión de un perfil de

concentraciones de una especie qúımica. Las células bacterianas o catalizadores se mueven

aleatoriamente en función de la concentración de la especie qúımica, esta especie es conocida

como sustancia quimioatractora, como lo es en en el caso de E. coli el Glutamato, Serina,

Asparatato entre otros aminoacidos o Peroxido de hidrogeno en el caso de catalizadores de

Platino [75], [29], [77], [117]. Cuando las células se mueven en dirección contraria al perfil

de concentración, la sustancia se denomina como quimiorepelente, en el caso de cataliza-
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dores activos. El movimiento de una bacteria o part́ıcula activa debido a la quimiotaxis es

similar al de un camino aleatorio. Pero este camino aleatorio se compone de dos cituacio-

ness, las cuales son Run y Tumbling Figura 2-3; en el Run la célula nada en una direción

aleatoria, esta dirección aleatoria es resultado del Tumbling en que todo el cuerpo celular

rota [51], [75], [29], [77], [117], [118], [119].

La manera en que las células realizan un Run o Tumbling depende de la dirección de ro-

tación del flajelo. Si el/los flagelos bacterianos rotan en sentido horario (CW) las células

rotara es decir realiza un Tumbling, mientras que, si el o los flagelos bacterianos rotan en

sentido antihorario (CCW) la células bacterianas se impulsaran hacia adelantte realizando

un Run [77], [29]. La elección del sentido de la rotación del flagelo obedece a una reacción de

señalización bioqúımica al interior del cuerpo celular [120], [121]. En células de Escherichia

coli, Bacillus subtillis o Salmonella typhimurium cada individuo realizá un censo temporal

del gradiente de concentración de la sustancia quimioatrayente.

Figura 2-3: Proceso de quimiotaxis en E. coli.

El cambio entre las rotaciones del flagelo en direcciones CW y CCW se debe a la formación

de un complejo receptor-ligando y las reacciones bioqúımicas entre los repceptores Che. Sin

embargo el Tumbling o el Run de la célula en cada una de las cituaciones se debe a un efecto

puramente hidrodinamico que es consecuencia de las interacciones hidrodinamicas entre los

flagelos Re ∼ 0 [100], [122], [123].

Modelos para simular la quimiotaxis de part́ıculas activas

Los modelos mas usados para estudiar el comportamiento de células bacterianas, incorporan

la concentración de la especie quimioatractora (o ligando), usando cineticas de enzimas alos-

tericas, cineticas para simular señales en redes bioquimicas, cineticas de ligando-recpetor y

trasducción de señales entre receptores proteinicos (modelado como un transductor) y un li-

gando (modelado como un actuador). Estos modelos se implementan en forma similar a lazos
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de control predictivos sobre la rotación del flagelo [124], [125], [126], [121], [127]. Modelos de

part́ıculas autonomas y consideando modelos cineticos de señalización en rutas metabolicas,

basados en el uso de dinamica browninana (sin interacciones estericas o de largo alcance) para

las part́ıculas han sido utilizados para el estudio de la quimiotaxis, auto-quimiotaxis para una

sola célula o una suspension de células bacterianas con campo de concentración de un escalar

(ligando o sustancia quimioatractora) estacionario [128], [81], [129] [130], [131], [132], [131].

Modelos mesoscopicos que involucran las rutas de señalizacion, mediante sistemas de ecua-

ciones diferenciales ordinarias y la comunicación de una celula con una malla han sido desa-

rrollados para estudiar la influencia de la auto-quimiotaxis y el eñalización en el movimiento

colectivo, sin considerar interacciones ni estericas ni hidrodinamicas, el coeficeinte de difusion

del ligando fue de D = 1,5× 10−14m2/s y evoluciona mediante la ecuación de transporte de

Fick [133]. Modelos similares donde las part́ıculas puntuales actuan como focos de consumo

de sustrato y/o sustancia quimioatractora, para estudiar el efecto sobre una una suspension

bacteriana y a formación de patrones complejos de densidad [134], [135], [121]. El efecto de la

quimiotaxis o quimioquinesis sobre coloides activos (sin considerar efectos hidrodinamicos)

hace que estos se agreguen o colabpsen en solo agregado [136], [2].

Modelos de suspensiones de nadadores activos con y sin

quimiotaxis
Keller y Segel [22], [124], [137] desarrollaron un modelo continuo no lineal difusivo, con base

a la fenomenológia de un proceso de quimiotaxis. En este modelo la cinética del termino

de reacción es similar a las de receptores de membrana, el flux de densidad de biomasa es

la suma de transporte difusivo y transporte direccionado. El transporte direccionado en las

células se relaciona con un gradiente de concentración de una sustancia quimioatractora, la

direccion de las células debido a un gradiente de concentración se controla con un parametro

de sensibilidad. Este modelo, muy aceptado a d́ıa de hoy, predice y emula los patrones y es-

tructuras de colonias bacterianas donde la concentración de células es una variable continua,

en presencia de un campo escalar de la sustancia quimioatractora [20].

Modelos similares de variable continua, asumiendo un sistema muy concentrado de nadado-

res, han sido implementados para estudiar la quimiotaxis, la gravitaxis y Oxitaxis de algas o

células bacterianas en confinamiento y en presencia de sustancias quimioatractoras, el resul-

tado fue el surgimiento de patrones de densidad de nadadores como plumas y de estructuras

de flujo similares a inestabilidades de Rayleigh benard [36], [138], [65], [139]. Los resultados

de estos modelos fueron muy similares a los resultados experimentales en colonias de B.

subtillis muy concentradas [140]. En estos casos la interacción con una superficie solida es
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clave para el surgimiento de dichas inestabilidades.

Modelos basados en teoria cinética de fluidos (Ecuaciones de Fokker-Plank o Smoluchows-

ki), funcionales de densidad y Mean Field Theory tambien han sido utilizadas para modelar

suspensiones concentradas, ya que permiten establecer con mayor rigor las posiciones y

orientaciones de nadadores la inclusion de el efecto de un medio continuo disipativo me-

diante la ecuación de Stokes, asuminendo que la fuerza de la suspensión se deriva de un

tensor de esfuerzos que genera la suspensión sobre el fluido. Y Finalmente permite rea-

lizar analisis de estabilidad lineal y encontrar parametros del sistema en terminos de las

variables de entrada del mismo, y para los cuales el sistema es sensible y puede controlar-

se [80], [14], [94], [141], [110], [6] [4]. Un modelo interesante considera la quimiotaxis y el

quorum sensing entre particulas, mediante la implementaación de un modelo basado en Mean

Field Theory [142] para un sistema de part́ıculas confinadas. Otros modelos basados en teoria

cinética, son los modelos que toman a las células como nematicos activos, por lo que usan

una formulación basada en en el tensor de parametros de orden y funcionales de energia libre,

estos modelos permiten estudiar la turbulencia generada por una suspensión de nadadores asi

como tambien los defectos topológicos debido a la orientación de los nadadores [143], [5], [144]

Por otro lado modelos de suspensiones semidiluidas o dilutas han sido usados para estu-

diar en detalle las interacciones entre las part́ıculas activas, y el surgimiento de la agregación

de las mismas y de las fluctuaciones involucradas en la formación de estas estructuras. El

modelo mas baśıco es el modelo de Viseck, que consiste en particulas puntuales que tienen

una fuerza constante y que interaccionan mediante fuerzas conservativas (potenciales semi-

emṕıricos), haciendo uso de tecnicas de dinámica molecular en cajas periodicas, Multiparticle

Collision Dynamics, Disipative Particle Dynamics, [81], [145], [146], [147], [9], [87], [148], [47].

En suspensiones de part́ıculas de Janus, debido al efecto de la reacción sobre la superficie de

la misma, se suelen usar modelos basados en Multiparticle Collision Dynamics, Disipative

Particle Dynamics, donde el solvente son part́ıculas que no interaccionan entre si, pero si con

la part́ıcula de Janus. Hunag, Robertosn y colaboladores [17], [149] desarrollaron un modelo

de catalizadores de Janus Figura 2-4, en base a Disipative Particle Dynamics y mediante la

función de distribución radial caracterizarón el efecto de agregación debido a la quimiotaxis

de los catalizadores con el medio (H2O2). Para catalizadores activos o part́ıculas de Janus,

algunos modelos han implementado herramientas de dinamica browniana, teniendo en cuen-

ta o no las interacciones hidrodinámicas [150], [87], [2], [151].
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Figura 2-4: Ejemplos de modelos discretos basados en dinámica molecular y Disipative

Particle Dynamics de part́ıculas de Janus. El perfil de velocidad de la particula es similar al

de un Puller. La función de distribución radial muestra el efecto de la quimiotaxis sobre la

agregación de este tipo de sistemas.

Otros modelos, como el desarrollado por Lopis y colaboradores [74], permite analizar la

dinámica de una suspensión de part́ıculas autopropulsadas por medio de un modelo de Lat-

tice Boltzman, en un sistema periódico. El modelo predice la formación de agregados, sin

embargo falla al aumentar la fracción volumétrica del sistema. La presencia de agregados se

evaluo mediante una función de distribución radial, y encontraron que la hidrodinámica, es

la responsable de atracción y alineación entre nadadores.

Los modelos particulados y la introducción de las interacciones hidrodinámicas entre los

nadadores, implica resolver un problema de movilidad mediante el ensamble de una matriz

de movilidad que contiene la información de las interacciones entre las part́ıculas. La solución

del problema de movilidad perimite obtener los desplazamientos de cada uno de los nadado-

res debido a la presencia de los demas [52], [152]. Modelos mas complejos como los derivados

de la dinámica stokesiana han sido utilizados para evaluar el comportamiento de nadadores

o particulas activas considerando las interacciones de corto alcance (lubricación) y de largo

alcance, mediante el uso de la matriz de movilidad [153], [152], [154], [155], [35]. El uso de la

matriz de movilidad implica un costo computacional alto, debido a que las operaciones son

del orden de N2, donde N es el tamaño del sistema [49]. La dinámica Browniana o Stokesiana

es muy usada para la simulación de nadadores modelados como un dipolo de fuerzas cono-

cido como Dumbell, dos puntos de fuerza unidos por una ligadura riguida [92], [156], [157].
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Otros modelos de nadadores activos como los de Romanczuk y colaboradores demostraron

que la quimiotaxis puede influir en la dinámica del sistema, formando agregados que tienden

a moverse en forma circular [158], [159], [152].

Ramia y colaboradores [160] desarrollaron un modelo muy detallado, teniendo en cuenta la

geometŕıa celular incluyendo el flagelo, donde las interacciones hidrodinámicas entre otras

bacterias o superficies inflúıan en las trayectorias de nado y patrones de flujo de la bacteria,

la Teoria de Cuerpo Alargado (Slender Body theory) usada permite estudiar a detalle los

patrones de flujo generados por cuerpos alargados, aproximando el objeto como una distri-

bución de puntos (Stokeslet); esta teoŕıa es muy usada en análisis de flujo generados por

flagelos, cilios, filamentos etc, [161], [155], [55]. Debido a que, con este modelo cada nadador

es la suma de puntos de fuerza, este método es impráctico para el estudio de suspensiones

que involucran muchas part́ıculas activas.

Modelos mesoscopicos involucran la interacción de un sistema discreto con uno continuo,

este enfoque une las dos escalas caracteristicas mediante una rigurosidad en la fisica de las

interacciones. Estos modelos han sido desarrollados y utilizados recientemente para capturar

las interacciones hidrodinamicas de sistemas dilutos, semidiluidos y concentrados. Hernandez

y colaboladors desarrollaron un modelo muy simple de particulas activas compuestas por un

dipolo de fuerzas Figura 2-5(a). Modelos similares, como el introducido por Decoene y Mar-

tins [162], han sido propuestos en 2D para estudiar el movimneto colectivo de nanadadores

que imprimen una fuerza constante en el fluido Figura 2-5 (b). Un modelo simple desa-

rrollado por Fauci y colaboradores [163] [164], [61] basado en Slender body theory (emular

cuerpos alargados como distribución de puntos fuerza sobre el fluido), captura la evolución

del flujo de fluido debido al nado y a las interacciones hidrodinámicas entre part́ıculas activas

(bacterias), demostrando que la hidrodinamica influencia el alineamiento entre nadadores.

Underhill y colaboradores [34], [165] en base a resultados previos desarrollaron un modelo de

suspensiones activas confinadas, y encontraron que la dinamica de estas se correlaciona con

la fracción volumetrica del la suspensión Figura 2-5(c) . Saintillan y shelly [107] desarrolla-

ron un modelo de suspensiones activas para filamentos alargados, usando textitSlender body

theory, encontro que flujos caoticos de largo alcance relacionados con el tamaño del sistema.

Estos flujos pueden mezclar un escalar pasivo cuando aumenta la concnetración del sistema

Figura 2-5(d). Nuevamente [13] Aplico el modelo de nadadores, en un dominio confinado

imponiendo un gradiente de concentración estacionario. Los nadadores interactuaron con la

información del gradiente de concentración, los nadadores se agregaron hacia la direcćıon del

gradiente de concentración Figura 2-5. Un modelo más elaborado introducido por Dillon [61]

incluye la quimiotaxis para un ensamble de part́ıculas activas, mediante las distribuciones de

Poisson para determinar la probabilidades de Run y Tumbling, en las que las medias estaban

relacionadas con la concentración cercana a los nadadores, este modelo reproduce las trajec-
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torias de camino aleatorio que recorren las bacterias. Otros modelos interesantes, basados

en la metodoloǵıa de Fauci fue desarrollado por Xu [166] Figura 2-5(f), este modelo utiliza

las cinéticas de ligando receptor, sin embargo solo puede simular concentraciones dilutas de

suspensiones activas.

a b c

d

e f

Figura 2-5: Modelos en la meso-escala para nadadores (a) modelo de un dumbell represen-

tando a un Pusher (b) Campo de velocidades generado por varios nadadores en el medio (c)

Variación de la difusividad de nadadores y trazadores en la suspensión (d) evolución de una

sustancia escalar en una suspensión de Pushers en varias concentración es de nadadores (e)

quimiotaxis para una suspensión de nadadores, teniendo en cuenta el trasporte convectivo

(f) trayectorias del movimiento de nadadores en presencia de una campo de una sustancia

quimioatrayente.

El modelo es confinado en un canal periódico, sin embargo no tiene en cuenta las inter-

acciones de corto alcance y estéricas entre bacterias, además de limitarse a simular sus-

pensiones muy diluidas. Modelos similares, con si sin quimiotaxis (introducida como pro-
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babilidades donde la media dependia del gradiente de concentración de un escalar como

el O2), han sido desarrollados para simular suspensiones bajo un confiamiento total o par-

cial y demuestran que la hidrodinamica induce a los nadadores a concentrarse en las pare-

des [166], [13], [86], [167], [107], [112], [34], [48], [27], [53].

Hernandez y colaboradores [31] desarrollaron un método que encuentra las funciones de

Green para modelos mesoscopicos confinados, mediante el uso eficiente de sumas de Ewald

y metodos PPPM (part́ıcula-part́ıcula-part́ıcula-malla); Este método es muy eficiente para

calcular las interacciones hidrodinamicas de suspensiones de poĺımeros, entre otros, conoci-

do como GgEm, este método permite capturar la evolución y las interacciones de corto y

largo alcance de tipo electrostático, hidrodinámico o magnético. Y [32] usaron GgEm pa-

ra simular suspensiones confinadas entre dos paredes. GgEm, permite hacer simulaciones

muy eficientes en la mesoescala y en sistemas semidiluidos. Para suspensiones de part́ıculas

autopropulsadas [31], [34], [116] implementaron GgEM prediciendo el comportamiento de

nadadores, modelados como Dumbells cerca de las superficies sólidas de un canal, aśı como

la diferencia de difusividades entre pullers y pushers [168], [169].

Este trabajo se estudió la dinámica de una suspensión de nadadores con quimiotaxis hacia

una sustancia quimioatractora (campo escalar), el sistema esta confinado en un canal Periódi-

co. Para esto se construyo un modelo en la mesoescala, done los nadadores (parte discreta)

fueron modelados como un dipolo de fuerzas, o Dumbells, y el fluido y el escalar (parte con-

tinua) fueron modelados por medio de una ecuación de Stokes y de difusion-convección. La

parte discreta se resolvio con tecnicas de dinámica molecular acopladas con la solución de la

parte continua (fluido y escalar) resulta mediante técnicas de discretización sobre una malla.

La implementación de la quimiotaxis, debido a la complejidad en el proceso de transducción

de señales qúımicas de ligando receptor, se reemplazo por un modelo mı́nimo de quimiotaxis.

El modelo fue un actuador On−Off , que se prende o apaga en función de la concentración

del escalar (sustancia quimioatractora) en un punto cercano al centro de masa de cada Dum-

bell. El encendido o apagado determina si el nadador realiza un Tumbling (rotacion sobre

su centro de masa) o śı realiza un Run.

La simplificación de la quimiotaxis se hizo con el fin de estudiar el impacto f́ısico del Run y

Tumbling sobre la suspensión, y el movimiento collectivo generado en un sistema confinado.

Tambien se simulo un modelo para una suspension de nadadores, con una probabilidad de

Run−Tumbling por nadador, cuyo movimiento esta determinado por un arbol de desiciones.

La solución del sistema se realizo con el metodo llamado GgEm [31], [34], [116], [32].

Los modos de nado modelados y simulados en este trabajo, para las suspensiones fueron;

Modo de nado Activo: sin quimiotaxis
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Modo de nado Interactuante: con Quimiotaxis, modelo On−Off

Modo de nado Probabilidad Impuesta: sin quimotaxis

La motivación de este trabajo, es el de utilizar un modelo mı́nimo para suspensones activas

con quimiotaxis, sin implementar un un método probabilistico para la quimiotaxis como si

lo hizieron [48], [170], [56], [129], [171], [172], [173]. Por otro lado a diferencia de modelos

particulados, que incorporan modelos robustos de quimiotaxis, aqúı se incorporó el flujo

generado por cada nadador y el impacto de este flujo sobre la sustancia el escalar (Ligando),

que retroactivamente modifica la quimiotaxis [121], [127], [131], [132]. Aunque ya hay algunos

modelos similares [166], [61], estos no logran generar movimientos colectivos por la baja

concentración de nadadores en el medio, debido a que los modelos usados son ineficientes

computacionalmente. El modelo expuesto aqúı logra incorporar una cantidad mucho mayor

de nadadores, la suficiente para generar movimientos colectivos, debido a la hidrodinámica

y a la quimiotaxis.



Caṕıtulo 3

Marco de Referencia-Hidrodinamica

de suspensiones activas

Hidrodinámica de suspensiones de part́ıculas a bajos nu-

meros de Re
Una part́ıcula activa de un radio a, del orden de micras (µm), que se mueve en un fluido con

una velocidad constante ‖v′‖ del orden (µm/seg), aplicando una fuerza constante f sobre el

fluido produce una perturbacion instantanea en el mismo y genera un campo de velocidades.

El flujo se describe por medio de la ecuación de Navier-Stokes:
∂u

∂t
+ u · ∇u = µ∇2u(x)−∇P(x)− F. El numero de Reynolds, para la particula es Re =

a‖v′‖ρ/µ. En un medio como el agua, el valor del Reynolds Re = ∼ 0, lo que implica que el

sistema es quasi-libre de inercia y que las fuerzas viscosas del fluido superan a las fuerzas iner-

ciales de la partíıcula. Debido a que Re ∼ 0 la parte izquierda de la ecuación de Navier-Stokes

desaparece, dando lugar a la ecuacion de Stokes: µ∇2u(x)−∇P(x)− F [49], [52], [50], [38].

La reversibilidad que impone la ecuación de Stokes hace que las perturbaciones sean ins-

tantaneas y de un orden de O(r−1), por lo tanto de largo alcance. Una interacción de largo

alcance es aquella que decae más lento que rd, donde d es la dimensionalidad del siste-

ma [49]. Una aproximación de modelo mı́nimo es considerar a las part́ıculas como puntos

de fuerza, debido a que la longitud de la interacción es mayor al tamaño de la part́ıcula,

descartando los efectos de lubricación [52], [38], [39]. Por la aproximación anterior la fuerza

de una part́ıcula puntal, ubicada en x0, puede escribirse como: F = fδ(x− x0), donde f es

la fuerza que ejerce una part́ıcula puntual sobre el fluido y δ(x− x0) es la función delta de

dirac [49], [52], [21], [59], [174]. Como la part́ıcula no tiene inercia, su velocidad es constante

y la posición se obtiene a partir del balance de fuerzas: f + fdrag = 0, donde fdrag = −ζv′ es
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la fuerza de arrastre.

El flujo en el punto x generado por la presencia de una part́ıcula puntual ubicada en x0,

en un dominio infinito, se obtiene mediante la ecuación de Stokes para un punto de fuerza

(part́ıcula puntual), ecuación 3.1:

µ∇2u(x)−∇P(x) = −fδ(x− x0)

∇ · u(x) = 0
(3.1)

u(x) = 0 cuando x→ 0. La solución de la ecuación 3.1, obtenida mediante transformadas

de Fourier o funciones armónicas o su función de Green asociada es ecuación 3.2 :

u (x) = GOB (x− x0) · f . (3.2)

Figura 3-1: Lineas de corriente de interacciones hidrodinamicas, entre part́ıculas puntuales.

Llamada solución fundamental. Donde GOB (x) es la función de Green asociada a la ecuación

3.1 y se conoce como Stokeslet o Tensor de Ossen-Burgers (OB) para en un dominio infinito,

ecuación 3.3:

GOB (x− x0) =
1

8πµ

(
δ

r
+

x⊗ x

r3

)
(3.3)

Donde r = ‖x− x0‖ y δ es el tensor delta de kronecker o tensor identidad, una forma alter-

nativa de escribir la ecuación 3.3 es mediane funciones armonicas como
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GOB (x− x0) = − (δ∇2 −∇⊗∇) H (r). Donde H (r) ∼ r/(8πµ) es una funcion armonica de

orden O(r) [175], [49], [52], [21], [59], [174].

