
Παντα  ρει 	  

inside,	  outside,	  above,	  below	  and	  around	  us	  

~	  1	  m	  

~	  10	  nanom	  

~	  100	  Km	  

~	  10-‐100	  µm	  

~	  1	  µm	  

~	  1	  nm	  

-‐ FOOD	  
-‐ PHARMACEUTICAL	  

~	  1-‐10	  nm	  

-‐ NON-‐LIENAR	  PHYSICS	  
-‐ OUT-‐OF-‐EQUILIBRIUM	  SM	  

-‐ QUANTITATIVE	  BIOLOGY	  

~1	  a.u.	  and	  larger	  ...	  

-‐ ASTROPHYSICS	  
-‐ SOLAR	  PHYSICS	  

-‐	  METEOROLOGY	  
-‐	  CLIMATOLOGY	  

-‐ BIO-‐ENGINEERING	  
-‐ POPULATION	  DYNAMICS	  
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-‐ A	  guided	  short	  tour	  around	  a	  mesoscopic/kine`c	  numerical	  tool:	  
	  	  La@ce	  Boltzman	  EquaDons	  

-‐ Fluctua`ng	  Hydrodynamics	  
-‐ Soay	  Glass	  Material	  



Boiling	  Fluids	  Droplets/Par`cles	  in	  Turbulence	  	  

! 	  How	  the	  Heat	  Transport	  in	  a	  Rayleigh-‐
Bènard	  Cell	  is	  affected	  by	  the	  presence	  of	  
bubbles	  ?	  

! 	  How	  Droplets	  interact	  with	  small	  scales	  
Turbulence	  ?	  

! 	  Dynamics	  of	  Single	  Droplets:	  bounded	  vs	  
unbounded	  geometries	  ?	  

! 	  How	  The	  Rheology	  of	  a	  Collec`on	  of	  
Droplets	  is	  affected	  by	  confinement?	  

! 	  How	  to	  correcty	  control	  surfactant	  
dynamics	  at	  the	  interfaces?	  

! 	  How	  the	  slip	  at	  the	  liquid-‐solid	  interfaces	  
is	  affected	  by	  roughness	  and	  wegability	  ?	  

Nanofluids	  Membranes	  

Droplets	  in	  Microfluidics	   Soa-‐Glassy	  Materials	  

LBM	  for	  Complex	  Fluid	  Dynamics:	  Why	  &	  Where	  ?	  



Where	  to	  Sit	  Across	  the	  scales?	  

MICROSCOPIC	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  
(MOLECULAR	  DYNAMICS)	  

MACROSCOPIC	  

(NAVIER-‐STOKES)	  

ConDnuum	  DescripDon	  

KineDc	  ‘Inspired’	  EquaDons	  

       MESOSCOPIC	  

	  	  	  	  	  	  	  	  (LATTICE	  BOLTZMANN)	  

Chapman-‐Enskog	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  
(Mul`-‐Scale	  Lakce	  Theory)	  

Supra-‐molecular	  
Framework	  for	  lakce	  

interac`ons	  

….	  



" 	  	  	  	  	  	  Small	  Set	  of	  Veloci`es	  

" 	  	  	  	  	  	  	  	  	  Connects	  2	  sites…exact	  streaming	  preserved	  	  

" 	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  Real	  Number:	  par`cle	  pdf	  	  on	  space-‐`me	  loca`on	  	  	  	  

Lakce	  Boltzmann:	  Basics	  &	  Conserva`on	  Laws	  

How	  to	  access	  coarse	  grained	  variables?	  



Coarse	  Grained	  Fields:	  

(Density)	  

(Momentum)	  

Lakce	  Boltzmann:	  Basics	  &	  Conserva`on	  Laws	  

" 	  Linearized	  Boltzmann	  Equa`on	  

" 	  Fully	  Discre`zed	  (`me	  and	  space)	  

" 	  Sites	  	  	  	  ,	  	  and	  Lakce	  Spacing	  	  	  

" Time	  	  	  	  ,	  `me	  step	  	  	  	  

Mass	  Conserva`on!	  
Momentum	  Conserva`on!!	  
Locality	  !!!	  



Increasing	  Complexity:	  Mul`component	  LBM	  

Coarse	  Grained	  Fields:	  

(Density)	  

(Momentum)	  

Mass	  Conserva`on!	  
Global	  Momentum	  Conserva`on	  
Locality	  !!!	  

Real	  Number:	  par`cle	  pdf	  on	  space-‐`me	  loca`on	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  for	  component	  



Coupling	  Strength	  	  Parameter	  regulates	  
the	  Force	  intensity	  

A	  Few	  Reference	  Works:	  
How	  to	  raDonalize	  the	  
outcome	  of	  numerical	  

simulaDons	  ?	  

