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Resum

En aquest treball estudiarem els problemes d’interaccié fluid-estructura, aixi com els
seus metodes de resolucidé computacional per tal de poder simular els efectes que
té un solid que esta immers en un fluid. Concretament utilitzarem el Immersed
boundary method per simular la flotabilitat dinamica d’un dels microorganismes clau
per 'ecosistema de la Terra, la diatomea.
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1 Introduccid

La interaccié Fluid-Estructura (FSI) ha estat sempre un tema de molt interes en
diferents ambits de la ciéncia tals com l’enginyeria, la biomecanica i la fisica. Podem
descriure aquesta interaccié com una deformacioé en I'estructura d’un solid deguda a
la viscositat /no-viscositat d’un fluid, produint aixi no només un canvi estructural del
cos sind també un canvi en la geometria del domini i un canvi en el comportament
del fluid. Els problemes FSI sén molt complexos per resoldre analiticament, per aixo
s’han desenvolupat multiples metodes de resolucié computacional. Pero abans, anem
a descriure el nostre sistema fisic.

1.1 Sistema mecanic del problema FSI

Com el nom indica, aquest sistema estara format per un fluid, un solid i una interficie
(també anomenada superficie humida) que separa ambdés dominis.

En primer lloc, considerem un fluid viscés Newtonia en un régim incompressible on
el seu moviment ve dictat per les equacions de Navier-Stokes.

p(g‘t’+v-Vv)+Vp—uAv:0 (1)

V-v=0 a (2)

on v(x,t) és la velocitat del fluid, p(x,t) és la pressié, 2y el domini del fluid, p la
densitat i p la viscositat.

Generalment, aquest fluid esta descrit des de el punt de vista Euleria on ’observador
es troba situat espacialment en una posicié fitxa observant una determinada regié de
I'espai al llarg del temps, t, independentment de per on es desplacin les particules.

En segon lloc, definim un solid en un domini denotat com 2. Suposem que es tracta
d’un cos homogeni, és a dir, que les propietats son les mateixes a lo llarg del seu
domini. A més, assumirem que és isotropic per lo que les seves propietats mecaniques
son les mateixes en totes les direccions. En aquest cas, es sol utilitzar la perspectiva
Lagrangiana on 'observador es mou juntament amb una particula determinada a lo
llarg del temps i ’espai. Si denotam u(q,t) com el desplagament lagrangia, el solid
s’ha de moure d’acord a la velocitat local del fluid. Per lo que,

Ma=v a o 3)

on q ¢és el conjunt de coordenades lagrangianes.

I finalment, la interficie comu entre els dos dominis. Per tal que ambddés dominis
s’acoblin correctament, aquests no es poden solapar ja que no pot haver espai ocupat



per particules del solid i del fluid al mateix temps, ni es poden estar separar lo que
voldria dir que hi ha un espai “buit” i aixo no tendria un sentit fisic. Per aquest motiu
sovint pel domini del fluid es sol utilitzar el metode ALE (Arbitrary Lagrangean-
FElerian) [1], en contraposicié de la descripcié purament Euleriana, que com el nom
indica és una combinaci6 de les perspectives Euleriana i Lagrangiana, de manera que
ara ’observador es pot moure seguint (o0 no) el moviment d’una particula. Aixi dons,
si volguéssim definir una malla computacional pel domini del fluid amb aquest tipus
de descripcio, aquesta consistiria amb una malla on per una banda uns nodes podrien
seguir les particules del fluid que es troben a la vora de la interficie, mentre la resta
es podria moure casi lliurament sempre i quant no deformin massa la malla per no
perdre molta precisié computacional [1]. Per altre banda, i hem d’afegir la condici6
de que en la interficie la velocitat del fluid ha de ser igual a la membrana, és a dir, el
fluid té velocitat zero respecte a aquesta:

v=vpr a [y (4)
on denotam I'pg a la superficie humida que separa ambdos dominis.

A més, hem d’imposar un equilibri de forces a la superficie humida creades per les
tensions en la interficie:

Of Ny = —0g-Ng a Ffs (5)
on o és la tensio i n és el vector normal per a cada un dels dominis.

A tot aixo s’ha de tenir en compte que donat que es tracta d’'un problema d’equacions
diferencials s’han de imposar les condicions inicials apropiades, tant pel fluid com pel
solid en qiiestio.