La velocidad del fluido, generado por la particula, es instantanea de orden O(r−1), decae

mas lento que O(r−3). Una part́ıcula activa en una suspension, se mueve a traves del fluido

de forma que la la fuerza de arrastre que experimenta la part́ıcula es fdrag = −ζv′i. Donde

ζ = 6πµa es el coeficiente de fricción o arrastre del fluido sobre la part́ıcula. En una sus-

pensión la velocidad del fluido generado por una part́ıcula puntual afectan la velocidad y

posición de las demas part́ıculas puntuales Figura 3-1. Lo anterior se conoce como inter-

acción hidrodinámica, la velocidad del fluido generado por una part́ıcula, ecuación 3.1 es

lineal, y se puede aplicar el principio de superposición [50], [96], [52], [38]. De esta forma la

velocidad de un punto de fuerza i en presencia de otros puntos en la suspension es:

vi (xi) = v′i + ui (xi) (3.4)

La velocidad del fluido u (xi) en la posición de la part́ıcula i es la perturbación debido a

la presencia de una part́ıcula j 6= i en la suspension. Entonces para una suspension de N

part́ıculas que actuan como puntos de fuerza, el flujo generado por las part́ıculas se describe

mediante:

µ∇2u(x)−∇P(x) = −
N∑
i

fiδ(x− xi)

∇ · u(x) = 0

(3.5)

En sistemas periodicos de tamaño L3, donde también es valida la ecucación 3.2, una aproxi-

mación util es que las part́ıculas esten muy separadas, esto es, para una fracción volumetrica

(Φ = 4πa3N/3/L3) diluta Φ < 0,1 la solución de la ecuación 3.5 es:

vi (xi) =
fi

6πµa
+

N∑
i6=j

Gij (xi − xj) · fj (3.6)

Donde G (xi − xj) es el tensor asociado a las interacciones hidrodinámicas y se define como:

Gij (xi − xj) = (1− δij) GOB (xi − xj)
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De esta manera, la velocidad de cada part́ıcula esta determinada por la fuerza de arrastre

que experimenta y por las perturbaciones de las demas part́ıculas en el fluido. Generalizando

la expresion de la ecucación 3.6, para una suspensión de N part́ıculas, el sistema se pue-

de generalizar en forma matricial, donde las velocidades y fuerzas de las part́ıculas estan

contenidas en los terminos V = [v1,v2, ...vN] y F = [f1, f2, ...fN]. La ecuación que describe la

velocidad de todo el sistema es [175], [49], [52], [21], [59], [174], [38], [50]:


v1

v2

...

vN

 =



δ

6πµa
G12 (x1 − x2) ... G1N (x1 − xN)

G21 (x2 − x1)
δ

6πµa
... G2N (x1 − xN)

... ... ... ...

GN1 (xN − x1) GN2 (xN − x2) ...
δ

6πµa


·


f1
f2
...

fN

 (3.7)

En una forma compacta (3.7) se convierte en:

V(R) = M · F (3.8)

Donde R = [x1,x2, ...xN] es el vector de posicion para cada punto de fuerza y en l a ecuación

3.8 se conoce como probelma de movilidad y M se conoce como la Matriz de Movilidad,

definida como:

Mij =
δ

6πµa
+

N∑
i6=j

Gij (xi − xj) (3.9)

La Movilidad para cualquier sistema de part́ıculas activas sometido a interacciones hidrodi-

namicas, se relaciona con la matriz M de la forma:

(〈x(t)− < x(t) >〉〈x(t)− < x(t) >〉) ∼Mtn. Cuando una part́ıcula, browniana o no, se mue-

ve en un medio viscoso hay una disipación de enerǵıa cinetica en forma de calor y esto afecta

su movimiento, por lo que M debe ser simetrica, definida positiva F ·M · F > 0 y cumplir la

condición de icompresibilidad
∂M

∂xi
= 0 [85], [83], [49]. En el caso de suspensiones en regimen

semidiluto 0,1 ≤ Φ < 0,3 o densas Φ ≥ 0,3 no se cumple las condiciones anteriores, debido

a la singularidad 1/r presente en Gij (xi − xj), también sobreestima las velocidades de las

part́ıculas, no considera las reflecciones del flujo de fluido de una part́ıcula hacia las demas,
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y por lo tanto genera la superposición del centro de una part́ıcula con otra [49], [174], [59].

Para evitar el problema del incumlimiento de las condiciones de la matriz de movilidad, se

incorpan correcciones al Tensor Gij (xi − xj). Para esto se usa una regularización del tensor

de la ecuación 3.3. Una regularización es el reemplazo de la función delta de dirac en la

ecuacioón 3.1 por una función suave.

Una alternativa muy comun es el tensor Rote-Prager-Yamukawa, ecuación 3.9:

GRPY
ij (xi − xj) =

1

ζ

[
3a

4

(
δ

r
+

x⊗ x

r3

)
+

a3

2

(
δ

r3
− 3x⊗ x

r5

)]
(3.10)

Una forma alternativa de escribir el tensor de Rotne-Prager-Yamukawa (RPY) es:

GRPY
ij (xi − xj) =

(
3a

4
+

a2

4
∇2

)(
δ∇2 −∇⊗∇

)
(‖xi − xj‖) (3.11)

Observe que el tensor correguido puede escribirse como:

GRPY
ij (xi − xj) = GOB

ij (xi − xj)−Gr
ij (xi − xj), donde Gr

ij (xi − xj) es el tensor de Ossen-burgers

regularizado.

El tensor de mobilidad se rescribe como:

Mij (xi − xj) =
δ

6πµa
+

N∑
i6=j

(1− δij ) GRPY
ij (xi − xj) (3.12)

La implementación de una forma de regularizada del tensor de Ossen-Burgers respeta las

condiciones impuestas a la matriz de movilidad elimiando las singularidades, sin embargo

las desventajas de GRPY
ij (xi − xj) es el ensamble de la matriz de mobilidad, el cual es un

proceso muy lento computacionalmente, en especial por el calculo de las interaciones 1/r y

1/r3 para N puntos de fuerza. Las interacciones de largo alcance requieren el calculo de las

contribuciones de todas las part́ıculas lo que hace que la operacion sea costoza para N puntos

de fuerza generando operaciones de orden O(N2). Para evitar el calculo de operaciones de

orden O(N2), se puede implementar unas sumas de las interacciones sobre un dominio pe-

riodico repetido n veces, las sumas contienen terminos que calculan de forma independiente

las interacciones de largo y corto alcance, reduciendo el costo a un orden O(N), este proceso

se conoce como Sumas de Ewald y depende de los terminos de cada suma [49], [176], [31].
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Sumas de Ewald Para Stokeslets

Para un domio R3, de tamaño L, que se repite n veces la ecuación 3.6 se escribe como:

vi(xi) =
∑
n

(
δ

6πaµ
· fi +

N∑
j=1

(1− δij) GOB
ij (rji − xn) · fj

)
(3.13)

donde xn = (nxL, nyL, nzL), donde nx, ny, nz ∈ Z3,y rji = xi − xj. La velocidad del fluido de-

cae en un orden (r−1) y el calculo de la ecuación 3.13 es lento. Las Sumas de Ewald consiste

en descomponer terminos que contienen singularidades, de la ecuación 3.13, en terminos de

funciones suaves, lo que resulta en en dos Sumas. Una suma contiene las interacciones de lar-

go alcance (Para todo el dominio de tamaño L3), que son calculadas en el espacio de Fourier

(k),y la otra suma contiene las interacciones de largo alcance restringidas entre los puntos de

fuerza vecinos e imagenes periodicas mas cercanas (a distancias menores o iguales a 0,5L).

Las funciones suaves dependen de un coeficiente α que controla la convergencia del calculo

de los terminos r−1 y de k−1 en un orden O(NlogN) [122], [177], [176]. La metodológia es

la siguiente: El termino fδ(x− x0), de la ecuación 3.1, se descompone de la siguiente for-

ma [83], [178]:

fδ(x− xn) = fδ(x− xn)− fg(αr) + fg(αr) (3.14)

Donde la función g(αr) debe satisfacer la condición
´

g(αr)dr = 1, siendo r = ‖rji‖.
El termino que contiene la singularidad fδ(x− xn)− fg(α, rij − xn) Se resuelve en el espacio

real, y el termino que solo contiene la función suave fg(α, rij − xn) se resuelve en el espacio

reciproco.
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Figura 3-2: Ejemplos de funciones g(r) usadas en sumas de Ewald para Stokeslet [179],

[180], [181].

La función de Green resultante se escribe como:

GOB
ij (rij − xn, α) = G

(l)
ij (rij − xn, α) + G

(g)
ij (rij − xn, α).

El primer termino contiene la solución en el espacio real (de forma analitica) y el segundo

se soluciona en el espacio de Fourier. Tomando la función de Green a la ecuación 3.3 y su

forma alternativa (mediante armonicos esfericos), las funciones locales y globales son:

G
(l)
ij (rij − xn, α) = GOB

ij (rij)−
(
GOB

ij ∗ g
)

(rij − xn, α) =
(
∇2δ −∇⊗∇

)
(Θ(rij − xn))

G
(g)
ij (rij − xn, α) =

(
GOB

ij ∗ g
)

(rij − xn, α) =
(
∇2δ −∇⊗∇

)
(Ξ(rij − xn))

(3.15)

Donde Θ(rij − xn) = H(r)− Ξ(rij − xn) y Ξ(rij − xn) son funciones armonicas. Ξ(rij − xn) es

una función suave. Note que: H(r) = Θ(rij − xn) + Ξ(rij − xn).

El termino G
(g)
ij (rij − xn, α) se escribe como:

Ĝ
(g)
ij (k, α) = −Ĝij (k, α)

ĝ (k, α)

k4
=

(
δ

k2
− k⊗ k

k4

)
Ξ̂ (k, α) (3.16)

Donde k ∈ K3 =

{
2πi

L
: i ∈ Z3

}
. De acuerdo con la ecuación 3.15, las funciones de Green

se asocian a velocidades de corto vl (x) y largo alcance vg (x). Finalmente la ecuación 3.12

se escribe como:
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∑
n

Gij ((xi − xj)− xn, α) =
∑
n

δ

6πµa
+

∑
n

(∑
j=1

(1− δij)

[
G

(l)
ij (xi − xj − xn, α) +

1

L3

∑
k 6=0

Ĝ
(g)
ij (k, α) cos (k · (xi − xj − xn))

])
(3.17)

Recientemente se han desarrollado metodos para acelerar el calculo y converjencia de Sumas

de Ewald usando metodos espectrales como la transformada rapida de Fourier (FFT) para

calcular la contribucion global, estos metodos se conocen como metodos de Ewald acelerados

[180], [176], [31] [84], [182], [183], [49]. Por todo la anterior la descomposición de una funcion

de Green mediante sumas de Ewald, la velocidad de una part́ıcula en un fluido, por medio

de la ecuación 3.4 y 3.17 se puede rescribir en terminos de las velocidades como:

v (x) = vlocal (x) + vglobal (x) (3.18)

Donde vglobal (x) =
∑

kx

∑
ky

∑
kz

v̂global (k) eik·x.

Mientras que vlocal(x) =

(
δ

6πµa
+ G(l) (x− x0)

)
· (fδ(x− x0)− fg(αr)).

Uno de los métodos para el calculo de Stokeslet mediante sumas de Ewald citado, es llamado

GgEm (Geometry Ewald like method) que es muy eficiente ya que permite encontrar la expre-

sión 3.18, mediante sumas de Ewald aceleradas y Stokeslet regularizados. Como el termino de

velocidad global se calculo en el espacio de Fourier para todo el espacio real, este termino se

puede obtener mediante la solución de la ecuación 3.1, con fglobal = fg(αr) como una densidad

de dipolos de fuerza. La solución del termino de velocidad local se puede obtener de forma

analitica usando, flocal = fδ(x− x0)− fg(αr). Ya que solo tiene encuenta distancias menores

a la mitad del dominio. La regularización que se menciono en la sección anterior puede rea-

lizarze usando la ecuación 3.13 o usando una función de regularización [181], [180], [184], [185]

Efecto de las superficies solidas

Como muchas aplicaciones en suspensiones activas y materia blanda, requieren que los site-

mas esten confinados entre superficies solidas, el efecto de las paredes deben ser considerados

en los modelos de suspensiones activas [4], [186], [187], [139], [188]. Cerca de una superficie

solida una part́ıcula, en una suspensión, puede experimentar un flujo reflejado por la pared
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debido a si misma y/o las demas particulas. La velocidad de una part́ıcula confinada entre

superfiecies solidas, se puede representar mediante una función de Green Gw (xi − xw), y que

decae a medida que nadador se aleja de la pared. Utilizando el principio de superposición el

efecto de superfieces solidas se puede incluir en la ecuación 3.9:

vi (xi) =

(
δ

6πµa
+ Gw (xi − xw)

)
· fi +

N∑
i 6=j

(Gw (xi − xj) + Gij (xi − xj)) · fj (3.19)

El reflejo de la pared es una imagen de la part́ıcula que actua sobre si misma a una distandia

d. El efecto de las paredes se puede capturar usando el método de las imágenes, sin embargo

su implementación sobre puntos de fuerza cercanos a la pared no cancela los flujos en la pa-

red, y tiene un costo computacional alto al trabajar con singularidades [189]. Esto se puede

corregir mediante el uso de metodos de regularización que cancelan el fluido de las imagenes

en las paredes, mediante Stokeslet Regularizados, a sido usado en sistemas como suspensiones

brownianas, flagelos y cilios [184], [166], [190], [191], [122], [192]. El GgEm, fue desarollado pa-

ra calcular las interacciones de una suspensión confinada, mediante Stokeslet-Regularizados,

en forma rapida y eficiente ademas puede ser aplicado a soluciones poliméricas, electroĺıticas,

de particulas browninanas, globulos rojos, entre otros [31], [89], [185].



Caṕıtulo 4

Metodoloǵıa y Diseño de

Experimentos

Modelo Mı́nimo para un nadador
Cada nadador fue modelado como un dipolo de puntos de fuerza, cada punto de fuerza re-

presenta un bead de radio a. El tamaño del dipolo fue de l = 3a. El dipolo se mantiene unido

por un resorte no lineal cuya longitud natural es l Figura 4-1. Las dimensiones del nadador,

para la aplicación de volumen exlcuido, tomando en cuenta los beads, fue ldumb = 5a de largo

y σ = 2a de ancho.

fs -fs

a

ff

f ex

f
ex

fh

fh

lm = 5a

l = 3a

x

y

Figura 4-1: Modelo mı́nimo de nadador (dumbell), formado por dos dipolos de fuerza ubi-

cados en el centro de llos beads de radio a, unidos por un resorte, sobre cada punto del

dipolo actuan fuerzas externas y de arrastre. La linea roja detalla la forma del nadador para

la aplicacion del potencial de Gay-Berne

Los nadadores estan confinados en un canal que es periodico en la dirección x,y de largo L

y confinado por dos paredes en la dirección z, de altura H Figura 4-3 .



4.1 Modelo Mı́nimo para un nadador 31

El canal tiene las direcciones x1(x), x2(y) y con una misma longitud Lx = Ly = L. Tanto L

como H,estan escalados con el largo del dipolo (o del nadador) l = 3a y el radio de cada bead

del nadador l = 3a. H = conf ∗ l y L = P ∗ H, los parametros conf y P son el confinamiento

del canal y el periodo de cada una de las direcciones x, y del canal.

Figura 4-2: Sistema a simular, suspension de nadadores en un canal periódico en las di-

recciones x1 y x2 (x y y)y confinado por dos paredes rigidas en x3 (z). Los dos vectores

posición x1 y x2, señalan las posiciones de la cabeza y cola del nadador desde el centro de

coordenadas. La longitud L y alto H del canal dependen del largo l = 3a de cada nadador,

del confinamiento y del periodo P del canal.

Las velocidades, tiempos y longitudes carateŕısticos de cada nadador son:

Velocidad Vdumb = 10× 10−6m/seg, el radio de cada bead es a = 0,2× 10−6m, el largo del

nadador es ldumb = 1× 10−6 m, estos parametros fueron tomados células de E. coli [73], [86],

[73], [72]. El largo del dipolo es l = 0,6× 10−6 m. Cada dipolo tiene una fuerza constante que

actua sobre uno de sus puntos, esta fuerza propulsa al nadador y actua como torque para la

rotación del mismo. El tiempo de nado del nadador fue δtldumb
=

5a

Vdumb
, el tiempo de nado

de cada bead fue δta =
a

Vdumb
.

Balance de Fuerzas

En un fluido newtoniano como el agua y debido al tamaño del nadador, el movimiento del

nadador es libre de inercial Re ∼ 0. Asi el balance de fuerzas sobre un bead i de un nadador

j es:

f j,h
i + f j,ext

i + f j,S
i + δi2f

j,fl
i = 0 (4.1)

Donde f j,h
i es la fuerza de arrastre (hidrodinámica), f j,ex

i es la fuerza de volumen excluido,
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f j,Spring
i es la fuerza del resorte rigido, f j,f

i fuerza del flagelo que actua solo sobre una de los

dos beads.

Fuerza del resorte La fuerza del resorte rigido se modelan mediante un resorte FENE-

Fraenkel que es muy usado en modelamiento de cadenas poĺımericas [178], [83], [193] y cuya

expresion es:

f j,Spring
i = −

Hq

(
1− Qeq

Qi

)
1−

(
Qi − Qeq

Q0 − Qeq

)2 Qi (4.2)

Donde Q0 es la longitud maxima del resorte, Qeq es la longitud del equilibrio del resorte,

Qi = xi+1 − xi es la distancia entre los dos beads (dipolo), Qi = ‖Qi‖. Las longitudes de

equilibrio es Qeq = l la maxima es Q0 − Qeq = l ∗ 3 y la constante del resorte Hq =
0,01

2l
‖f f

i ‖.

Fuerza de volumen de exclusión Las fuerzas externas debido al volumenes de exclusión

se dividen en dos, una fuerza de exclusion entre nadadores f j,Exclu
i y una fuerza de volumen

de exclusión entre los beads y las paredes f j,wall
i . Como los nadadores son alargados, pueden

utilizarse los mismos potenciales de Volumenes de exlusion entre dos moleculas alargas, co-

mo cristales liquidos, aminoacidos y polimeros, por lo tanto dichas fuerzas se modelan como

fuerzas derivadas de un potencial Gay-Berne. [194], [89], [116]. Este potencial depende de las

distancias entre los centros de masa de dos dipolos y de las direcciones de cada uno. El Po-

tencial entre dos nadadores A y B depende de la distancia de separación s = rc = xAc − xBc

(medido desde el centro de masa), los vectores directores unitarios de cada uno â y b̂ [194].

El termido de la fuerza, derivado de un potencial de Gay-Berne, fGB
j que experimenta un

nadador A debido debido a otro es [194]:

f
GB

A =
∂U

∂s
ŝ− s−2∂U

∂θ
[κ− (κ · ŝ)ŝ] (4.3)

Donde θ es el angulo entre los vectores directores de cada uno. El torque generado experi-

mentado por un nadador A debido a la interaccion con otro nadador se define como [194]:

τA = s−1

(
χ((ŝ · â)− χ(â · b̂)(ŝ · b̂))

1− (χâ · b̂)2

)
∂U

∂θ
× κ (4.4)
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El torque generado experimentado por B debido a la interaccion con una molecula A se

define como:

τB = s−1

(
χ((ŝ · b̂)− χ(â · b̂)(ŝ · â))

1− (χâ · b̂)2

)
∂U

∂θ
× κ (4.5)

Finalmente las fuerzas experimentadas en cada bead i debido a la fuerza y al torque experi-

mentados por el nadador j (con un vector director d̂j del dipolo) por la prescencia de otros

nadadores se expresa como:

f j,Exclu
i = 0,5f

GB

j + (1− 2δi2)τ
GB

j ×
d̂j

l
(4.6)

Los terminos
∂U

∂s
ŝ,
∂U

∂θ
y κ, asi como la derivación completa del potencial de Gay-Berne se

exponen en el Apendice A.

Fuerza entre beads y las paredes Las Fuerzas entre las beads de los nadadores y las

paredes se modelan mediante la parte repulsiva del potencial de Lennard-Jones excluido

[195]de forma que la fuerza ejercida por las paredes en cada bead i es de un nadador j es:

f j,wall
i = −24ε

(
2

(
σ

riw

)12

−
(
σ

riw

)6
)

ûniw

riw
(4.7)

Donde ûniw =
riw
riw

, es un vector director unitario, riw = (H − xi · e3) es la distancia en-

tre los beads del nadador y la pared, σ = l/2 = 3a/2 escalado con el tamańo del bead y

ε = |f j,f
i |a ∼ ζVdumba, es escalado con la enerǵıa caracteristica del nadador .

Adicional a los beads de los nadadores tambien se introdujeron trazadores en el dominio de

simulación. Los trazadores son part́ıculas lagranianas de el fluido, y dan información sobre

las propiedades termodinámicas y sobre la velocidad del fluido. Los trazadores no interaccio-

nan entre si, y solo se paplica una fuerza de repulsion suave (Primer termino de la ecuación

4.7) entre los trazadores y las paredes f j,wall
i para que no salgan del dominio.

