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1. OBJETIVOS.

El objetivo de este Proyecto es estudidE®MPORTAMIENTO MECANICO de
un material viscoelastico compuesto por particatasidales, sobre el que se aplican una

serie de fuerzas volumétricas, con el objeto deoenel efecto que producen.

El sistema a estudiar es un Gel Coloidal, compuest particulas soélidas, que
sienten entre si una interaccion atractiva sufiemente intensa como para que todo el
sistema se comporte como un soélido. En nuestro, casaplicard una fuerza volumétrica
gue representa el peso del Gel y tratamos de negrodl colapso de geles observados

experimentalmente.

Este Proyecto abordara la resolucién del problerediante dos modalidades, una

es laTeoria de Elemento Finitosy la otra es la simulacién media@@aamica Molecular.

El estudio mediante la Teoria de Elementos Finiess el objetivo principal del
presente Proyecto, y se va a llevar a cabo utiiada herramienta comercial ANSYS, muy
conocida para resolver célculos estructurales denieria. En este caso, sin embargo, el
material a estudiar es muy heterogéneo y tieneourportamiento viscoelastico, lo que lo

sitla fuera del rango de materiales con los qumjaa los paquetes comerciales.

Los resultados obtenidos mediante el método del&sentos finitos se compararan
con los obtenidos mediante las simulaciones derdegamolecular, y validar asi la bondad
del método. Para ello seguiremos una serie de pasos

- Realizacion de Simulaciones de Dinamica Molecwan, el objeto de conocer el

comportamiento del sistema que se desea reproducir.

- Busqueda del elemento Finito, cuyas caracteristicgaiedan reflejar el

comportamiento obtenido del sistema coloidal.

- Comparacién de las dos modalidades, donde obtendrdas conclusiones
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correspondientes, para decidir si la teoria de Eteos Finitos, puede simular el

comportamiento de la Dinamica Molecular.
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2. INTRODUCCION.

Se presenta la memoria del Proyecto Fin de Cadesiagenieria de Materiales, que
se ha realizado en el Departamento de Quimicaigal-isn la Escuela Politécnica Superior y
Facultad de Ciencia Experimentales, de la Univarside Almeria, en la modalidad de

Trabajo de investigacion

Este Proyecto se basa principalmente en “Simdilaormportamiento de los Geles,
mediante la Teoria de los Elementos Finitos”. Seatdn dos modelos para estudiar este
comportamiento; en uno de ellos se simulara mesligimamica molecular un sistema
compuesto por particulas con una interaccion ateentre ellas, mientras en el otro, los
enlaces entre particulas se sustituyen por un ekentieeal, y se estudia el comportamiento

global del sistema mediante la técnica de elemdimtioss.

En el presente Proyecto vamos a estudiar conl@efeles coloidales sometidos a
una fuerza volumétrica (que representa su progo)p€omo se explicard mas adelante, un
gel coloidal es un sélido amorfo formado por agega(reversible o irreversiblemente) de
particulas coloidales, que tiene un comportamietgooelastico. EI comportamiento del
sistema viene, por tanto, determinado por el endatee las particulas que lo componen, y
gue debe ser suficientemente intenso para questelh® sea realmente solido. Los geles
coloidales entran dentro de la categoria de “naatelanda”, es decir, que sus modulos
elasticos son muy bajos. Esto provoca, ademassepre inestables a largo plazo y que se
colapsen bajo su propio peso. Este es el problemiylar (la compresion de geles por una
fuerza volumétrica) en el que centraremos nuestod® mediante las dos técnicas ya
mencionadas.

El trabajo realizado sigue las fases que se datallcontinuacion:

La primera fase es generar un modelo mediante nidd@ Molecular, donde se
aplican distintos conceptos adquiridos duranteteeca de Ingenieria de Materiales. Se crea

el modelo mediante un cédigo de programacion, ddaslgoarticulas interaccionan con el
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potencial de Asakura Oosawa, que se explicara &fllela lo largo de este Proyecto, que

simula una mezcla de coloide con polimero no alesteb Los estados estudiados en esta
investigacion, tienen una fraccion volumétrica 4i@do, siendo el resto solvente. Sobre las
particulas que se encuentran alojadas en una @haieac se aplicara una serie de esfuerzos

mecanicos, para estudiar el comportamiento regaltan

La segunda fase, consiste en generar un modetbamte la aplicacion de la Teoria
de Elementos Finitos. El modelo estara formado glementos del mismo tipo y con
materiales diferentes para simular el comportamietg los enlaces entre las particulas
coloidales que conforman el gel. Se aplicard unmée ke fuerzas volumétricas, cuyos

resultados se analizaran con detenimiento.

A la hora de seleccionar el elemento que satmfadias caracteristicas deseadas,
tuvimos un duro trabajo y tras muchas investigasoy conversaciones; (en Foros, con
expertos en la materia que se dedican al andiisedementos finitos en empresas con alto
prestigio como puede ser: ITP, S.A., con distinpyvefesores de Universidad,...,) se
estudiaron las diversas sugerencias. Se creartntassmodelos considerando los consejos
enviados y tras analizar todos los resultados,nsa&aomo conclusién que muchas de las
recomendaciones no eran validas, excepto la liseavéstigacion enviada por un profesor
de la Universidad del Pais Vasco. Nos recomendos/alementos, los cuales, se analizaron
con sumo detalle, llegando a la conclusion que omptian totalmente nuestras
expectativas, pero nos ayudaron a entender el avampento de los modelos. Utilizamos
finalmente uno de los elementos esquematicos rautedes, puesto que poseia las

caracteristicas principales.

La ultima fase consiste en comparar dichos modelaificar si es posible aplicar
la teoria de Elementos Finitos para simular logesias BLANDOS y mas concretamente

los geles coloidales.
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2. 1. ANTECEDENTES.
2.1.1. SIMULACION COMPUTACIONAL.

A lo largo de la historia, la evolucion de la Ciense basaba en dos métodos

clasicos: la realizacion de ensayos experimentalasgeneracion de modelos tedricha

diferencia de ambos métodos consiste en la pakibilide obtener mediciones de las
propiedades de un modelo real expresado de fornmaémca (ensayo experimental),
mientras que para el modelo teodrico, los resultadienidos son a través de ecuaciones

matematicas correctamente validadas.

El analisis de este Proyecto de investigacion,asarta en el desarrollo de modelos
tedricos, mediante la utilizacién del ordenadomdip se generaran distintos sistemas de

particulas con el objeto de analizar los resultadenidos.

2.1.2. INTRODUCCION A LOS ELEMENTOS FINITOS.

Las propiedades mecéanicas de los materiales sarcatasteristicas inherentes que
permiten diferenciar un material de otro, en bakes duerzas externas que se aplican. Estas
propiedades tienen mucha importancia en la eleat&non determinado material desde el

punto de vista técnico.

Algunas de las propiedades principales son lasResiia, Plasticidad y Elasticidad,
gue se detallan a continuacion.
- Resistenciase refiere a la propiedad que presentan los raberpara soportar
las fuerzas aplicadas, oponiéndose al cambio deafgra la separacion, es decir
a la destruccién por accion de fuerzas o cargas.
- Plasticidad,es lacapacidad de un material a deformarse ante larac®douna

carga, permaneciendo la deformacion al retirarseniema, es decir es una

5
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deformacién permanente e irreversible.

- Elasticidades la propiedad que presentan los materiales Werva su estado
inicial cuando se aplica una fuerza sobre él. Lfmrdeacion causada ante la
accion de una fuerza o carga no es permanentaeerndly el material a su forma
original al retirarse la carga.

El punto que delimita el rango de fuerzas extergas producen una
respuesta elastica del material, y donde comiesmzana plastica, se denomina
limite elastico, y su determinacion es crucial parachas aplicaciones en
Ciencia e Ingenieria de Materiales, y se realizdiamte ensayos especialmente
diseiados.

Los ensayos de materiales se realizan con divetgesvos:

1. La caracterizacion de materiales.

2. Control de calidad, al principio, durante yfinhl del proceso. Permite conocer si
el material sigue poseyendo las propiedades exgida

3. Determinacion de fallos en servicio, permitieridmbién analizar las causas de

los fallos.

El ensayo de traccion es el mas importante pararrdetar las propiedades
mecanicas de cualquier material. Los datos obtsng#o pueden utilizar para comparar
distintos materiales entre si y saber las condésode carga que puede soportar una
determinada pieza. Se realiza con probetas de dioress normalizadas, que se someten a
esfuerzos de traccion progresivamente crecientedjreccion longitudinal, hasta producir

Su rotura.

Durante el ensayo se mide el alargamiexitode la probeta debido a la fuerza de
traccionF obteniéndose el diagrankaAL. La forma del diagrama depende del material a

ensayar. Para poder comparar los resultados obten@h probetas de distintos tamafios se
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usa el diagrama tensién-deformacion, siendo:

Tensione = Fuerza aplicada a la probeta por unidad de &ecci

[T]: %2 =Pa

Deformacion o alargamiento unitarie, cociente entre el alargamientalL
experimentado por la probeta y su longitud inicial.
i _LD IﬁL
fF=——= —
LU LEI
En funcion del tipo de comportamiento mecénico pasea el material, se podra
clasificar tipicamente en dos categorias: materiaégiles o materiales ductiles.

A continuacién se presentan dos diagramas tensforrdacion, para un material

fragil y otro ductil, indicando las principales aeateristicas de cada uno de los diagramas.