1.2 Resolucié computacional al problema FSI

Computacionalment la resolucié de problemes tipus FSI es divideixen principalment
en dues categories: Monolithic approach i Partitioned approach. Aquesta primera
aproximacié consisteix en resoldre simultaniament ambdés dominis, el del fluid i el
del solid juntament amb 1’acoblament, en un sol sistema d’equacions. En canvi, per
el Partitioned approach la resolucié es divideix en dos problemes, un per cada domini
amb un tercer modul que permet acoblar els dos sistemes. Per altre banda, segons el
tractament que es faci de la malla també es pot classificar en dos grups: Conforming
mesh i Non-conforming mesh. El metode Conforming mesh consisteix en la resolucid
en tres subtasques de manera que es conforma la interficie aplicant les condicions
de contorn pels respectius dominis. En cas de deformaci6 del solid, ambdues malles
s’han de moure per tal de que la interficie segueixi complint totes les condicions. En
canvi, per Non-conforming mesh les condicions de contorn sén aplicades directament
en el sistema d’equacions per el domini del fluid i del solid de manera que la geometria



de cada una de les malles és independent una de l'altre (veure Figura 1). Aquesta
darrera aproximacid, és molt usada en una série de metodes anomenats Immersed
Boundary methods (IB-methods) aplicats molt sovint a la resoluci6é de problemes FSI
i on entrarem amb més detall a la secci6 2.

€int

.__//

Nonconforming mesh Conforming mesh

Figura 1: Exemple de Conforming mesh/Non-Comformig mesh en un espai 2D [2].

Tots aquests tipus de simulacions ens permeten estudiar multituds de sistemes en
diferents ambits de investigacio tals com la medicina (funcionament del cor, esofag...)
o la biologia. En aquest treball, ens centrarem amb 1’aplicacié dels metodes IB per
un sistema biologic fonamental per la ecologia de la Terra anomenat diatomees, i que
a més tenen la gran peculiaritat de que sén organismes capacos de generar moviment
de forma activa, sense disposar de estructures mobils, realitzant canvis de densitat
davant estimuls mecanics externs. Aleshores, donat que és un sistema molt complex
on no es disposa de un model mecanic fidedigne, anem a valorar fins a quin punt és
important el model que hi apliquem i quines diferencies hi ha en els resultats.



2 Immersed Boundary Methods

A Tany 1972, Charles Peskin va idear una metodologia anomenada Immersed Boun-
dary method (IB-method), que ens permet observar les interaccions que es produeixen
quan hi ha un cos submergit dins un fluid mitjancant simulacions computacionals.

El metode consisteix en la discretitzacié de les equacions de Navier-Stokes [3] i en
imposar de forma indirecta les condicions de contorn mitjancant una funcié de for-
cament, f, introduint les modificacions necessaries per tal de que es compleixin les
principals propietats de conservacié d’energia, moment i massa. Aquesta funcié de
forcament es calcula per separat a partir del model estructural, representant d’aquest
manera els efectes de la immersié d’'un cos en el domini del fluid. Aixi dons, és com
si el solid formas part del domini del fluid i incorporéssim I'impacte d’aquest cos que
té al flux modificant les equacions dictades per el fluid [3]. D’aquesta manera, aquest
metode ens permet que la forma del solid en qiiestié no necessariament ha d’encaixar
amb la discretitzacié del domini (Non-conforming mesh).

Les equacions que regeixen el sistema soén les segiients (veure seccié 1.2):

oY v TY) £ Vp— v = (6)
Vov=0 a Q (7)
v=vr a Iy (8)

Man=v o 0 )
of-np=—c,-n, a Ty (10)
vV =V (11)

u=ug (12)

Els metodes IB es classifiquen segons com s’implementa f, dividint aixi els metodes
en dos grups principals: el Continuous forcing methods i el Discret forcing methods.

En la primera aproximacid, una vegada calculada f es discretitzen les equacions (6)
i (7) per posteriorment resoldre el sistema per a tot el domini, Qf + Q,. Aquesta
funcié, es calcula per diversos metodes i per segons quin tipus de contorn té el sistema
(rigid o elastic). En canvi, pel Discret forcing methods el forcament s’aplica una
vegada s’han dicretitzat les equacions de Navier-Stokes, és a dir, sense el terme f
en l'equacié (6). Una vegada discretitzades, les cel-les proximes a la interficie sén
ajustades amb f calculada per diferents metodes com el Direct forcing basat en la
interpolacié i el Gosh-cell finite-difference approach per tal d’introduir els efectes del
“contorn submergit” [4].

