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Resumen

Se presenta una formulacién genérica de un método de empaquetamiento de particulas basado en
un método constructivo de avance frontal y para la generacion de las dimensiones de las particulas
se utilizan las técnicas de Monte Carlo. Este puede ser utilizado para obtener empaquetamientos
virtuales de particulas de diversas formas geométricas, empleando para ello distribuciones continuas,
discretas y empiricas en la obtencién de las dimensiones de las particulas. Este algoritmo de
empaquetamiento es tan flexible que permite disponer de varias alternativas de establecimiento del:
Frente inicial de avance, técnicas de seleccion de frente de avance, construccién de la particula en
contacto con otras, y deteccion de intercesiones. Finalmente se efectlan aplicaciones basicas del
algoritmo, demostrando su efectividad para la generacion de altas cantidades de particulas. De modo
analogo se obtienen medios altamente porosos con solo hacer una nueva inclusién de técnicas en el
algoritmo, lo que demuestra su efectividad en estos casos. Se ilustra el empleo del algoritmo al caso
de empaquetamientos reales de particulas empleando curvas granulométricas, aspecto que evidencia
las potencialidades del algoritmo a casos reales. Como colofén se emplea el mismo en la obtencién
de los empaquetamientos de particulas en el mundo de la ingenieria.

Palabras claves: empaquetamiento de particulas, método de elementos discretos, método de
avance frontal

Abstract

A generic formulation of a new method for packing particles is presented. It is based on a constructive
advancing front method, and uses Monte Carlo techniques for the generation of particle dimensions.
The method can be used to obtain virtual dense packings of particles with several geometrical shapes.
It employs continuous, discrete and empirical statistical distributions in order to generate the
dimensions of particles. The packing algorithm is very flexible and allows alternatives for: 1- The
direction of the advancing front (inwards or outwards), 2- The selection of the local advancing front, 3-
The method for placing a mobile particle in contact with others and 4- The overlap checks. The
algorithm also allows obtaining highly porous media when it is slightly modified. The use of the
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algorithm to generate real particle packings from grain size distribution curves, in order to carry out
engineering applications, is illustrated. Finally, basic applications of the algorithm, which prove its
effectiveness in the generation of a large number of particles, are carried out.

Key words: particle packing, Discrete Element Method, advancing front method

INTRODUCCION

Las técnicas de modelacion con métodos de particulas son alternativas que actualmente se estan
desarrollando en el contexto de la mecénica computacional. El Método de Elementos Discretos (MED) es una
tecnologia dentro de los métodos de particulas. Como mismo el Método de Elementos Finitos necesita
discretizar el medio en elementos finitos, en el MED es necesario disponer de un empaquetamiento inicial de
particulas. El desarrollo de técnicas de empaquetamiento es un tema esencial en la aplicacion del MED. Aunque
existen diferentes formulaciones para distintos tipos de particula, la mas trabajada es el caso de esferas debido
principalmente a su simplicidad. La gran variedad de técnicas de generacion de empaquetamientos puede
dividirse en dos grandes grupos: las técnicas dinamicas [1-4] y las técnicas constructivas [5-7].

Las técnicas dindmicas se basan en los movimientos y cambio de tamafio de las particulas a través de varios
pasos de tiempo. Los movimientos de las particulas pueden ser calculados a través de modelos puramente
geométricos o a través de modelos dindmicos, donde cada particula tiene una o mas propiedades fisicas,
permitiendo encontrar una posicién de equilibrio dependiendo de la interaccion con las demas particulas. Dentro
de las técnicas dinamicas se encuentran: compresion isotropica, crecimiento de particulas, disposicion
gravitacional, disposicion por capas (multi-layer undercompaction method), técnicas de agrupamiento colectivo
(collective rearrangement techniques).