MATERIAL FRAGIL MATERIAL DUCTIL
) A
o S o
/. .F?\ limite Inaeion
E elastico marims
."0. U limite de
P cedencia == fractura
limite & |
proporcinal Zona Zon
Fluencig PLagtici
E
1
Zona |
|Elastid: |
£
y
0 t e
L " ol € zona meseta  ondurecimiento 2902 de
i € € elastica 98 ar tension.
P e fluencia  yaformacian post-méxima

MATERIAL FRAGIL.

Se caracteriza por tener dos zonas importanteSadas, la zona elastica y la plastica.
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- ZONA ELASTICA (OE). DEFORMACIONES ELASTICAS. Lasleformaciones son

pequefas. Cuando el esfuerzo cesa la probeta raaipestado inicial.

En esta zona se distinguen las distintas zonas:

Zona proporcional (OP). Hay una relacion linealeténsions y deformaciors.

o = E€ > E = mddulo de Young o modulo de elasticidad lir{b#in2)
Zona no proporcional (PE). No hay relacion de projpnalidad entre tension y
deformacién, pero si se detiene el ensayo, la paobmue recuperando su

longitud inicial.

- ZONA PLASTICA (EU). ALARGAMIENTOS PERMANENTES. L® alargamientos son
grandes y cuando cesa la fuerza, la deformaciomgregce. Si el ensayo se detiene en el

punto A, la probeta recupera la deformacion eldstg), persistiendo al final una

deformacion remanente o plastieg)( Si reiniciamos ahora el ensayo, la nueva cueva d

traccion es semejante, pero la zona elastica serhagor. Con esta operacidon se consigue

un endurecimiento del material por deformacion.

En esta zona se distinguen las distintas partes:

Zona de deformacion plastica uniforme (ER) con pégs incrementos de carga
se consiguen alargamientos mayores que en la retistica. La fuerza maxima
dividida entre la seccién inicial de la probetaedaina la resistencia a la
traccion 6R), punto en el que finaliza la zona plastica derdeacion uniforme.

Zona de estriccion o de deformacion elastica leadh (RU). La deformacion se
localiza en una determinada zona de la probetani&on disminuye y la probeta

termina por romper en esa zona.

MATERIAL DUCTIL.

Para estos materiales se pueden distinguir trasspanportantes a sefialar, zona

elastica, zonas de fluencia y zona pléastica.
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- ZONA ELASTICA.
La zona elastica tiene el mismo comportamientoaj@ementado anteriormente.

- ZONA DE FLUENCIA.
Al valor de la tension aplicada cuando comienzaaywir la fluencia se le conoce

como limite de fluencia. Este fendmeno tiene lugarla zona de transicion entre las
deformaciones elasticas y plasticas y se caraatgpir un réapido incremento de la

deformacién sin aumento apreciable de la cargaasi

- ZONA PLASTICA.
Pasada la parte del comportamiento elastico yldendia, se observa en los

materiales ductiles una zona de deformacion pkgtficnde se reconocen los estados:

» Endurecimiento por deformacion. Zona en donde één@dh retoma tension para
seguir deformandose; va hasta el punto de tenséxinma, llamado por algunos
tension o resistencia Ultima por ser el ultimo puirtil del grafico.

» Zona de tension post-maxima. En éste ultimo trahtoaterial se va poniendo

menos tenso hasta el momento de la fractura.

Ademas del ensayo de traccidén descrito en detatieriormente, existen otros tipos

de ensayos, para obtener las propiedades del atatenno pueden ser:

- ENSAYO DE DUREZA-> Permite conocer la dureza del material, la cual se
define como la resistencia que opone un materlal @enetracion de otro mas
duro que él. Cuanto mayor es la penetracion, nawlbles el material. El valor
obtenido dependera del ensayo realizado, pudiesaige los métodos de dureza:

* DUREZA BRINELL, el penetrador utilizado para elsayo es una bola de
acero.
« DUREZA VICKERS, en este caso el penetrador es indanle.
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» DUREZA ROCKWELL, define la magnitud del esfuerzo amtacto, como
un numero arbitrario, que es inversamente propoatia la penetracion del
penetrador.

- ENSAYO DE COMPRESION-> estudia el comportamiento de un material
sometido a un esfuerzo de compresion, progresiviemereciente, hasta
conseguir la rotura o el aplastamiento, segundsectie material.

- ENSAYO DE RESILIENCIA-> consiste en evaluar la resistencia del material
frente a impactos y la sensibilidad de los metaléss entallas. Se puede hacer
uso de dos tipos de probetas; las de Izod (poseeetitallas) o las de Charpy
(solo posee una entalla).

- ENSAYO DE FLEXION > el objetivo es determinar la curva carga-
desplazamiento y la distribucién de deformacionedeytensiones, al estar el
prototipo sometido a una flexion.

- ENSAYO DE TORSION-> se utiliza una barra sujeta rigidamente en un
extremo y sometida en el otro extremo a un parH-dFaplicado en un plano
perpendicular al eje. El objetivo de este ensayool#ener la informacion

directamente del comportamiento a cortadura debmadht

Nuestro material debido a su complejidad, no esnnimaterial fragil ni dactil, ya

gue, posee otro tipo de comportamiento, como séran@snas adelante.

10
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2.1.2.1. HISTORIA DEL METODO DE LOS ELEMENTOS FINITOS.

Aunque el nombre del Método de Elementos FinitdgF, se ha establecido
recientemente, el concepto se ha usado desde heos siglos. El empleo de métodos de
discretizado espacial y temporal y la aproximaaidmérica para encontrar soluciones a
problemas ingenieriles o fisicos es conocido ddst® mucho tiempo. El concepto de

‘elementos finitos’ parte de esa idea.

Para encontrar casos de este tipo de calculosgpaols remontarnos a la época de la
construccién de las pirdmides Egipcias. Los egfpe&mpleaban métodos de discretizado
para determinar el volumen de las piramides. Argdies (287-212 a.C.) empleaba el

mismo método para calcular el volumen de tododipgdlidos o la superficie de areas.

El desarrollo de los elementos finitos tal y cosgconocen hoy en dia es en el
calculo estructural, fundamentalmente en el camgroespacial. En los afios 40 Courant
propone la utilizacién de funciones polindbmicasapar formulacion de problemas elasticos
en subregiones triangulares, como un método esmkdianétodo variacional de Rayleigh-
Ritz para aproximar soluciones. Fueron Turner, @hoMartin y Topp quienes presentaron
el MEF en la forma aceptada hoy en dia. En su jalmarodujeron la aplicacién de
elementos finitos simples (barras y placas trisaxgsl con cargas en su plano) al andlisis de

estructuras aeronauticas, utilizando los concegeatiscretizado y funciones de forma.

Las ecuaciones de los EF pueden obtenerse utibzandnétodo de aproximacion
de pesos residuales, tal como el método de Galerklrde minimos cuadrados. Esta vision
del problema difundié un gran interés entre losemmgiticos para la solucién de ecuaciones

diferenciales lineales y no lineales mediante eFME

Hoy en dia el MEF esta considerado como una dadasmientas mas potentes y

probadas para la solucién de problemas de ingaryegiencia aplicada.

11
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Actualmente el método se encuentra en una fasegrde expansion, siendo
ampliamente utilizado en la industria. Los ordemasldhan aportado el medio eficaz de
resolver la multitud de ecuaciones que se plareeasi MEF. Actualmente ya se concibe la
conexion inteligente entre las técnicas de anaisictural, las técnicas de disefio (CAD) y
las técnicas de fabricacion.

El MEF permite realizar un modelo mateméatico deuté del sistema real, mas facil
y economico de modificar que un prototipo. Sin ergbano deja de ser un método
aproximado de calculo. Los prototipos, por lo tastguen siendo necesarios, pero en menor

namero, ya que el primero puede acercarse bastagal disefio 6ptimo.

Al efectuar una clasificacion de las estructursedas en el MEF, suelen dividirse en
discretas o reticulares y continuas. Las primeoass axjuéllas que estan formadas por un
ensamblaje de elementos claramente diferenciados de otros y unidos en una serie de
puntos concretos, de tal manera que el sistemhtietee forma de malla o reticula. La
caracteristica fundamental de las estructurasalases que su deformacion puede definirse
de manera exacta mediante un nimero finito de pras) es decir, se pueden contabilizar,
como por ejemplo las deformaciones de los puntasniten de unos elementos y otros. De
esta manera el equilibrio de toda la estructural@uepresentarse mediante las ecuaciones

de equilibrio en las direcciones de dichas deforomess.

Las estructuras continuas son muy frecuentes eeni@da, como por ejemplo:
bastidores de maquinas, carrocerias de vehicoless Ide cimentacién de edificios, vasijas
de reactores, elementos de maquinas (bielas, pateasasas...), y para su analisis es
necesario disponer de un método que tenga en csieni&uraleza continua.

Nuestra modalidad de investigacion se basa esstascturas discretas.

12
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2.1.2.2. CONCEPTOS GENERALES DEL METODO.

En una estructura discreta, su deformacion vieri@ide por un namero finito de
parametros (deformaciones y/o giros), que juntodorman el vector de deformacionesy
la estructura tiene tantas formas de deformarse d¢érminos tenga dicho vector. Un medio
continuo tiene infinitas formas posibles de defaswaindependientes unas de otras, ya que
cada punto puede desplazarse manteniendo fijogjuiaalnimero finito de los puntos
restantes, por grande que sea este Ultimo. Comsecoencia, la configuracion deformada
de la estructura no puede venir dada por un véicits A, sino que es una funcién vectorial
u, que indica cuales son las deformaciones de ciealgunto, y que tiene tres componentes

escalares:

u(z,y, 2)

u = v(z,y,2)

w(z,y, 2)

Esta funcién es la solucion de la ecuacion difeedrmpie gobierna el problema vy si
éste esta bien planteado, cumplira las condicideesontorno impuestas, pero en principio
no puede asegurarse que esta funcidh) “tenga una expresién analitica manejable, ni

siquiera que pueda calcularse. Por lo tanto, leifum“u” no podra conocerse en general.