En aquest treball entrarem en més profunditat en el Continuous forcing method i
concretament al cas de Elastic boundaries.



2.1 Continuous forcing approach

Un dels avantatges d’aquesta aproximacié és que és independent a la discretitzacid
espacial, com si ho és el Discret forcing methods. Existeixen diversos metodes que
utilitzen aquesta aproximaci6 per a diversos casos: FElastic boundaries, Rigid bounda-
ries i Distributed Lagrange multiplier method. Com hem esmentat anteriorment en
aquest treball ens és d’interes el cas de FElastic boundaries.

El metode original ideat per Peskin es troba dins aquesta categoria, metodologia que
va idear per l'estudi del flux de la sang a través de les valvules del cor. Es tractava
d’un metode mixta Euleria-Lagrangia de diferencies finites on el fluid interacciona
amb un contorn immers flexible en 'espai de Cartesianes. Aquest contorn era definit
com un conjunt de fibres elastiques sense massa que es mouen d’acord a la velocitat
local del fluid descrites des del punt de vista Lagrangia, que ve descrit per I'equacio:

0X

g(q, t) =u(X(q,1)) (13)

on X(q,t) és la corba que representa la fibra, és a dir, la configuracié del contorn, i q
és el conjunt de coordenades lagrangianes.

Peskin va definir la forca de forcament, f, com la forca que exerceix cada una d’a-
questes fibres a lo llarg del tot el contorn a les proximitats del fluid i que ve donada
per 'expressio:

f(x.t) = [  Fla, 03z~ X(a1))da (14)

on 4 és la funcié de delta de Dirac i F(q,t) és la forca del contorn en un determinat
segment per a un temps t.

Analogament, aquestes fibres es poden representar per un objecte elastic, S=S(t), per
lo que F(q,t) depeén de les propietats i forma de S.

El metode que s’utilitzara en aquest treball, es tracta d’una variacié del metode 1B
més complex anomenat Divergence-conforming immersed boundary method (DCIB).
En aquest metode la discretitzacio de les equacions es realitza mitjancant divergence-
conforming B-splines basat en el metode isogeometric sorgit alhora del metode d’e-
lements finits que ens permet poder evitar la discretitzacié de la delta de Dirac (14)
complint en tot moment la conservacié de massa i donant lloc aixi, a errors de in-
compressibilitat molt petits a nivell euleria i major precisié6 a nivell lagrangia en
comparacié amb altres metodes IB [5].



3 Diatomees

Les diatomees, del llati digtomos “tallat per la meitat”, sén el major grup d’algues
existents al ocea, encara que es poden trobar practicament a qualsevol medi aquatic,
i dels quals forma part el fitoplancton. Sén organismes unicel-lulars eucariotes on la
seva mida pot variar de 2 a 200 pm de diametre o longitud, presentant multituds de
formes i geometries (Figura 2).

Figura 2: Imatge de diferent tipus de diatomees
observades a través d’un microscopi optic [6].

La seva estructura consta de les parts tipiques d'un organisme unicel-lular i una
paret que envolta tota la cel-lula anomenada fristula. Aquesta paret cel-lular consta
de dues parts superposades anomenades valves, donant lloc a la geometria de la
diatomea (Figura 3). D’aquesta manera les diatomees es classifiquen generalment
en dos grans grups segons la seva simetria: les radialment simeétriques (diatomees
pennades) i bilateralment simetriques (diatomees céntriques). A nivell unicel-lular,
la frastula de les diatomees és tnica ja que esta formada per Silici, concretament de
SiO,, composta per una serie de capes a mode de nanoestructures lo que proporciona a
la cel-lula una estructura forta, dura pero a la vegada porosa que li aporta nombrosos
beneficis tals com la inhibicié de la entrada de virus, proteccié contra la ingesta
de depredadors i una alta resisténcia a la ruptura [7]. Donada la gran varietat de
diatomees que existeixen, al voltant de 100.000 d’especies diferents, nombrosos estudis
han demostrat [7] que la resposta mecanica de la fristula varia entre les especies,
trobant una relacié directa amb la seva composicié geometrica i el medi en que es
troben exposades.