En las técnicas constructivas, los calculos son puramente geométricos; la posicién y a menudo el tamafio de
cada particula es mantenido durante todo el proceso. Por lo tanto, estos métodos son relativamente rapidos y
tienden a respetar leyes de distribucién de tamafio de particula. En varios contextos, las técnicas constructivas
son consideradas como solucion ventajosa comparada con las dindmicas. Dentro de las técnicas constructivas
se encuentran: arreglos regulares de particulas (regular arrangements), modelo de inhibiciébn secuencial
(sequential inhibition model), técnicas de sedimentacion (sedimentation techniques), técnicas de frente cerrado
(closed front technique), algoritmo de empaquetamiento hacia dentro (inwards packing algorithm).

La diferencia mas significativa entre las técnicas dinamicas y constructivas es que las primeras presentan un
alto costo computacional, mientras que en cuanto a fraccion de volumen y otras técnicas de evaluacion de los
empaquetamientos de particulas, las constructivas son ligeramente superiores. Las tendencias de desarrollo de
estas técnicas actualmente, es desarrollar alternativas que superen las desventajas sefialadas en cada caso, y
se vislumbra que la mejor alternativa es el uso combinado de estas técnicas, es decir, emplear primeramente
técnicas constructivas con control estadistico de las geometrias de las particulas y de la fraccion de volumen,
entre otros aspectos, para finalmente aplicar al sistema de particulas resultante una técnica dinAmica de
mejoramiento [6, 7].

Las técnicas de generacion y empaguetamiento de particulas estan formuladas para diversos tipos de
geometrias. Para el caso de particulas circulares, se presenta en [6] un algoritmo eficiente y sencillo. La extension
2D a otras particulas de este, como poligonos y elipses, se ha desarrollado en [5], para lo que solo es necesario
formular cémo detectar la interseccién de dos particulas y como hallar el centro de la nueva que se agrega al
empaquetamiento de manera que esté en contacto exterior con otras dos determinadas de antemano. Esta
representacion de las elipses ha sido extendida a 3D [8], aunque en este caso el algoritmo de generacién es
mucho menos eficiente y directo, y esta basado en un esquema de cinematica de no interpenetracion de cuerpos
sélidos, es decir, emplea técnicas dinamicas de empaquetamiento.

El analisis de estado del arte de las técnicas de generacion de particulas para el método de elementos
discretos, deslumbra la necesidad de seguir desarrollando estas técnicas con la finalidad de establecer técnicas
genéricas que posibiliten empaquetar con una misma formulacion diversos tipos de particulas con bajo costo
computacional y que se ajuste a las necesidades de las problematicas del mundo de la ingenieria.
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MATERIALES Y METODOS

Se presenta una nueva variante de generacion de particulas mediante técnicas de avance frontal. La
formulacién del algoritmo se basa en dos pasos esenciales. El primero, de inicializacion, consiste en crear el
frente inicial de avance (grupo de particulas en los bordes de un sistema de particulas durante la generacion de
estas). El segundo, que se repite sucesivamente hasta el final, consiste en la construccion de una nueva particula
en contacto con las que forman el frente de avance actualizdndose este constantemente. Los pasos para la
implementacion computacional del algoritmo de avance frontal propuesto se muestran en el Pseudocédigo 1.

Entrada: tipo de particula, geometria contenedora ¢ (es la region del espacio que contendra
el empaquetamiento)
Paso 1) (Inicializacién)
- Construir n particulas iniciales €1, €2 | €3 , ..., &n, tan cercanas entre si
como sea posible:
E = Cext = {€1, 2,3, ..., €}
Aspectos esenciales del paso:
« Seleccion del tipo de particula (o combinaciones) a generar.

+ Técnica de Monte Carlo para generar la ___ geométrica de las particulas
+ Seleccién de la forma de construir las e; L=1Ln particulas
Paso 2)

Cexe # P Mientras
Paso 2.1) Generar los parametros aleatorios de la nueva particula que serd agregada al

conjunto.  Paso 2.2) (Seleccién de la particula pivote y vecinas de esta) Cpiv =
elemento de Cext vec:= particulas vecinas de
Paso 2.3) P

Intentar construir una particula €new €n contacto con éri» y dos elementos €€ € e¢ de
manera que no corte ningun elemento de E y esté contenida en G.

estgl ext: = chtU {encw} E:= EU{en"’W}
es posible,
-C ;
En caso
Ce:cf: = Coxt — {epiv} contrario

Aspectos esenciales del paso:

» Técnica de Monte Carlo para definir la geometria de las particulas.