Para resolver este problema, el Método de los HitmeFinitos recurre a la
hipotesis de discretizacion, que se basa en loesitg
» El modelo se divide por medio de lineas o supediimaginarias en una serie de regiones
contiguas y disjuntas entre si, de formas geonaétrgencillas y normalizadas, llamadas
elementos finitos.
Los elementos finitos se unen entre si en un nufiméto de puntos, llamados nudos.
» Los desplazamientos de los nudos son las ina@grbtsicas del problema, y éstos

determinan univocamente la configuracion deformalda la estructura. Solo estos
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desplazamientos nodales se consideran indepenrgliente

* El desplazamiento de un punto cualquiera, viesterchinado por los desplazamientos de
los nudos del elemento al que pertenece el puat@ €lo se definen para cada elemento,
unas funciones de interpolacion que permiten catcell valor de cualquier desplazamiento
interior por interpolacion de los desplazamientodates. Estas funciones de interpolacion
seran de tal naturaleza que se garantice la cdniftd de deformaciones necesaria en los
contornos de union entre los elementos.

 Las funciones de interpolacion y los desplazatoemodales definen univocamente el
estado de deformaciones unitarias en el interibeldenento. Estas, mediante las ecuaciones
constitutivas del material definen el estado dsiteres en el elemento y por supuesto en sus
bordes.

» Para cada elemento, existe un sistema de fueor&entradas en los nudos, que equilibran
a las tensiones existentes en el contorno del elemng a las fuerzas exteriores que se

aplican a los elementos.

Los dos aspectos mas importantes de esta hipésediee los que hay que hacer
hincapié son:
 La funcién solucion del problemar™ es aproximada de forma independiente en cada
elemento. Para una estructura discretizada ensvak&nentos, pueden utilizarse funciones
de interpolacion distintas para cada uno de ekoguicio del analista, aunque deben
cumplirse ciertas condiciones de compatibilidadbasrfronteras entre los elementos.
* La funcion solucion es aproximada dentro de addeento, apoyandose en un nimero
finito (y pequefio) de parametros, que son los ealate dicha funcion en los nudos que

configuran el elemento y a veces sus derivadas.
Esta hipétesis de discretizacion es el pilar badeloMEF, por lo que se suele decir

de éste, que es un método discretizante, de pac@Emdistribuidos. La aproximacion

indicada se conoce como la formulacion en desplezram
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Claramente se han introducido algunas aproximasioB® primer lugar no es
siempre facil asegurar que las funciones de intecpmn elegidas cumplieran el
requerimiento de continuidad de desplazamientose eslementos adyacentes, por lo que
puede violarse la condicion de compatibilidad es fienteras entre unos y otros. En
segundo lugar al concentrar las cargas equivalesesos nudos, las condiciones de
equilibrio se cumplirdn solamente en ellos, y no laa fronteras entre elementos

generalmente.

El proceso de discretizacion descrito tiene uséfjcacion intuitiva, pero lo que de
hecho se sugiere es la minimizacion de la eneinpial total del sistema, para un campo
de deformaciones definido por el tipo de elementibigado en la discretizacion.

Con independencia de que mas adelante se estudieetalle, se representan a

continuacion algunos de los elementos méas impagant

- Elasticidad unidimensional

Elementos para elasticidad unidimensional.

- Elasticidad bidimensional

I
I|II . _j'i:l ? -
| " O

Elementos para elasticidad bidimensional.
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- Elasticidad tridimensional

Elementos para elasticidad tridimensional.

- Elasticidad con simetria de revolucién

- Vigas

Elemento viga.
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- Flexion de placas planas.

Elementos placa plana.

- Céascaras laminares curvas.

Elemento cascara curva.

2.1.2. 3. CRITERIOS DE CONVERGENCIA.

Antes de estudiar los criterios para garantizarcdavergencia en el MEF es
necesario definir dicho concepto, en el ambitoMIEF. Se dice que un analisis por el MEF
es convergente si al disminuir el tamafio de lonetaos, y por lo tanto aumentar el nimero

de nudos y de elementos, la solucion obtenidadidéadia la solucion exacta.

Hay que indicar que en el andlisis por el MEFsmducen, ademas de la hipotesis

de discretizacion, otras aproximaciones, que sentés de error en la solucién: integracion
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numeérica, errores de redondeo por aritmética fini@ concepto de convergencia aqui
analizado se refiere solamente a la hipotesis sieratizacion, prescindiendo de los otros

errores, que deben ser estudiados aparte, y cliyodebe en todo caso acotarse.

Se aplican distintos criterios, que deben de curntgs funciones de interpolacion.
Estas deben ser tales que cumplan:

- Cuando se tenga movimiento de solido rigido, noreggan tensiones en el
elemento, es decir, las funciones de interpoladi@ben ser capaces de
representar los desplazamientos como solido rigitiogue se puedan producir
tensiones en los elementos.

- Si se tiene un estado de tension constante, ettdoetensional se debe de
alcanzar en el elemento. A medida que los elemesgtdgacen mas pequefios, el
estado de tensiones que hay en ellos se acersgadbeuniforme de tensiones.
Este criterio lo que exige es que los elementos sapaces de representar dicho
estado de tension constante.

- Las deformaciones unitarias que se produzcan emrlesmes entre elementos
deben ser finitas, es decir, debe existir contemlide desplazamientos en la
union entre elementos, aunque puede haber disoatdoh en las deformaciones

unitarias, por lo tanto también en las tensiones.

2.1.2. 4. CAMPO DE DEFORMACIONES.

El campo de deformaciones en un punto cualquidrdaiainio esta definido por un

vector“u” que tiene tantas componentes como deformacionggm®en el dominio.

Para el caso de un problema espacial es:

u(z,y, 2)
u = v(w,y,2)

w(z,y, 2)
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Si se considera un elemento finito cualquiera, aghmo de deformaciones en su
interior se aproxima, haciendo uso de la hipétdsisinterpolacion, como un promedio
ponderado de las deformaciones en cada uno d&’losiudos del elemento, siendo los

factores de ponderacion las funciones de interpniac

u=) N, v=) NV, w=) NW,
Esta interpolacion puede expresarse en forma natric
u=Nd

Donde: &° es el vector de todas las deformaciones nodeledemento, de la
siguiente figura:

T
d=Uu Vv, W, U, V, W, .U V, W

Figura que muestra las deformaciones en un elementinito.

La matriz de funciones de interpolaciBhtiene tres filas y tantas columnas como
grados de libertad haya entre todos los nudos ldelemto. La estructura de esta matriz

siempre es del tipo:

o o =
o 2 o
= o o
o o =
o 2 o

= o o

19



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

2.1.2.5. DEFORMACIONES UNITARIAS.

Las deformaciones unitariag, en un punto cualquiera del elemento, con la

suposicion de pequefias deformaciones, son:

c'}_u
Oz
€y Dy
. s - 0z
| " [ou, 00
Yy dy Oz
~ dv  Jw
 as dv , dw
dz  dy
dw  Ou
92 0z

Se pueden poner en la forma matricial siguiente:

i 0 0
Oz
h 2
£, oy
A I R A
E = B = dz :3'[[
WL L,
Ve dy Jez
V- 9 9
dz dy
0 3]
- D -
dz dz
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En esta expresion se identifica el operador matriél, que permite pasar de las
deformaciones de un purftio’ a las deformaciones unitariasg’ . Este operador tiene tantas
filas como deformaciones unitarias haya en el gmbl y tantas columnas como

componentes tenga el campo de desplazamiéuitos

Sustituyendo las deformacionég” en funcién de las deformaciones nodales,

mediante las funciones de interpolacién, se obtiene

e=0du=0N§d&

En esta relaciéon se identifica la matiz

B=4dN

Tal que se cumple que:

e =B&

Esta matriz B" relaciona las deformaciones de los nudos del &lwré®™ con las
deformaciones unitarias en un punto interior cualgudel elemento. Por lo tant®@™
representa el campo de deformaciones unitariassqusupone existe en el interior del
elemento finito, como consecuencia de la hipotésgisinterpolacion de deformaciones

efectuada y juega un papel fundamental en el mé&tedos elementos finitos.

Dada la estructura de la matrikl™, la matriz ‘B” se puede poner siempre en la
forma:

o O

B=90N=0

o o =
o 2 o
=

Nﬂ
0
0

o = o
2 o o
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Cada una de las matricd®;” tiene la forma siguiente:

IN
N, o o
Oz
o W
dy
N0 o] | g o 9
, - 0z
B=8|0 N, 0/=|,v oy )
0 0 N| |y 02
, 0N, N,
dz  dy
oN, 0N,
iz Oz |

Aunque el valor déB” se ha obtenido para el caso de elasticidad tritBioaal, su
valor en funcion de¢'d” y “N” es totalmente general para otros tipos de proldetea

elasticidad, como flexion de placas, problemasegielucion, etc.

2.1.2.6. ESTADO DE TENSIONES. ECUACION CONSTITUTVA.

Las tensiones en un punto cualquiera del dominiénedefinidas por el tensor de

tensiones en dicho punto, cuya expresion general es
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Asimismo se conoce la ecuacion constitutiva delenedtque forma el dominio, y
gue relaciona las tensiones con las deformacionkarias. Para el caso mas sencillo de un

material elastico lineal esta ecuacion constitut@uede poner en la forma:
o=D(E—g)+0,

Siendo:

- D la matriz elastica, que para un material eladireal es constante y depende de
s6lo dos parametros: el médulo de elasticidad Enyoelulo de Poisson

- & el vector de las deformaciones unitarias inicigeistentes en el material en el
punto considerado, que deben ser conocidas. Lashaldituales son las debidas a las
temperaturas, aunque pueden incluirse en ellatelaisias a los errores de forma, etc.