Figura 3: Imatge de la fristula de diferent tipus de diatomees observades a través
d’un microscopi electronic. A) A. ambigua, B) A. granulata, C) Stephanodiscus cf.
minutulus, D) D. stelligera, E) Melosira undulata, F) Orthoseira dendroteres, G)
D. confervacea, H) Cocconeis placentula, I) Staurosira construens, J) Staurosirella
pinnata, K) A. minutissimum.|§]

Aquests organismes sén fonamentals per I'ecosistema, ja que al llarg de 'any sén els
encarregats de produir entre el 20-50% de 'oxigen que es genera a la Terra, es calcula
que contribueixen un 45% de la producci6é primaria de materia organica al ocea [9],
a més de fertilitzar subsols com el de les Amazones gracies al transport de corrents
transantlatics. S’ha pogut observar que tenen un paper molt important en la fixacié
del carboni i la regulacié del cicle biogeoquimic del silici al ocea. Les colonies de
diatomees sovint també s’utilitzen com indicador de les condicions ambientals aixi
com la qualitat de I'aigua on es troben.

Generalment, les diatomees es mouen de forma passiva a través del fluid a causa dels
corrents marins i les turbulencies de l'aigua. A diferencia de la majoria d’organismes
del regne Protista que realitzen la fotosintesis, les diatomees no disposen d’estructures
de mobilitat com flagels o cilis. Per aixo, disposen de diferents mecanismes per tal
de poder mantenir-se a la zona fotica (capa superficial de I'aigua on arriba la llum
del Sol), encara que la llum no es 'inic factor pel qual les diatomees disposen de
mecanismes que els permet regular la seva flotabilitat de forma activa dins la columna
d’aigua. La abundancia de nutrients, la densitat de poblacid, la temperatura, la
salinitat, la reproduccio i l'estrés provocat per el mateix moviment del fluid també
son factors determinats. Alguns grups de diatomees presenten protuberancies rigides
a la frustula a mode d’espines i altres sén capagos de formar cadenes de multituds
d’elles que els permet incrementar la seva flotabilitat. Pero el comportament que
més destaca d’aquest organisme és que es capag¢ de regular de forma activa la seva
densitat mitjancant un control fisiologic de la cél-lula, on poden arribar inclis a assolir
flotabilitat positiva [9]. Els dos principals mecanismes que s’han pogut observar sén:
la regulacié d’acumulacié de lipids i la regulaci6 en 'intercanvi d’ions. Obtenint com
a resultat a ambdds casos una variacié en la seva densitat que els permet modificar
la seva velocitat d’enfonsament en qiiestié de segons [9].
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3.1 Models mecanics

Donada la importancia i complexitat d’aquest microorganisme, és d’interes estudiar
aquest sistema simulant la seva resposta a estimuls mecanics externs posant de mani-
fest quina importancia pot tenir el model mecanic aplicat, ja que no en disposam d’un
fidedigne a la realitat, i quines diferencies s’observen en els resultats. En el nostre cas
treballarem en dos models: capsules i vesicules.

Definim les capsules i les vesicules com a particules microscopiques que contenen un
fluid viscés incompressible al seu interior i que estan envoltades per una interficie
complexa. La principal diferencia entre els dos models és el seu tipus de pared. Per
una banda, les vesicules tenen una membrana fosfolipida de dues capes inextensible
que oposa resisténcia a flexionar-se (bending resistance). En canvi, les capsules estan
envoltades per una membrana sélida prima polimeritzada deformable, extensible, re-
sistent a la tensi6 tallant (shear resistant), és a dir, a aquella forga externa que actiia
sobre la superficie de la paret en direccié paral-lela a aquesta [10]. Les equacions que
descriuen ambdos models mecanics no les descriurem amb detall en aquest treball per
motius d’espai i simplicitat pero es poden trobar de forma extensa en els estudis de
G. Boedec [25] i Barthes-Biesel [10].