Lakce	  Mean-‐Field	  Interac`ons	  (Shan-‐Chen)	  

X.	  Shan	  &	  H.	  Chen,	  Physical	  Review	  E	  47,	  1815	  (1993)	  
X.	  Shan	  &	  H.	  Chen,	  Physical	  Review	  E	  49,	  2941	  (1994)	  

M.	  Sbragaglia	  &	  X.	  Shan,	  Physical	  Review	  E	  84,	  036703	  (2011)	  
X.	  Shan,	  Physical	  Review	  E	  77,	  066702	  (2008)	  

Relax	  to	  Equilibrium+Forcing	  

Non	  Ideal	  Lakce	  Fluids:	  Basic	  Ideas	  

	  R.	  Benzi,	  J.	  Chem.	  Phys.	  131,	  104903	  (2009)	  



Total	  Density	  

Order	  Parameter	  

Double	  well	  structure	  

fixed	  

Bulk Free Energy 

Mauro	  Sbragaglia	   DSFD	  2015,	  12-‐17	  July	  2015	  Droplets	  &	  Emulsions:	  Dynamics	  &	  Rheology	  

Equilibrium	  Proper`es:	  Bulk	  Densi`es	  

	  R.	  Benzi,	  J.	  Chem.	  Phys.	  131,	  104903	  (2009)	  

Lagrange	  Mul`pliers	  



Fluctua`ng	  Mul`component	  Lakce	  Boltzmann	  



Fluctua`ng	  
(Stress/Flux)	  

Normal	  Modes	  Decomposi`on	  of	  Surface	  distor`ons	  

Fluctua`ng	  Mul`component	  Lakce	  Boltzmann	  



Fluctua`ng	  Mul`component	  Lakce	  Boltzmann	  

Mode	  decomposi`on	  of	  the	  fluctua`ons	  in	  the	  number	  density	  

Linear	  Langevin	  Equa`on	  !!!	  

Equilibrium	  Correla`ons	  (Entropy	  Matrix)	  	  

Fixed	  by	  FDT	  (Fluctua`on	  Dissipa`on	  Theorem)	  

Perturba`on	  around	  equilibrium	  state	  at	  rest	  

How	  to	  Properly	  Formulate	  the	  Noise	  terms?	  

	  Belardinelli	  et	  al.,	  Phys.	  Rev.	  E	  91,	  023313	  (2015)	  

Input	  for	  the	  Theory	  



Modelling	  SoW-‐Glassy	  Materials	  	  



Frustra`on	  Mechanism	  at	  the	  interface	  

1	  st	  Belt	  
Idea:	  Mul`range	  Poten`als	  NN	  &	  NNN	  

2	  nd	  Belt	   Inhibi`on	  of	  	  Coalescence	  

! 	  “Simple”	  Lakce	  (compe`ng)	  	  Interac`ons	  

! 	  A	  variety	  of	  Rich	  Effects	  
! 	  Control	  over	  these	  effects	  ?	  

Droplets	  Coalescence	  

Pseudo-‐Poten`al	  

A	  Few	  Reference	  Works:	  

-‐M.	  Sbragaglia	  et	  al,	  SoH	  MaJer	  8,	  10773-‐10782	  (2012)	  

-‐R.	  Benzi	  et	  al,	  J.	  Chem.	  Phys.	  131,	  104903	  (2009)	  

-‐R.	  Benzi	  et	  al,	  Europhys.	  LeJ.	  91,	  14003	  (2010)	  



Modelling	  of	  Disjoining	  Pressure	  

Derjaguin	  &	  Churaev,	  J.	  Colloid.	  Interface	  Sci.	  66,	  389	  (1978)	  

Droplets	  Coalescence	  

bubble/droplet	  

bubble/droplet	  

thin	  film	  
∏>0	  ∏<0	  No	  Coalescence...why?	  

.....Because	  you	  have	  a	  Posi`ve	  disjoining	  pressure	  



Order Parameter (bare	  NN)	  

(Compe`ng	  NN	  &	  NNN)	  

Disjoining	  Pressure	  From	  Lakce	  Kine`c	  models	  

Disjoining	  Pressure	  defini`on	  based	  on	  ‘film	  tension’	  

Exactly	  computed	  on	  the	  lakce	  

Analy`cal	  with	  the	  exact	  pressure	  tensor	  	  
(differen`al	  equa`on-‐>	  Profile)	  



Oil	  in	  water	  Emulsion	  

! Yield	  Stress	  (Solid	  below)	  
! Non-‐Newtonian	  (above	  yield	  Stress)	  

! Effect	  of	  Confinement	  (Coopera`vity	  Effects)	  

Rheology	  of	  Soa	  Glassy	  “Materials”	  

High	  Packing	  Frac`on	   Lower	  Packing	  Frac`on	  

ξ	


So
lid
	  

Herschel-‐Bulkley	  Model	  



! Yield	  Stress	  (Solid	  below)	  
! Non-‐Newtonian	  (above	  yield	  Stress)	  

! Effect	  of	  Confinement	  (Coopera`vity	  Effects)	  

W

ξ	
 ξ∼W	  ?	