- 6, las tensiones iniciales presentes en el matep@ normalmente son tensiones
residuales debidas a procesos anteriores sobrateliah (p.e. tratamiento térmico) y que

por lo tanto son conocidas.

Las expresiones particulares de la matriz elasti¥ay de los vectoreses” y “ 6,

dependen del tipo de problema considerado y setadiadas en cada caso particular.

2.1.2.7. ECUACION DE EQUILIBRIO DE UN ELEMENTO.

Una vez que han quedado establecidas las exprssiqune relacionan los
desplazamientos, las deformaciones unitarias y tEssiones, en funcion de los
desplazamientos de los nudos, se estd ya en comelicide calcular las ecuaciones de
equilibrio de un elemento finito. Si se consideraalemento finito cualquiera, las fuerzas

gue actuan sobre él, en el caso mas general, sguédéase muestran en la siguiente imagen.
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- Fuerzas exteriores de volumaplicadas en el interior del elementp™, que son

en general variables dentro del elemento, y tiertantas componentes como
desplazamientos haya en cada punto.

- Fuerzas exteriores de superfiaiplicadas en el contorno libre del elemerqgg,

gue son en general variables a lo largo del coafoyntienen tantas componentes como
desplazamientos tenga cada punto del contorncortbeno sobre el que actian las fuerzas
de superficie se le denomingl’:

- Fuerzas interiore$q.”, aplicadas en la superficie del contorno de urdéh

elemento con los elementos vecinos, que son desidaso A dicho contorno de union se le
denomindc”.

- Fuerzas exteriores puntuakgsicadas sobre los nudos del elem¢ Py .

El trabajo virtual que producen todas estas fuelmasrepresenta mediante la

ecuacion:
OW* = f du” q, dv + f(‘iuT q,ds+ f du” q, ds + 63T P;,
Donde“6u” es una variacion virtual del campo de deformaaph€ y “86* es la

variacion correspondiente a los grados de libedadbs nudos. Durante estas variaciones,
las fuerzas exteriores se mantienen constantes.
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Aplicando el principio de los trabajos virtuales gbtiene que para que haya
equilibrio, el trabajo virtual de las fuerzas dalee igual a la variacion de la energia elastica

“U” acumulada en el elemento, para cualquier
oW* = f(‘iET odv = oU*
v

Donde ‘6¢” es la variacion en las deformaciones unitariadymiola por la variacion

en las deformacionesti”. Por lo tanto la ecuacion de equilibrio del eletoess:
f ou” q, dv + f Su’ q,ds+ f su” q, ds + 68TP; = f SeTodv

Aplicando la hipotesis de interpolacion de deforimiaes, la variacion virtual del

campo de deformaciones es:

ou =N 5°

La variacion de las deformaciones unitarias seci@ia con la variacion de las

deformaciones nodales a través de la mBitriz
e = B 66°

Sustituyendo las variacionesu” y “dg”, se obtiene la ecuacion de equilibrio

aproximada mediante la hipotesis de interpolacedeformaciones:
68| [ N'q,dv + [N"q,ds+ [N”q,ds + Py | = 887 | [ B odv

Considerando que esta ecuacion se debe cumplircpaftquier variacion arbitraria

de las deformaciones, se obtiene:
[ Ngq,dv+ [N"q,ds+ [N"q,ds+P; = [B odv
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La expresion anterior representa el equilibrio eleinento finito. Antes de seguir
desarrollandola, la integral debida a las fuerzsisilbduidas 4. sobre el contorno de unidn

(desconocidas) se sustituye por:

[ N"q,ds =P

Pc

Fuerzas de conexién entre elementos.

Donde Ps son unas fuerzas que estan aplicadas sobre los detielemento, y que
son equivalentes a las fuerzas aplicadas sobreolo®rnos de union con los elementos
vecinos. Ambas fuerzas producen el mismo trabajoiali La ecuacion de equilibrio del

elemento queda finalmente:

| Nq,dv + [ N"q,ds+P:+ Py = [ BT odv

Sustituyendo en ella el valor de la tensidn secokti

o=D(E—g)+0,

fNTqudﬂ +INTqads—P;+m.—IBT(DE—DEQ—I—UB)@U
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Sustituyendo a continuacion el valor de la defoigraainitaria en funcion de la

matriz “B” se obtiene:
| Nq,dv + [ N"q,ds + P, +P; = [ BT (DBY —De, +0,)dv
Reordenando los distintos términos se llega a:
[B"DBav & =
j" N'q,dv + [N"q,ds+ [B"De,dv— [B o dv + B +P;
Esta es la ecuacion final de equilibrio del elemdirito considerado. En ella se

identifican los siguientes términos:

. Matriz _de rigidez del elemento finit6K®. Se trata de una matriz cuadrada

simétrica de tamafo igual al nUmero de gradosbaetéid del elemento.

K“—IBTDBdﬂ

- Vector de fuerzas nodalesP’ equivalentes debido a las fuerzas actuantes por

unidad de volumen, segun se muestra en la siguigota.

b= [ N, al

Fuerzas nodales equivalentes a las fuerzas dewuoken.
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- Vector de fuerzas nodalequivalentes a las fuerzas exteriores de superfici

P: = [ N"q,ds

- Vector de fuerzas nodaleguivalentes producidas por las deformacionesalek

existentes en el material:
e T
P~ [B"De,dv

- Vector de fuerzas nodaleguivalentes debidas a las tensiones inicialestesies

en el material:
e _ T
;= [B"o,dv

La ecuacion de equilibrio del elemento puede p@nensforma compacta como:

K* 8 =PI+ B+ P + B B 4P

Esta ecuacion de equilibrio esta referida al siatela ejes en el que se hayan
definido las coordenadas y las deformaciones daudss y al que l6gicamente también se

habran referido las distintas fuerzas actuanteslBnson conocidos todos los términos de

carga salvo el debido a las fuerzas distribuidesiores P’ gue se producen en el contorno

de union con los elementos vecinos.
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2.1.2.8. ENERGIAPOTENCIAL TOTAL.

La densidad de energia elastica acumulada en uo gahelemento es:
e T o T o Vi T T
L = fcr ds_f(Da—Deg +0,) de=1eDe—¢ De+o ¢
0 0

El potencial total acumulado en un elemento ficilalquiera es igual a la suma de la

energia elastica acumulada en él mas el potereialsduerzas exteriores V:

=0 +V = [Usdv +V*
I1° z%feTDed*u —f ETDEGd’b‘—i—f e’ o,dv

~ [u"q,dv— [u"q,ds— [u”q.ds—37P;

Sustituyendo las deformaciones unitatias y los desplazamientds” en funcion
de las deformaciones nodales mediante las matfgeg “N” se obtiene:
e=DB&

u=Nd
Sustituyendo:

I = 45 [ B" DBdv & —&7 [ B"D e, dv+ 57 [ B" o, v
— &7 fNT q, dv—&7 INT q, ds—98" INT q,ds — &8P,
En esta expresion se identifican la matriz de epidel elemento, asi como los

distintos vectores de fuerzas nodales equivaleotes|o que se puede poner en forma mas

compacta:
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He — %BETKE’ ae . BET P; . GETP; . aeTP:I‘. . asTP: . 6€TP; . éeTR:;T

El potencial total para el medio continuo se olgisamando el potencial de cada

uno de los elementos que lo forman:

H:ZHE

Al sumar el potencial de los distintos elementespgeden ir ensamblando la matriz
de rigidez y los vectores de fuerzas de los elemsesggun los distintos grados de libertad

de la estructura, para obtener la siguiente exgresi
M=1A"KA-A"P —A'P, —&§P,— AP, —1I, - A"P,

En ella aparece la matriz de rigidez de toda lauestra, y los correspondientes
vectores de grados de libertad y fuerzas nodalasagntes.

El término TI.” corresponde al potencial acumulado en las frostdeaconexion
entre los elementos por las fuerzas de conexggh Este término es nulo si las funciones
de interpolacion se eligen con la condicion demuee acumule energia en las fronteras.

El equilibrio de la estructura implica que el paiah total sea estacionario, para
cualquier variacion de las deformaciones nodales:

oIl

0A

0

Se obtiene asi la ecuacion de equilibrio de todaes#&ructura, comentada

anteriormente.

K A=P +P +P +P +P,

30



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

2.1.2.9. ECUACION DE EQUILIBRIO DEL CONJUNTO.

La ecuacion de equilibrio obtenida para un elemenixe aplicarse a todos y cada
uno de los elementos en que se ha dividido elnssstentinuo. De esta manera se garantiza
el equilibrio de todos y cada uno de ellos indigilduente, apareciendo en dichas ecuaciones

las fuerzas de conexién entre unos y otros eleraento

Para obtener la ecuacion de equilibrio de todasteuetura es necesario ademas
imponer el equilibrio de las fronteras de unionreilds elementos. En estas fronteras se han
introducido las fuerzas de conexion entre los efga®e.”, que a su vez han dado lugar a
las fuerzas nodales correspondientBs’,y que como se ha visto son energéticamente
equivalentes a ellas. Por lo tanto el consideraqgellibrio de las fronteras es equivalente a

considerar el equilibrio de los nudos de unioneshts elementos.