Quan la forga externa exercida es produida per estressos del fluid, la solucié al mo-
viment i la deformaci6 de la capsula es torna un problema FSI bastant complex, ja
que és tracta d’un problema no-classic degut a la inercia dels fluids. A més, es tracte
d’un problema del tipus superficie lliure, on la posicié de la paret de la capsula és una
incognita i on pot haver grans desplagaments i deformacions [10]. Els estressos hidro-
dinamics son creats per els fluxes dels fluids interns i externs, per lo que s’han incloure
per a la resoluci6 de les equacions, juntament amb les mecaniques de la membrana i
les condicions de acoblament [5].
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4 Simulacio i Resultats

Per realitzar les simulacions hem utilitzat el metode DCIB [5] resolent les equacions
de Navier-Stokes per a n® de Reynolds baixos en un espai 2D (300 pm d’algada x
200 pm d’altura) on s’han aplicat en els seus contorns les condicions, No-penetration
(velocitat perpendicular del fluid zero) i No-slip (velocitat tangencial zero), i un pas
de temps de 5 107°s. Per altre banda, per a la representacié d'una diatomea s’han
utilitzat els models mecanics per a una vesicula i una capsula [5]. En primer lloc,
analitzarem el comportament d’ambos models davant el fluid escollint una densitat
fitxa, tant per la paret com per l'interior de la particula, major que de l'aigua (cal
tenir en compte que les unitats de la densitat sén kg/m?, ja que ens trobam a un espai
2D). I finalment, adoptarem el model mecanic més adient per simular la capacitat del
microorganisme de regular la seva densitat.

4.1 Vesicula vs Capsula

Per la representacié d’una diatomea hem escollit una mida de 30pum de diametre, una
viscositat, que a falta de valors tabulats, hem elegit que sigui 5 vegades la viscositat de
'aigua (1073 Pa-s a 20° C) per poder simular la rigidesa caracteristica de la diatomea.
Per la seva forma, hem escollit la geometria cilindrica (secci6 redona en 2D), ja que
és una millor aproximacié de la forma real d’una diatomea que una esfera [11].

Una de les limitacions que té el nostre metode, és que donada 'alta rigidesa (bending
rigidity) que tenen les diatomees (de 'ordre 10°—10° Pa) [12], el metode no convergeix
ja que esta dissenyat per simular solids biologics molt més flexibles com per exemple
els globus vermells que tenen un bending rigidity de 'ordre de 107! — 10713 Pa.
Per lo que el maxim valor que hem pogut imposar és de l'ordre de 1078Pa, molts
d’ordres inferiors a la que presenten les diatomees. Aleshores, donat aquest problema
si escollim el model per a una vesicula hem d’imposar-li que mantingui el seu perimetre
constant, de manera que el que observarem sera que la vesicula (caracteristica per
bending resitance i inextensible) que inicialment és redona, mantindra la seva forma
al llarg del temps. Aix0 és degut a que el contorn tancat de minima energia és el
cercle [13] i per tant, el cos no “voldra canviar de forma” (veure Figura 4). D’aquesta
manera aconseguim simular un solid que presenta rigidesa alta tal com ho sén les
diatomees.

12



Mag. Velocitat (cm/'s)
4 Oe-02

Mag. Velocitat (cm/s)
4 Oe-02
0 03 D 03

— 0.02 — 0.02

0 Oe+00 D Oe+00

Figura 4: Vesicula redona (cilindrica 3D) amb densitat
de la pared i interior p;=1500 kg/m?.

Per altre banda, les vesicules poden adoptar diferents formes geomeétriques a un cost
d’energia baix [10] per lo que si consideram una altre forma, donada la varietats de
formes que tenen les diatomees (veure Figura 2 i la Figura 3), com per exemple una
el-lipse veiem que aquesta si que es deformara (tenim un bending rigidity molt baix i
la vesicula es negligible a la shear resistance) (Figura 5). Per lo que, només podrem
disposar de diatomees cilindriques com A. ambigua, A. granulata i Melosira undulata
vistes a la Figura 2.

Mag. Velocitat (cm/s)
1.9e-02

[ 0.015

— 0.01
[ 0.005
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Figura 5: Vesicula el-liptica amb densitat
de la pared i interior p;=1500 kg/m?.
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Per acabar de confirmar que realment el nostre model de vesicula redona es comporta
com un cos rigid, el que farem sera simular dues vesicules amb densitats internes dife-
rents a posicions diferents de la columna d’aigua de manera que puguin interactuar.
La que té menor densitat (p;=330 kg/m?) la situam més avall de la columna i la
de major més amunt (p,=1500 kg/m?) de manera que aquesta segona s’enfonsara i
“empenyara” i desplagara a la primera (Figura 6). Pero a pesar de la interaccié (veure
Figura 7), aquestes mantenen la seva forma per lo que simulen ser cossos rigids tal
com voliem.