« Técnicas de seleccion del frente de avance.

» Construccion de la particula en contacto exterior con otras.

» Técnicas de consulta espacial o busqueda de vecindad.

» Deteccién de intersecciones entre particulas.
Paso 3) (Opcional) Aplicacién de una técnica dinamicas o de reacomodamiento al sistema
de particulas (Este paso se realiza para eliminar inestabilidades fisicas, aumentar la FV,
etcétera).

Pseudocaddigo 1. Algoritmo de avance frontal en 3D
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El algoritmo concluye en un numero finito de pasos lo cual se garantiza debido a que solo un ndmero finito
de particulas de radios acotados pueden estar contenidas en una geometria de volumen finito sin que se
intersequen. Para hacer uso del algoritmo con otros tipos de particulas el cambio fundamental requerido se
encuentra en el procedimiento de colocar una particula en contacto con otras tres. Aunque este procedimiento
puede no ser sencillo para el caso de formas no esféricas, el algoritmo permanece esencialmente igual.

En la figura 1 se muestra un ejemplo del paso 2 del Pseudocddigo 1 para 2D.

i) G idr G

Fig. 1. Ejemplo del paso 2 del Pseudocédigo 1 para 2D

Analisis de complejidad del algoritmo

El algoritmo requiere la entrada de las cotas inferior y superior 7min y 7max respectivamente de los radios de las
particulas. La existencia del intervalo 1 = [rmin, Tmax] que contiene los radios de todas las particulas implica que
existe una cota superior 7z, € N para el nUmero de particulas que pueden ser tangentes a cualquier particula
generada. Esto también implica que existe una cota superior 7zz € N para el nimero de elementos que puede
tener el conjunto ¥ (véase el paso 2.1 del Pseudocédigo 1). Ambos nimeros 7.y 7y solo dependen de I.

Debido a que para encontrar las vecinas de las particulas se usa una divisién regular del espacio en celdas, y
el tamafio de las celdas solamente depende de I, cada calculo de V en el paso 2.1 toma un tiempo 0 (1). Este
hecho, junto a la existencia de nv implica que cada calculo de f (so, 51, 8, G, V, T) en el paso 2.2 tome un tiempo
0(1). La existencia de nv también implica que cada momento en el que se ejecuta el bucle del paso 2.2 su cuerpo
es ejecutado nv (v + 1) /2 veces cuanto més, porque rnv(nv + 1)/2 es el nimero mayor de pares posibles de
elementos diferentes del conjunto V. Ya que la constante nv (nv + 1)/2 depende solamente de I, y el célculo de
f(s0, 54, 5;, G, V, T) toma un tiempo 0(1), se puede afirmar que el paso 2.2 toma un tiempo de U(1) cada vez que
se ejecuta. También se observa que los pasos 1y 2.3 toman un tiempo 0(1) cada vez que son ejecutados. Por
lo tanto, cada paso del algoritmo toma un tiempo de 0(1) cada vez que se ejecuta.