Si se plantean conjuntamente las ecuaciones ddéibegude todos los nudos de
union entre todos los elementos, se obtiene unuotmjde ecuaciones que representa el
equilibrio de toda la estructura. Estas ecuaciosesobtienen por ensamblado de las
ecuaciones de equilibrio de los distintos elemefiti®s que la forman, siendo la siguiente

ecuacion:
U K& = UJPS + P+ P + P +F:ir] +U.P

Donde se ha empleado el simbok’ ‘para indicar el ensamblado de las distintas
magnitudes segun los grados de libertad de lactgteu

En este proceso de ensamblado se cancelan todasrnass de conexion entre unos

elementos y los vecinos, pues se trata de fuegpasels y de signo contrario:
e —
Uc PC _ 0
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Al ser el sistema lineal, el término de la izqueéepliede ponerse siempre como:
eRe
| | K =KA
e

Siendo:

- “K” es la matriz de rigidez de la estructura complaiiéenida por ensamblaje de
las matrices de los distintos elementos segunridog de libertad correspondientes a cada
uno.

-“A” es el vector de grados de libertad de toda laesta, que agrupa a los grados
de libertad de todos los nudos.

De esta manera, la ecuacion de equilibrio del e¢dajde la estructura queda:
KA=P+P+P, +P +P,

En esta ecuacion:

- Py es el vector de fuerzas exteriores actuantes dobraudos de union de los
elementos.

- Py, Ps, Pr, Py, son los vectores de fuerzas nodales equivalentekigdos por las
fuerzas de volumen, de superficie, las deformasiameiales [R] y las tensiones iniciales
[Py]. Son todos conocidos y se obtienen por ensambdiEddos correspondientes a los
distintos elementos, segun los nudos y direcciadlesuados. Respecto al vectBp™hay
gue decir que si el estado de tensiones iniciattsaates sobre la estructura esta auto-

equilibrado, este vector es nulo.
Esto ocurre normalmente con las tensiones resigludia embargo estas tensiones

no estan equilibradas si la estructura se obtiemtr gle un material con unas tensiones
auto-equilibradas y se elimina parte de ese méteria
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2.1.2.10. CONDICIONES DE LIGADURA.

La ecuacion de equilibrio deducida anteriormentpregenta el equilibrio del
conjunto de la estructura, considerando todos lEmentos que la forman, asi como todas
las fuerzas exteriores. Para poderla resolver egsago imponer las condiciones de

ligadura, que indican cOmo esta sustentada lactsteu

La introduccion de estas condiciones de ligaduefesgtlia exactamente igual que en

el método de rigidez para estructuras reticulares.

2. 1. 3. SISTEMAS COLOIDALES.
2.1.3.1. INTRODUCCION.

En la naturaleza no abundan las sustancias piaiasayor parte de las sustancias
gue manejamos son mezclas, algunas de las cualemo@mos disoluciones, en los que
distinguimos un disolvente (normalmente el comptmesn mayor proporcion) y uno o
varios solutos. En las disoluciones, las molécdslisolvente y soluto tienen tamarios

comparables, formando una mezcla homogénea.

Sin embargo, cuando a un disolvente se afadeitydagt 0 macromoléculas de un
tamafio muy superior, las propiedades de la meachdbian radicalmente. Es sabido que en
una mezcla de arena y agua, la arena (silice, 3&pR)Jamente se deposita en el fondo de la
mezcla. Sin embargo, pueden prepararse mezclas gué hasta un 40%, en masa de silice,
permanece durante afos dispersa en el agua. B masizlas existen particulas mucho
mayores de silice, aunque todavia son de tamafiguscépico. Se dice que la mezcla es
un coloide.
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Los coloides se definen como suspensiones de gadien un medio molecular.
Para que estas suspensiones sean consideradadegpltds particulas han de tener

dimensiones en el intervalo 1 nm prh.

Las disoluciones son sistemas termodinamicamendbles, es decir, sistemas que
se encuentran en un estado energético menor qde ks componentes por separado.
Ademaés, en la mayor parte de los casos el solt&cesstituido por moléculas normales,
cuyo tamafno suele ser inferior Iam. Si bien los solutos macromoleculares, como
proteinas, polisacaridos, polimeros sintéticos,, giaeden formar también disoluciones
verdaderas, estos sistemas, sin embargo, preseot@portamientos especificos que les
confieren ciertas particularidades, lo que hacergas bien se los considere como un tipo

especial désistemas dispersos’o “sistemas coloidales’

Los Sistemas Coloidales estdn compuestos por, absndos fases, una de ellas
finamente dividida en pequefias particulas (faggedss, fase discontinua) a las que rodea

completamente la otra sustancia (fase dispersawetdip de dispersion, fase continua).

Como ejemplos de la familia de los sistemas digisgpedemos citar los siguientes:

- Aerosoles son dispersiones de finas particulas en un nmosldispersion gaseoso,
ejemplos comunes son la niebla y los humos.

- Emulsiones se caracterizan por tener una dispersion de fjoéss de grasa en
agua, por ejemplo la leche.

- Suspensiones coloidales o sokss caracterizan por la dispersion de finas pdatc
solidas en un medio liquido (aceite o agua), tipiglemplos son los lodos y las pinturas.

- Geles se crean en las dispersiones de macromoléculdgj@do, como por
ejemplo las Gelatinas.

- Dispersiones solidason dispersiones de particulas de silice en @azsolida, o
dispersiones de oro en vidrio, como por ejempla. dpalos, rubis, vidrios coloreados

(medievales).
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- Coloides en un coloideson dispersiones de haluros de plata en un gelp son

los casos de emulsiones fotograficas.

Como coloides de asociaciorse conocen los agregados que se forman a partir de
moléculas de jabon (sales de acidos grasos de adalga) o de detergentes, llamadas en
general, sustancias tensioactivas. Estos agregestiisen el nombre de micelas. Las
disoluciones de sustancias tensioactivas puedemgitacion, incorporar aire (gas) atrapado
en forma de burbujas, lo cual constituye otra fodeacoloideslas espumasEn este caso
es una sola dimension siendo el espesor de lasilaalique separan las burbujas, la que cae
en el margen de tamafios coloidales. Algunas suataque tienen una estructura molecular
rigida pueden formar estructuras muy organizadassgconocen con el nombre de cristales
liquidos. Cuando la sustancia dispersa adopta foffibeosas (hilos, cabellos, filamentos,
flagelos, etc.) el comportamiento es también de tiploidal. En este caso, son dos de las
tres dimensiones, las que entran en el margemulitzs coloidales; se puede apreciar algun

ejemplo de estos sistemas coloidales, en la siguisragen:

O

4

Estos ejemplos pueden ser calificados de sistewlagdales simples, en los que
puede hacerse una clara distincion entre la feggedia y el medio de dispersion. Hay, sin
embargo, otra familia de coloides mas complejos Sistemas coloidales reticularesen
los que esta distincion es practicamente imposylaleue ambas fases estan constituidas por
redes entrelazadas. Solidos porosos, vidrios costpsiemuchos geles y cremas, son de este
tipo. Hay ademas otros coloides complejos, tal ctoralenominado€oloides mdultiples

en los que pueden coexistir tres fases 0 mas sequia una suele ser el medio de dispersion
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y las otras son fases dispersas finamente dividldasjemplo puede ser un sélido poroso
impregnado de un vapor condensado en equilibrioetdiguido, estando ambos, liquido y
vapor, finamente divididos (rocas bituminosas). IBanisma manera puede hablarse de
Emulsiones multiples en las que hay gotas de ampperdadas en gotas de aceite que a su
vez estan dispersadas en agua. De interés esgeniab de los coloides multiples son los

denominados Biocoloides: Sangre, tejido 6seo,dejidscular, cartilago, etc.

Las propiedades esenciales de las dispersioneslael® pueden atribuirse al hecho
de que la relacidn entre la superficie y el volurderias particulas es muy grande. En una
solucion verdadera, el sistema consiste de una fask, y no hay superficie real de
separacion entre las particulas moleculares deitesol del solvente. Las dispersiones
coloidales son sistemas de dos fases, y para eatiauta existe una superficie definida de

separacion.

De acuerdo a las fases que componen el coloigriesken distinguir distintos tipos:

Fase Dispersa Fase Dispersante Nombre Ejemplo
Salido Liquida Geloso Gelatina
Solido Gas AEroso Humo
Liquido Liguido Emulsion Crema
Liquido Gas Aerosol liguido Miebla
Liquido Salido Emulsion sdlida Manteca

Gas Solido Espuma solida Esponja
Gas Liquido Espuma liquida Crema de afeitar
Gas Gas Mezcla Aire

Las dispersiones coloidales encuentran usos en roga® areas cientificas e
industriales. En ambos ambitos se aprovecha laikdtal de los sistemas coloidales con el

fin de mejorar e incluso encontrar nuevas apliceasode determinados materiales, por lo
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qgue el estudio de la estabilidad o inestabilidadla$e coloides cobra una importancia
fundamental.

Algunas de las areas industriales en las que mgefde pueden encontrarse
sustancias en estado coloidal se sefialan a cocitimua
-Productos quimicos Pinturas, pigmentos, adhesivos, agentes espesdutwricantes,
catalizadores, adsorbentes, emulsiones fotogsafppel, tintas de impresion, industria de
los productos del petrdleo etc.
-Industria farmacéutica: Emulsiones, microemulsiones, cremas, materiabsoraentes,
etc.
-Materiales: Metalurgia, enriqguecimiento de minerales, aleae# cerdmicas, cementos,
fibras, alquitran, etc.
-Suelos Estabilizacion de suelos, permeabilidad, adsargidocesos de intercambio iénico,
etc.
-Medio ambiente Contaminacion atmosférica, aerosoles, espumaidicpuion de aguas,
lodos, pesticidas, etc.
-Productos de consumo domésticoLeche, mantequilla y demas productos lacteos,
bebidas, cosméticos, agentes de limpieza, adidlogentarios, etc.