Mag. Velocitat (cm/s)
3.9e02

[

—0.02

[ 0.01
002400

Mag. Velocitat (cm/s)
3.9e-02

I

_ o002
[ 001
0.0e+00

Figura 6: Evolucié temporal de dues vesicules amb densitat fixes.
Vesicula esquerra p;=330 kg/m?; Vesicula dreta p,=1500 kg/m?.
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(a) Component y de la velocitat (b) Component z de la velocitat

Velocitat_x (cm/s)
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[ 0.01

Figura 7: Components de la velocitat que il-lustra la interacci6 entre vesicules.

Aquestes vesicules no arribaran a tocar-se mai ja que dues linies de corrent no es
poden creuar. Una particula de fluid no pot tenir dues velocitats diferents a un
mateix punt a excepcié del limit de velocitat nul-la, i el solid es mou d’acord a les
velocitats del fluid. La separacié entre vesicules, dependra de la resolucié en que
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estan discretitzades les equacions del fluid [5]. En el nostre cas, la resolucié és baixa
per una major rapidesa amb 'obtencié dels resultats sense que aixo signifiqui que es
deixi de complir la condicié d’incompressibilitat del fluid, arribant a valors maxims
de divergencia ‘ordres de 1075 cm/s, per lo que es segueix complint la conservaci6 de
massa i moment.

Una vegada hem testejat la rigidesa del model de la vesicula, anem a fer-ho per el
model de la capsula (particula amb shear resistance, extensible). Per aixo, simularem
directament dues capsules redones amb un valor de shear resistance igual a 10~* Pa
amb densitats fitxes diferents igual a les de les vesicules. El que podem observar
és que les capsules es deformen encara que inicialment siguin redones (Figura 8), ja
que les capsules son negligibles al bending resistance mitjangant I'estirament de la
membrana a costa d’energia elastica. Per lo que el model de capsula no resultaria
adequat per la representacié d’una diatomea.

Mag. Velocitat (cm/s)
4.0e-02
[0.03
—0.02 —0.02

[o.m [0.01
0.0e+00 0.0e+00

Figura 8: Capsula esquerra p;=330 kg/m?; Capsula dreta p,=1500 kg/m?.

Mag. Velocitat (cm/s)

4.0e-02
[0.03

4.2 Flotabilitat dinamica

Una vegada hem vist que el model mecanic de la vesicula redona (cilindrica 3D)
s’adapta millor a la representacié del que seria una diatomea, anem a simular el
comportament actiu que tenen aquests organismes produint canvis de densitat, és a

dir, donant lloc a una flotabilitat dinamica davant a estrés de cisallament degut al
fluid.

Per representar aquest comportament adaptatiu de la densitat, aquesta variara segons
el valor absolut de I'estres mitja a lo llarg del perimetre de la diatomea. D’aquesta
manera s’ha definit que davant a un augment de tensié tallant, la densitat augmenti
i viceversa, tal com s’ha pogut observar experimentalment [14]. Aleshores, en primer
lloc hem definit un valor llindar de tensié tallant (de 'orde de 107% Pa) per tal de
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que es comencin a calcular les variacions de densitat una vegada el sistema ha sortit
del repos. De manera que quan el sistema assoleix aquest valor es calcula el canvi
percentual que s’ha produit en 'estres mitja i aplicam el mateix canvi percentual a
la densitat de la diatomea (tant interior com el de la membrana). Per evitar que
les densitats es disparin tant per valors molts alts com per valors molt baixos, s’ha
dividit per un factor 10 el canvi percentual de la densitat. Aquest nou comportament
dinamic I'implementam al model de dues vesicules redones amb densitats diferents.
Les dues vesicules es troben en la mateixa configuracié espacial de la Figura 6-7, i
tenen una densitat inicial po; =1050 kg/m? i poz =1500 kg/m?>.

Mag. Velocitat (cm/s)
7.1e-02

I: 0.06

— 0.04

[ 0.02
0.0e+00

Mag. Velocitat (cm/s)
7.1e-02

I: 0.06

— 0.04
[ 0.02
0.0e+00

Figura 9: Evolucié temporal de dues vesicules amb densitat dinamica.
Vesicula esquerra pg;=1050 kg/m?; Vesicula dreta pye=1500 kg/m?.