Fuerza del flagelo La fuerza del flagelo que es consante se define como:

f j,fl
j = ζVdumbd̂j/l (4.8)
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El arrastre que experimenta una bead i, se puede escribir como:

f j,r
i = −ζ

(
vj

i(xi)− uj
i(xi)

)
(4.9)

Stokeslet para una suspensión confinada

uji (xi) es la velocidad del fluido en la posicion de la bead i. La velocidad del fluido se describe

mediante la ecuacion de Stokes:

µ∇2u(x)−∇P = −ρ(x) =
N∑
j

fjδ (x− xj)

∇ · u(x) = 0

(4.10)

Las condiciones de frontera para la ecuacion 4.2 son, condiciones Dirichlet, sin deslizamiento

en las paredes u(x, y,−H) = 0, u(x, y,H) = 0 y periodicas en las direcciones x y y.

vj
i(xi) es la velocidad de cada part́ıcula del nadador, que puede escribirse como:

vj
i(xi) = uj

i(xi) +
f j,ext

i

ζ
+

f j,S
i

ζ
+
δi1f

j,f
i

ζ
(4.11)

Las fuerzas que experimenta el fluido debido a la presencia de cada nadador j en la posición

xi.

La velocidad de un de fluido para un bead xi en presencia de los demas beads xk se escribe

mediante la funcion de Green:

uj
i(xi) =

N∑
l

2∑
k

(
G(xj

i,x
l
k)T
)
· (f l,ex

k + f l,S
k ) (4.12)

La funcion de Green que contiene las interacciones entre nadadores y entre nadadores y

superficies solidas es [31], [32], [50], [193]:

G(xj
i,x

l
k)T = (1− δk2δlj)G

OB(xj
i − xl

k) + Gwall(x
j
i,x

l
k)(δlj + δk2δlj) (4.13)

Utilizando las ecuaciones 4.11,4.12 y 4.13 se llega a:

dxj
i

dt
=
δi1f

j,f
j

ζ
+

N∑
l

2∑
k

(
δ

ζ
+ G(xj

i,x
l
k)T

)
· (f l,ex

k + f l,S
k ) (4.14)
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Reorganizando los terminos, en forma de la ecuación 3.8 como:

Ṙ = M(x) · (Fex + FS) +
Ffl

k

ζ
(4.15)

Que es similar a la ecuación 3.8.

Donde M(r) Es la matriz de movilidad para un conjunto de 6N puntos de fuerza. Las

Ecuaciones a solucionar en el modelo son:

R(t +4t) = R(t) +4t

(
M(x) · (Fex + FS) +

Ffl

ζ

)
(4.16)

Ecuación de balance para el escalar

La concentración de un escalar C(x), con una difusividad D. Esta sustancia tendria una

difusividad superior al valor de una proteina generica, ya que en una escala de µ el transporte

difusivo es muy ineficiente y en este trabajo se quiere obtener informacion del impacto de la

quimiotaxis sobre la mezcla y transporte de una sustancia en estas escalas. La ecuación de

evolucion del escalar (especie quimio atractora) es:

∂C(x)

∂t
+ u(x) · ∇C(x) = D∇2C(x) (4.17)

Se decidio utilizar un escalar que tubiese una concentración constante en la caja por lo tanto

no se considera la salida o entrada de masa al dominio de simulación. Por lo tanto las con-

diciones de frontera del escalar son condiciones de Newman en las paredes:
dC(x)

dz
|z=−H = 0

y
dC(x)

dz
|z=H = 0.

Para distinguir entre cada una de las suspensiones a modelar se nombraron a cada sus-

pnesion con un modo de nado caracteristico como:

Suspensión no interactuante (NI) es la suspension de nadadores que no interactuan

con una sustancia quimio-atractora (escalar) y la fuerza del flagelo no cambia de dirección.

Suspensiones Interactuantes son las suspensiones que emulan la quimiotaxis y su mo-

vimiento depende de un parametro asociado a la concentración promedio de la sustancia

quimio-atractora, en este trabajo se modelaron dos variantes de esta suspenión. Finalmente

una tercera suspenión cuyos nadadores realizan un movimiento de Run-Tumbling sin inter-

actuar con un escalar en el medio, se denominaron como Suspensiones con Probabilidad

Impuesta (Prob) y el movimiento de cada nadador en cada paso de tiempo dependen el
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movimiento ams probable.

Quimiotaxis y Probabilidades

Suspension Interactuante: Quimiotaxis modelo On-Off

Como se mencionó en el caṕıtulo de estado del arte la quimiotaxis es un proceso complejo

de señalización y la adptación de un microorganismo en presencia de una sustancia qui-

mioatractora, mientras que en catalizadores activos depende de la cantidad enerǵıa qúımica

transformada en mecánica, entregada de las reacciones qúımicas sobre la superficie del ca-

talizador al medio. Como en este trabajo se quizo analizar el efecto del movimiento de un

nadador Interactuante (termino que se usara para referirse a la quimiotaxis) sobre el mo-

vimiento colectivo resultante de la suspension, el modelo de quimiotaxis se simplifico en un

modelo On-Off similar a un actuador. El cambio en el movimiento de un nadador que esta

haciendo un Run a un Tumbling, depende del valor de un escalar (sustancia quimioatrayen-

te) C(xm), donde xm es un punto cercano al centro de masa de cada nadador.

El modelo On-Off es un actuador que toma una decisión sobre la dirección de la fuerza

f j,fl
i . La elección de la dirección del flagelo es totalmente aleatoria. El actuador cambia la

dirección respecto a un valor Ctarget del escalar ecuació 4.18:

f j,fl
i =

{
run, if C(xm) ≤ Ctarget

tumble, if C(xm) > Ctarget

(4.18)

La rotación del flagelo depende de la concentración umbral en la cual se establece que el mo-

do de nado de los nadadores depende de una Ctarget y por simplicidad de calculo en base a

una concentracion promedio Cprom. En este trabajo se definió la relación de la concentración,

como Ctarget = χ ∗ Cprom, dondeχ es una constante que se puede elegir entre 0− 1 el cual es

un factor asociado a la sensibilidad del nadador por el nutriente.

La ecuación 4.18 se puede ajustar para que los nadadores de una suspensión Interactuante

(o con quimiotaxis) tengan un movimiento Run-Tumbling RT o un movimiento Tumbling-

Runing TR. La diferencia entre los movimientos RT y TR depende del condicional de la

ecuació 4.18. Para una suspensión inetractuante de nadadores con un modo R − T , cada

nadador hace un Tumbling(Rotacion aleatoria) si C(xm) > Ctarget de lo contrario hace un

Run. Por otro lado suspensiones interactuante de nadadores con un modo TR, cada nadador

realiza un Run si C(xcm) > Ctarget de lo contrario hace un Tumbling.
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La acción del flagelo sobre el bead del nadador, en presencia de una campo de concentración

de una especie quimica C(x), es realizar un torque de tal forma que el nadador hace un

Tumbling, RT o empjujar al nadador en la dirección del dipolo Run.

Donde Ctarget es un parametro que se define a partir de la concentracion promedio de la caja

Cprom, que no podemos confundir con la concentracion homogenea del escalar Chom. El Run

se hace mediante el uso de la ecuación 4.8 cuya diección es la dirección es la del dipolo.

Figura 4-3: Esquema que representa elresultado buscado en la simulación, el rojo repre-

senta el escalar con sus respectivas condiciones de frontera en las paredes y con el posibe

comportamiento de las suspensiones interactuantes (quimiotaxis) con el modelo On-Off.

Suspension Probabilida Impuesta

Las suspensiones (Prob), son suspensiones donde cada nadador realiza un nado Run o un

tumbling Tumbling, acorde a una distribución exponencial de la forma Prun = exp(−4t/τrun)

[48], [196], [13]. Para que un nadador realize un Run se toma un numero aleatorio que sea

menor a Prun. Mientras que para un Tumbling el numero aleatorio debe ser menor al valor de

la probabilidad de Ptumb = exp(−4t/τtumb). Donde (−4 t) es el tiempo que tarda en moverse un

bead una determinada longitud (porcentaje de distancia del bead),τrun es el tiempo de run y

τtumb es el tiempo de tumbling que podemos definir como τtumb = λtumb−runτrun, τrun = λrunδtl,

donde λtumb−run y λrun es un parametro de ajuste, para una celula de E. coli τtumb < τrun.

Adimensionalización de variables: Tamaños y Tiempos Caracteris-

ticos

Se usaran los siguientes tamaños caracteristicos para adimensiolizar las variables y simplificar

el analisis de los resultados.

a el radio del bead

Vdumb Velocidad del nadador (dumbell)
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l tamaño del dipolo

ldumb tamaño del nadador

C0 Concentración inicial del escalar

La posicion de los nadadores y de los nodos (continuo) x =
x

a
. La velocidad del fluido

u(x) =
u(x)

Vdumb
, la fuerza f ji (x) =

f j
i (x)

ξVdumb
, la energia caracteristica ξVdumba. δta =

a

Vdumb
es el

tiempo de nado del bead, C(x) =
C(x)

C0
es la concentración del escalar. Por lo que la ecuacion

4.10 se rescriben dando como resultado una presion adimensional escalada con
6dumbµ

a
y la

densidad de fuerzas adimensional escalada con
Vdumbξ

a3
.

1

6π
∇2u(x)−∇P = −

N∑
j

fjδ (x− xj)

∇ · u(x) = 0

(4.19)

La ecuacion 4.17 se rescribe dependiendo de la relacion entre el tiempo de nadoδta y el tiem-

po difusivo δtD =
a2

D
. Y se define el numero de Peclet como: Pe =

Vdumba

D
=
δtD

δta
.

Si δta ≤ δtD.

∂C(x)

∂t
+ u(x) · ∇C(x) =

1

Pe
∇2C(x) (4.20)

La ecuación de evolución de cada bead, en notacion de indicies (eciación 4.16) es :
dxji
dt

=
(
uji (xi) + f j,exti + f j,Si + δi1f

j,f
i

)
.

Si δta > δtD. En este caso se utiliza el tiempo de difusión de la especie quimioatractora como

paso temporal.

∂C(x)

∂t
+ Peu(x) · ∇C(x) = ∇2C(x) (4.21)

Por tando en el caso que el tiempo difusivo sea menor que el tiempo de nado, la ecuacion de

evolucion del nadador 4.11 queda como:

dxji
dt

= Pe
(
uji (xi) + f j,exti + f j,Si + δi1f

j,f
i

)
(4.22)
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Por lo que la relacion entre el tiempo de nado y el tiempo de difusion es δta =
1

Pe
δtD. En este

trabajo se solucionara las ecuaciones 4.19-4.20, con su respectiva ecuación de evolución para

la posición de los bead y trazadores. El sistema se solucionar con el Metodo llamado GgEm,

sin embargo antes de emplearlo en la simualción, el sistema (los nadadores) debe estar en

equilibrio mecanico, ecuación 4.1, por lo tanto antes de incorpoarar las ecuaciones del fluido,

el sistema debe cumplir que
dxji
dt
−
(
f j,exti + f j,Si + δi1f

j,f
i

)
= 0. Para esto se requiere de un

tiempo de calculo llamado tiempo de equilibración.

Metodo de Solucion Hidrodinamica GGEM
Para encontrar las funciones de Green asociadas a las paredes y a las particulas de la sus-

pension se usa un metodo llamado GgEm (General geometry Ewald like method), el cual

es un metodo regularizado basado en las sumas Ewald para sistemas confinados [185], [116].

Como se mostro en el caṕıtulo anterior, el metodo de las sumas de Ewalds depende de la

elección de una función g(α,x) que, a su vez, depende un parametro α. En este método no

se necestia ensamblar la matriz de movilidad, ni realizar la operación M(x) · f que es de

orden N ×N y permite simular una suspension en limite diluto φ > 0,1. Como muchos otros

metodos acelerados de sumas de Ewald [182], [183] GGEM es un metodo de orden N , lo

cual es mucho mas eficiente que metodos convencionales para simulaciones multiescala [31].

Basados en la fiolosifa del método de Sumas de Ewald se puede escribir el termino del lado

derecho de la ecuación A.2 divide en dos funciones, una asociada a las interacciones de largo

alcance ρ(x)far y otra asociada a las interacciones de corto alcance ρ(x)near. El termino de

corto alcance contiene la función delta de dirac y es suavizada por una funcion g(x) y el otro

termino de largo alcance solo contiene la funcion g(x):

ρ(x) = ρ(x)near + ρ(x)far

ρ(x)near =
N∑
j

2∑
i

fi(δ (x− xj)− g(x)) = fig(x)fi(δ (x− xj)− g(x))

ρ(x)far =
N∑
j

2∑
i

fig(x) =
2N∑
i

fig(x)

(4.23)

De igual forma la velocidad puede descomponerse en dos contribuciones.

u(x) = u(x)near + u(x)far (4.24)

la funcion g(x) que mejor representa la contribucion de un monopolo de fuerzas es:
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g(x) =

(
α√
π

)3

exp(−α2r2)(
5

2
− α2r2) (4.25)

1

6π
∇2u(x)near −

1

6π
∇Pnear = −

2N∑
i

f(δ (x− xj)−
(
α√
π

)3

exp(−α2r2)(
5

2
− α2r2))

∇ · u(x)near = 0

(4.26)

Como el termino del campo cercano contiene los terminos asociados a la interaccion hi-

drodinámica entre los nadadores (sin tener en cuenta las paredes) se puede obtener una

expresion analitica para u(x)near a travez de una funcion de Green en un dominio teorico,

mediante minima imagen. Utilizando transformada rapida de fourier o armonicos esferi-

cos [59], [189], [179], [181], [174] y la solucion es:

u(x)near =
2N∑
i

(
6

8
(
I

r
+

xi ⊗ xi
r3

)erf(αr) +
6

8
(I− xi ⊗ xi

r2
)
2αeα

2r2

√
π

) · fi (4.27)

Para evitar el overlap entre los radios hidrodinamicos de los beads de cada nadador, se realiza

una regularizacion , [189], [179], [181], [174], [180], [31] de tal forma que el campo cercado se

reescribe como:

u(x)near =
2N∑
i

(
6

8
(
I

r
+

xi ⊗ xi
r3

)(erf(ξr)− erf(αr))

+
6

8
(I− xi ⊗ xi

r2
)(

2ξeξ
2r2

√
π
− 2αeα

2r2

√
π

)) · fi

(4.28)

Donde α es un coeficiente que se elige por conveniencia computacional y ξ =

√
π

3
es el

coeficiente de regularizacion.

1

6π
∇2u(x)far −

1

6π
∇Pfar = −

N∑
i

f

(
α√
π

)3

exp(−α2r2)(
5

2
− α2r2)

∇ · u(x)far = 0

(4.29)
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Las condiciones de frontera son:

u(x, y,−H)far = −u(x, y,−H)near

u(x, y,H)near = −u(x, y,H)near

La velocidad u(x)near se calculo en todo el dominio de simulación (nodos de la malla) y para

todos los beads, de los nadadores, y para los trazadores, usando la ecuación 4.28. Cuando se

obtiene la solución de la ecuación 4.29. Se usa el resultasdo de la ecuación 4.29 para encontrar

la velocidad de todos los beads y trazadores mediante una interpolación de lagrange, para

la velocidad, entre los puntos de la malla y las posiciones de los trazadores y beads de los

nadadores, luego para encontrar la velocidad total se suma la velocidad interpolada en cada

bead con la calculada con la ecuación 4.28. En los nodos de la malla se suma la velocidad

obtenida por la ecuación 4.28 y la ecuación 4.29. Finalmente se soluciona la ecuación 4.20.

Debido a que la elección del parametro α garantiza una rapida convergencia siguiendo las

recomendaciones de [31], [95], [89], [34], [49], [32] la cual es la siguiente: α esta determinado

por:

Mx,y =
√

2αLx,y

Mz = 4
√

2αH
(4.30)

Donde Mx y Mz son la cantidad de nodos en las direcciones periodicas y confinada.

Solucion ufar y del campo de concentracion en el espacio de Fourier

Las ecuaciones 4.29 y 4.19 se solucionan con un metodo hibrido diferencias finitas-DFFT,

DFFT (Discrete Fast Fourier Transform). Este metodo garantiza la periodicidad en la caja.

Los detales de la Transformación en el espacio de Fourier para Las ecuaciones 4.29 y 4.19 y

su discretización con el metodo de diferencias Finitas se detalla en el apendice B y C.

Usando las definiciones de las ecuaciones B.10-B.13 en las ecuaciones 4.20 y 4.29 en el espacio

de Fourier son:

1

6π

(
−‖k‖2û(k, z) +

∂2û(k, z)

∂z2

)
− 1

6π
ikxP̂ (k, z) = −ρ̂x(k, z) (4.31)

1

6π

(
−‖k‖2v̂(k, z) +

∂2v̂(k, z)

∂z2

)
− 1

6π
ikyP̂ (k, z) = −ρ̂y(k, z) (4.32)
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1

6π

(
−‖k‖2ŵ(k, z) +

∂2ŵ(k, z)

∂z2

)
− 1

6π

∂P̂ (k, z)

∂z
= −ρ̂z(k, z) (4.33)

ikxû(k, z) + ikyv̂(k, z) +
∂ŵ(k, z)

∂z
= 0 (4.34)

La ecuación de Diffusion conveccion, ecuación 4.35:

∂Ĉ(k, z)

∂t
=

1

Pe

(
−‖k‖2Ĉ(k, z) +

∂2Ĉ(k, z)

∂z2

)
− f̂C(k, z) (4.35)

Donde f̂C(k, z) = FFT (u(x) · ∇C(x)).

El termino convectivo se discretiza usando un esquema upwind (o hacia adelante) de primer

orden [36], [65]. Para solucionar las ecuaciones de 4.31 a 4.35 se utiliza el metodo de diferen-

cias finitas en un esquema implicito. El detalle de la discretización se puede encontrar en el

apendice B.

El tamaño del paso en el tiempo se eligio como 4t = 1 %, el cual es apadtativo para que

para que cada punto de fuerza se mueva un 1 porciento de su tamaño caracteristico a es decir

un 1 %δta . Para incorporar la solución de la la ecuación 4.29 en cada bead y trazador se

utilizó una interpolación de Lagrange, utilizando 9 nodos de la malla (3 por cada dirección

x1 = x,x2 = y y x3 = z) por cada punto de fuerza.

El tamaño de la malla tambien debe satisfacer las condiciones de estabilidad de Courant. Pa-

ra asignar la fuerza del flagelo en el caso de la quimiotaxis, se usaron los nodos mas cercanos

a la posición del nadador, con información sobre la concentración del escalar y se usara la

ecuación 4.16. El tumbing, tanto en suspensiones con quimiotaxis como con probabilidades

impuestas, se realizo mediante una rotación en una dirección aleatoria y se calcula mediante

un torque entre el flagelo y la longitud del dipolo.

Diseño de Experimentos
Como se dijo en secciones anteriores, se simularon suspensiones de nadadores con tres tipos

de modos de nado diferentes, los cuales son:

Suspensiones NI: Sin quimiotaxis
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Suspensiones Prob: Sin Quimiotaxis

Suspensiones interactuantes Runing-Tumbling (T ): Quimiotaxis

Suspensiones interactuantes Tumbling-Runing (TR): Quimiotaxis

Los paremteros a cambiar en las simulaciones y que pueden tener un impacto sobre la dinámi-

ca de la misma, son los siguientes:

Condiciones y parametros a variar

Cantidad de nadadores.

Difusividad del escalar.

Tamaño del canal.

Condiciones iniciales del escalar.

Parametros y Condiciones de Simulación

Tamaño del canal.

El canal periódico en tiene las sigueintes longitudes, con base a los resultados de Underhill

y colaboradores [31], [32]: el confinamiento sera de H = 15a, en forma adimensional H = 15,

el largo de cada lado es Lx = Ly = 60a. La variación del tamaño del canal se realizó con un

H = 30a.

Fracción Volumetrica.

El numero de nadadores, N en un canal de dimensiones L2 ∗ 2H, se calculo utilizando la

fracción volumetrica Φ que es: Φ =
4πN(l)3

3L2H
. Se simularon suspensiones con concentraciones

de nadadores definidas en reǵımenes dilutos y semidilutos de Φ. La eleción de Φ se realizo

con base a estudios previos [165], [32], [87]. Los valores Φ en los reǵımenes se establecieron

como: régimen semidiluto o semidiluido es a partir de Φ > 0,1 mientras que regimen diluido

y muy diluidos son Φ < 0,1. Las fracciones volumetricas Φ usadas se resumen en la tabla

4-1:
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Tabla 4-1: Fracciones Volumetricas

Φ Nadadores

1 0.005 20

2 0.053668 205

3 0.078539 300

4 0.154461 590

5 0.20000 760

Numeros de Peclet.

Con el fin de observar el efecto de la quimiotaxis sobre la suspensión, se variaron las di-

fusividades del escalar D. El numero de Peclet Pe da cuenta de la difusividad en forma

adimensional. En la seccion anterior Pe = δtD/δta . El tiempo de nado de cada bead (de

cada nadador) a es δta =
a

vdumb
. El tiempo de difusion es δtD =

a2

D
.

Los Pe se variaron desde 2 hasta 2000, de la siguiente forma: Pe = 2, 20, 200, 2000 para ase-

gurar que δta < δD ecuación 4.20. La eleccion de Pe = 2 se realizo tomando como referencia

la difusividad de nutirientes con difusividades muy bajas como proteinas de suero de albu-

mina, materia organica marina, entre otros [173], [197], [133].

En la suspensión TR solo se usaron Peclets de 2 y 2000 para las condiciones iniciales del

escalar y las 5 fracciones volumetricas.

Condiciones inciales para la concentración de la sustancia quimioatractora.

El escalar(sustancia quimioatractora) tiene dos condiciones iniciales diferentes para cada si-

mulación; la primera distribución son dos esferas ubicadas en el centro de la caja (Condición

I) y la segunda es una Barra o region delimitada (condición II). Ambas distribuciones cum-

plen las condiciones de Newman en las paredes de la caja Figura 4-4.