Se puede ver que el paso 1 toma un tiempo 0(1) en la ejecucién completa del algoritmo. El paso 2.2 se ejecuta
exactamente n veces, ya que cada particula se afiade al empaquetamiento exactamente una vez; por lo tanto
toma un tiempo total de O(n). El paso 2.3 también se ejecuta exactamente n veces ya que cada particula es
retirada una sola vez de F, tomando un total de tiempo de 0(n) también. El paso 2.1 se ejecuta exactamente 2n
veces, ya que cada vez que es ejecutado, se ejecutan o bien 2.2 o bien 2.3, pero no ambos; de modo que toma
un tiempo total de O(rn) también. Por todo lo dicho, el algoritmo completo presenta una complejidad de U(n) en su
totalidad.
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Andlisis de complejidad del algoritmo

Varios tipos de particulas pueden ser usados en la aplicacion del MED. Para hacer uso de un tipo de particula
especifico en el algoritmo de avance frontal solo se requiere conocer como determinar las intersecciones entre
particulas y la forma de colocacién de la nueva particula en contacto con otras dos (caso 2D) o con otras tres
(caso 3D). En el presente trabajo, los resultados han sido obtenidos con circulos y esferas, poligonos y poliedros,
conglomerados de circulos y esferas y esferocilindros. Un esferocilindro es un conjunto de puntos que se
encuentran a una distancia fija r de un segmento s, su definicién y métodos de deteccién de intersecciones se
puede consultar detalladamente [9]. Los conglomerados pueden ser usados para aproximar formas simples como
elipses o elipsoides o figuras mas complejas como las de la figura 2.

Fig. 2. Formas aproximadas usando conglomerados

Creacion del frente inicial de avance
Se trata de describir en detalle el paso 1 del algoritmo, en el cual se crea el frente inicial de avance del conjunto
de particulas que se estd generando mediante dicho algoritmo. La forma en que se define el frente inicial de
avance determina que el crecimiento del frente de avance (denotado por la variable C. en el algoritmo) sea de
adentro hacia afuera o viceversa. Sobre este tema existen varias formulaciones reportadas tanto de la variante
de adentro hacia afuera [5, 6, 10, 11], como de afuera hacia adentro [12,14]) y existen aportes de los autores
[15, 16]. La construccion de un frente inicial de avance que determina un crecimiento de adentro hacia afuera
viene dada por los siguientes pasos:
Construccion de un frente inicial de avance que determina una generaciéon de adentro hacia afuera
Paso 1) Hallar un punto po € G tal que ir {d(p, po): p € G} =ir {d(p, 4): p € G} Vg € G, donde d es la métrica
usual en Ry el superindice ¢ denota la funcién complemento de conjuntos. Es decir,
po es el punto mas “interior” de G.
Paso 2) Construir cuatro particulas e1, €2, €3y €4, tales que la media aritmética de sus centros de masa sea po
y cada una de ellas esté en contacto con al menos otra.
Paso 3) Hacer E = C. = {e1, €2, €3, ..., €n}.
Por su parte, la construccién de un frente inicial de avance que determina un crecimiento de afuera hacia
adentro queda formulada por el siguiente pseudocddigo:

Construccion de un frente de avance inicial que determina una generacion de afuera hacia adentro
Paso 1) Hallar un punto po ubicado sobre la frontera de la geometria que se desea llenar con particulas.
Paso 2) Construir cuatro particulas e1, e2, €3y &4, ubicadas alrededor de po y lo mas cercanas posible entre si.
Paso 3) Aplicar el algoritmo. Al hacerlo, en el paso 2.3, en vez de construir es, en contacto con otras tres
particulas, se debe construir ¢x.  en contacto con otras dos particulas y la frontera de la geometria
contenedora. Guardar en la lista E' las particulas obtenidas.
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Paso 4) Hacer E := (. = E'"