Mag. Velocitat (cm/s)
7.1e-02

I: 0.06

— 0.04

[0.02
0.0e+00

'm

Mag. Velocitat (cm/s)
7.1e-02

I: 0.06

— 0.04

[ 0.02
0.0e+00

Mag. Velocitat (cm/s)
7.1e-02

I: 0.06

— 0.04

[ 0.02
0.0e+00

Mag. Velocitat (cm,/s)
7.1e-02

I: 0.06

— 0.04
[0.02
0.0e+00

Figura 10: Evolucié temporal de dues vesicules amb densitat fitxe.
Vesicula esquerra p;=1050 kg/m?; Vesicula dreta p,=1500 kg/m?.
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Velocitat_x (cm/s)
3.7e-02

[ 0.02

g 0 —0

t -0.02 t -0.02
-3.6e-02 -3.7e-02

(a) Model de densitats variables  (b) Model de densitats fitxes

Velocitat_x (cm/s)
3.7e-02

[ 0.02

Figura 11: Comparacié de la component x de la velocitat.

Si comparam pels mateixos instants de temps, el model de densitats variables amb el
de densitats fitxes agafant com a fitxes les densitats inicials del model variable, podem
observar un comportament lleugerament diferent (veure Figura 9 i 10). En primer
lloc, es pot observar com la vesicula de densitats variables més densa mostra una
major tendencia a desplacar-se lateralment per situar-se i mantenir-se al damunt sense
separar-se de l'altre. Donada aquesta configuracié, la de major densitat s’acostara
cada vegada més encara que no es pugui visualitzar degut a la resolucio6 de la simulaci6.
Per lo que aquest comportament actiu de regulacié de la densitat podria explicar la
formaci6 de cadenes de diatomees, per la qual obtenen una major flotabilitat. Aquest
fet no s’observa en el model de densitats fitxes (Figura 11), on les dues vesicules no
pareixen alinear-se per ajuntar-se. Al final d’aquesta simulaci6, es pot observar com
el sistema va disminuint la seva velocitat (esta frenant) a mesura que s’acosta al fons
de la columna d’aigua, aixo és degut a la condicié de contorn imposada (velocitat
zero als contorns del domini del fluid). Pero el que és de destacar, és que el sistema
de densitats variables es capag¢ de frenar més rapid ja que pot regular la seva densitat
aconseguint reduir la seva velocitat de sedimentacié.

Per altre banda, si representam la evolucié de la densitat de cada una de les vesicu-
les en funcié del temps (veure Figura 12), es pot observar com aquestes tendeixen a
regular la seva densitat de forma que cada vegada s’assemblen més a mode de sincro-
nitzacié, posant de manifest una possible adaptacié al seu entorn més immediat (cada
vegada estan més juntes). A més, es pot observar una certa tendencia oscil - latoria
tal com s’han observat a models de cadenes de diatomees [15] que a pesar de que les
simulacions es duen a terme en intervals de temps de fraccions de segons, aquestes
observacions pareixen traslladables raonablement a escales més grans. Un altre com-
portament a destacar és que ambdues vesicules arriben a assolir flotabilitat positiva
tal com s’ha observat experimentalment en diatomees [9]. Finalment, com el siste-
ma s’esta apropant al fons, com hem mencionat anteriorment, les vesicules frenaran
disminuint la seva densitat, ja que disminueix la velocitat i per tant I'estres.
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Figura 12: Evolucié de les densitats per a dues vesicules
de diferent densitat inicial degut a la tensi6 tallant.
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5 Conclusio

A pesar de les limitacions del model que disposam, s’han obtingut resultats bastants
interessants que permeten plantejar-se preguntes tal com si el comportament dinamic
de la densitat estaria intrinsecament lligat a la formacié de cadenes de diatomees,
les quals els permeten obtenir una major flotabilitat facilitant ’obtencié de nutrients
o de llum per sobreviure. Per lo que en aquest sentit, també s’ha pogut observar
un comportament d’adaptabilitat de I’entorn més proper posant aixi de manifest un
control actiu de la cel-lula [9]. A més, s’ha comprovat una disminucié en la velocitat de
sedimentacio per lo que si comparam les velocitats de sedimentacié obtingudes en les
nostres simulacions amb dades recollides experimentalment [16] realitzant el factor de
conversio adient, obtenim un maxim de velocitat de sedimentacié al voltant de I'ordre
de 62 m - d~!. Tenint en compte les densitats estipulades per una diatomea (Pfrastula =
1400 — 2200 kg/m?; peitoplasma = 1030 — 1100  kg/m?) les nostres vesicules, amb
densitat igual tant en la membrana com a l'interior, tendeixen assolir uns rangs de
densitats 1100-1300 kg/m?> (veure Figura 12) per lo que pareix raonable acceptar
aquests valors com a valids per representar les velocitats de sedimentacié observades
experimentalment (veure Figura 13).