La concentración promedio del escalar (de forma adimensional) en la caja

Cprom =
∑

rC(r)/(L2H) = 0,107685185185185 es igual para las dos condiciones iniciales

Esferas (I) y Barra (II) Figura 4-4. El radio de la esfera en a es: r = 6a. Las dimensiones

de la barra en a son: en el eje y (largo) es Ly = 20l = 60a, tamaño en el eje x (el ancho) es

Lx =1,035l (ancho) y en el eje z (el alto) es H =2l.
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4-4.1
(a) CondiciónInicial I en y

4-4.2
(b) CondiciónInicial II en y

4-4.3
(c) CondiciónInicial II en xy

4-4.4
(d) CondiciónInicial II en x

Figura 4-4: Condiciones inciales de concentración del escalar, adimensionalizada con la

concentracióninicial C0.

Tabla 4-2: Diseño de Experimentos

Experimentos Pe Caja Φ Escalar N ro Exp

H L = 2PH Φ1 − Φ5 C.I. Quimiotaxis

NI 2000 15a 60a 0.005-0.2 – No 5

RT 2-2000 15a 60a 0.005-0.2 (I),(II) yes 40

TR 2,2000 15a 60a 0.005-0.2 (I),(II) yes 20

Probb – 15a 60a 0.005-0.2 – No 5

RT 2000 30a 120a Φ2,Φ4Φ5 (I),(II) yes 6

P es el periodo que esta tabla es de P = 4.

En este trabajo (en forma adimensional) Ctarget = χ∗Cprom, se eligio al factor de quimiotaxis

como χ = 0,33

Variación de H.

Alternativamente se tiene un sistema R-T con H = 30a y L = 120 para Pe=2000 y para

Φ2,Φ4,Φ5, Es decir que para el aumento de H solo hay 6 experimentos considerando las



46 4 Metodoloǵıa y Diseño de Experimentos

condiciones (I) y (II).

El diseño de experimentos tomando en cuenta las consideraciones mensionadas en el in-

cio de esta sección, es decir un nadador de largo ldumb = 5a, donde a es el radio del bead

(para considerar fuerzas de exclusión) y el dipolo de fuerzas de largo l = 3a, estan resumidos

en la Tabla 4-2.

La variacion de H se realizo solo con suspensiones interactuantes R − T a un determinado

Pe.

El resumen de los paremtros fijos en la simulación estan en la Tabla 4-3.

Aqui λrun = 0,05, minetras que λtumb = 0,5.

Criterios de estabilidad Numerica .

La elección de ∆t del sistema y el tamaño de paso de la malla se evaluo mediante el

criterio de estabilidad de Von-Newman el cual establece que
∆tD

(z)2
≤ 0,5. Tomando como

∆t = 1 %δta en segundos (porcentaje de movimiento del bead)s y un tamaño de malla

dz = 0,0554 en µm. Por lo anterior el ∆t y dz propuestos son los adecuados. Tomando

una difusividad D ∼ 10, los tamaños de tiempo y malla usados siguen siendo los adecua-

dos. El numero de Courant que asegura la convergencia de la ecuación 4.35 calcula como:

Cr = 2
Vdumb∆t

∆x
+

Vdumb∆t

∆z
= 0,045624.

Para realizar un análisis cuantitativo de los resultados de las simulaciones, se calcularon

las funciones de auto-correlación para el fluido, espectros de enerǵıa cinética, funciones de

auto-correlación entre los nadadores y el fluido. Tambien se calcularon las difusividades de

los nadadores y de los trazadores en la suspension ademas de las velocidades medias cuadra-

ticas, y finalmente se obtuverieron las funciones de distribucion radial.

Estas funciones se definiran en la siguiente sección.

Definición de las funciones de auto-correlacion para el fluido y de

la dinámica de los nadadores

Como el sistema es periodico en 2D y algunas funciones de auto-correlación usualmente se

calculan en sistemas totalmente periódicos, en este trabajo se calcularon funciones de auto-

correlación en 2D para el fluido y funciones de distribución radial. Para esto se utilizaron

diferentes puntos ubicados en el canal en direccion x3 es decir z, Figura 4-5. En estos pun-

tos se tomaron planos paralelos al eje x1, x2 ,y sobre estos se obtuvieron las funciones de

auto-correlación, espectros de energia, funciones de distibución.Los planos estan ubicado en
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Tabla 4-3: Parametros de simulación Experimentos

Parametro Simbolo Definicion

Tiempo de nado del bead δta = a
Vdumbell

0,02s

Tiempo de nado de la bacteria δtdumb = 5a
Vdumbell

0,1s

Velocidad del nadador Vdumbell 10µm

Radio del bead a 0,2µm

Longitud del dipolo l = 3a 0,6 µm

Longitud del nadador ldumb = 5a 1,0 µm

Confinamiento Conf 5

Periodo P 4

Alto del canal 2H = Conf ∗ l 3,0µm

Longitud canal Lx = Ly = 2PH 12 µm

Tiempo Difusivo δtD = a2

D
0,04, 0,4, 4, 40 s

Nodos malla Lx − Ly Mx = My 58

Nodos malla H Mz 55

Parametro de convergencia α 0,6853

Tamaño de Malla dx = dy 0,21 µm

Tamaño de Malla dz 0,0554 µm

Tamaño de tiempo de Integración ∆ta = 1 %δta 2× 10−4 s

Tiempo de equilibración teq = 1500δta 30 s

Tiempo de adquisción de datos del bead tad = 200δta 4 s

Tiempo de adquisción de datos fluido tadf = 20δta 20 s

Numero de Courant Cr 0,045624

Tiempo de Run τrun = λrunδtdumb 0,005 s

Tiempo de Tumbling τtumb = λtumbτrun 0,0025 s

Concentraciónumbral Ctarget 0,0355

los siguientes puntos: x3 = −0,76H,x3 = −0,5H,x3 = 0,0H,x3 = 0,5H,x3 = 0,76H. Lue-

go se calcularon promedios de las funciones anteriores entre x3 = −0,76H y x3 = 0,76H

y entre entre x3 = −0,50H y x3 = 0,50H. Aqui se mostraran los promedios de cada

función de autocorrelación, espectro de energia y función de distribución en los planos

x3 = 0,0H,x3 = 0,5H,x3 = 0,76H.
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Figura 4-5: Lineas de Correinte generadas por un nadador en el Canal, (a) las lineas pun-

teadas indican la posición de los planos x3 = z, donde seran calculadas las correlaciones

para el fluido (x1 = x, x2 = y). (b) La distancia a la cual se va a calcular las funciones de

autocorrelación desde el centro de masa del nadador, son de radio r ∼ L/2.

Dinámica de nadadores y trazadores

La medida mas comunmente usada para caracterizar el comportamiento dinámico y la mo-

vilidad de los nadadores, es el desplazamiento cuadratico medio msd (mean square displa-

cement), [32], [74], [146], [87], [107]. En suspensiones de nadadores o part́ıculas activas, la

curva del msd tiene dos reǵımenes, uno balistico donde n > 1 para tiempos cortos y el

otro donde el sistema alcanza un régimen difusivo n = 1, y la pendiente de la curva en

es este régimen es D, , ecuación 4.36 [32], [74]. Aqui se debe entender a D como una mo-

vilidad de particulas activas y no como una difusividad. La movilidad esta escalada como

D ∼ τa/l2 ∼ τa/(9a2) [116], [74].

Dtn =< (r(t)− r(0))2 > (4.36)
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Por otro lado otra medida util es la velocidad cuadratica media< u2 >swimmer para nadadores

y < u2 >trazadores trazadores, medida desde el centro de masa del nadador y promediada sobre

el tiempo de muestreo. En suspensiones activas las velocidades medias cuadraticas se relacio-

nan con la fracción volumetrica de nadadores Φ, de forma < u2 >swimmer −1 ∼ Φ [32], [116].

Función de distribución radial

Una forma para determinar si una suspensión de part́ıculas presenta agregación, es calcular

la función de distribución radial g(r, x3) [35], [198], [17], [114], [172]. La g(r, x3) mide la

densidad promedio de nadadores, midiendo la distancia de los vecinos de cada nadador. La

medida de la distancia r, se calculó desde el centro de masa de cada nadador hasta una radio

maximo en Lx/2 = Ly/2, ecuación 4.37.

g(r, x3) = 2πρdr (4.37)

Funciones de auto-orrelaciones de velocidad y Cascadas de Enerǵıa

En este trabajo se utilizarón funciones de correlación del fluido, para obtener la longtidud

de auto-correlación del flujo generado por una suspensión de nadadores con quimiotaxis y

compar esa longitud con las de suspensiones de nadadores activas y con suspensiones con

una probabilidad impuesta.

Tambien se utilizaron espectros de enerǵıa cinética que fueron usados para realizar esta com-

paración.

Cascadas ó espectros de enerǵıa cinética

La forma en que se calcularón los espectros de enerǵıa E (k, x3) se muestra en la Figura 4-6,

en la que se calculan como un promedio en los cascarones de los numeros de onda k en el

espacio de Fourier y la parte real se promedia en el tiempo. E (k, x3) se define como [106] :

E (k, x3) =

˛
Φii(k, x3)dS(k) =

∑
ky

∑
kx

1

2
|Φii(k, x3)|δ (‖k‖ − k) (4.38)

Donde ,Φii(k, x3) = u (k, x3) · u∗ (k, x3) , donde u (k, x3) = 1
2π

´
u (r, x3) e−ik·rdk es la veloci-

dad en el espacio de Fourier, u ∗ (k, x3) es la conjugada compleja de la velocidad.

El espectro es una función en 2D calculada en el spacio de Fourier. Sobre cada cascaron se

calcula Φii(k, x3) cuando k ≤ ‖k‖ < k + dk.
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Figura 4-6: Cascarones de integración para E (k, x3) en el espaciónde Fourier

Con el fin de caracterizar los régimenes de la rata de enerǵıa disipativa en el fluido, se calcu-

lo una curva el espectro de enerǵıa mediante un procedimiento similar al usado en flujos

turbulentos [106]. Se calculo el espectro E(k, x3) en cada uno de los planos x3, luego se

ajustarón las pendientes del espectro en los reǵımenes identificados. El ajuste se realizó con

una recta tangente al espectro, cuya pendiente es n, que tiene una forma de ley de poten-

cias E(k, x3) = Ekk−n, donde Ek, es un coeficiente de ajuste que se relacionará con el valor

de la escala de la enerǵıa disipada, en cada régimen. Como la enerǵıa es E(k, x3) ∼ k−n, y

k =
2π

l
la enerǵıa del espectro se relaciona con escalas de longitud E(k, x3) ∼ ln. Asi entre

mas grande sea el valor de n se asocia que el flujo es dominado por distancias largas, es

decir que la disipación de eneǵıa cinética tiene un rango de largas distancias, respecto al

régimen donde se encuentre. Como los flujos són instantaneos la interpretación fue diferente

a la hecha flujos turbulentos [106] [50], [199], [113]. Como se ajusto un coeficiente n, por cada

régimen del espectro, aqui se relacionarón con maneras en las que se distribuye la enerǵıa

que los nadadores le entregan al fluido (o en las que el fluido disipa la enerǵıa entregada).

En ausencia de un regimen inercial, las cascadas de enerǵıa (espectros) solo se identificarón

dos reǵımenes, uno de inyección de enerǵıa, y otro de de disipación.

Funciones de autocorrelación

Se calcularón Correlaciones Cuu(r) para la velocidad del fluido en dirección r =
√
x2 + y2,

como el promedio del producto punto de la velocidad del fluido. Primero se calcularon correla-

ciones en 2D Ruu plano x3. Se uso Φii(k, x3) = u (k, x3) · u∗ (k, x3), aplicando la transformada

inversa de Fourier ecuación 4.39. El resultado són superficies 2D como se aprecia en la Figura

4-7.

Correlación para el producto punto de la velocidad. Esta se promedio sobre cada tiempo de
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muestreo

Ruu (r, x3, t) =< u (x, x3, t) · u (x + r, x3, t) >=

(ˆ
u (k, x3) · u∗ (k, x3) eik·rdr

)
(4.39)
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Figura 4-7: Funciones de autocorrelación Ruu (r,x3) normalizados.

Para analizar las correlaciones de forma mas sencilla, se realiza un promedio sobre la Figura

4-7 ecuación 4.40:

Cuu (r, x3) =
∑
x

δ (‖x‖ − r) Ruu (x, x3, t) (4.40)

Función de autocorrelación para el fluido desde el centro de mas de los nadadores

Se calcularon fuciones de auto-correlación desde el centro, debido a que se requiere conocer

cual es el efecto del nadador sobre el valor de la variable continua cerca de su centro de masa.

Las funciones de autocorrelaciones del fluido desde el centro de masa de los nadadores fueron

calculadas en forma similar a una función de distribución radial, para cada nadador, cuyos

vecinos son los nodos de la malla de las variables continuas. El radio r = L/2 es medido desde

el centro de masa de cada nadador, de tal forma que se optienen perfiles de las velocidad

en una dimension ux (rcm + r, x3, t), uy (rcm + r, x3, t). Los perfiles son promediados sobre el

numero de nadadores en cada plano, Figura 4-5. A partir de estos perfiles promedio (1D) se

calculan las autocorrelaciones Ccm (r, x3, t) de la velocidad del fluido. Las auto-correlaciones

Ccm (r, x3, t) se promediaron en el tiempo de muestreo.

La función de auto-correlación entre los nadadores y el fluido se definió como:

Ccm (r, x3, t) =
< u (rcm, x3, t) · u (rcm + r, x3, t) >

ucm (0, x3, t)
2 (4.41)
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El la tendencia positiva de una funcion de autocoreelación, antes alcanzar de pasar por cero

indica que hay un flujo con una misma dirección, o correlacionado. Un ejemplo de estos

flujos son los jets. Cuando la función de correlación pasar por r = 0 hay un cambio en la

dirección del flujo o un cambio en la estrutura del flujo. La posición en r donde la función de

auto-correlación toca el cero se llama punto de anti-correlación, que se denotara como lcorr.

Por otro lado la longitud de correlación se obtiene mediante un ajuste con una función

función exponencial, exp−(r/ξ)
2

, donde el coeficiente ξ, es la longitud de correlación.

Correlación para la enerǵıa cinética desde el centro de masa

A partir de los perfiles de velocidad promedios, optenidos como se indico arriba, se calculó una

Correlación de enerǵıa cinética en el espacio de Fourier (1D). El resultado de la correlación,

se saca su parte real, se promedia sobre el ensamble de nadadores presentes en el plano x3
equación 4.42, y sobre el tiempo de muestreo:

Ecm (k, x3) =
1

2
< u (k, x3) · u∗ (k, x3) >dumb (4.42)

Donde u (k, x3) =
´

u (rcm, x3, t) e−ikrcmdk.

Tiempo de quimiotaxis o transcición

El modelo de quimiotaxis depende de una concentración umbral Ctarget el cual realiza los

cambios en los modos de nado T− R o R− T, siempre y cuando la concentración local

(cercana a un nadador) es superior a Ctarget. Se definio entonces un tiempo en el cual, la

concentración local sea menor o igual a Ctarget. Como Ctargt ∼ Chom el tiempo en que tarda

el ecalar C(x) en alcanzar Chom, se denomino tiempo de transcición o quiimiotaxis τcemo.
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Resultados

Suspensiones NI
En la Figura 5-1(a) se observa el desplazamiento cuadratico medio de los nadadores, las lineas

punteadas son el régimen lineal (difusivo) que disminuye cuando la fracción volumetrica Φ

de nadadores aumenta. En Figura 5-1(b) las curvas del desplazamiento cuadratico medio

para los trazadores tinen un régimen difusivo que aumenta con el aumento de Φ.
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La Figura 5-1(c) indica los coeficientes de movilidad de los nadadores que disminuyen en

función de Φ, debido a el movimiento de un nadador se reduce por la interacción con los

demas nadadores para Φ ∼ 0,05, esto ocurrre debido a las interacciones hidrodinámicas entre

ellos. En la Figura 5-1(d) se observa que el aumento de la velocidad media cuadratica de

los trazadores < u2 >t, y la de los nadadores < u2 >s aumenta con Φ. Es decir que en

nadadores, a pesar de que su movilidad disminuye con Φ, la velocidad promedio de toda

la suspensión aumenta. El aumento de < u2 >t y Dt es una evidencia de las interacciones

hidrodinámicas en la suspensión sobre el mesdia.

Funciones de autocorrelación para la velocidad del fluido

Las correlaciones Cuu(r, x3) de la Figura 5-2, muestra un decaimiento de la función de auto-

correlación Cuu(r, x3), en las posiciones x3 = 0,76H, x3 = 0,5H y x3 = 0,0H. En las paredes

Figura 5-2(a) la correlación decae mas rapido que en x3 = 0,5H y x3 = 0,0H, Figura

5-2(b-c), donde la función decae mas lento. Sin embargo al observar las tendencias de la

correlación de forma mas detallada en el recuadro de la Figura 5-2(b), se puede notar que

las funciones de correlación se propagan hacia la derecha a medida que aumenta Φ. Es decir

a mayor numero de nadadores, los flujos con una misma dirección, como jets, tienen una

mayor correlación.

En la Figura 5-2(a) la longitud de correlación ξ, obtenida por el juste, aumenta a medida que

aumenta el numero de nadadores para todos los planos x3, los ordenes en los que aumenta

la correlación son menores al tamaño del dipolo l = 3a en x3 = 0,76H, superiores al tamaño

del dipolo en x3 = 0,05H, mientras que en x3 = 0,0H tienen una tendencia casi constante

excepto en Φ = 0,005. En el recuadro de la Figura 5-2(c) el punto de anti-correlación lcorr

tambien aumenta a medida que aumenta Φ, pero los ordenes de magnitud son superiores al

tamaño del dipolo. Por lo tanto lcorr se puede entender como la distancia, superior al tamaño

del dipolo l en la cual un flujo se correlaciona. Mientras que ξ puede asociarse a la longitud

de correlación, inferiores o iguales al tamaño de un nadador ldumb.

De el comportamiento de las longitudes de correlación se puede decir que, los flujos con una

estructura similar se correlacionan a distancias mas largas que el tamaño del nadador, y se

anticorrelacionan con el numero de nadadores de forma lcorr ∼ Φ0,1413 en las paredes. Mientras

que las longitudes de correlación se comportan como ξ ∼ Φ0,095 en las paredes. Esto significa

que los flujos a largas distancias estan mas correlacionados que flujos acortas distancias. En

cuanto al efecto de las paredes las correlaciones aumentan con Φ en potencias menores a las

obtenidas en en las paredes.
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Figura 5-2: Función de autocorrelación para la velocidad del fluido, en planos (a) x3 = 0,76H

(b) x3 = 0,5H (c) x3 = 0,0H. Longitud de correlación ξ (d). Recuadro (b) detalle funciones

de anticorrelación en la pared x3 = 0,76H. Recuadro (c) Primer cero de la función de

autocorrelación ó punto de anti-correlación lcorr. Las lineas punteas en (d) y el recuadro (c)

son funciones de forma ∼ Φn

Para ilustrar mejor el concepto de las longitudes de correlación y puntos de anticorrelación,

se usara la Figura 5-3. En esta figura se observa que la dirección de los campos de velocidad

cambian menos, o en distancias mas largas en el centro del canal (x3 = 0,0H), que cercanos a

las paredes (x3 = 0,76H). Esto significa que las paredes y el numero de nadadores deflectan

el flujo generado por las interacciones hidrodinámicas. Las direcciones de nado aleatorias de

los nadadores cerca de las paredes generan flujos caoticos [32], [116], [48]. Lo anterior quiere

decir que, en las paredes los flujos tienden a cambiar de estructura (jet-vortice) en distancias

mas cortas que en los otros planos, donde los cambios entre jets y vortices necesitan mayor

longitud.



56 5 Resultados

Figura 5-3: Campo de velocidades para Φ = 0,2 en (a) la pared (b) el centro del canal.
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Figura 5-4: Distribuciónde nadadadores en el canal, normalizada sobre el numero maximo

de nadadores.

Densidad de nadadores en el canal

En la Figura 5-4 los nadadores tienden a acumularse en las paredes y a medida que au-

menta la cantidad de nadadores tienden formar varias capas, bicapas en el caso de Φ ≥ 0,1,

por efectos estericos e hidrodinámicos. En bajas fracciones volumetricas, todos los nadadores

se ubicaron en las paredes generando un minimo en el conteo de nadadores. El efecto de la

hidrodinámica en el dipolo de fuerzas induce a que el dipolo sea atraido hacia las paredes,

estos resultados són consistentes con los presentados por [32] [87], [66]. En el centro del canal

la distribución aparentemente homogenea, significa que no hay una orientación de los nada-

dores. Como muestra la ecuación 4.7 la distancia minima entre los beads de cada nadador
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y las paredes es mayor a 1,5a como lo muestra la distribución de densidades, respetando la

fisica de volumén de exclusion entre los bads y el nadador.

Cascadas (espectros) de Enerǵıa

En los espectros de enerǵıa, E (k, x3), Figura 5-5(a), se identificaron dos reǵımenes de enerǵıa

disipada que son separados por un cambio en la pendiente. Tomando como base el plano

x3 = 0,76H (pared) Figura 5-5(a), el primer régimen es el de inyección, se ubicó en bajas

frecuencias cuyo intervalo es k 0,3 < k < 1,102, como lo indica le flecha negra, las longitudes

asociadas a este intervalo son 5,7a < L < 20,0a. La pendiente se ajusta con E(k) = Ekαk−α.