Los sistemas coloidales se pueden clasificar teimhodcamente generando dos

grupos: Los Liofilos y Liofobos, que se caractamnizan las siguientes propiedades:

- Coloides Liofilos.
* Son termodindmicamente estables.
* Sienten atraccion por el disolvente.
* Se forman espontdneamente.
* Si el medio dispersante es agua, obtenemos wideoHidrofilico.

* Reversible y facilmente reconstituido.
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- Coloides liéfobos.
* Son termodindmicamente inestables.
* No sienten atraccion por el disolvente.
* Inestable e irreversible.
* Generalmente compuestos por particulas inocgéni

* No se forman espontdneamente.

Nuestro caso corresponde a una fase dispersa galitia fase dispersante liquida, es
decir a un coloide Sol-Gel, ya que contiene el 4@8sfase sélida y el resto de fase

dispersante.

Un sol se caracteriza por tener todas las particulasslisin unirse en el medio
dispersante, mientras que ergel las particulas estan unidas unas con otras foronand
marafa, teniendo un comportamiento como si fueradlido. A continuacion se presenta

esquematicamente la transformacion de un sisterfmdaba un Gel.

@ ... L") [ ] ..
Sistema coloid: :: .' .. ] — ’$.:‘ >
g ©®
® o o e

| — :‘..:. —> .‘ Gel
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2.1.3.2. MOVIMIENTO DE UNA PARTICULA COLOIDAL.

Si una Unica particula coloidal en un medio liquide lo suficientemente grande
como para que se pueda hacer un tratamiento mapiosae su movimiento, al menos en
primera aproximacion, el solvente se considera comdluido continuo, y la particula
coloidal hace de condicién de contorno para estdd| La teoria que hay que utilizar para
este andlisis es la hidrodinamica, que pasamosuanie En hidrodindmica se definen los
campos de velocidad, temperaturd y presionp, que son funciones locales de la posicion
y del tiempo, y se resuelven las ecuaciones deideodinamica, que son ecuaciones
acopladas en derivadas parciales.

Suponiendo que la temperatura y la densidad sostames, la Unica ecuacion a

resolver es, la ecuacién de Navier-Stokes:

ou
ot

P +u-Vu| =-Vp+nViu+f
Esta ecuacion para la velocidad del fluidp,no es mas que la segunda ley de Newton
aplicada al fluido.

- El miembro de la izquierda, es la fuerza de irérci

- El miembro de la derecha contiene tres términos:

« El primer término es la fuerza hidroestati~ " »

* El segundo término es la fuerza interna o llamaatabtén fuerza viscosa,
-n0%u

» EIl tercer término es la fuerza externa, cualquigua sea, por ejemplo la

gravedad,...f.
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La importancia relativa de los términos de la faede inercia y de la viscosidad
genera un parametro, llamado nimero de ReynoldgjiRees el cociente entre la magnitud

de la fuerza inercial y la magnitud de la fuerzcosa:

PUYA

n

Re

Donde:

- V,, €s la velocidad tipica (por ejemplo, la velocidada particula lejos de un obstacuip),

es un parametro tipico que representa la dimerdgola particula y) la viscosidad. Las
condiciones de contorno sobre el campo de veloeglakigen que este se anule sobre
cualquier superficie que limite el movimiento delido: son las llamadas no-slip boundary

conditions.

fluido — 7
particula
coloidal

La particula va estar afectada por una serie dezdsede gravedad, friccion,
aleatorias,... Teniendo en cuenta que la dimensida garticula y la viscosidad van a ser
valores muy pequefios, obtendremos un numero deoRepequefio, que aplicado a la
ecuacion de Navier-stokes, comentada anteriormeggelta que la fuerza del disolvente es
directamente proporcional a la velocidad de laipald. Por otra parte, las fluctuaciones de

densidad en el solvente provocan una fuerza aleajoe actlia sobre la particula.
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La ecuacidon del movimiento para una particula dallocontiene, por tanto, un
término de friccion, uno aleatorio y uno que reclagefuerzas externas y de interaccién con
otras particulas:

dv .

ma = m— = F(x)— 5v + n(t)
dt

Esta ecuacion se conoce como ecuacion de Langevin.

El resultado de esta ecuacion es el movimiento Biawo de la particula, un
movimiento erratico, que se superpone al movimiemacroscopico descrito por la
hidrodinamica, causado por la naturaleza discreta ¢ontinua, como supone la

hidrodinamica) del solvente.

2.1.3. 3. GELES Y VIDRIOS.

Las interacciones entre particulas afectan al miewvito Browniano, ralentizandolo.
En determinadas condiciones, el movimiento de kagiqulas puede verse restringido,
desapareciendo la difusion a tiempos largos. Emseasindiciones, el sistema es un sélido

viscoelastico, ya que conserva su forma y es cdpaoportar esfuerzos externos, siempre
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gue no superen un determinado limite. Desde elopdet vista estructural, los solidos
pueden ser cristalinos (con orden posicional dglaicance) o amorfos (sin orden de largo

alcance), también conocidos como vidrios o gelesapalogia con la transicion sol-gel.

En ciertas condiciones es posible coagular undeomodo que se obtiene una masa
semirigida gelatinosa que incluye todo el liqui@@ste sistema se le llama gel. De acuerdo
a las propiedades mecéanicas que exhiben, los ggeldasifican dos grandes grupos:

- Los que se caracterizan por tener comportamientwipalmente elastico, un

claro ejemplo es la Gelatina.

- Aquellos geles con propiedades principalmente uiddl Un ejemplo podria ser

el acido silicico conocido como gel de silice.

Hay pruebas que demuestran la transicion de satla/ da inversa se realizan
gradualmente (en los geles elasticos). Este heclyiers que no existe diferencia
fundamental en la estructura de un sol y de unkgtb proviene en la formaciéon de un gel,
donde las particulas en el sol se unen para fooadenas cortas o filamentos que se

entrelazan de modo que la viscosidad del sistermeiata llegando a un estado semisadlido.

En los sistemas coloidales, los geles aparecerdouamtre las particulas coloidales
hay una atraccion suficientemente atractiva, pempjo, la atraccion de van der Waals, o de
deplexion. Mientras que los vidrios se observamdada densidad de particulas del sistema
es suficientemente alta, los geles se aprecianjas lensidades y muestran muchas

analogias con la transicion sol-gel.
En este Proyecto, estudiaremos la respuesta maad@ian gel coloidal sometido a

una fuerza volumétrica, que representa la grave@ad. ello, pretendemos reproducir la

observacion experimental de que los geles se comaprpor su propio peso.
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2. 1. 3. 4. FUERZAS ENTRE PARTICULAS COLOIDALES.

Las fuerzas entre las particulas coloidales sonddsba la gran cantidad de
superficie que existe en estos sistemas. Estafsipdleva asociada una energia muchas
veces mayor que la energia térmica: KT, por lo taseinteracciones entre particulas
coloidales son muy importantes; en particular, dieba estas fuerzas y en ausencia de
ningun otro factor, las particulas coloidales pwedeostrar una gran tendencia a la

agregacion.

Para muchas aplicaciones es conveniente tener lomdecestable, es decir las
particulas no se deben de pegar unas con otragu{feoao floculen) y el coloide se

mantenga en la fase Sol indefinidamente.

Las fuerzas entre particulas coloidales se puedd@tircen tres grandes grupos:
* Fuerzas de van der Waals.
* Fuerzas electrostaticas.

« Fuerzas entropicas.

Fuerzas de Van de Waals.

Esta fuerza atractiva tiene un origen cuanticos yebida a la interaccion entre los
dipolos instantaneos asociados a las nubes elazsbatomicas. Se da incluso en atomos
neutros. Es una fuerza atractiva, que decae dgriicsiendor la distancia, excepto a largas
distancias, que decae conidr’ debido al retardo debido a la velocidad fini@ d
propagacion de la interaccion. Para dos atomodgiddéncon polarizabilidady y energia de

ionizacionki, el potencial Van der Waals es:

R 3 1 2 Q‘gEg
L\-‘d\-’t"(-r) = _Z (—1?1-60) _},-G
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La fuerza de van der Waals entre dos superficigsisde calcular sumando todos los
pares de atomos distintos entre los volumenes slederpos involucrados. Puesto que los
volimenes son grandes (como corresponde a pagiméaoscopicas), la fuerza de van der
Waals es grande en magnitud. Supongamos dos cukrpdd de formas arbitrarias, con

densidades electrénicas dadasg@n y p2(r). El potencial de interaccion sera entonces:

———FF p1(r)pz(r)

Tl":--:l",'.-' = dr / (:Fl‘J —
Jvi e T —

Fuerzas electrostaticas

Cuando las superficies de las particulas coloidsdesncuentran cargadas, aparece
una fuerza de origen electrostatico. Esta es unacébn muy comun, puesto que muchas
particulas coloidales presentan carga eléctricard\bien, debido a que el solvente estara
disociado en mayor o menor medida, esta carga fatipetendera a estar apantallada por
iones de carga opuesta del solvente, por lo quetdaaccion de Coulomb (que tendra un

alcance muy grande) queda modificada, y el and@laiproblema se complica.