Particle type Sinking speed (m d') References
Ultraplankton <0.1-2 Bienfang (1980)"
Net plankton <10=20 Smayda (1970)"
Diatoms 10->70 Passow (1990)”
Diatoms 100-150 Brillett et al. ( I‘m})“
Diatom frustule T1-100 Honjo & Manganini (1993)"
Algal aggregates 40-150 Smetacek (1985)"
Phytoplankton Marine snow 1-368 Alldredge & Silver (1988)"
Marine snow 112 Alldredge & Gotschalk (1989)°"
Aggregale 48-244 Van Leussen & Comelisse (1993)"
Mud aggregates 133 Ten Brinke (1994)"
Aggregale 86-259 Dyer et al. (1996)
Aggregate 190 Hill et al. (1998)"
Aggregate 86-328 Stemberg et al. (1999)"
Foraminifera 304800 Kuenen (19500
Protozoans Radiolarians 350 Kuenen (1950)"
Acantharia 600 Antia et al. (1993)"
Amphipoda 875 Smayda (1970)"
Chaetognata 435 Smayda (1970)"
Zooplankton Heteropoda 1400 Vinogradov (1961)"
Pteropoda T60-2270 Smayda (1970)"
Nauplii & copepiodids 5-28 Paffenhoffer & Knowles (1979)"
Crustacae 20-150 Small et al. (1979)"
. Salps 450-2700 Bruland & Silver (1981)
Fecal material )
Aggregate 100 Fowler & Knauer (1986)"
Fecal pellets 36-376 Smayda (1969)"

Figura 13: Velocitats de sedimentaci6 per a diferents mircroorganismes marins [16].

S’ha de tenir present que el model utilitzat en qliestié presenta molt de tipus de
limitacions alhora de poder representar una diatomea més fidedigne a la realitat. Un
dels principals problemes ha estat la divergencia del metode a valors caracteristics
del bending resistance de les diatomees on s’ha hagut d’utilitzar un valor molt ordres
menors, tot i aquesta dificultat s’ha pogut solucionar imposant una forma redona
(cilindrica 3D) de perimetre constant obtenen a canvi una limitaci6 en la forma de
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les diatomees. Per altra banda, 'estructura de la membrana (fristula) és bastant
complexa. Tal com hem comentat a la seccid 3, a més de la seva gran rigidesa
aquesta presenta porositat (irregular a lo llarg de la seva superficie) i capacitat de
compressié per oposar-se a la flexié per lo que déna lloc a un model mecanic dificil
d’implementar. Una altre limitacié important del model és que les diatomees no
sembla que s’hagin d’aturar d’enfonsar-se (suposant una columna d’aigua infinitament
llarga), aixo podria donar-se per la elevada densitat inicial d'una de les vesicules per
lo que es tindria que estudiar per a diferents configuracions. Un altre factor a tenir en
compte és que les nostres diatomees actuen davant la tensié tallant del fluid de forma
immediata a escales de mil-lisegons, lo cual no resulta realista. Aixi dons, es podria
imposar la condicié de que les densitats variin en funcié del shear stress només cada
X passos de temps o implementar un model més realista introduint un mecanisme de
resposta que sigui retardat i que el sistema de deteccié d’estres també pogués fer una
mitjana dels valors de les oscil-lacions rapides que es puguin produir. Els sistemes
d’equacions amb retard sén tot un camp d’estudi en si mateix sent clau per ambits
com la fisica del laser. Pero aixo suposaria un temps de simulacié majors i per tant
un cost computacional també més gran per a ambdds casos.

A pesar de tot aixo, el codi funciona en tot moment d’acord a les equacions del continu
i conserva la incompressibilitat del fluid a pesar de la baixa resolucié amb que s’han
discretitzat. A més de donar lloc a resultats que serien d’interes per ampliar futurs
estudis sobre si la regulacié dinamica de la densitat podria explicar la formacié de
cadenes de diatomees aixi com proves experimentals per a diferents tipus de situacions.
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