Variantes de seleccion del frente de avance

El otro aspecto esencial de algoritmo es el paso 2.2, en el cual se selecciona la particula pivote e, de la lista
Ce ,yelpaso 2.3, en el cual se seleccionan de la lista v , dos particulas vecinas de e, , denotadas por e Y €,.
Antes de cada ejecucion del algoritmo, se fija un criterio para realizar las mencionadas selecciones en las listas
C. y v c. Los posibles criterios que se han tenido en cuenta para escoger un elemento de una lista L son los
siguientes: 1. Seleccién a lo ancho: se escoge el primer elemento de L, 3. - Seleccion a lo profundo: se escoge el
tltimo elemento L y 3 - Seleccion aleatoria: se explica por si sola. En funcién del modo de seleccion de los
elementos de la Lista L, existen 9 posibilidades de determinar el conjunto {e. , e, €} de particulas con las cuales
e estard en contacto. Estas posibilidades son las siguientes: 1. Seleccion a lo ancho en {. con seleccion a lo
ancho en v , 2. Seleccion a lo ancho en C.. con seleccion a lo profundo en v , 3. Seleccién a lo ancho en Cext
con seleccion aleatoria en v , 4. Seleccion a lo profundo en C. con seleccién a lo ancho en v , 5. Seleccion a
lo profundo en C. con seleccién a lo profundo en v , 6. Seleccién a lo profundo en L. con seleccion aleatoria
env ,7.Seleccion aleatoria en C. con seleccién a lo ancho en v , 8. Seleccidn aleatoria en C.. con seleccién
alo profundo en vy 9. Seleccion aleatoria en L. con seleccién aleatoria en v

Construccion de la particula en cantacto

Se han formulado un grupo de técnicas para lograr la construccion de la particula. En los métodos
desarrollados se han subdividido en dos grupos: Construccidon con representacién exacta de la particula y
construccion con representacion aproximada de la particula. Cuando se emplean métodos exactos, la nueva
particula obtenida esta en contacto con todas las que estan fijas. Si en cambio, el método que se utiliza es
aproximado, la nueva particula esta en contacto solo con al menos una de las fijas. Esto disminuye la fraccién de
volumen, el nimero de coordinacion, entre otros aspectos del empaquetamiento obtenido, aunque aumenta la
velocidad de generacién debido a que disminuye el costo computacional. Dentro de los métodos exactos, se tiene
la interseccion de envolventes y la minimizaciéon de la funcién de potencial. La segunda clase de métodos
(aproximados) se compone del acercamiento directo y el acercamiento binario.

Las formulaciones de los métodos exactos, en especifico, la interseccién de envolventes, existian para el
caso de algunas particulas tales como: circulos [6, 17], esferas [17], elipses y poligonos [5]. Aparentemente no
existian formulaciones para los casos de conglomerados de circulos ni de esferas, ni para poliedros. Por este
motivo se formula un método de interseccion de envolventes para estos casos no resueltos, ademas de proponer
una nueva formulacién para el caso de esferas [18]. El método de minimizacion de la funcién de potencial
aparentemente tampoco existia. Dicho método fue formulado [18] y aplicado a diferentes tipos de particula, tales
como circulos, esferas, y otras formas menos frecuentes como los esferocilindros y las supercuadricas. Este
método es totalmente general con respecto al tipo de particula y para su aplicacién solo requiere conocer la
correspondiente funcion de potencial.

Tampoco existian los métodos aproximados de acercamiento directo y acercamiento binario [18]. Estos son
técnicas novedosas para la construccién de particulas en contacto, generales con respecto al tipo de particula.
El primero de ellos ha sido aplicado fundamentalmente a conglomerados de circulos y esferas, y el segundo a
poliedros, supercuadricas y esferocilindros. El acercamiento directo solo requiere de una funcién de deteccion de
interseccién entre pares de particulas, mientras que el acercamiento binario solo requiere una funcién de distancia
direccional entre pares de particulas [18].

Método de interseccidn de envolventes

Sea prij una particula fija y pmov una particula mévil de centro c. Al lugar geométrico descrito por ¢ de manera tal
gue pmov €Sté en contacto exterior con prj, se le llamaré envolvente. El método de interseccion de envolventes en
R#, para trasladar una particula mévil p» de manera que esté en contacto exterior con otras particulas fijas pi,...,
Pn, Sin que haya interseccion, consiste en construir los lugares geométricos descritos por el centro de masas de
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al deslizarse alrededor de cada una de las particulas fijas, y luego hallar las intersecciones de estos lugares