El sistema por lo tanto se puede representar esgicamente de la siguiente forma:

@
O

@
O

superficie
@
®
@

2000000 ROOOB®
l!.o o ®
x® @ o®
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®
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0
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El potencial resultante es el introducido por Dguja, Landau, Verwey y Overbeek,
DLVO, cuya formula es:
_ a,a, (~KHop)
UH,)=4&———=—Y, V¥, e
( o) +a 01 " 02

2

Dénde,a; y a, son los radios de las particulds;el potencial superficial de las
particulasK, es la constante de Boltzmaines la constante dieléctricaHy es la distancia

entre las superficies.

Fuerzas entrépicas.

Esta formada por dos tipos de fuerzas. Las es$dpicavocan la estabilizacion de los
coloides, mientras que las fuerzas de deplexiorrgaratraccion, las cuales se estudiaran en

este Proyecto.

Fuerzas estéricas.

Este mecanismo de estabilizacion de coloides invalla presencia de moléculas
poliméricas (liofilicas), que se adsorben sobreulgerficie de las particulas coloidales y que

evitan que éstas floculen.

o

%
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El efecto de la adsorcion de polimero sobre lasractiones entre las particulas
coloidales se puede entender como sigue:

La molécula polimérica posee una extension caiatter 6. Cuando la distancia
entre las superficies de las particulas coloiddles, 26, no hay interaccion o si la hay es
muy pequefia. Sin embargo, l4i < 26, las capas de material polimérico adsorbidas se
interpenetran, lo que resulta en una interaccipulse/a, de origen entrépico: el reducido
espacio limita el movimiento de las moléculas, lee geduce la entropia y hace a esta
configuracion menos favorable. Este comportamiesgopuede observar en la siguiente

imagen.

-

Fuerzas de deplexion.

Cuando en un sistema coloidal se afiaden macrootadede tamafio menor que las
particulas coloidales, por ejemplo un polimero,répa una atraccion efectiva entre las
particulas coloidales. Cuando dos particulas calesd se acercan lo suficiente, las
macromoléculas no pueden acceder a la region el lo que causa un desequilibrio en
la presion osmdética, que provoca una atracciontiefeentre las particulas. El primer
modelo tedrico que se desarrollé para describé efsicto es el dasakura Oosawa donde
se considera que las macromoléculas forman undgad (es decir, son completamente
penetrables entre ellas), mientras que la intebacgiacromolécula-particula es puramente

repulsiva. El origen de la atraccion es Unicamentedpico, y sus propiedades vienen dadas
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por las caracteristicas de la macromolécula. Estelefo describe correctamente la
interaccion real en sistemas coloide-polimero adapncentraciones de polimero, y viene

dada por la siguiente expresion:

y

1
U:EZ [Upe(r)+U 4o(ry)]

Donderj es la separacion entre la particlifa y la particuld' j”. El términoUyc es

un potencial repulsivo a distancias cortas, qual@wser de esferas duras o seguir una ley

potencial. U pom
HC J
KT (G)
U 10 NP S R o 3
= L,r)]L"2—=(-£) —A
- =QH(L,ry)[L* L —=(=1) —A]

Siendo:s es el didmetro de la particula. El potencial éitradJao es el potencial de

dos cuerpos debido a Asakura Oosawa:

Si tenemos en cuenta ques la relacion de tamafios (didmetros) entre umgeoti

y una particula, y la fraccion de volumen de potowgp, v;

2
L=1+a A:2L Q:3(1b5
3 2a
r I.. \
oo L —L<J,
H(L,-2)= o |
r.
0, —L>7
o
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Los parametros mas importantes del potencial aopréfundidad del pozo y el
alcance de la interaccion. La profundidad del pdeopotencial es determinado por la
fraccion en volumen del polimergip, mientras que el rango esta determinado por el

diametro del polimero afiadido.

La energia se da en términos de KT, donde K esrlatante de Boltzmanny T es la
temperatura. Se tiene que tener en cuenta, quetdasidad de la interaccion puede
controlarse mediante la concentracion poliméricka, ®mperatura. Experimentalmente, sin
embargo, la temperatura no puede modificarse stiatarente, por lo que se utiliza la

concentracion de polimero como variable de control.

Las aplicaciones fisicas inmediatas de este tppatencial son inmensas como por

ejemplo la cristalizacion de proteinas, geles,upa® y medicamentos.

A continuacion se presentan distintos casos qumisden producir, dependiendo de

la distancia donde se encuentren las particulas.

- Distancias grandes:las particulas (esferas grandes) se encuentranaadigtancia
suficientemente grande como para que existan muebfsas pequeiias entre las dos
grandes. De manera que el momento que las esfega®ifias comunican a las grandes en

todas las direcciones se compensa y la fuerzadolek las esferas grandes es cero.
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- Distancias intermedias: el espacio que existe entre las esferas grandesahen
demasiadas esferas pequefias. Comienza una desesacipenen el momento total

transferido a lo largo de la distancia que une@asesferas grandes.

- Distancias pequefiasno existe espacio suficiente entre las esferasdgsrde manera
gue las esferas pequefias no pueden penetrar astgrandes y aquéllas comunican un

momento neto a éstas que produce una atraccidiivafeatre las esferas grandes.
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2. 1. 3. 5. SIMULACIONES DE SISTEMAS COLOIDALES.

Para simular un sistema coloidal, debemos recarta dinamica Browniana. Sin
embargo, se ha demostrado sobradamente que siteinai es suficientemente denso, la
dinamica a tiempos largos es equivalente a la gueb8ene mediante dindmica molecular,
ya que las colisiones juegan el papel de la fuateatoria caracteristica de la dinamica
Browniana. Por tanto, en este Proyecto decidimitizartdinamica molecular en vez de la

mas exacta, pero también mas lenta computaciontgndinamica Browniana.

La simulacion computacional basada en la Dinamit@ecular (MD) es una

poderosa herramienta para el estudio de sistemasiejos de la materia.

Esta técnica permite calcular las trayectorias (iiferentes posiciones de las
particulas en funcién del tiempo) de los atomoanigulas que forman la materia y esto nos
permite simular el comportamiento microscopico sistema. A partir de ese conocimiento
se pueden obtener los valores de diferentes pragésdmnacroscopicas (tanto estaticas como
dinamicas).

En las simulaciones de MD se asume que la dinadecéas particulas (atomos,
moléculas,...) estd gobernada por las leyes deta@mica clasica, es decir el movimiento de
las particulas se realiza de acuerdo con las y@&&wton del movimiento.

Para un sistema aislado de N particulas, la sedagdie Newton indica:

_ d? r
F,(r;....1ry)=m, ~
1(1 N) dt_
_ oV(T,.....T
Fi:_vl\;(fl"""’f\]):_ (r—l rN)
: dr.

1
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En dichas ecuaciones; y r; son respectivamente la masa y el vector posicida de

particulaF, es la fuerza que actia sobre la particyl®; es el potencial.

El potencial total sera la suma de diferentes téomi

VE....T)=3> VE.D+ > VA j.K) +..

i>] i=]=k
Potencial entre 2 Potencial entre 3
particulas. particulas (correccion

no aditiva)

Como primera aproximacion se puede suponer queoladscciones no aditivas no

son muy importantes y se pueden suprimir. El padé¢rendra dado por la expresion:

V(... T) =Y Vi.j) =Y V()

1] 1=

La fuerza que actua sobre la particula "i" vieadadpor la expresion:

F=Y

i=]

|

4 n a I.
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La simulacion de MD consiste en resolver el sistdmi ecuaciones diferenciales,

teniendo en cuenta que la fuerza viene dada peiclmionesz y F—,J

Una simulacion general de MD normalmente constiaageetapas:

1) La primera etapa es la Iniciacion, en esta et@jola particula se coloca en un
lugar determinado del espacio y se la aplica udaciad al azar, dependiendo de la
temperatura que tenga el sistema. Se deja evohrcieh sistema con el tiempo,
renormalizando las velocidades de las particules gpae el momento lineal del sistema sea
cero y las velocidades sean consecuentes con jeetatara del sistema.

El propdsito de esto ultimo es relajar el sistetimaieando el exceso de energia (se
impone al sistema un control de la temperatura).

2) La segunda etapa es la continuacion de la pairpero sin renormalizar las
velocidades, con el fin de estar seguro que sdéchazado el verdadero equilibrio. Durante
este proceso se obtiene y conserva la informaciimesla historia de las particulas,
fundamentalmente sus trayectorias, es decir susi@oss y velocidades en funcién del
tiempo, ya que a partir de ellas se podran obifenentes propiedades del sistema.

3) La tercera etapa es la obtencion de resultafoésta se realiza un andlisis de las
trayectorias para poder determinar algunas de Hagiquiades dinamicas y estéticas del

sistema.
Resumiendo, se puede indicar que las simulaciom@sl consiste en la integracion

de las ecuaciones de movimiento de Newton parandigi@ como varia la posicion de las

particulas en funcion del tiempo.
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2. 1. 3. 6. AHORRO DE TIEMPO DE COMPUTACION.

A la hora de calcular la fuerza o la energia, egldse produce un mayor consumo

de tiempo computacional en la simulacién de MD.

Si se considera un sistema con interacciones des @titivas (como se hace en
muchas simulaciones moleculares) tenemos que @asild contribucion de la fuerza de la
particulai con respecto a todos sus vecinos. Si no truncéasaateracciones, el calculo de
la energia o las fuerzas implica, que para unrssstéeN particulas tenemos que evaluar
N(N-1)/2 pares de interacciones. Incluso si truncamos &ng@l, aun tendriamos que
calcular N(N-1)/2 pares de distancias para describir cuales sorpdasjas que pueden
interactuar. Esto implica que, si no tenemos ninigudco, el tiempo necesario para evaluar
la energia es del orden Né. Hay técnicas eficientes para acelerar la evatnage ambas,
tanto interacciones de corto como largo alcancdagicuales el tiempo de computacion es
del orden de\ *2 en lugar dé\N®. Estas técnicas son:

1. Lista Verlet.
2. Lista de Célula (o vinculados)

3. Combinacion de Lista Verlet y célula
En este Proyecto se ha utilizado la Lista de Yeplera reducir el tiempo de calculo,
gue explicaremos a continuacion.
1. Lista Verlet.