El segundo régimen es el de disipación y se ubicó en altas frecuencias 1,99 < k < 2,329

cuyas longitudes son 2,3a < L < 3,49a. El régimen disipativo se escala con una pendiente

que sigue E(k) = Ekηk−η. En este reǵımen se aprecia un pico ubicado en k ∼ 2,85, como

lo indica la flecha vertical roja de la Figura 5-5(a) en x3 = 0,76H o en mas detalle en el

recuadro de x3 = 0,50H . La frecuencia en este pico se asocia con una longitud del orden de

l ∼ 2,2a relacionada con el diametro del bead ∼ 2a. Es en uno de los beads donde actua la

fuerza del flagelo de manera constante, [200]. El intervalo de las frecuencias del régimen de

inyección, esta asociado a longitudes superiores al tamaño del canal 2H < 20a, y superiores

a el tamaño de un nadador ldumb < 5,7a, es decir que este régimen se relaciona con la taza de

disipación de enerǵıa en largas distancias. Las frecuencias ubicados en el régimen disipativo,

son del orden del tamaño del dipolo lcorr hasta el tamaño de cada bead a, por lo que se

asocia con la enerǵıa disipada en cortas distancias. En los espectros de enerǵıa el valor de

las pendientes se asoció con la velocidad de disipación, por lo tanto la relación E(k, x3) ∼ lη

disipa enerǵıa mas rapido que E(k, x3) ∼ lα, si η > α. Para caracterizar el comportamiento

de los espectros, se graficaron los valores de α, η Figura 5-5(b) y Ekα, Ekη Figura 5-5(c) en

función de Φ. Las pendientes α, de los espectros, aumentan con un orden ∼ Φ0,2136 cerca

de las paredes, pero en el centro del canal α no cambia respecto a Φ Figura 5-5(b), esto

significa que en x3 = 0,50H y x3 = 0,0H los flujos disipan enerǵıa de forma mas rapida

y constante que en las paredes, para todo Φ. Las paredes disminuyen la velocidad de disi-

pación, pero el aumento de Φ incrementa la velocidad de disipación, una caracteristica de

movimientos colectivos [108], [109], [110], [48], [200]. Para η, el cambio respecto a numero

de nadadores sigue ∼ Φ−0,0166, la velocidad de disipación disminuye muy lento en pequeñas

escalas, e indica que es casi constante desde todo Φ. En x3 = 0,50H y x3 = 0,0H siguen una

tendencia casi constante. Es decir que en bajas frecuencias la disipación de enerǵıa es muy

rapida, pero su velocidad es constante respecto al numero de nadadores y a la ubicación en

el canal. Los coeficientes Ekα y Ekη Figura 5-5(c) indican que hay una mayor cantidad de

enerǵıa entregada al aumentar Φ para largas y cortas distancias. Para ambas cantidades la

eneǵıa entregada de los nadadores al fluido aumenta de forma monotonamente creciente en

x3 = 0,5H y x3 = 0,0H, en las paredes tiene un comportamiento asimtotico Φ0,3918 mientras

que Φ0,6899 es creciente. Esta diferencia indica que la enerǵıa a cortas distancias aumenta
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por la cercania de los nadadores, mientras que en largas distancias podria relacionarse con

el tamaño del sistema.
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Figura 5-5: (a) Espectro de enerǵıa cinética para el fluido medidos en planos ubicados en

x3 = 0,76H, x3 = 0,5H, x3 = 0,0. La lineas punteadas horizontales són los numeros de fourier
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(b) Exponentes α y η de los numeros de Fourier (pendientes de os régimenes de injección y

disipativo) en función de Φ y (c) Coeficientes Ekα y Ekη en función Φ.
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En resumen en cortas distancias (altas frecuencias) la enerǵıa disipada aumenta monota-

mente con Φ pero la velocidad de disipación es mas lenta, en largas distancias los nadadores

incrementan asintotiacamente enerǵıa disipada con Φ y la velocidad de disipación aumenta.

Esto quiere decir que en cortas distancias hay una tendencia a acumular energuia que se di-

sipa muy lentamente. En largas distancias el aumento y la velocidad de disipación (en dicha

escala) significa que la disipación de enerǵıa es dominada por flujos en largas distancias.

Las paredes deflectan el flujo y causan un aumento en ña cantidad de enerǵıa disipada, pero

reducen la velocidad o taza de disipación en largas distancias, en cambio los planos ubicados

lejos de las paredes hay menos enerǵıa disipada pero la taza de disipación es mas alta.En

otras palabras en las paredes se presenta una acumulación de flujos con una alta enerǵıa

cinética que favorece la mezcla de sustancias quimicas.
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Figura 5-6: (a) Función Espectro de enerǵıa para el fluido desde el centro de masa cada

nadador medidos en planos ubicados en x3 = 0,76H,x3 = 0,5H, x3 = 0,0. La lineas horizon-

tales són los numeros de fourier para los cuales la enerǵıa se escala como: Ecm(k) = k−η. (b)

Coeficientes de ajuste de las curvas ∼ Ekcmkηcm .
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Correlaciones de Enerǵıa cinética desde el cm

En régimen se escalo como Ecm (k, x3) = Ecmkk−η. Se identifico un régimen entre 0,439 < k < 1,98

cuya longitud fue del orden de a y H (2,174 < L < 7,15). Entre 1,98 < k < 2,98 hay una re-

gión que tiene una tendencia constante y que se puede asociar al tamaño del dipolo l y del

bead a, que entrega enerǵıa de manera constante al fluido, mediante la fuerza del flagelo f fl,

esta observación es similar al reportado por [200]. La tendencia de la curva para Φ = 0,005

(Curva azul), en x3 = 0,76H, tiene un pico que aumenta en k > 1,98. En este punto es mas

evidente la entrega o disipación de enerǵıa realizada por un solo nadador. Por otro lado

los efectos colectivos se observan en k < 1,80, pero son mińımos comparados con las otras

curvas, por el numero de nadadores.

En los demas planos x3 = 0,50H y x3 = 0,00H, no se calcularon los espectros para fraccio-

nes Φ = 0,005, ya que, como se evidencio en la Figura 5-4, todos los nadadores estan en las

paredes.

Los coeficientes, pendientes ηcm, Figura 5-6(a), son menores a los reportados por la Figura

5-5, indica que la deisipación promedio desde el cm de los nadadores es mas rapida en las

paredes y es mas lenta, casi constante en x3 = 0,00H y x3 = 0,50H. Sin embargo e igual que

en La Figura 5-5 (b) hay una disminución de la velocidad de disipación promedio respecto

a Φ, en un orden similar al de η. El valor del coeficiente Ekηcm Figura 5-7(b) aumenta de

forma asintotica con el aumento de Φ, pero el orden es muy bajo como en largas distancias

similar a Ekα. En resumen desde el centro de masa la cantidad de enerǵıa disipata aumenta

con Φ pero la velocidad de disipación en las paredes disminuye con Φ, lo que significa que el

régimen que captura esta correlación es el disipativo. La rapidez de la disipación de enerǵıa

decae lentamente pero la tendencia en la cantidad de enerǵıa disipada suigiere que la enerǵıa

cinética disipada esta contenida en flujos de lrgas distancias, superiores a la distancia del

dipolo.

Funciones de autocorrelación del fluido desde el cm

En la Figura 5-7 la correlación para el flujo Ccm(r) desde el centro de masa, tubo un com-

portamiento similar al de la Figura 5-2.

Se calcularon las distancias de correlación ξcm y lcorrcm en forma similar a las de la Figura

5-7. Las tendencias de la longitudes de correlación ξcm siguio una tendencia asintotica, con

una ley de potencias del orden de Φ0,1114, similar a la de la Figura 5-2(d).Esto significa que

las distancias de correlaci ón ξcm y ξ brindan información reelevante sobre flujos en cortas

distancias. Respecto a la posición en los diferentes planos x3, las paredes aumentan la anti-

correlación del flujo cuando aumenta Φ. La explicación de las distancias de correlación del

centro de masa, son entonces, las mismas que hechas en párrafos anteriores. Las paredes

deflectan el flujo generado por los nadadores, haciendo que las distancias de correlación sean

menores.
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Figura 5-7: Función de autocorrelación desde el centro de masa del dipolo, para la velocidad

del fluido en (a) x3 = 0,76H (b)x3 = 0,5H (c) x3 = 0,0H, el recuadro es el primer cero de la

función, (d) Logntiud de correlación calculada usando una función exponencial exp−(rcm/ξcm)2

.

El punto de anti-correlación lcorr, al igual que en la Figura 5-2 aumenta en cada plano, en

las paredes aumenta como Φ0,1706 lo que refuerza la idea de que en ausencia de nadadores

o superficies solidas los flujos, independiente de la magniud de su velocidad, conservan su

dirección en largas distancias.

Función de distribución radial

El comportamiento de la función de distribución radial en cada uno de los planos medidos,

es similar al comportamiento de un gas activo [9], [62] Figuras 5-8. No hay presencia de

formación de agregados. Para distancias menores al tamaño del nadador ldumb se presentan

dos picos, unos cercanos a una distancia dos veces el radio de la pepa del nadador (flecha

negra), que se debe al volumen excluido del potencial de Gay-berne, mientras que el otro

se encuentra en distancias superiores al tamaño del dipolo l y se deben a las interacciones
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hidrodinamicas entre los nadadores (Flecha roja).
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Figura 5-8: Funciónde distribución radial g(r) en planos ubicados en (a) x3 = 0,76H (b)

x3 = 0,5H (c) x3 = 0,0H. Las funciones se vuelven constanes a partir de r/a > 12 para

Φ ≥ 0,05.

Para bajas Φ se observa un pico mayor, y se debe a la alineación entre dipolos por efectos este-

ricos. Al aumentar el numero de nadadores aumenta las interacciones hidrodinámicas que son

de largo alcance. La forma de la curva es muy similar a la de un gas activo [82], [9] [89], [66].

El segundo pico, se puede relacionar con los nadadores vecinos que tienen una distancia

caractersitica de r/a ∼ 4 (para Φ > 0,053668) o r/a ∼ 5. En el centro del canal la curva solo

tiene un pico debido a las interacciones estericas y a la acumulación de nadadores en las
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paredes.

La dinámica de la suspensión, especificamente la movilidad de trazadores Dt, incrementó de

forma lineal respecto a Φ, mientras que la movilidad de los nadadores Ds sufrió un decai-

miento monotono respecto a Φ, estos resultados fueron similares alos obtenidos por [32], [6],

[14], [48], para pushers. El aumento lineal de la movilidad del fluido respecto a Φ, es una

evidencia de que las interacciones hidrodinámicas genderadas por los nadadores son las que

controlan la suspensión. Por otro lado, aunque se encontro una tendencia monótomanete

creciente de < u2 >t y < u2 >s −1, no se encontro una relación lineal entre estos valores

y la cantidad de nadadores Φ como si lo encontro [32], [6], [14], [48]. Si bien al aumento de

< u2 >t y < u2 >s −1 es un efecto directo de las interacciones hidrodiámicas, es posible

que el periodo del canal, que es mayor que el de [32], sea responsable del comportamiento

amortiguado de < u2 >s −1 respecto a la Φ.

La acumulación de los nadadores en las paredes, es consistente con los resultados previos

presentados por [87], [32], [89], [83], por lo anterior la acumulación de dipolos en las paredes

es un efecto hidrodinamico, que induce a la atracción de nadadores a superficies solidas.

Las longitudes de correlación ξ y ξcm aumentaron en terminos de ley de potencias con Φ

como ∼ Φ∼0,1, en las paredes. El aumento monotono de las longitudes de correlación fue

similar a lo reportado por [48], [6] y experimentalemnte por [86], [24], confirmando que los

flujos generados por los nadadores sufren una correlación y descorrelación, es decir cambios

de estructuras del flujo en función de la cantidad de nadadores. A corde a los resultados

presentados en la Figura 5-4, las longitudes aumentan si hay flujos con una misma dirección

(o estructura) si estos se conservan en longitudes mas largas que el tamaño del dumbell, esto

ocurre en planos donde la densidad de nadadores es mas baja como en el centro del canal.

Flujos con una misma dirección o correlacionados se midierón con los puntos lcorr, e indicaron

que hay una mayor anticorrelación de flujos en zonas donde la densidad de nadadores es muy

alta. En planos alejados del canal, donde las paredes no afectan el flujo, las longitudes son

mas largas no solo por la ausencia de nadadores si no por la naturaleza del fluido que es

lineal. La presencia de muchos cambios en la estructura del flujo se asocia con el movimiento

caotico de nadadores sin ninguna dirección u organización particular. Esto lo corroboran las

curvas de la g(r, x3), que revelean que los nadadores estan aleatoriamente distribuidas, no

hay una estructura definida especialmente sobre las paredes. Finalmente la suspensión NI se

comportó de manera similar a un gas activo, que tiene un numero de vecinos constantes en

largas distancias, similar a las curvas de [9], [201].

El sistema es controlado por los flujos generados por los nadadores, los espectros de enerǵıa

dispativa en el fluido y el ajuste con los coeficientes y pendientes E ∼ k−n ∼ lη o E ∼ k−n ∼ lα,

revelo que la naturaleza de estos flujos son de largo alcance. En cortas distancias hay una
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tendencia a acumular enerǵıa cuya velocidad de disipación es lenta. Por otro lado en largad

distancias los flujos disipan mayor cantidad de enerǵıa y la velocidad de disipación amentó

con el incremento de Φ. Esto significa que los el sistema es controlado por flujos en largas

distancias. Resultados similares fueron obtenidos por [6], [14], [48], [202], [200]. Respecto al

centro de masa se encontro un resultado similar al de [202], donde se confirma la acumulación

de enerǵıa cinética en frecuencias intermedias, entre l = 3a y ldumb = 5a. resultados similares

se encontraron para Ecm(k, x3).

Resultados Quimiotaxis
En esta sección se compararón los resultados obtenidos en la sección anterior con los princi-

pales resultados de suspensiones inetractuantes RT, TR y suspensiones Prob.

Como se mencionó en el capitulo anterior se utilizaron dos distribuciones inciales de concen-

tración de una sustancia quimioatractora (escalar C(x)).

Todos los resultados de suspensiones NI se compararon contra los resultados de suspensiones

interactuantes con una concentración C(x) inicial fue la (I). Se realizo una comparación

inicial usando las funciones de distribución radial y espectros de enerǵıa cinética.

Se dividio el capitulo en tres secciones, una sección para comparar las suspensones RT con

suspensiones NI, una para comparar suspensiones TR con suspensiones NI y probabilidad

Prob y una sección para comparar los efectos de las condiciones inciales en RT y TR.

Comparación usando la función de distribución radial

En la Figura 5-9 la curva g(r, x3) calculada en cada plano, muestra una diferencia entre las

suspensiones TR, RT, Prob y NI respecto a la distancia de los vecinos de cada suspensión,

para dos de las 5 Φ usadas. En el sistema TR a Φ = 0,2 y a Φ = 0,078539, Figura 5-9 (a),(c),

se evidencia que hay una estructura en la distribución del numero de vecinos en cada plano.

Las lineas punteadas verticales indican las distancias en las cuales cambia la estructura de la

suspensión. En la Figura 5-9(a) las lineas estan ubicadas en distancias caracteristicas del sis-

tema r ∼ 2a, r = 5a y r ∼ 2H, siendo esta ultima la que se repite en cada plano. La cantidad

de vecinos aumenta en el plano x3 = 0,76H, debido a que los nadadores se acumulan en las

paredes. En cada una de las curvas g(r, x3) de la Figura 5-9 (a), se aprecia que r ∼ 2H ∼ 15a

es un punto de intersección entre las curvas de una suspensión NI y curvas de sistemas TR.

El decrecimiento de la curva en este punto indica que a distancias menoresque el tamaño

del canal los nadadores se acumulan. El decrecimiento de la curva y los picos ubicados a

partir de r ∼ 2a, sugieren que hay una agregación de nadadores. En las paredes x3 = 0,76H

se observa que existe una estructura en el empaquetamiento u orientación de dipolos, y a

medida que se aleja de la superficie la estructura desaparece, auqnue persite la agregación.
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Figura 5-9: Función de distribución radial para nadadadores en diferentes posiciones del

canal x3. (a) Suspensión TR a Φ = 0,2, (b) suspensión RT a Φ = 0,2 (c) Suspensión TR

a Φ = 0,078539 (d) suspensión RT a Φ = 0,078539. La condición inical del escalar es la

condición (I).
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En la Figura 5-9 (c) Φ = 0,078539 los puntos de intersección se ubican en r ∼ 12a, para

distancias menores a estos puntos hay una agregación de nadadores con una estructura di-

ferente a de la Figura 5-9 (a). Prueba de esto, son las curvas en los planos x3 = 0,50H y

xe3 = 0,00H donde no se observa los picos de Figura 5-9 (a). Como en las curvas NI y Prob

estan distribuidas aleatoriamente para largas distancias se concluye que la agregación es un

producto de la quimiotaxis impuesta en el modelo. Las suspensiones Prob (curva purupra),

Figura 5-9(a),(c), se comporto como un gas activo en largas distancias, los nadadores tienen

una alta frecuencia de rotación (Tumbling) que induce a la separación desde las paredes

como lo muestra la imagen de la Figura 5-9(c).

Es decir que el sistema Prob no genera una alineación con las paredes, Contrario a los que

pasa con un sistema NI que si presenta una alineación con las paredes, y en ambos no se

presento una agregación en cortas distancias. Este comportamiento en el sistema Prob tien-

de a repetirse para sistemas RT Figura 5-9(a), lejos de las paredes. Esto significa que la

agregación de nadadores lejos de las paredes, se compone de Tumblers (dipolos que realizan

Tumbling) y carece de una estructura definida.

El efecto del valor del numero de Peclet en sistemas TR (curva roja y verde) Figura 5-

9(a),(c), no presenta un cambio significativo sobre el comportamiento de las curvas g(r, x3).

Esto significa que la variación de la difusividad del escalar no afecta el comportamiento de

la suspensión si su modo de nado es TR [66].

En los sitemas RT, Figura 5-9(b)(d), el efecto del Pe en la suspensión se refleja en el aumen-

to de la agregación de nadadores, esto se aprecia mejor en el recuadro de la Figura 5-9(d),

en x3 = 0,76H. Un sistema RT depende de la difusividad para generar o no una agregación

de dipolos. Un punto representativo es la suspensión R − T para una concentración cuya

difusividad cumple Pe = 2000. Al comparara las Figuras 5-9(b-d) para Φ = 0,2 y Pe = 2000

se advierte que a medida que Φ aumenta la agregación, o la estructura del empaquetamiento

disminuye y tiende a ser muy similar al de suspensiones NI. Es decir que la suspensión RT

depende fuertemente del numero de nadadores para que la estrucutra sea mas notoria. Como

la g(r, x3) se calculo como en cada uno de los muestreos y se promedio, la estructuras de

los picos en cada una de las graficias sugiere que el agregado esta perdurando en el tiempo

para sistemas TR y sistemas RT, estos ultimos en bajas concentraciones. La ubicación de las

lineas punteadas en las Figuras 5-9(b)(d), indican que el agrgeado o la cantidad de vecinos

disminuye para distancias equivalentes al tamaño del canal.
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Figura 5-10: Espectro de enerǵıa cinética para el fluido, para diferentes ubicaciones en el

canal x3. (a) TR a Φ = 0,2 (b) RT a Φ = 0,2 (c) TR a Φ = 0,078539 (d) RT a Φ = 0,078539.

Las lineas punteadas indican los puntos de intersección de las curvas RT con las curvas de

suspensiones NI.
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Comparación usando las cascadas de enerǵıa cinética

La Figura 5-10 muestra la diferencia en el perfil de las cascadas de enerǵıa disipada, en-

tre las suspensiones NI,TR,RT y Prob. En los casos TR y RT se aprecian dos reǵımenes, en

forma similar a los encontrados en espectros de suspensiones NI en la sección anterior. Los

espectros de enerǵıa de suspensiones con quimiotaxis, en ambos casos RT y TR presentan un

disipativo en frecuencias del orden 2,09 < k < 2,890, mientras que el régimen de inyección

se caracterizo para frecuencias 0,415 < k < 1,152.

En suspensiones TR, Figura 5-10(a) y Figura 5-10(c), se aprecia que existe un frente o una

tendencia del espectro en altas frecuencias donde la enerǵıa disipada tiende a ser mas alta,

en casi un orden de magnitud comparadas con sistemas Prob y sistemas NI. Por otro lado

se presenta una disminución de el valor de E(k) de respecto a suspensiones NI para bajas

frecuencias. Es decir que para ambas condiciones Φ = 0,078539 y Φ = 0,2 los flujos en largas

distancias de sistemas TR son bajos y disipan muy poca enerǵıa.

Tomando en cuenta el resultado presentado Figura 5-9 (a),(c) y la tendencia de los espectros

de enerǵıa en largas y cortas escalas, la formación de agregados es la responsable del aumento

de enerǵıa en altas frecuencias y la disminución del espectro de enerǵıa en largas distancias.

Mientras que en suspensiones Prob la rotación de dipolos o Tumblers generan flujos de baja

velocidad respecto a sistemas NI y sistemas interactuantes, por lo tanto los flujos en largas

y cortas distancias disipan mucha menos enerǵıa.

En las Figuras 5-10 (a)(c) se indica el punto donde se cruzan los expectros de suspensiones

TR con sistemas NI. Para Φ = 0,2 la intersección de ubica en frecuencias k ∼ 0,837 cerca de

las paredes x3 = 0,76H, estos puntos estan asociados a longitudes l ∼ 7,5 ∼ H. A media que

se alejan de las paredes x3 = 0,50H las frecuencias aumentan k ∼ 0,9 con distancias l ∼ 5,

mientras que x3 = 0,0H k ∼ 1,37 es y la distancia es l ∼ 4,5. Para Φ = 0,078539 Figura 5-10

(c) los puntos de intersección se ubican en frecuencias mas altas. Lo anterior quiere decir que

son las distancias mı́nimas donde la agregación de nadadores empieza a disiapar enerǵıa a

tazas mayores que la de sistemas sin quimiotaxis, y puede existir una relación entre el punto

de intersección y el tamaño del agregado. Por otro lado, la disipación disminuye respecto a la

posición x3, esto se debe a que la agregación de Tumblers, que como se explico en sistemas

Prob generan flujos muy bajos.

