Métodos de discretizaciéon para ecuaciones fluctuantes
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La simulacién de procesos hidrodindmicos multiescala
es a menudo abordada con mallados arbitrarios que
permiten resolver con precision aquellas regiones en la
que los campos cambian mas fuertemente en ciertas re-
giones de interés. Cuando estas regiones tienen tamarfos
mesoscopicos, empiezan a ser importantes las fluctua-
ciones térmicas.

En este trabajo! proponemos la elaboracién de algorit-
mos de simulacién en mallados arbitrarios que incluyan
fluctuaciones térmicas de manera consistente. A partir
de la definicién formal de unos ciertos operadores de con-
tinuacién y discretizaciéon (que verifican propiedades de
localidad y consistencia lineal), elaboramos segun el es-
quema de residuos pesados un algoritmo de elementos
finitos basados en la teselaciéon de Delaunay.

Tomando como ejemplo paradigmatico una ecuacion
de difusion no lineal,
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consideramos dos ejemplos para el funcional de energia li-
bre Flc(r,t)]: un modelo gaussiano cuadrético en la con-
centraciones y un modelo correspondiente a la energia

libre de Cahn-Hilliard?>. En ambas situaciones compro-
bamos que la parte determinista de la ecuacién de di-
fusién discreta respeta los dos ingredientes fundamentales
de dicha ecuacion: conservacién del nimero de particulas
y existencia de un teorema H. Que el algoritmo discreto
respete este ultimo requisito es fundamental para la for-
mulaciéon termodindmicamente consistente de las fluc-
tuaciones térmicas. Estas se formulan de tal manera
que se satisface el teorema de fluctuacion—disipaciéon. Se
observa que, mientras que las variables hidrodindmicas
estan definidas en los nodos de la malla arbitraria, los
ruidos térmicos estan definidos en los simplex de la red
(tridngulos en 2D, tetraedros en 3D). Estos resultados
generalizan a mallados arbitrarios frente a resultados pre-
vios para la discretizacion de la ecuacién de difusién en
mallados regulares?.
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