Pm
geomeétricos, para centrar pm en ellas. Ver figura 3.
PS?
Py . P
s i g
il rio! 3
r !
1 ! 1 I
1 | I
1 1 !
I p .,! I p !
1 1 [
1 L8 !
s i 1 '
» 7
\'\ \‘ r
\\ | ’
~ I wL i)
P 1 - = = I
Paz o

Fig. 3. Interseccion de envolventes para el caso de poligonos

Minimizacién de potencial
Mediante este método se puede trasladar la particula moévil para que esté en contacto con las fijas, al igual

que en la interseccién de envolventes.
Para poder ser utilizado se necesita primeramente conocer una funcion continua w(p1, p2) aplicable a pares

de particulas que cumpla la condicion (1):

_f <0sipnp, =0
w(P1, P2) = {> 0 en caso contrario ~.(1)

A partir de esta funcién, se puede demostrar que p1 y p2 estn en contacto exterior sin intersecarse si y solo si
a(p1, p2) = 0. A esta funcidn se le puede llamar funcién de potencial. Ver figura 4.

P o:l€]

Y Paed€l
Fig. 4. Proceso de minimizacidn para el caso de esferocilindros. Los puntos del proceso de iteraciéon
estan unidos por una linea discontinua

Una vez conocida la funcién de potencial w, la solucién al puede ser obtenida al resolver el siguiente
problema de optimizacion:

m lw(ps, pm [xX]] + - + w(pn, pm "[x])|
(2)

5. . X € [ﬂl, bl] X ... X [Uu, b?:l] cCR
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donde el rectangulo [a1, b1] X ... X [aa, By S€ obtiene debido a que se conocen los centros y radios
circunscritos de las particulas fijas y el radio circunscrito de la particula movil.

Método de acercamiento binario y de acercamiento directo

Los métodos de acercamiento binario y de acercamiento directo son métodos aproximados para la
construccion de la particula en contacto exterior con otras; aspecto que implica disponer de otras alternativas
para lograr contacto entre particulas. Para su formulacién se debe primeramente introducir las siguientes
definiciones:

¢, ..., ta:  centros de las particulas ps,..., pa respectivamente, definidas en el problema 1.
T1, ..., Ta:  radios de esferas circunscritas a pu,..., pa respectivamente.
Tm radio circunscrito de la particula pm .

tm = (p1+ -+ + pn)/n: punto cercano a todos los centros ¢, ..., tn.

T: recta que pasa por cm Yy enelcason =2 (n=3)es perpendicular al segmento ci¢2 (tridngulo cicacs).
10:  Vector unitario paralelo a r.

Tmax= Max {rm , 71, ..., Ta}: valor maximo de los radios circunscritos de pm , p1, ..., Y Dn.

to=ctm + 2rmax no: punto ubicado sobre r, cuya definicién implica que PmovlCol NPy = ¢, i =13,

Se define ademas la funcion la cual es un indicador de la interseccién de pmov[Co+ A(Cmed — Co)] cON las
particulas fijas p1, ...pn.

f:100,1] —[-1, 1]
Ao {-1s p [co+ Alem —co)] n (prVU ... Upn) =0 ...(3)
1, e cc

Una vez establecidas las definiciones anteriores, se puede plantear que el método de acercamiento para
construir una particula movil i  en contacto con otras n particulas fijas p1, ..., pn [11], consiste en hallar un valor
Ao=s {A€]0,1]: f(A) = -1}, donde f viene dada por (3), y luego centrar la particula p» en el punto ¢s= to+
Ado(em - ro). Parailustrar la idea graficamente, es conveniente observar el caso de dos dimensiones (figura 5).
En este método de acercamiento en 2D, se logra que la particula p» Se centra primeramente en co, para luego
ser desplazada a lo largo de la recta r hasta que su centro coincida con el punto ¢s. En esta posicion esta en
contacto con p2 y no se interseca con pi.

