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Resumo. O estudo da reologia (1) a partir do cisalhamento de um meio granular é estudado
em relacdo a quantidade adimensional que é denominada niimero de inércia I. Um dos princi-
pais objetivos nos estudos relacionados a reologia (1) € a verificacdo do funcional que rege a
dependéncia entre as varidveis reoldgicas, como a granulometria dos grdos e suas interagoes.
Neste trabalho, realizamos simulagées utilizando o método de Dindmica Molecular através da
técnica Gear Predictor-Corrector de 3% ordem e empregando o algoritmo Velocity Verlet. Nesta
etapa, o objetivo foi verificar o comportamento do perfil de velocidades médias dos grdos du-
rante o escoamento de um material granular confinado através de um funil bidimensional.
A verificacdo foi realizada a partir da comparacdo dos dados de simulacdo com a previsdo
analitica para o comportamento da velocidade em funcdo da distdncia até o centro de um funil
bidimensional utilizando o principio da conservagcdo de massa.

Palavras-chave: Materiais granulares, Dindmica molecular, Reologia, Niimero de Inércia, Es-
coamento de graos.

1. INTRODUCAO

A reologia (1) é um tema que tem atraido bastante atengdo da literatura nos ultimos anos
por ser um assunto de extrema importancia, tanto a academia quanto para a industria. Materiais
granulares sdo constituidos de graos em contato formando um sistema de particulas compre-
endendo conjuntos de graos individuais ou aglomerados, que podem abranger vdrias ordens
de magnitude em tamanho. Brita, carvao, areia, arroz e café sdao alguns exemplos de mate-
riais granulares encontrados em nosso dia a dia. As propriedades mecanicas macroscopicas
desses materiais estdo ligadas as propriedades mecanicas de cada componente, bem como as
suas interagdes (Atman et al., 2005; da Cruz et al., 2005). Materiais granulares sdo atuantes
em diversas dreas, como na agricultura, na industria de constru¢do e industria farmacéutica. O
deslocamento e o estoque de graos foram as primeiras adversidades que surgiram, e até hoje
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métodos obsoletos e ineficazes sdo empregados para realiza¢do dessas fun¢des. Com o avango
da industria, esses materiais passaram a ser utilizados em métodos cada vez mais relevantes
e a necessidade do refinamento das técnicas cominou por uma melhor compreensdo de suas
propriedades, exigindo uma demanda por descrigdes mais nitidas dos fendmenos envolvendo
materiais granulares (Atman et al., 2005). O meio granular pode exibir diferentes estados da
matéria e variedade de comportamentos com propriedades tunicas. Dependendo do modo como
¢ empregado, um material granular pode se comportar como um sélido, um liquido ou um
gas. A capacidade de um conjunto granular tem de se comportar como um sélido, um liquido
ou mesmo um gas dependendo da conducio externa estd relacionada a ocorréncia de estados
metaestaveis, além disso, esses materiais podem manifestar histerese € uma série de outros
fendmenos. Estes materiais sao desordenados no nivel dos graos, mas se comportam como um
s6lido ou um fluido no nivel macroscépico, exibindo fendmenos como arqueamento, avalanches
e segregacao(Duran & Reisinger & Gennes, 1999; Atman et al., 2005; Andreotti & Forterre &
Pouliquen, 2013).

O estudo dos materiais granulares € hoje um dos temas de pesquisa em fisica tedrica mais
relevantes, pois nenhuma teoria consolidada foi capaz de prever os fendmenos apresentados por
estes materiais (Duran & Reisinger & Gennes, 1999; Atman et al., 2005). Seja pela ubiquidade
desses materiais em nosso quotidiano, seja pelo grande impacto industrial de suas aplicacoes,
este tema € hoje de amplo interesse de pesquisadores (Andreotti & Forterre & Pouliquen, 2013).

Além da area académica, as industrias de cimento, farmacéutica, alimenticia e petrolifera
sdo possiveis favorecidas pelos eventuais frutos do presente projeto. Na drea académica, os
aspectos fisicos, matematicos e computacionais sdo de significativa relevancia para inimeras
disciplinas tais como ciéncia dos materiais, geologia, engenharia civil, matemaética aplicada,
computacdo e modelagem computacional (Duran & Reisinger & Gennes, 1999; Atman et al.,
2005; Andreotti & Forterre & Pouliquen, 2013).