El efecto del Pe sobre el comportamiento de suspensiones TR, al igual que en la Figura

5-10(a)(c), indica que la suspensión tiende a agregarse independiente del valor de Pe de la

sustancia quimioatractora. Esta observación verifica lo que ocurre en las g(r, x3).

Los espectros de suspensiones RT, Figura 5-10(b)(d), tienen una clara dependencia en el

valor del Pe, a medida que aumenta el Pe la disipación de enerǵıa en bajas frecuencias

aumenta, sin embargo con el aumento de Φ es menos notorio el aumento de la taza de disi-

pación en bajas frecuencias.

En largas distancias las suspensiones RT presentan espectros cuya tendencia es similar al
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de una suspención NI, lo que quiere decir es que la agregación en sistemas RT es mas pobre

o inferior comparada con sistemas TR. Para Φ = 0,078539 de una suspensión a Pe = 2000,

Figura 5-10(d), el espectro tiende a comportarse mas como el pertenciente a una suspensión

TR, tambien se puede notar que el frente espectral de enerǵıa disipada, en el régimen disipa-

tivo (altas freuencias), aumenta a medida que aumenta el Pe. La observación anterior indica

que en sistemas RT hay una competencia entre Φ y Pe, Φ se puede relacionar directamente

con las interacciones hidrodinámicas y Pe con la quimiotaxis en este modelo.

En la Figura 5-11, se resume el efecto de la quimiotaxis y las probabilidades impuestas en

suspensiones de nadadores a Φ = 0,078539, ademas de dar una mayor claridad a los resul-

tados obtenidos en las Figuras5-10 y Figuras5-9. En ambas suspensiones RT y TR, Figura

5-11(c-d), se observa un campo de velocidades asociado a la agregación de dipolos (nada-

dores) que genera velocidades muy altas en cortas distancias.

En largas distancias las velocidades son muy bajas y esto coincide con los resultados an-

teriores. En suspensiones Prob Figura 5-11(b), las velocidades son mas bajas comparadas

con suspensiones NI Figura 5-11(a). Por lo tanto la ausencia de un efecto direccionador, de

naturaleza collectiva, como la quimiotaxis los nadadores con altas frecuencias de Tumbling

no tienden a agregarse, y al rotar los nadadores no pueden alinearse con las paredes.

Conclusiones preliminares:

Las curvas de la g(r, x3) Figura 5-9 indican que hay una agregación de nadadores, cerca de

las paredes las cruvas para ambos sitsemas TR y RT las curvas suguieren que hay una agre-

gación con una estructura ordenada. La tendencia de estas curvas debido a la agrgegación de

part́ıculas o coloides activos se pueden corroborar en investigaciones previas, en dichas inves-

tigaciones del decaimiento de la función y la presencia de picos indica no solo la formación

de agregados si no tambien la formación de estructuras ordenadas [17], [203], [74] [66], [202].

La agregación se manifiesta como el aumento de los campos de velocidad en cortas distancias.

Los espectros de enerǵıa son acordes a esta observación anterior, la agregación de Tumblers

genera campos de velocidad muy bajos en largas distancias y muy altos sin estrcutura en cor-

tas distancias. En las paredes, la formación de agregados quiza con una estructura part́ıcular,

disipan enerǵıa en cortas distancias con mayores ordenes de magnitud que otros sistemas sin

quimiotaxis, posiblemente por el aumento de las fuerzas de repulsión entre nadadores y la

pared.
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a b

c d

Figura 5-11: Campos de velocidad caractersiticos, en un tiempo t/δta = 1000 para los dife-

rentes tipos de suspensión usados a Φ = 0,078539 en dos de los planos de medición. (a) Sus-

pensión NI (b) suspensión Prob (c) suspensión RT Pe = 2000 (d), suspensión TR Pe = 2000.
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Las frecuencias en las cuales los espectros de los sistemas itnteractuantes se encontraron con

sistemas NI, se relacionan con distancias caracteristica del sistema y son superiores al tamaño

de un nadador, a su vez esta información se puede relacionar con el tamaño del agregado.

El efecto del Pe sobre la agregación de nadadores y su duración es dependiente para sus-

pensiones RT e independiente para TR. A mayor Pe una suspensión RT se comporta como

una suspensión TR, esta tendencia se rompe con el aumento de Φ, lo que da a entender que

posiblemente existe una competencia entre la hidrodinámica y la quimiotaxis en sistemas

TR. En suspensiones Prob, los espectros de enerǵıa creados por la rotación son menores a

los reportados para suspensiones interactuantes y NI, demostrando que la quimiotaxis es la

responsable de la agregación de nadadores.

Para explicar el comportamiento de suspensones RT y la posible competencia entrre la hidro-

dinámica y la quimiotaxis se calculo el tiempo de quimiotaxis, τchemo. En la Figura 5-12(a),

se define el τchemo como el tiempo en el que la concentración C(x) en una suspension RT

alcanza un valor homogeneo. La evolución de C(x) depende de Pe y de la velocidad del

fluido, que asu vez depende de Φ. A su vez C(x) controla la formación y rompimiento de la

agregación de nadadores, los flujos generados por estos pueden modificar la distribución y

dinámica de C(x). Por esta razon se concluyó que la dinámica de una suspensión depende

de Pe y de Φ.

Entre mas grande sea τchemo una suspensión RT tiende a agregarse, ya que cumple C(x) >

Ctarget Figura 5-12 (a). Entre mas pequeño sea τchemo la suspensión RT se comporta como

una suspensión NI (curva azul). En las Figuras 5-12 (b)(I)-(II) τchemo disminuye con la frac-

ción de nadadores, en forma τchemo ∼ exp−Φ (linea punteada). Esto significa que el aumento

de Φ genera flujos muy altos que facilitan la mezcla y el transporte del escalar. Al disminuir

la cantidad de nadadores los flujos no facilitan un trasporte y el Pe controla el sistema. Como

las interacciones hidrodinámicas dependen de Φ, para fracciones diluidas o muy diluidas el

valor de τchemo seran altos.

Por lo tanto la dependencia de τchemo(Pe,Φ) se puede representar de forma

τchemo/τa ∼ Pe
(
(1/Φ)exp−nΦ + 1

)
, linea punteada de la Figura 5-12 (b) (condicion (I)), don-

de n es un coeficiente de ajuste.

Las curvas en las Figuras 5-12(b)(I-II) comparten una caracteristica en comun, y es que tie-

nen un punto de inflección en Φ∗ = 0,078539 (Flecha negra). Como lo indican las tendencias

de la curva, para valores superiores a Φ∗ la suspensión es dominada por la hidrodinámica,

para valores inferiores, la suspensión se agrega y es dominada por la quimiotaxis(Pe) y la

hidrodinámica.

Las condiciones iniciales, tienen tendencias similares para τchemo, pero al realizar una amplia-

ción y comparando las doscondiciones (rojo y negro) (recuadro)Figura 5-12(b), se observa

una diferencia en Pe = 2000. Φ > 0,078, la condición (I) tiene un τchemo mas alto que la
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condición (II). Esto implica que La agregación de nadadores es mayor para la condición I

y que pueden existir diferencias respecto a la distribución inicial desl escalar, y que esta

diferencia puede depender tambien de Pe.

0.0*100

5.5*103

1.1*104

1.7*104

 0.05  0.1  0.15  0.2

I

τchemo/δta

Φ

 Pe=2000 
  Pe=200  

  Pe=20 
  Pe=2 

 0.05  0.1  0.15  0.2

II b
τchemo/δta

Φ

9.0*102

1.8*103

2.7*103

 0.1  0.15  0.2Φ

0.62

0.78

0.93

1.08

1.24

0.0*100 5.0*102 1.0*103 1.5*103 2.0*103 2.5*103

Quimiotaxis + Hidrodinámica Hidrodinámica
τChemo

a
<u2>s

t/δta

R-T
T-R

NI

Figura 5-12: Efecto de la quimiotaxis. (a) Comparación de < u2 >s en suspensiones RT y

TR a Pe = 2000 y Φ = 0,078539, la flecha indica el tiempo τchemo, condición (I). Los cor-

tes transversales del canal, revelan que a medida que pasa el tiempo hay una formación y

fragmentación de agregados para el sistema RT. (b) Tiempo de agregación τchemo en función

de Φ variando el Pe para la Condición(I) y la Condición (II) de la sustancia quimioatrac-

tora, ambos sistema RT. El recuadro de Figura 5-12 comparación entre los valores para las

condicion (I) negro y la condicion (II) rojo.
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La Figura 5-13 resume lo que ocurre con ambas suspensiones RT y suspensiones TR Figuras

5-13(a)-(b). El modelo (ecuación 4.18) hace que cada individuo de la suspensión tenga un

movimiento que dependa de la información de la sustancia en el medio y como resultado

surgen movimientos colectivos espontaneos. En el caso de sistemas RT, se genera una agre-

gación de nadadores y una posterior desintegración del mismo, en zonas donde se cumple la

condición de la ecuación 4.18. En una suspensión TR, por otro lado, cuenta con la misma

información de Ctarget, no dende de el Pe, solo del Φ. Los nadadores en este tipo de suspen-

siones cambian su modo de nado a Run, al hacerlo tienden a alejarse de las zonas de mayor

concentración hacia zonas de menor concentración, generando agregación de nadadores lejos

de zonas concentradas. En ambos casos, el modelo genera una agregación de particulas NI,

cuyo modo de nado es la rotación.

a

b

Figura 5-13: Esquema de las fluctuaciones de densidad, formación y desintegraci

on de nadadores en la suspensión provocado la quimiotaxis. La flecha negra es la linea de

tiempo (a) Suspensión RT (b) suspensión TR.

A modo de conclusión; el modelo usado permite capturar feómenos colectivos basados en

la información que obtiene cada individuo en el fluido, estos monimientos surguieron de

forma espontanea, generando fluctuaciones de densidad de nadadores como la formación y

rompimiento de agregados. Acorde a los resultados expuestos fenómenos de agregación en

sistemas de part́ıculas activas con quimiotaxis fueron reportados por [133], [14], [204]. Se

encontro tambien que las fluctuaciones de densidad dependen del modo de nado, del siste-

ma y a su vez dependen de las interacciones hidrodinámicas, relacionadas con Φ, y de Pe

atravez de un proceso de retroalimentación. En sistemas RT existe una compentencia entre
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Φ y Pe (o la quimiotaxis), por otro lado en suspensiones TR se puede concluir que sistema

es controlado por Pe, ya que los flujos en sistemas TR disipan muy poca enerǵıa cinética en

largas distancias y es insuficiente para asegurar la mezcla de C(x).

Listado de observaciones Sistema RT

Curvas Cuu(r), lcorr, longitudes de Correlación ξ y ξcm
En la Figura 5-14(a) las curvas de la función de autocorrelación para Φ = 0,078, se extiende

en función del Pe, esta observación concuerda con algunas de las conclusiones anteriores.

En base a los planos de la Figura 5-11(c) el efecto del Pe sobre los campos de velocidad

generados por la suspensión son caóticos en distancias cortas, producto de la agregación de

dipolos. En largas distancias los campos de velocidad disminuyen pero no tienden cambiar

la dirección, este significa que el flujo que el flujo esta muy correlacionado. Esta tendencia

se diferencia de una suspensión NI a partir de Pe ≥ 20.

Los puntos donde inicia la anti-correlación lcorr Figura 5-14(b), tiene un punto de inflexión

en Φ = 0,078 en todos los planos x3, y como ya se habia mencionado, es apartir del cual

la hidrodinámica empieza a controlar el sistema, lo que causa que se rompan los agregados

haciendo que los puntos de anticorrelación se aproximen a los puntos de suspensiones NI.

El Pe a bajas Φ, controla los puntos de anti-correlación lcorr. Los ordenes de magnitud de

lcorr en x3 = 0,05H y x3 = 0,00H son cercanos a lcorr ∼ 2H, es decir que el tamaño del canal

influye en las distancias de correlación de flujos en largas distancias. En altas Φ.

El valor de ξ en la Figura 5-14(c), sufre una disminución respecto a Φ en el plano X3 =

0,76H, hasta Φ∗ . En x3 = 0,50H y x3 = 0,00H ξ tienen comportamiento similar al de

lcorr, para Pe ≥ 200 con un maximo en Φ = 0,053668. Esto significa que en las paredes, la

agregación se rompe primero, para en Φ = 0,07835, debido a la cercania con la condición de

frontera. Pero en x3 = 0,50H y x3 = 0,00H ξ los dipolos tienden a permanecen agregados

para Φ ≥ 0,07835. La razon es que cerca de las paredes, se alcanza mas rapido la condición

C(xcm) ≤ Ctarget, lo que significa que los nadadores en las paredes rompen el agregado pri-

mero, esto no ocurre en el centro del canal.

La Figura 5-14(d) el valor ξcm, no se observa una tendencia muy concluyente de estas

distaancias respecto al valor del Pe. Mientras en las paredes se observa una tendencia al

crecimiento de la longitud de correlación ξcm, lejos de las paredes, el valor de ξcm permanece

constante para los sitemas RT en función de Φ, esto signifca que las tendencias de agregación

persisten lejos de als paredes.
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Figura 5-14: (a) Función de autocorrelación para la velocidad del fluido, para una suspen-

sión RT a Φ = 0,078539, (b) lcorr en función de Φ (c) Longitud de correlación ξ medida con

la exp−(r/ξ)
2

en función de Φ, (d) Longitud de correlación ξcm en función de Φ.
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Coeficientes del regimen disipativo η y Ekη y del régimen de inyección α y Ekα

En la Figura 5-15(a) se corroboran las conclusiones preliminares del sistema RT, el aumento

la taza de disipación de enerǵıa en altas frecuencias solo ocurre en bajas Φ, ademas exhibe

una clara dependencia hacia el Pe. En la Figura 5-15(b) la pendiente η disminuye conforme

aumenta el numero de Pe para todos los planos x3 hasta un Pe ≤ 20. Lo que significa que,

los sistemas RT en altas frecuencias presentan una velocidad de disipación de enerǵıa mas

lenta comparados con los sistemas NI. Sin embargo la velocidad de disiapación tiende ser

constante respecto al aumento de Φ. En x3 = 0,50H y x3 = 0,0H los sitemas RT sufren un

decrecimiento de la taza de disipación Φ−0,0332. Lo anterior significa que en las paredes hay

una organización de dipolos (nadadores) que se rompe rapidamente, pero en el centro del

canal la agregación de Tumbers disipa enerǵıa de una manera mas lenta comparada con NI,

a medida que aumenta Φ. La cantidad de enerǵıa disipada en altas frecuencias Ekη, Figura

5-15(c) aumenta para suspensiones RT cerca de las paredes, este aumento se da a partir de

Pe > 20 y cambia a razon de Φ0,906, el aumento en la potencia de Φ significa que en las

paredes, la agregación genera un ordenamiento de dipolos que puede ser responsable de este

comportamiento. Lo que coincide con las conclusiones de los espectros de enerǵıa en bajas

frecuencias hechas anteriormente. En los planos x3 = 0,05H y x3 = 0,00H las tendencias

de las curvas indican que el valor de Ekη tiene a disminuir, consecuencia de la agregación no

ordenada de dipolos que rotan o Tumblers.

El valor de la pendiente α, Figura 5-15(d), es menor comparado con suspensiones NI en

todos los planos x3. Lo que significa que la velocidad de disipación en largas distancias

es mas baja, debido a los bajos flujos generados por la agregación de dipolos. A partir

de Φ ≥ 0,0785, α aumenta mediante una ley de potencias como Φ0,2032, esto se debe a la

transición de entre la formación y rompimiento del agregado de dipolos, y a medida que

aumente Pe esta transición es mas abrupta para fracciones superiores a la mencionada. En

x3 = 0,50H se incrementa la diferencia de la velocidad de la disipación entre NI y RT a

medida que aumenta Pe. En x3 = 0,00H, hay una disminución de la valocidad de disipación

en función de Φ, nuevamente relacionado con los flujos generados por Tumblers, y a la baja

cantidad de estos en el centro del canal. El valor del coeficiente Ekα, Figura 5-15(e) es mas

bajo para suspensiones interactuantes en todos los x3 si Φ ≤ 0,0785, mientras el sistema NI

es asintotico con Φ, los sistemas interactuantes en función del Pe tienen una tendencia con

una potencia mayor.

En conclusión la disipación es mas lenta, en altas frecuencias pero tiende a disipar una mayor

enerǵıa, lo que se traduce en una acumulación de la enerǵıa disipada en cortas distancias. En

bajas frecuencias, la velocidad de disipación y enerǵıa disipada es menor, pero el cambio en

función de Φ en una ley de potencias es mayor a sistemas NI, especialmente en las paredes y

puede asociarse lo con la transición entre la quimiotaxis (formación de estructuras ordenadas)

e hidrodinámica (rompimiento de estas estructuras) se ve reflejada en los espectros de enerǵıa.
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Figura 5-15: Coeficientes de ajuste de las pendientes E(‖k‖) = Ekηk−η y E(‖k‖) = Ekαk−α

en función de Φ para suspensiones RT. (a) Espectros de energia en x3 = 0,760H y x3 = 0,0H

(b) η (c) Ekη en el régimen disipativo (d) α y (e) y Ekα en el régimen de inyección.
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Coeficientes ηcm y Ek para las correlaciones de enerǵıa cinética desde el centro de

masa

En la Figura 5-16(a) la pendiente ηcm depende del valor de Pe. El rango de la función se ajus-

to entre 0,639 < k < 1,98 cuya logitud 3,1733a < l < 9,832a. Para Pe altos el valor de αcm,

en todos los x3, es menor en menos de un orden de magnitud al valor de suspensiones NI, esto

se debe a la agregación de part́ıculas. La tencencia de estas curvas es similar a la presentada

en la Figura 5-15(b), la velocidad de disipación desde el centro de masa permanece cons-

tante en función de Φ, pero incrementa a medida que se aleja de las paredes. El coeficiente

Ekcm Figura 5-16(b), demuestra nuevamente que en x3 = 0,76H la agregación de nadadores

genera una alta disipación de enerǵıa cinética en cortas distancias. Tambien se puede apre-

ciar un pico en Φ = 0,05, el cual marca la diferencia entre el control de la quimiotaxis y la

hidrodinámica, cerca de las paredes. Lejos de las paredes y en el medio del canal x3 = 0,00H

el valor de Ekcm para todas las suspensiones convergen a un valor muy cercano en Φ ≥ 0,105.
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Figura 5-16: Valores de los exponentes −η de las pendientes Ecm(k) ∼ Ekk−ηcm para las

correlaciones de enerǵıa cinética medida desde el centro de masa en el espacio de fourier,

ecuación 4.42 en los diferentes planos (a) x3 = 0,76H (b) x3 = 0,5H (c) x3 = 0,0.

Disfusividades y velocidades medias cuadraticas

En la Figura 5-17 se resume el comportamiento de los nadadores y trazadores (para largos
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tiempos). En la Figura 5-17(a) el desplazamiento cuadratico medio para los nadadores tiene

un comportamiento anomalo para sistemas RT, debido a la agregación de dipolos, la flecha

señala el aumento de Pe que coinside con el aumento de la agregación y la disminución de la

movilidad. Como se menciono antes para largos tiempos el sistema RT alcanza un valor ho-

mogeneo de la concentración C(x), y en ese punto tiende a comportarse como un sistema NI.

Debido al comportamiento anomalo de las curvas se decidio cuantificar solo la movilidad de

los trazadores mediante las curvas de desplazamiento cuadratico medio. Mientras los traza-

dores, no presentan un cambio significativo respecto a la variación del numero de Pe. Todas

las simulaciones se realizaron hasta tiempos largos (mayores que τchemo) (régimen difusivo).

Por lo tanto la variación de Dt respecto a Φ, Figura 5-17 (Izquierda), especialmente para

fracciones volumetricas altas. no hay un un cambio significativo del valor de Dt respecto a

el efecto del Pe para Φ∗ < 0,07852.
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Figura 5-17: (a) Desplazamiento cuadratico medio para los nadadores a diferentes concen-

traciones.(b) Coeficientes de movilidad de los Trazadores, < u2 >s; < u2 >t.

La diferencia entre los valores de las suspenciones interactuantes y las suspensiones NI, para

valores superiores a Φ∗ es de menos de un orden de magnitud. Esta diferencia representa

el peso estadistico de la agregación de nadadores, cuya duración es mayor y que disminuye

la movilidad de los trazadores, Figura 5-12. EL < u2 >s Figura 5-17 (b) es un resultado
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esperado a partir de la Figura 5-12. Demuestra que la suspensión depende fuertemente del

Pe y que el punto critico de la suspensión es Φ∗ en el cual indica que tipo de interacción es

la que domina a la suspensión.

Finalmente, la velocidad cuadratica media para los trazadorees < u2 >t Figura 5-17 (b) tie-

ne una tendecia similar para los dos casos, sistemas RT y NI. La suspensión RT no tubo un

efecto determinante sobre la dinámica de trazadores, debido al tiempo de simulación usado

que en altas concentraciones de nadadores hace que las tendencias de las curvas sean muy

similares.