Prooy [So]

Fig. 5. Método de acercamiento directo en 2D
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Una forma de calcular Ao es mediante un proceso de biseccién (completamente analogo al caso de hallar
la raiz de una funcién en un intervalo realizando bisecciones sucesivas [19]) y teniendo en cuenta que en la
practica se obtienen buenos resultados asumiendo que f es una funcidn creciente (siempre es creciente en el
intervalo [0, Ao]). Cuando Ao es calculado de esta manera, se esté en presencia del método de acercamiento
binario [20].

Para aplicar este método es suficiente conocer una funcién g(d) que se denominaré funcién de distancia
direccional entre dos particulas pm vy pr movil y fija respectivamente, con respecto a un vector d w R”,
asumiendo que pm [to]w pp = ¢. Esta funcidn puede definirse por la expresién

g(d):Si {;{20 Pm [CO"‘/F[ ]nﬂf :¢} (4)

la cual se conoce para los casos de circulos, esferas, conglomerados de estos ultimos, o poliedros [21].

RESULTADOS Y DISCUSION

Se muestran algunas aplicaciones del algoritmo de empaquetamiento descrito. Esta se dividen en basicas,
empaquetamientos con alto grado de porosidad, empaquetamientos con datos de curvas granulométricas
reales y aplicaciones préacticas ingenieriles.

Aplicaciones basicas

Con la finalidad de ejemplificar el tiempo de generacién para grandes volimenes de particulas y sobre todo
tener la confirmacién de comportamiento cuasi-lineal (particulas vs tiempo), se ejecuta el siguiente ejemplo con
millones de particulas. Los datos iniciales de la generacién se ilustran a continuacion (tabla 1), empleadndose en
este caso una distribucion uniforme para definir las dimensiones geométricas de las particulas.

Tabla 1. Datos de entrada para la generacién

Tamafio de particulas
Geometria Distribucion Intervalo Volumen
radios
Cubo U(0,8;1,2) [0,8:1,2]u 12,5x107 u3

Como resultado de esta generacion se ha obtenido un empaquetamiento de particulas del orden del 16 - 108,
manteniéndose el comportamiento cuasi-lineal en el proceso de colocacién de particulas y en un tiempo
aceptable de 2 h y medias en un ordenador convencional (figura 6).

Regression line
LA NN N N

6000 Sample points

y=499.15x
4000 R2=0.99
2000
0 5 10 15 -
Million particles

Fig. 6. NUmero de particulas vs. Tiempo de generacién, con modelo de regresion lineal

Revista Cubana de Ingenieria. Vol. IX, No.1, enero - abril 2018, pp. 36 - 48, ISSN 2223 - 1781 44



Algoritmo general de empaguetamiento de particulas para el método de elementos discretos

Otro ejemplo de aplicacién basica del algoritmo es el empaquetamiento de particulas no esféricas
(figura 7). La geometria contenedora utilizada fue un cubo y los tamafios de las particulas siguen una
distribucion uniforme (tabla 2).

Fig. 7. Empaquetamientos de particulas irregulares: poliedros, conglomerado de esferas y
esferocilindros, en ese orden

Tabla 2. Datos de entrada

Geometria Radios de las particulas
— Volumen
contenedora Distribucién Intervalo
Cubo U, 2) [1u, 2u] 85184 u®

Empaquetamientos para el caso de porosidades altas

En la generacion de empaquetamientos con porosidades altas se usa el algoritmo propuesto con la
particularidad de que para lograr la porosidad deseada es necesario realizar algunas transformaciones al tamafio
de las particulas antes y después de la generacion. En lo adelante se utilizara el término de fraccion de volumen
(F ) en la descripcién del procedimiento. La porosidad queda definida por la ecuacion.

pzl_F » (5)

La fraccion de volumen3de un empaguetamiento (en este caso de particulas esféricas) viene dada por
FV. = 4:rr/ p=1(m) /
L 3 V. Multiplicando los radios de las particulas por un valor 4, se obtiene la expresion
F 2= A%F ,, por lo que la fraccion de volumen del empaquetamiento con el valor de porosidad deseado y
distribucion inicial de tamafio de particula seria:

— FV,
LNV E ...(6)

Aplicando estas transformaciones es posible obtener porosidades superiores al 94 %. Haciendo A =2y
sustituyendo en la férmula anterior, se obtienen varios empaquetamientos con valores de porosidad que
oscilan desde un 94 % hasta un 98,5 % (figura 8). Se comprobd que el error relativo maximo entre el valor de
porosidad deseado y el valor de porosidad obtenido no supera el 0,7 %.
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Fig. 8. Ejemplos de empaquetamientos con porosidad alta: geometria contenedora;
empaguetamientos con porosidades de 95 %, 97,7 % y 98,8 % respectivamente

Empaquetamientos con datos de curvas granulométricas reales

Este ejemplo consiste en la generacién de un empaquetamiento compuesto por una mezcla de particulas
donde sus tamafos vienen dados por dos curvas granulométricas distintas. El empaquetamiento ha sido
utilizado para modelar un adhesivo compuesto por particulas esféricas en suspension dentro de una resina.

La geometria a modelar consiste una lamina con dimensiones 1.5 x 1.0 x 0.1 ¢ . La proporcion de las
particulas en la lamina son de 84 % para el primer tipo y de 16 % para el segundo tipo. Las proporciones obtenidas
en el empaquetamiento (figura 9) se muestran en la tabla 3. Estos dos ejemplos muestran que es posible generar
empaquetamientos de particulas cuyos tamafos estén descritos por curvas granulométricas.

Fig. 9. Empaquetamiento de material adhesivo compuesto por dos materiales. Izquierda: mezcla de los
dos tipos de particulas. Derecha: conjunto de particulas 2

Tabla 3. Proporciones de la mezcla obtenidas en el empaquetamiento

Conjunto de particulas No. de particulas Proporcion
Particulas tipo 1 389 278 16,3 %
Particulas tipo 2 76 016 83,7 %
Total 465 295 100 %

Para comprobar si los tamafios de particula que se obtienen mediante el mallado de la mezcla se
corresponden con los datos de tamafio real, se representan graficas donde se superponen las dos curvas (real
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y “virtual”), permitiendo realizar una comparacion cualitativa de las diferencias entre estas observandose una
gran similitud entre ellas. Ver figura 10.

100 T T TTTTT] T T 11T 100 T T TTTTT T EEEEEE
R R 4R N AN 7 0 Tl b
I EERRIE R (AR N I O 1 e
&0 T 111 I (RN a0 T I Lo ot b 1 ]
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| e | | (RN [ R K e
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tamafio (pm) tamafio (pm)

Fig. 10. Curvas granulométricas de los tamafos generados y comparacion con curva real

CONCLUSIONES

Se presenta un algoritmo genérico de empaquetamiento de particulas de avance frontal. Este es independiente
respecto al tipo de particula teniendo las correspondientes formulaciones para circulos y esferas, poligonos y
poliedros, conglomerados de circulos y esferas, supercuadricas y esferocilindros. También presenta flexibilidad
con respecto al conjunto inicial de avance permitiendo obtener empaquetamientos desde dentro hacia fuera y
viceversa.

Se describen tres métodos para el problema de la construccion de la nueva particula en contacto. El primero
de ellos (interseccion de envolventes) ya existia para algunas particulas, en este caso fue aplicado a otros tipos
de particulas nunca antes utilizadas. Los deméas métodos: minimizacion de la funcién de potencial, aproximacién
directa y aproximacion binaria son completamente nuevos.

Finalmente, han sido llevados a cabo un grupo de aplicaciones. Estas muestran la generacién de
empaquetamientos con grandes volimenes de particulas en tiempos relativamente cortos manteniendo una
linealidad en cuanto a cantidad de particulas vs tiempo de generacidn, empaguetamientos con porosidades altas,
y también la efectividad del algoritmo de empaquetar particulas cuando el tamafio de estas viene dada por curvas
de distribucion granulométrica.
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