O estudo da reologia j(/) a partir do cisalhamento de um meio granular é estudado em
relacdo a quantidade adimensional que é denominada como nimero de inércia (/), como pode
ser visto na Eq. (1), que descreve a propor¢ao de massa m para as forcas de inércia e pressao.
Seu valor estd vinculado diretamente as particularidades do regime, portanto para um regime
quasi-estdtico (I < 1072) e para um regime colisional (I > 0,2) (da Cruz et al., 2005).

m
I =794/—= 1

N p o))

Um dos principais objetivos nos estudos relacionados a reologia (/) é a verificagdo do

funcional que rege a dependéncia entre as varidveis reoldgicas, como a granulometria dos graos

e suas interagdes. Assim, o coeficiente de atrito efetivo i (Eq. (2)), a pressdo P e a tensdo de

cisalhamento S, interferem efetivamente na funcdo da taxa de cisalhamento + (da Cruz et al.,
2005).

pw==5 2

Nesta etapa, o objetivo foi verificar o comportamento do perfil de velocidades médias dos
graos durante o escoamento de um material granular confinado através de um funil bidimen-
sional. Considerando um sistema sem gravidade e com uma pressdo aplicada nas camadas
mais externas, retiramos graos do centro do sistema e os recolocamos na margem da amostra
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formada, conforme a Figura 1 demonstra. Esse tipo de geometria permite que ocorra o cisalha-
mento onde o nimero de inércia varia em fun¢ao da distancia até o centro do funil.

Este trabalho tem como objetivo final obter a razdo entre a diferenca das tensdes medidas
pela soma das mesmas em fun¢do do numero de inércia, mas como primeira etapa a verificagao
foi realizada a partir da comparacdo dos dados de simulagdo com a previsdo analitica para o
comportamento da velocidade em funcdo da distancia até o centro de um funil bidimensional
utilizando o principio da conservagao de massa.

2. METODOLOGIA

Realizamos simula¢des utilizando o método de Dinamica Molecular através da técnica Gear
Predictor-Corrector de 32 ordem empregando o algoritmo Velocity Verlet. Dadas as posi¢cdes e
velocidades das particulas no tempo ¢, tentamos prever as posi¢des, velocidades e aceleracdes
em um tempo t + At, usando os valores atuais dessas grandezas.

A ideia geral de um passo de simulacido de Dinamica Molecular é baseada em um algoritmo
Predictor-Corrector: primeiramente se faz a lista de particulas vizinhas (Procura de Vizinhos),
entdo prediz onde estardo as particulas no instante de tempo subsequente (Preditor), busca os
contatos que foram formados com a predicao (Detectar Contatos), calcula as for¢as entre cada
particula em contato (Calculo de Forcas) e corrige as predicdes de velocidade e aceleracao de
cada particula (Corretor). Dadas as posicdes das particulas, velocidades e outras informacgodes
dindmicas no tempo ¢, tentamos obter as velocidades das posicdes em um momento posterior
t + At, com um grau de precisdo suficiente. Se a trajetdria cldssica é continua, entdo uma
estimativa da posicao, velocidade e acelaracdo no tempo ¢ + At pode ser obtida pela expansao
em série de Taylor em torno do tempo até segunda ordem (Allen & Tildesley, 1987).

As listas de Verlet sdo utilizadas em simulagdes de Dindmica Molecular para manter efici-
ente a procura de vizinhos, o sistema € dividido em ‘“‘caixas” e cada caixa conhece seu vizinho.
Na simulag¢do, o célculo das forgas € feito tendo em vista unicamente as particulas da lista, que
¢ atualizada com frequéncia menor do que a frequéncia com que sdo calculadas as forcas (Allen
& Tildesley, 1987). O uso de listas para identificar os vizinhos mais proximos reduz o custo
computacional. A complexidade total do algoritmo, pela teoria de andlise de complexidade €
N log (N), sendo N o nimero de particulas do sistema, lembrando que para procura usual a
complexidade do algoritmo era igual a O(N?)

Neste trabalho, os experimentos numéricos sao executados em sistemas granulares bidimen-
sionais formados de graos e sujeitos a uma pressao de confinamento aplicada nas camadas mais
externas. O cédigo foi implementado em linguagem Fortran utilizando os parametros descritos
na Tabela 1.

Tabela 1- Pardmetros do sistema

, ) Constante .
Numero ) Coeficiente . Pressao Coeficiente

Raio Raio de mola )

de p , de de de atrito
~ (min/max) . Central normal .
Graos Amortecimento Confinamento ) efetivo
e tangencial
11000 0,3¢e0,5 50 10 2000 1000 e 750 0,5

O modelo reolégico de Cundall e Strack, que apresenta a interacao entre 0s graos, con-
siste em considerar uma mola na dire¢do tangencial e outra na dire¢do normal para simular o
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contato mecanico entre dois graos (da Cruz et al., 2005). Promove-se a dinamica do cisalha-
mento quando retiramos graos do centro da amostra e os depositamos na extremidade do padrao
formado com uma determinada periodicidade, conforme ilustra a Fig. 1.