Rheology	  of	  Soa	  Glassy	  “Materials”	  

Goyon	  et	  al,	  Nature	  (2008)	  

Oil	  in	  water	  Emulsion	  

	  coopera`vity	  does	  not	  mager	   	  coopera`vity	  magers	  



! Yield	  Stress	  (Solid	  below)	  
! Non-‐Newtonian	  (above	  yield	  Stress)	  

! Effect	  of	  Confinement	  (Coopera`vity	  Effects)	  

Diffusion	  equa`on	  for	  the	  Fluidity	  

W

ξ	
 ξ∼W	  ?	


Fluidity	  

“Bulk”	  Fluidity	  

Rheology	  of	  Soa	  Glassy	  “Materials”	  

Oil	  in	  water	  Emulsion	  



Plas`c	  Events:	  LBM	  with	  Different	  Load	  Condi`ons	  
Oscilla`ng	  Strain	  (OS)	  Boundary	  Condi`ons	  

Probability	  Distribu`on	  of	  size	  of	  Plas`c	  Rearrangement	  
(Different	  Flow	  Condi`ons:	  CF	  (Couege	  Flow);	  OS	  (Oscillatory	  Strain))	  

Dollet,	  Scagliarini	  &	  Sbragaglia,	  Jour.	  Fluid.	  Mech	  776,	  556	  (2015)	  



Conclusions	  
! La@ce	  Boltzmann:	  

! 	  Direct	  Link	  with	  Hydrodynamics	  (Chapman	  Enskog)	  

! Easy	  Handling	  of	  Boundary	  Condi`ons	  
! Flexibility	  in	  modelling	  Non-‐Ideal	  interac`ons	  (Shan-‐Chen,	  Free-‐Energy,	  
Lee-‐Fisher,	  Color	  Models,	  approaches)	  

! Solid	  Background	  (at	  least	  Single-‐Phase	  with/without	  Thermal	  Fluctua`ons	  …see	  
Shan	  et	  al.	  Jour.	  Fluid.	  Mech.	  	  (2006);Dunweg,	  Shiller,	  Ladd,	  Phys.	  Rev.	  E	  (2007))	  

! Useful	  in	  Revealing	  InteresDng	  Physics	  of	  Complex	  Fluid	  Dynamics	  
problem…and	  Beyond:	  	  

! Microfluidics	  Droplets	  (Surface	  tension,	  wegaibility	  Gradients,	  strong	  Confinement,	  
Boundary	  Condi`ons,	  etc	  etc)	  

! Soa-‐Glassy	  Rheology	  (Onset	  of	  Mo`on,	  Fluidity,	  Spa`al	  Stress	  Correla`ons,	  etc	  etc)	  

! Coupling	  with	  Atomis`c	  Scales	  (Fluctua`ng	  Hydrodynamics)	  
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A	  simple	  (textbook)	  example	  on	  how	  to	  set	  Noise	  

Mo`on	  of	  par`cle	  with	  mass	  m	  in	  a	  fluid:	  total	  Force	  due	  to	  the	  other	  parDcles	  in	  the	  fluid	  

Mean	  Squared	  Velocity	  at	  equilibrium	  (t	  >>0)	  is	  not	  reproduced	  !!	  Modify	  above	  picture	  !!	  

Observed	  Randomness	  in	  the	  individual	  trajectory:	  add	  Random	  Force	  

Dominated	  by	  FricDon:	  Is	  this	  the	  whole	  Story	  ?	  

Langevin	  EquaDon	  fot	  Brownian	  Par`cle	  

Both	  FricDon	  and	  Random	  Force	  come	  from	  the	  bath:	  Any	  fundamental	  relaDon	  ?	  

More	  commonly	  presented	  view	  

Fluctua`on	  Dissipa`on	  Rela`on	  



Where	  to	  Sit	  Across	  the	  scales?	  

MICROSCOPIC	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  
(MOLECULAR	  DYNAMICS)	  

MACROSCOPIC	  

(NAVIER-‐STOKES)	   ….	  

! Can	  we	  explore	  “Complex	  Hydrodynamics“	  with	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  

Capillarity	  Phenomena	  via	  a	  Coarse	  grained	  descrip`on?	  

	  	  YES	  !!!	  A	  possibility	  is	  the	  La@ce	  Boltzmann	  Method	  