Curvas Cuu(r)

La correlación calculada en el fluido Figura 5-18(a) se corrobora que una suspensión con

una alta frecuencia de Tumbling, como suspensiones TR o Prob, la tendencia de la curva

crece respecto a r. Como se discutido en la Figura 5-11(b) se debe a que los flujos de esta

suspensión no cambian de dirección en largas distancias. En x3 = 0,76H los nadadores de

una suspensión Prob tienden a alinearse con la pared Figura 5-11(d), esto explica la simi-

litud respecto a la curva de una suspensión NI. Sin embargo en x3 = 0,50H y x3 = 0,0H el

comportamiento de la curva no alcanza al cero, las tendencias del flujo son muy largas.

Los puntos de anticorrelación lcorr Figura 5-18(b) son mucho mayores que en sistemas NI,

esto corrobora que los flujos no tienden a cambiar de estructura para largas distancias, esto

se refieren a flujos con una misma dirección y baja velocidad producto de la agregación de

dipolos. En x3 = 0,50H y x3 = 0,00H tienen como úntos de anticorelación mas largos o

no los presentan debido a que los flujos de estos sistemas son muy bajos por la rotación de

nadadores, para sistemas mathsfTR y Prob.

Las longitudes ξ Figura 5-18(c) por el contrario decrecen respecto a los valores de suspensio-

nes NI, en las paredes. Mientras que lejos de las paredes, hay un valor critico de Φ = 0,0785

despues del cual la longitud ξ decae. Este comportamiento, lejos de las paredes, observado

antes en suspensiones RT, tambien se presenta para suspensiones Prob. hay un decrecimien-

to de x3. Por lo anterior las tendencias de ξ se ven afectadas por la frecuencia entre el

Run y Tumbling de los nadadores. Y la disminución a partir de Φ = 0,0785 implica que al

aumento de interacciones hidrodinamicas reduce el valor de ξ es sistemas R−T , T−R o Prob.
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Figura 5-18: (a) Función de autocorrelación para la velocidad del fluido, para una suspen-

sión TR a Φ = 0,078539, (b) lcorr en función de Φ (c) Longitud de correlación ξ medida con

la exp−(r/ξ)
2
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Figura 5-19: Coeficientes de ajuste de las pendientes E(‖k‖) = Ekηk−η y E(‖k‖) = Ekαk−α

en función de Φ para suspensiones TR. (a) Espectros de energia en x3 = 0,760H y x3 = 0,0H

(b) η (c) Ekη en el régimen disipativo (d) α y (e) y Ekα en el régimen de inyección.
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Coeficientes del régimen disipativo η y Ek y del régimen de inyección α y Ek.

En la Figura 5-19 (a) las tendencias de los espectros de suspensiones TR no presentan una

variación respecto al Pe, suspensiones Prob disipan menos enerǵıa que los demas sistemas,

pero tienen una tendecia muy similar a la sistemas NI.

En la Figura 5-19(b), la pendiente η disminuye con Φ de manera muy lenta, lo que significa

que la velocidad de disipación es mas baja que sistemas NI, sin embargo se mantiene cons-

tante respecto a la cantidad de nadadores. En x3 = 0,50H la curva de η vs Φ cambia como

Φ−0,0390, mientras que para sistemas Prob tiene una tendencia similar a las suspensiones NI.

El incremento del coeficiente Ekη Figura 5-19(c) las suspensiones TR se relaciona con agrega-

ción de nadadores, como se determino en el analisis de las Figuras 5-10 y 5-11. Se evidencia

que la agregación disipa mayor energuia solo en las paredes, posiblemente por la agregación

con una organización de nadadores en la pared.

La pendiente −α Figura 5-19(d), en bajas frecuencias, disminuye con Φ. Esta disminución

que tambien de da lejos de x3 = 0,76H, se relaciona no solo con la agregació de dipolos, si

no con el flujo generado por la rotació de los mismo, que, como ya se dijo es muy bajo. como

se menciono en la Figura 5-15(d) entre mayor sea la agregación menor seran las distancias

en las que se disipa la energíıa. En el plano x3 = 0,0H la curva de sistemas Prob tiene los

valores mas altos. Por lo que puede pensar en que α tambien puede estar dando información

relacionada con las direccion del flujo (o cambio de dirección) en largas distancias.

El coeficiente Ekα Figura 5-19(e) disminuye acorde al analisis hecho, para el régimen de

injección en las Figuras 5-10 y 5-11. La rotación y la agregación de nadadores, con bajas

frecuencias de Run generan que la disipación sea muy baja en largas distancias,y muy alta

en cortas distancias.

Coeficientes ηcm y Ekcm para las correlaciones de enerǵıa cinetica desde el centro

de masa En la Figura 5-20, la pendiente ηcm de la correlación de enerǵıa cinética desde el

centro de masa, tiene un comportamiento similar al de la Figura 5-19 (a). Confirmando que

la enerǵıa disipada desde el centro de masa de cada nadador tiene una longitud caracteŕıstica

menor que suspensiónes. El valor de Ekcm, Figura 5-20(b), coincide con el comportamiento

de la Figura 5-19 (b). la agregación no es una consecuencia del movimiento collectivo de

nadadores con altas frecuencia de rotacion.
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Figura 5-20: Valores de los exponentes de los espectros de enerǵıa cinética desde el centro

de masa ecuación 5-4 en los diferentes planos (a) x3 = 0,76H (b) x3 = 0,5H (c) x3 = 0,0.

Difusivdad de trazadores y velocidad cuadratica media para nadadores y traza-

dores

En la Figura 5-21(a) el modelo de quimiotaxis, es independiente del valor de Pe, como lo

muestra la curva de desplazamiento cuadratico medio para los nadadores, en este sistema no

se alcanza un reǵımen difusivo para suspensiones RT, por lo que se trabajara nuevamente

con la movilidad de Dt. Un Pe muy alto genera una disminución de la movilidad. En el

caso de suspensiones Prob, la ausencia de un agregado es el cuaseante de la diferencia de

los valores de Dt. En Φ = 0,078 el valor de Dt tiende a ser similar al de suspensiones NI,

ocurre un fenómeno contrario al que ocurria con RT en las mismas Φ. Esto significa, que el

movimiento colectivo generado por la hidrodinámica, es superado por el movimiento colec-

tivo de el acople quimiotaxis-hidrodinámica que cobra importancia a partir de Φ = 0,078.

Como resultado una difusividad de los trazadores. En suspensiones Prob, las interacciones

hidrodinámicas son menores, posiblemente por la ausencia de un un auto-ensamble como lo

es la agregación.
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Figura 5-21: Difusividad de (a) Trazadores (b) Velocidad Cuadratica media; aqui (�) para

Nadadores < u2 >s y (c) Velocidad Cuadratica media para los Trazadores

La velocidad cuadrática media Figura 5-21(b), de la suspensión RT disminuye hasta Φ =

0,078, aumentando de forma muy lenta hasta Φ = 0,2 resultado de la agregación ocasionada

por la quimiotaxis. En una suspensión Prob, aunque no presentan agregación su velocidad

media cuadrática es menor al de una suspensión NI. Se evidencia entonces que nadadores

que rotan con mayor frecuencia presentan una baja movilidad.

En Figura 5-21(b) la velocidad cuadrática media de los trazadores, es muy baja para suspen-

sines Prob en comparación con sistemas TR, los flujos y ausencia de movimientos colectivos

pueden ser la razon. En el caso de suspensiones TR la tendencia difiere del Pe, pero es muy

cercana a valores de un sistema NI. Esto significa que la baja movilidad de los trazadores,

se da por que las interaciones hidrodinámicas en sistemas con quimiotaxis tienen longitudes

de correlación que decaen con la cantidad de nadadores, las velocidades medias cuadraticas

son altas en trazadores, para sistemas TR por que el agregado genera velocidades muy altas

en cortas distancias.

La diferencia entre sistemas RT y TR es la dependecia de ambos sitemas hacia el Pe, mien-

tras en sistemas RT hay una dependnecia muy fuerte hacia el Pe, en suspensiones TR no se
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observo una dependencia respecto a este parametro, lo que hace que el Pe se a un parame-

tro clave en estos sistemas. Mientras que la difusividad de la concentración de la sustancia

quimioatractora, controla la dinámica de sistemas las suspensiones RT, en sistemas TR la

dinaámica no depende en absoluto de el valor de Pe.

Esta diferencia cuaso que los sistemas RT se agregaran en torno a puntos donde la concen-

tración del escalar es mayor a un valor umbral Ctarget. Por otro lado en suspensiones TR

la agregación surge de forma espontanea pero de forma contraria, es decir lejos de puntos

donde el escalar es mayor al umbral Ctarget.

Por otro lado RT presentó una dependencia repecto a Φ, se encontro que existe un valor de

Φ ∼ 0,075 a partir del cual las suspensiones tienden a romper la agregación de manera mas

rapida como lo indico el las tedencias de τchemo. La agregación de estas suspensiones tiende

a formar estructuras ordenadas en las paredes, como lo indicaron las g(r, x3), sin embargo

en posiciones dejos de la superficie solida no genera estas estructuras. Se indico que los pun-

tos o posiciones donde se cruzan las curvas, se relacionaron con el tamaño del canal H. La

rotación de los dipolos en RT y TR, genera flujos muy bajos en largas distancias, tal y como

lo demostró la suspensión Prob y las funciones de correlación para el fluido y desde el centro

de masa de los nadadores.

Los espectros de enerǵıa y los coeficientes η , α, Ekα y Ekη en suspensiones con quimiotaxis,

presentaron coinsidencias en altas frecuencias, donde la agregación de dipolos causa un au-

mento de la taza de disipación de enerǵıa pero esta sucede de manera mas lenta comparada

con suspensiones NI. En bajas frecuencias, la disipación de enerǵıa es mucho menor, por los

flujos generados por los Tumblers (dipolos mayor cantidad de Tumbling).

La ley de potencias usada para describir el comportamiento de los coeficientes de los es-

pectros de enerǵıa vs Φ revelo que, la agregación y posterior rompimiento de nadadores en

sistemas RT incremento las tendencias de estos respecto a suspensiones no quimiotacticas

especialemnte en las paredes, donde la agregación tiende a formar estructuras de nadadores

con un orden particular.

Las curvas anomalas de desplazamiento cuadratico medio, en las suspensiones quimiotacticas,

comparadas con suspensiones NI, evidenciaron que a mayor agregación menor de nadadores

menor movilidad de los mismo. La velocidad cuadratica media de nadadores si presento un

cambio significativo, y fue su comportamiento en el tiempo el que permitio la obtención de

los tiempos τchemo. Sin embargo el efecto de la quimiotaxis sobre el comportamiento en los

trazadores no se evidencio en sistemas RT, para tiempos largos recueraban las tendencias del

reguimen difusivo, muy similares al de suspensiones sin quimiotaxis. En el caso de sistemas

TR la disminución en los flujos generados si presento un cambio significativo sobre la dina-

mica de los trazadores y su velocidad media cuadratica. En este sistema no se incluyeron

las medidas en bajas concentraciones Φ = 0,005, debido a que las curvas del desplazamiento

cuadratico nunca llegaron a alcanzar el reǵımen difusivo para los trazadores.
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Efecto de las condiciones iniciales del escalar
Los efectos sobre la dinámica se peden observar en la Figura 5-22. En sistemas RT Figu-

ra 5-22(a), que son dependientes del Pe, la difusividad de los trazadores Dt Difieren en

las condiciones para Pe = 200, Pe = 2000. Se presenta una variación respecto a las con-

diciones de iniciales del en Φ ∼ 0,1, para la condición (II), donde se presenta un minimo local.
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Figura 5-22: Comparación de las Difusividades de Trazadores de sistemas RT y TR en

función de Φ (a). Velocidades cuadraticas medias de los nadadores (b). Velocidad cuadatrica

media de los trazadores (c).

Sin embargo no se observan cambios de en este punto para < u2 >s, ni para < u2 >t. Esto
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podria sociarse a un error estadistico, ya que la tendencia es la misma. La < u2 >s Figura

5-22(b) disminuye para la condición (I) comparado con la condición (II) para Pe = 200. La

< u2 >t Figura 5-22(c) se comporta igual para las condiciones iniciales y Pe. De la Figura

5-22(b-c) se puede concluir que la variación en las condiciones inciales, no genero un cambio

significativo sobre la dinámica de las suspensiones, posiblemente por que el tamaño del ca-

nal asegura una que los nadadores entren en contacto durante mas tiempo con la sustencia

quimioatractora C(x).

Efecto de la Variación del tamaño del canal H
La variación del tamaño del canal, incrementa las curvas de autocorrelación del fluido Figura

5-23(a). Como se uso la misma resolución para malla, las longitudes de los flujos son mas

largas debido a que el periodo del canal es mas largo.
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Figura 5-23: Comparación de las distancias funciones de auto-correlación variando la altura

del canal, y a Pe = 2000 y Φ = 0,200 (a) longitudes de correlación ξ (b ).

En cuanto al valor de la longitud de correlación ξ, experimenta un aumento de su valor,

como su se tratara de una suspensión TR, es decir flujos asociados a dipolos muy agregados.

Lo anterior concide con los resultados de Wioland y colaboradores [86] en canales con acho

variable.
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Figura 5-24: Coeficientes de ajuste de las pendientes E(‖k‖) = Ekηk−η y E(‖k‖) = Ekαk−α

en función de Φ para suspensiones interactuantes RT variando H en los planos medidos. η

(a) y Ekη (b)en el régimen disipativo. α (c) y Ekα (d) en el régimen de inyección. En cada

figura el sistema NI es (−−�).
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Los coeficientes de los régimenes disipativo y de injección kη y kα, Figura 5-24, presentan

un comportamiento similar respecto a suspensiones con un mayor confinamiento.

El valor de la pendiente η, Figura 5-24(a), es constante en las paredes, disipación muy lenta

mientras que lejos de estas el valor de la pendiente disminuye en función de Φ, la disipación

es mas lenta pero con un decrecimiento constante.

En la Figura 5-24(b), la influencia del tamaño del canal sobre Ekη, hace que los flujos en

distancias cortas disipen muy poca energúıa, comparados con canales mas pequeños, lo que

significa que los flujos son mas bajos que en sistemas mas confinados.

La velocidad de disipación en lardas distancias, Figura 5-24(c), en las paredes es muy ra-

pida en las parees, pero muy lenta en el centro del canal, como el espacio es mas grande se

acumula mayor cantidad de Tumblers, en el centro del canal, generando flujos muy lentos.

El valor de Figura 5-24(d) Ekα genero una muy baja enerǵıa en bajas frecuencias, lo que

implica que al uamentar el tamaño del canal, la suspensión RT a a Pe = 2000 tiende a

comportarse como una suspensión con a Prob.

La función de distribución radial, Figura 5-25, demuestra que al aumentar la altura del

canal, hay un comportamiento similar al anteriormente espuesto (para H = 15). Hay unos

picos en la Figura 5-25 (a), para la curva Φ = 0,01 que coinsiden con las distancias caracte-

risticas de los nadadores r ∼ 5, similar a los presendatos en la Figura 5-9.

El cambio mas significativo respecto a las condiciones inciales del escalar (I) y (II), en el sis-

tema Φ = 0,01. Mientras en el sistema (I), Figura 5-25 (Arriba), hay una mayor agregación

de nadadores, en la condición (II), no se presenta este comportamiento. Se nota que en las

paredes x3 = 0,76H la diferencia es ma significativa, mientras que en las zonas x3 = 0,50H,

x3 = 0,00H hay una tendencia similar a una agregación de nadadores.

La condición (I) cubre una mayor cantidad de espacio transversal en dirección x3 comparada

con la condición inicial (II). Por lo tanto en la condición (II) tiene un area mas pequeña en

esta dirección. Sin embargo al aumentar Φ, la mezcla del sistema para ambas condiciones

genera una agregación mayor, del orden de H (linea punteada) en las paredes.

El confinamiento causa una diferencia en la agregación de las suspensiones, debido al tamaño

y las posiciones de las dos condiciones iniciales de la concentración C(x) en el canal. En la

condición I, los dipolos se agregan tanto en x3 = 0,76H − 0,50H como en x3 = 0,0H, en

la condición II no hay una agregación de dipolos en las paredes, excepto para fracciones

volumetricas en el limite semi-diluto. Esta diferencia repecto a sistemas con H = 15a, donde

la agregación ocurre para todos los Φ usados, se debe a que con un mayor confinamiento

las interaciones de los dipolos con C(x) ocurre de corma inmediata e indepdientes de la

forma geometrica de la distribución, por el tamaño del canal, mientras que en un canal con

menor confinamiento la distancia es mayor como se establecio en el capitulo 3, por lo que

la disponibilidad de C(x) dependera de la geometria de la distribución inicial del escalar.
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Por otro lado la linea de intercepcción de las curvas, se ubica r > H, lo que sugiere que el

confinamiento tiene una influencia sobre el tamaño del agregado de nadadores.
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Figura 5-25: Función de distribución radial g(r). En suspensiones con H = 30a, en las dos

condiciones iniciales del escalar (a) condición inicial I. (b) condición inicial II.

Conclusiones generales.

g(r, x3): Depende de la posicion en x3. En sistemas NI no generan agrenación, la densidad es

constante para r ≥ 5, se comporta como un gas activo, el pico que se observa en x3 = 0,0H

se asocia a una orientación que no es paralela a las paredes. En suspensiones R−T depende

del Pe y de Φ, de forma que a mayor Pe y bajos Φ ≤ 0,07859 hay una mayor duración

de la agregación, en x3 = 0,5H y x3 = 0,0H hay un solo pico en r ∼ 2 lo que significa

que hay una orientación no paralela a las paredes, esta orientación de Run, las distancias

maximas de agregación se relacionan con el tamaño del sistema H. En suspensiones T −R,

la agregación no depende de Pe, los nadadores tienden a alejarse del escalar, los picos de

la función en el plano x3 = 0,76H sugieren que en las paredes los nadadores tienen una

orientación part́ıcular.

η: En suspensiones NI, el exponente decrece respecto a Φ en forma η ∼ −0,016, que es muy
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lento y es casi constante, pero la relación entre la enerǵıa y la ley de potencias de la fre-

cuencia se mantiene constante,la disipación de enerǵıa en frecuencias altas es mas rapida que

en bajas frecuencias. En suspensiones R − T depende del Pe, existe una tendencia costate

para η la disipación de enerǵıa cinética es mas lenta que en un sistema NI. En suspensiones

T −R, η no dende de Pe, la disipación es ma lenta que suspensiones NI, lejos de las paredes

la disipación de enerǵıa es mas lenta a medida que disminuye Φ.

Ekη: En suspensiones NI, el exponente decrece respecto forma ∼ 0,702 en bajas frecuen-

cias, implica que la disipación aumenta con el numero de nadadores. En suspensiones R−T
depende del Pe, existe una tendencia monotona casi lineal ∼ 0,906, lo que concuerda con

la disipación de energuia debido a la agregación de nadadores. En suspensiones T − R, la

tendencia monotona en frecuencias bajas es ∼ 1,45, que concuerda con el hecho de que la

agregación es mayor para suspensiones T −R respecto a las demas suspensiones, en el centro

del canal la agregación de nadadores en Tumbling no genera un aumento en la agregación

de nadadores.

α: En suspensiones NI, el exponente aumenta respecto a Φ en un valor cercano a η ∼ Φ0,1455,

la enerǵıa para bajas frecuencias aumenta cerca de las paredes, pero es constante en la mitad

del canal, es decir que en las paredes el tamaño caracteristico de vortices aumenta en las

paredes a medida que Φ aumenta. En suspensiones R−T α depende del Pe, la tendencia es

∼ Φ0,204 la disipación de enerǵıa cinética es mas lenta que en un sistema NI. En suspensiones

T − R, η no dende de Pe, pero decae como ∼ Φ−0,1588 la disipación en bajas frecuencias es

mas lenta que suspensiones NI.

Ekη: En suspensiones NI, el exponente decrece respecto forma ∼ Φ0,702 en bajas frecuen-

cias, implica que la disipación aumenta con el numero de nadadores. En suspensiones R−T
depende del Pe, existe una tendencia monotona casi lineal ∼ Φ0,906, lo que concuerda con

la disipación de enerǵıa debido a la agregación de nadadores. En suspensiones T − R, la

tendencia monotona en frecuencias bajas es ∼ 1,45, que concuerda con el hecho de que la

agregación es mayor para suspensiones T −R respecto a las demas suspensiones, en el centro

del canal la agregación de nadadores en Tumbling no genera un aumento en la agregación

de nadadores.

Ekα: En suspensiones NI, el exponente aumenta monotonamente ∼ Φ0,276, en bajas frecuen-

cias la enerǵıa cerca de las paredes aumenta de forma monotona, pero es constante en la

mitad del canal, la tendencia se mantiene en el centro del canal.

En suspensiones R−T la tendencia aumenta, por causa de la agregación en forma ∼ Φ0,6283
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disminuye en cuando Pe disminuye, en bajas frecuencias Φ ≤ 0,0758 la disipación de enerǵıa

es mas lenta comparada con un sistema NI. En suspensiones T − R, la tendencia del coefi-

ciente no dende de Pe, y aumenta Φ0,7616 pero los valores alcanzados son mucho mas bajos

que en suspensiones NI, lo que significa que en bajas frecuencias la enerǵıa es muy baja

comparado con otros sistemas.

ξ: las longitudes de correlación son menores para suspensiones con quimiotaxis que no de-

pendan del numero de Pe, comparadas con longitudes de correlación de suspensiones que

dependen del Pe, suspensionesProb y suspensiones NI. En X3 = 0,76H las tendencias de

para suspensiones R− T o T −R es muy similar al de α.