Figura 1- Padrdo formado pelos grios.

3. RESULTADOS

Buscamos relacionar o perfil de velocidades por meio do estudo computacional do es-
coamento de grdos confinados. A etapa de verificacdo do modelo foi realizada a partir da
comparacdo dos dados de simulacdo com a previsdo analitica para 0 comportamento das velo-
cidades, utilizando o principio da conservacdo de massa, para obter o funcional da velocidade
em funcdo da distancia até o centro de um funil bidimensional.

Na Eq. 3, 0 representa a espessura da faixa na qual os graos estdo submetidos a uma pressao
de confinamento aplicada a partir de uma distancia (R). A medida de R é obtida a partir do

centro da circunferéncia. A varidvel ¢ configura o fator de empacotamento e % a drea de um
grdo. Para a equagdo do lado direito da igualdade, 7 indica a taxa em que os graos sdo retirados
da amostra e At o tempo gasto para o grao retornar a amostra. Logo, esta equagcdo mostra duas
maneiras de se obter o nimero de particulas. Do lado esquerdo a partir da lei de conservagao
de massa e do lado oposto a partir da taxa de extracao de graos.

027 R .

Sabendo que,
5 = v(R)AL )
d=2r )
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onde 7 € o raio do grao

R)A2TR

: 7)Td2 /Z © ©
nd?

v(R) = SRo @)
nr?

v(R) = 2R (8)

Isolando v, obtemos:

nr? 1

Nota-se que a dependéncia de v em fung¢do do raio R € hiperbolica. Deste modo, na Figura
2 € mostrado o ajuste hiperbdlico dos dados de simulacao, os dados experimentais (simbolos
na Figura 2) e o resultado analitico. Percebe-se a excelente concordancia verificada entre a
previsao tedrica e os dados de simulacdo que permitem concluir que a fase de verificagao foi
bem sucedida.
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Figura 2- Velocidade média dos graos em funcdo da distincia.

No gréfico a curva na cor azul representa um ajuste de fungdo hiperbdlica e a curva na cor
vermelha representa a teoria. Nota-se que o valor previsto na teoria € v(R) = 6,59210° 1/R é
bastante satisfatério de acordo com a inspe¢ao visual da Figura 2.
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4. CONCLUSOES

Este trabalho dispde como objetivo obter a razdo entre a diferencga das tensdes medidas pela
soma das mesmas em fun¢do do nimero de inércia, através da primeira etapa a verificagdao a
partir da comparacao dos dados de simula¢do com a previsdo analitica para o comportamento da
velocidade em fungdo da distancia até o centro de um funil bidimensional utilizando o principio
da conservagdo de massa.

A partir desse objetivo, estudamos o perfil de velocidades por meio de simulagdes com-
putacionais durante o escoamento de um material granular confinado. Este modelo para perfil
de velocidades foi verificado através de cdlculos tedricos utilizando o principio da conservagdo
da massa para obter o funcional da velocidade, que descreve a velocidade média dos graos em
fungio da distancia até o centro do funil. O valor previsto na teoria v(R) = 6,59210° 1/R nos
permitiu comparar com o valor obtido a partir dos dados de simula¢ao com a previsao analitica
v(R) = 6,28210° 1/R. Nota-se que o valor previsto na teoria v(R) = 6,59210 1/R € bas-
tante satisfatério de acordo com a inspegio visual da Figura 2. E possivel perceber a excelente
concordancia verificada entre a previsao tedrica e os dados de simulagdo que permitem concluir
que a fase de verificac@o foi bem sucedida. A préxima etapa neste trabalho serd a obtengdo de
perfis de tensdo normal e tangencial desse sistema.
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REOLOGICAL COMPUTATIONAL STUDY DURING GRAIN DISPLACEMENT

Abstract. The study of the rheology 11(I) from the shear of a granular medium is studied in
relation to the dimensionless quantity that is denominated as number of inertia (I). One of
the main objectives in the studies related to rheology (1) is the functional verification that
governs the dependence of rheological variables, such as grain size and their interactions. In
this work, we performed simulations using the Molecular Dynamics method using the Gear
Predictor-Corrector technique of 3rd order and using the Velocity Verlet algorithm. In this step,
the objective was to verify the behavior of the average grain velocity profile during the flow of a
confined granular material through a two-dimensional funnel. The verification was performed
by comparing the simulation data with the analytical prediction for the velocity behavior as a
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function of the distance to the center of a two-dimensional funnel using the principle of mass
conservation.

Keywords: Granular materials, Molecular dynamics, Rheology, Inertia number, Displacement
of grains.
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