Dt: La disfusividad para los trazadores tiene un comportamiento cosntante para suspensiones

NI y R− T , para largos tiempos un sistema R− T se comporta como una suspension NI,

por lo tanto en el reǵımen difusivo los coeficientes de movilidad son los mismos para estas

dos suspensiones. En suspensiones T − R la movilidad de los trazadores disminuye, no solo

por la agregación de nadadores si no tambien por que las interacciones hidrodinámicas de

nadadores rotando son inferiores a las comparadas con nadadores que nadan linealmente.

< u2 >s: En suspensiones R− T la dependencia de Φ y Pe hacen que exista un punto de in-

flexión en Φ ∼ 0,05347, a concentraciones mayores la hidrodinámica causa una mezcla rapida

de la sustancia quimioatractora, por lo tanto para altos Φ el sistema tiende a comportarse

como una suspension NI. En suspensiones T − R a fracciones mayores que Φ ∼ 0,05347

< u2 >s permane constante respecto a suspensiones NI.

H: El tamaño del canal genera flujos muy bajos en suspensiones RT a Pe = 2000, lo que

significa que entre mayor espacio, la hidrodinámica no controla completamente el sistema, la

quimiotaxis es la que controla el sistema, haciendo que la mescla del escalar sea mas lenta,

lo que significa que hay una mayor cantidad de celulas Tumblers en la suspensión. Tambien

hay un efecto de la variación del canal sobre las condiciones iniciales de C(x). Lo que impacta

directamente sobre la agregación de nadadores en la suspensión.



Caṕıtulo 6

Conclusiones y recomendaciones

Se desarrolló un modelo multi-escala para part́ıculas activas en confinamiento, basado en

modelos previos [34], [89], pero incluyendo la quimiotaxis en cada nadador, mediante un

proceso de toma de desiciones basado en información que toma cada nadador del fluido. Se

incorporo la dinámica de transporte de un escalar pasivo C(x). La quimiotaxis se modelo

como un arbol de toma de desición, en las que cada nadador rota en una dirección aleatoria

en función de el valor de concentración del escalar. Aunque el proceso de toma de desicio-

nes se baso en variables aleatorias, para signar una dirección aleatoria de rotación al dipolo

(nadador), se encontro que la quimiotaxis genera movimientos colectivos espontaneos que

son amortiguados por las interacciones hidrodinámicas en la suspensión. Estos movimientos

colectivos esponatenos resultaron en una agregación a favor y encontra de las zonas de mayor

concentración de C(x). Esta diferencia se basa en que las suspensiones con quimiotaxis RT

dependen de Pe del C(x), las suspensiones con quimiotaxis TR no dependen de la difusividad

del sistema.

Las correlaciones usadas permitieron caracterizar el comportamiento del fluido dedio a la

presencia de nadadores con y sin quimiotaxis. Los espectros de enerǵıa brindaron informa-

ción util sobre, las escalas y la forma en la que la enerǵıa se disipa desde la suspensión hacia

fluido. Se evidencio que en suspensiones NI el comportamiento es de largo alcanze, con una

mayor disipación de enerǵıa en largas ditancias y de de manera rapida, esta conclusión se

obtuvo en base a las pendientes de los regémenes encontrados. Mientras que en suspensio-

nes con quimiotaxis, o suspensiones con probabilidades impuestas Prob, los flujos son muy

bajos en largas distancias,pero la quimiotaxis induce a una agregación de nadadores, lo cual

incrementó la enerǵıa disipada en cortas distancias.

Los sistemas RT presentaron una competencia entre la hidrodinámica y la quimiotaxis que

se caracterizó mediante el valor τchemo(Pe,Φ) que es el tiempo de agregación. La presencia

de las paredes, indujo a una autoorganización de los dipolos cerca de ellas, en sistemas con

quimiotaxis, cosa que no ocurrio en suspensiones no interactuantes. Esta agregación con una
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organización aparente de dipolos, genero que en las paredes los flujos fuesen mas altos, asi

como la disipación de enerǵıa. Tambien se encontro que hay una relación entre el tamaño de

los agregados y el tamaño del canal, lo que implica que el confinamiento puede controlar los

flujos generados por estos suspensiones con quimitaxis.

No se observó una influencia clara del efecto de las condiciones iniciales del escalar sobre la

dinámica de la suspensión para un H = 15a, sin embargo para H = 30a si se observa una

diferencia clara de este comportamiento, caracterizado por la función de distribución radial.

Al aumentar el tamaño del canal el sistema tiende a ser controlado por la quimiotaxis, ya

que los flujos generados por los dipolos, tienden tendencias similares a las de sistemas TR.

Los resultados encontrados aqui demuestran que el modelo de quimiotaxis aunque es un

modelo simple, revela que el acople entre las interacciones hidrodinamicas y la quimiotaxis

tiene comportamientos impredesibles respecto a la variación de parametros como la fracción

volumetrica, difusividad de la sustancia quimioatractora y modo de nado. El resultado de

este acople genera una retroalimentación entre el efecto de los nadadores en el medio y la

información que estos toman en el medio, lo que significa que la hidrodinámica es indispen-

sable para estudios mas detallados de sistemas con quimiotaxis en modelos meso-escala.

Recomendaciones
Se beden implementar métodos numéricos que faciliten paralelizar el modelo computacional,

con el fin de simular suspensiones mas concentradas y tiempos de agregación mas largos. Es

necesario simular sistemas con un rango mas amplio en parametros como Φ, difusividades

de la sustancia quimioatractora, H, con el fin de tener tendencias mas claras. Tambien reali-

zar al menos tres replicas sobre resultados de las simulaciones para evitar comportamientos

anamalos en diferentes variables medidas. Realizar aproximaciones a sistemas mas concretos

como suspensiones bacterianas usando difusividades de sustancias como aminoacidos, azu-

cares y gases O2 o CO2, los cuales fueron exclidos en este trabajo. El modelo de quimiotaxis,

debe modificarse en base a la fenomenoloǵıa del proceso biológico, esto implica la inclusion

de la cinética de ligando receptor o de gradientes espaciales de concentración.

Se deben realizar analsis en las trajectorias de los nadadores, con el fin de obtener distribu-

ciónes de los angulos de Run− Tumbling durante la quimiotaxis.

Una perspectiva en este proyecto es usar este modelo para el estudio de suspensiones de bac-

terias magnetotacticas, o en fluidos viscoelasticos como cristales liquidos, los cuales plantea

la inclusión de campos magenticos externos e internos, o la dinámica de crsitales liquidos

bajo condiciones de flujo ya que en la literatura apenas se esta explorando este campo.



Apéndice A

Anexo: Derivació de la fuerza debido

a un potencial de Gay-Berne

El Potencial entre dos nadadores A y B separados por una distancia s = rc = xAc − xBc con

un vector director unitario â y b̂ se definio como:

U
(
â, b̂, ŝ

)
= 4ε

(
â, b̂, ŝ

) σ12
0[

s− σ(â, b̂, ŝ) + σ0

]12 −
σ6

0[
s− σ(â, b̂, ŝ) + σ0

]6

 (A.1)

σ(â, b̂, ŝ)/σ0 =
1√√√√√√1− χ

2


[
ŝ · (â + b̂)

]2

1 + χâ · b̂
+

[
ŝ · (â− b̂)

]2

1− χâ · b̂


(A.2)

χ =
(σc/σl)

2 − 1

(σc/σl)2 + 1
, χ

′
=

1− (εc/εl)
1/ν

(εc/εl)1/ν + 1
(A.3)

Donde σc, longitud cola a cola, σl longitud lado a lado, εc, es la energia cola a cola y εl es la

energia lado a lado. Donde ν es un coeficiente de ajuste.

ŝ =
s

s
es la distancia normalizada entre los centros de masa de los nadadores. Debido a la

complejidad de la derivacion del termino de energia de repulsion de pozo potencial ε(â, b̂, ŝ)
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se tomara como constante y cuyas unidades caracteŕısticas son ε(â, b̂, r̂) = ε0 = ζVdumba; por

otro lado χ =
(l2swim − σ2

0)

(l2swim + σ2
0)

, σ0 = lswim/2,5. Luego el termido de la fuerza fGB
j que experimenta

un nadador j debido a otro nadadores se define como [194]:

f
GB

j =
∂U

∂s
ŝ− s−2∂U

∂θ
[κ− (κ · ŝ)ŝ] (A.4)

θ es θ = σ(â, b̂, ŝ)−2 El torque generado experimentado por A debido a la interaccion con

una molecula B se define como [194]:

τA = s−1

(
χ((ŝ · â)− χ(â · b̂)(ŝ · b̂))

1− (χâ · b̂)2

)
∂U

∂θ
× κ (A.5)

El torque generado experimentado por B debido a la interaccion con una molecula A se

define como:

τB = s−1

(
χ((ŝ · b̂)− χ(â · b̂)(ŝ · â))

1− (χâ · b̂)2

)
∂U

∂θ
× κ (A.6)

Los terminos
∂U

∂s
ŝ,
∂U

∂θ
y κ son:

κ = 2

{
s− sχ((ŝ · â)− sχ(â · b̂)(ŝ · b̂))

1− (χâ · b̂)2
â− sχ((ŝ · b̂)− sχ(â · b̂)(ŝ · â))

1− (χb̂ · â)2
b̂

}
(A.7)

∂U

∂θ
= 12ε0

(
σ(â, b̂, r̂)

σ0

)3
 2σ13

0(
r − σ(â, b̂, r̂) + σ0

)13 −
σ7

0(
r − σ(â, b̂, r̂) + σ0

)7

 (A.8)

∂U

∂s
= 24

ε0

σ0

 2σ13
0(

r − σ(â, b̂, r̂) + σ0

)13 −
σ7

0(
r − σ(â, b̂, r̂) + σ0

)7

 (A.9)

Finalmente las fuerzas experimentadas en cada bead i debido a la fuerza y al torque experi-

mentados por el nadador j (con un vector director d̂j del dipolo) por la prescencia de otros
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nadadores se expresa como:

f j,Exclu
i = 0,5f

GB

j + (1− 2δi2)τ
GB

j ×
d̂j

l
(A.10)



Apéndice B

Anexo: Transformada rapida de

Fourier discreta (DFFT)

Las ecuaciones 4.29 y 4.19 Se solucionan con un metodo hibrido Diferencias Finitas-Espectral.

Para garantizar la periodicidad en la caja, se usa una transformada discreta de Fourier para

luego solucionar la ecuacion resultante en la direccion confinada con diferencias finitas. Las

varibales de las ecuaciones 4.28 y 4.19 en el espacio real y en el espacio de fourier de definen

como :

u(x, z)far =
∑
kx

∑
ky

û(k)eik·x (B.1)

û(k) =
∑
x

∑
y

ufar(x, z)e
−ik·x (B.2)

C(x, z) =
∑
kx

∑
ky

Ĉ(k)eik·x (B.3)

Ĉ(k) =
∑
x

∑
y

C(x, z)e−ik·x (B.4)
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ρfar(x, z) =
∑
kx

∑
ky

ρ̂far(k)eik·x (B.5)

P (x, z) =
∑
kx

∑
ky

P̂z(k, z)e
ik·x (B.6)

Donde x = xe1 + ye2, r = ‖x‖ y k = kx + ky. Para los terminos gradiente y Lapalaciano

usando la definicion de B.1 y B.4 se obtiene:

∇u(x)far = ∇
∑
kx

∑
ky

û(k, z)eik·r =
∑
kx

∑
ky

∇û(k, z)eik·x (B.7)

Derivando los terminos
∂ufar
∂x

y
∂ufar
∂y

se llega a:

∇u(x)far =
∑
kx

∑
ky

(ik · û(k, z) +
∂û(k, z)

∂z
)eik·x (B.8)

∇2u(x)far =
∑
kx

∑
ky

(−‖k‖2û(k, z) +
∂2û

∂z2
)eik·x (B.9)

Luego aplicando el producto punto con una funcion complementaria, en los terminos de las

ecuaciones B.8-B.9 se llega a:

〈∇u(x, z)far, e
il·x〉 =

ˆ
((
∑
kx

∑
ky

ik · û(k, z) +
∂û(k, z)

∂z
)eik·xe−il·x)dr

= ik · û(k, z) +
∂û(k, z)

∂z

(B.10)

〈∇2u(x, z)far, e
il·x〉 =

ˆ
(
∑
kx

∑
ky

(−‖k‖2û+
∂2û

∂z2
)eik·xe−il·x)dr

= −‖k‖2û(k, z) +
∂2û(k, z)

∂z2

(B.11)
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Aplicando el procedimiento anterior para los divergentes en el espacio de fourier :

∇ · u(x, z)far = ikxû(k, z) + ikyv̂(k, z) +
∂ŵ(k, z)

∂z
(B.12)

Donde los terminos û, v̂, ŵ son las componentes de velocidad en el espacio de Fourier. Para

la presion:

∇P (x, z) = ikxP (k, z) + ikyP (k, z) +
∂P (k, z)

∂z
(B.13)

.



Apéndice C

Anexo: Metodo Hibrido Diferencias

Finitas-DFFT

.

Para solucionar las ecuaciones de 4.31 a 4.35 se utiliza el metodo de diferencias finitas

en un esquema implicito. Aqui ikxP̂ = ikx
P̂i + P̂i+1

2
,
∂2û(k, z)

∂z
=
−ûi+1 + 2ûi − ûi−1

−(4z)2
,

∂û(k, z)

∂z
=
ûi+1 − ûi
4z

,
∂2Ĉ(k, z)

∂z2
=
−Ĉi+1 + 2Ĉi − Ĉi−1

−(4z)2
.

Definimos η =
1

−6π(4z)2
, κ =

1

−(4z)2
.

Finalmente al discretizar las ecuaciones A.6 y 4.10 en el espacio de fourier son, el sistema de

ecuaciones a resolver es:

ηû(k)i+1 + (‖k‖2 − 2η)û(k)i + ηû(k)i−1 +
ikx
12π

(P̂ (k)i+1 + P̂ (k)i) = ρ̂(k)xi (C.1)

ηv̂(k)i+1 + (‖k‖2 − 2η)v̂(k)i + ηv̂(k)i−1 +
iky
12π

(P̂ (k)i+1 + P̂ (k)i) = ρ̂(k)yi (C.2)

ηŵ(k)i+1 + (‖k‖2 − 2η)ŵ(k)i + ηŵ(k)i−1 +
1

6π4 z
(P̂ (k)i − P̂ (k)i−1) = ρ̂(k)zi (C.3)

ikx
2

(û(k)i+1 + û(k)i) +
iky
2

(v̂(k)i+1 + v̂(k)i) +
1

4z
(ŵ(k)i+1 − ŵ(k)i) = 0 (C.4)
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Se utiliza un esquema de kranck-Nicholson para solucionar la ecuación 4.20 para evitar una

posible instablidad numerica.

(
Ĉ(k)i + ΨκĈ(k)i+1 + Ψ(‖k‖2 − 2κ)Ĉ(k)i + ΨκĈ(k)i−1

)
t+1 =(

Ĉ(k)i −ΨκĈ(k)i+1 −Ψ(‖k‖2 − 2κ)Ĉ(k)i −ΨκĈ(k)i−1

)
t −4tf̂ t(k)Ci

(C.5)

Ψ =
0,54 t

Pe
.

Ensamblando las ecuaciones C.1-C.5 de forma matricial

A ·U = F (C.6)

A =


Ax 0 0 Px

0 Ay 0 Py

0 0 Az Pz

Dx Dy Dz 0

 (C.7)

Ax =



1 0 ... ... ... 0

η (‖k‖2 − 2η) η 0 ... 0

... ... ... ... ... ...

... η (‖k‖2 − 2η) η ... 0

... ... ... ... ... ...

... ... ... η (‖k‖2 − 2η) η

0 ... ... ... 0 1


(C.8)

Hay que notar que Ax = Ay = Az.

Dx =



iky
2

iky
2

0 ... ... 0

...
iky
2

iky
2

0 ... 0

... ... ... ...
iky
2

iky
2

0 ... ... ... ...
iky
2


(C.9)
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Dx = Dy.

Dz =



− 1

4z
1

4z
0 ... ... 0

0 − 1

4z
1

4z
... ... 0

... ... ... ... ... ...

... ... − 1

4z
1

4z
...

1

4z
0 ... ... ... ... − 1

4z


(C.10)

Px =



0 0 ... ... ... 0

0
iky
12π

iky
12π

... ... 0

... ... ... ... ... ...

... ... 0
iky
12π

iky
12π

0

0 ... ... ... 0 0


(C.11)

Pz =



0 0 ... ... ... 0

0 − 1

4z
1

4z
... ... 0

... ... ... ... ... ...

... ... 0 − 1

4z
1

4z
0

0 ... ... ... 0 0


(C.12)

U =


Uxfar

Uyfar

Uzfar

Pfar

 (C.13)

Donde Uxfar = û(k)1, .., û(k)i+1, .., Uyfar = v̂(k)1, .., v̂(k)i+1, .., Uzfar = ŵ(k)1, .., ŵ(k)i+1, ..
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y Pfar son las variables a encontrar.

F =


Fxfar

Fyfar

Fzfar

0

 (C.14)

Donde Fxfar, Fyfar, Fzfar son vectores a que contienen el valor de ρ̂(k)xi, ρ̂(k)yi, ρ̂(k)zi
y las condiciones de frontera en el canal û(k,−H)far = −û(k,−H)near, û(k, H)far =

−û(k, H)near.El sistema de ecuaciones C.6 se soluciona mediante el metodo descomposi-

cion LU. Una vez resuleto el sistema propuesto en la ecuación C.6, se devuelve al espacio

Real mediante una transformada inversa de Fourier ecuación B.1, para luego interpolar el

valor de u(x, z)far en todos los beads y trazadores mediante una interpolación de Lagrange

en 3 dimensiones [205] y usando 3 nodos de la malla por cada punto discreto (bead) y obtener

la ecuación 4.24 en todos los puntos discretos(beads y trazadores) y para todos los nodos de

la malla. Una vez obtenidos el valor de la 4.24 en la malla, se resuelve las ecuaciones C.5 en

forma matricial.

(I + B) ·Ct+1 = (I−B) ·Ct − Ft
c (C.15)

B =

 (‖k‖2 − 2κ) κ 0 ... ... 0

... κ (‖k‖2 − 2κ) κ 0 ... 0

0 ... ... ... κ (‖k‖2 − 2κ)

 (C.16)

Ft
c =


f̂(k)c1
...

f̂(k)ci
...

f̂(k)cN

 (C.17)
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Ct =


Ĉ(k)t1
...

Ĉ(k)ti
...

Ĉ(k)tN

 (C.18)

La ecuacion C.14 se soluciona mediante el metodo de matrices tridiagonales.
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[80] B. Ezhilan, A. A. Pahlavan, and D. Saintillan, “Chaotic dynamics and oxygen transport

in thin films of aerotactic bacteria,” Physics of Fluids, vol. 24, no. 9, 2012.

[81] J. Taktikos, V. Zaburdaev, and H. Stark, “Modeling a self-propelled autochemotactic

walker,” Physical Review E - Statistical, Nonlinear, and Soft Matter Physics, vol. 84,

no. 4, pp. 1–11, 2011.

[82] H. Ma and M. D. Graham, “Theory of shear-induced migration in dilute polymer

solutions near solid boundaries,” Physics of Fluids, vol. 17, no. 8, p. 083103, 2005.

[83] H. Ma, “Dynamics of Flowing Polymer Solutions Under Confinement,” Ph.D. disser-

tation, 2007. [Online]. Available: http://grahamgroup.che.wisc.edu/pub/Hongbo.Ma.

Thesis.pdf

[84] J. Bleibel, “Ewald sum for hydrodynamic interactions with periodicity in two dimen-

sions,” Journal of Physics A: Mathematical and Theoretical, vol. 45, no. 22, 2012.

[85] R. M. Jendrejack, D. C. Schwartz, M. D. Graham, and J. J. De Pablo, “Effect of

confinement on DNA dynamics in microfluidic devices,” Journal of Chemical Physics,

vol. 119, no. 2, pp. 1165–1173, 2003.

[86] H. Wioland, E. Lushi, and R. E. Goldstein, “Directed collective motion of bacteria

under channel confinement,” New Journal of Physics, vol. 18, no. 7, pp. 1–11, 2016.

[87] A. Costanzo, R. Di Leonardo, G. Ruocco, and L. Angelani, “Transport of self-propelling

bacteria in micro-channel flow,” Journal of Physics Condensed Matter, vol. 24, no. 6,

2012.

[88] C. Y. Lee, C. L. Chang, Y. N. Wang, and L. M. Fu, “Microfluidic mixing: A review,”

International Journal of Molecular Sciences, vol. 12, no. 5, pp. 3263–3287, 2011.

[89] J. P. Hernández-Ortiz, J. De Pablo, J. P. Hernandez-Ortiz, H. Ma, J. J. De Pablo,

and M. D. Graham, “Concentration distributions during flow of confined flowing

polymer solutions at finite concentration: Slit and grooved channel Genome approach

to understand and characterize Arboviruses and re-emergent Tropical Diseases

View project Modeling and Simulati,” Tech. Rep. 3, 2008. [Online]. Available:

https://www.researchgate.net/publication/228367319

[90] R. Rusconi, M. Garren, and R. Stocker, “Microfluidics Expanding the Fron-

tiers of Microbial Ecology,” Annual Review of Biophysics, vol. 43, no. 1,

pp. 65–91, 2014. [Online]. Available: http://www.annualreviews.org/doi/10.1146/

annurev-biophys-051013-022916

http://grahamgroup.che.wisc.edu/pub/Hongbo.Ma.Thesis.pdf
http://grahamgroup.che.wisc.edu/pub/Hongbo.Ma.Thesis.pdf
https://www.researchgate.net/publication/228367319
http://www.annualreviews.org/doi/10.1146/annurev-biophys-051013-022916
http://www.annualreviews.org/doi/10.1146/annurev-biophys-051013-022916


BIBLIOGRAFÍA 115
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