Si se simula un sistema grande y se usa un coréelgdnteraccion que sea mas

pequefio que la caja de simulaciég,muchas particulas no contribuyen a la energila de
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particulai. Es ventajoso por tanto excluir las particulas goénteractian para reducir el
alto gasto de tiempo en el céalculo de la energietleV desarroll6 una técnica de
contabilidad, conocida comunmente como Lista ddever “Lista de vecinos”, la cual se
ilustra en la siguiente figura. En este métodoeduce un segundo radio de caxter rc y
antes de calcular las interacciones, se hace staa(lista Verlet) con todas las particulas
dentro del radia,.

En el posterior calculo de las interacciones, dao particulas de esta lista son
consideradas. Hasta ahora no se ha ahorrado niregdapo de CPU, ganaremos tiempo en
el siguiente célculo de las interacciones; si ekimé desplazamiento de las particulas es
menor quey, - r,, entonces solo consideramos las particulas tiesta de Vecinos de la
particulai. Este es un célculo del orddh En el momento que una particula es desplazada
una distancia mayor qug - r. entonces tenemos que actualizar la Lista de vecigsta
dltima operacién es del ordédf, aunque este paso no se lleva a cabo cada vegeque

calcula una interaccion.

La imagen representa la lista Verlet: una paricuhteractia con las particulas
dentro del radio de cortg. Las Listas Verlet contienen todas las particdiastro de una

esfera con radio, > re.
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2.1.3. 7. UNIDADES REDUCIDAS.

En las simulaciones a menudo es conveniente exdessaantidades tales como la
fuerza, energia, temperatura, densidad, presiésimilares en unidades reducidas. Esto
quiere decir que elegimos un sistema de unidadestesistico del sistema. Por ejemplo, se
pueden tomar como unidades fundamentales la malss garticulas, su radio y la energia

térmica, y expresar todas las otras en funcidrstis doasicas.

Aunque este sistema es muy Uutil en las simulacjoeedundamental calcular la

equivalencia con las unidades del Sistema Inteonati S.1.

En nuestro trabajo los valoresansiderar son:
Radio=R =1.
Masa=m=1
Velocidad = V = 2[considerada en la subrutina Thesstatic]

Formulas a tener en cuenta:

Energia = W-d

Fuerza =m-a

Energia cinética = Ec = %-rv Ec=Ec
Energia cinética a partir del teorema de YeB/2-K-T
equiparticion de la energia. =Et = 3/2-K-T 1.1.3= 3/2.K-T

KT = 4/3-> valor a considerar

para la energia.

El Teorema de equiparticion de la energia, sigaifjue en equilibrio térmico la
energia se reparte en partes iguales entre s@s ¥armas; por ejemplo, la energia cinética
promedio en un movimiento de traslacion de una ocutéédebe ser igual a la energia

cinética promedio en su movimiento de rotacion.
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En el S.I, estas magnitudes tienen el valor:
K = constante de Boltzmann = 1,382 Q/K]
T = temperatura en kelvin = 273 + 25 = 298 [K]
R = radio en metro= fm]. Este es un valor tipico del radio de
particulas coloidales, que nosotros tomamos aamatad de

distancia.

A continuacion se presentan dos ejemplos de uegaglicadas en nuestro sistema y

obtendremos la equivalencia en el S.I.

Por ejemplo, para conocer la equivalencia de la fuea de magnitud: F = 0.1, en el S.1,

se realizaria:
Energia=W=F-d22F=W/d=KT/d=KT/R

Se igualan los sistemas para conocer la equivaletdeli valor de la fuerza, entre nuestro
sistemay el S.I.
Sist.unidades a usar = Sist. Internacional
F/(KT/R) = F/(KT/R)

Se sustituyen valores: ol = F
y ' % 138 -23J/K]-29§K]
1 le—-6[m]
ParaunaF=0.1 > F[N] = 3.08:13°[N], es el valor que

corresponde en el S.|
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Por ejemplo, para conocer la equivalencia de la magud: E = modulo de Young =

2.5-10 en el S.1, el proceso a seguir seria:

KT
Las unidades del & [E]=LF] =A KT

[S] R’ R’
Se igualan los sistemas  Sist.unidades a usar = Sist. Internacional
Para que sea adimensioral E __E
q Ve M
R® R®
4
Para un valor de E = 2,546 220 - — E
% 13810°[J / K]-299K]
T ]10—18[m3]

E = 77.11 [N/l & es el valor que
equivale en el S.I, para el modulo elastico, Eizatilo en nuestro sistemas de

unidades.

El uso de unidades de reduccion tiene su justificeporque cuando trabajamos con
unidades reales (Sl), nos encontramos con valamegmcos absolutos de las cantidades que
estamos calculando (por ejemplo, la energia mediairdh particula) mucho menores o
mayores que uno. Si multiplicamos varias de esasidemles usando la multiplicacion
estandar de punto flotante, nos enfrentamos aeasgaiclaro de que, en algin momento,
obtengamos un resultado que crea un exceso deidagpaomputacional. Por el contrario,
en unidades reducidas, casi todas las cantidadiesedés son del orden de 1 (por ejemplo,
entre 16° y 10°). Por lo tanto, si de repente nos encontramosiamero muy grande (o muy
pequefio) en nuestras simulaciones (por ejempft), Ehtonces hay una alta probabilidad
de que hayamos cometido un error en alguna panrtetrgs palabras, las unidades reducidas

hacen mas facil detectar errores.
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2. 1. 3. 8. DIAGRAMA DE FASES.

El caso mas sencillo de sistema coloidal en elppgiemos estudiar su diagrama de
fases es el de esferas duras. En este sistema, [alparticulas son impenetrables, y de
igual tamafio. El diagrama de fases esta enton¢esrdeado por la entropia del sistema, y
presenta Unicamente una fase; fluido y una criallas siguientes imagenes se muestran
ejemplos de cristales experimentales y de simutasio

Potencial Diagrama de Fases

i) T

r 3

.
-
®
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Pt S
Si las esferas duras, tienen una atraccion, se éetre ellas el siguiente diagrama de
fases, provocando la aparicion de una transicigdigaido (con sus puntos critico y triple).

Diagrama de Eases
Potencial 4
Uy | |

Euntu Trii]lg ®

Se aprecia la coexistencia de dos fases fluidasdestinta densidad y una fase
cristal.

Fase diluida
(vapor.

Fase densa
fluida.

Es interesante estudiar el efecto que tiene efjoratle las atracciones en el
comportamiento global del diagrama de fases (recood$ que en el caso del potencial de
deplexion, el rango viene dado por el tamafio déinawo afiadido).

Diagrama de Fases
Potencial N o
F 3 L T F
T(r \ F
vt # +
— el c
| S |
II i fmmmmmmm———= l"‘:‘l ----- I'.
| - i \
e\ r ' b
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Se observa que en la evolucion del diagrama @s fasse produce una disminucion

del alcance de la interaccion, el punto critico dgm disminuye, provocando la

desaparicion de la transicion de las fases, llegdim@ctamente a encontrar que la transicion
liquido-vapor es metaestable respecto a la cisteildn.

Diagrama de Fases
Potencial

i R P A
¢\ 4 I
@
Diagrama de Fases
Potencial A L
E T
LILL) | F || F |
# I+ | ¢
| | e
o|/— v T\
IJ' :
T

En las siguientes imagenes se muestran los diagrade fases obtenidos
experimentalmente en sistemas con atraccionesrtteaioance. En ellas se puede ver como

aparecen, ademas de las fases fluido y cristalacderdo con los diagramas de fases
presentados anteriormente, unas fases de agregegiosiios, grandes, y geles.
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i_oexistencia B Aoregados pequefios
Liquido-gas ; (esfericos)
Agregados GEL
grandes - :
) 2bjim
2
Agregados

grandes «— s

=
1

Agregados pequeﬁoé
{esféricos)

YT e
0 \
Cristales Coexistencia

Liguido-gas

05

Tipicamente, los geles se observan en sistemastcacciones intensas de corto
alcance. Su origen no esta todavia completameate, gero la hipétesis mas aceptada los
interpreta como estados en los que el liquido fradswina transicién vitrea, y por tanto esta
fuera de equilibrio, y no permite que el sistemabgl siga evolucionando hacia una
situacion con dos fases separadas. La siguientgafigiuestra esquematicamente esta
hipotesis.
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/| Vidrio
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2.2. MOTIVACION Y JUSTIFICACION.

El motivo de realizacidén de este trabajo de ingesion se debe a la existencia cada

vez mas generalizada de los geles en nuestraotdbana.

El objetivo es aplicar el MEF a estos sistemassquremuy heterogéneos y donde no
se han aplicado hasta el momento. Por un ladoxige el uso de elementos no lineales y
por otro lado la estructura del material hace dumallado sea muy heterogéneo, lo que
conduce a tener modelos con una importante difidulSi conseguimos el objetivo de
reproducir los resultados de dindmica moleculariamted MEF, a parte de poder obtener
diagramas de una forma sencilla de desplazamielgdas particulas, también podremos
analizar otro tipo de resultados, asi como lagiligtiones de las tensiones en cualquier

direccidn,..., de un modo més sencillo que mediaride M

Tras realizar distintos estudios mediante el MB&s planteamos cambiar la
direccion de la investigacion, decidiendo estudies Geles mediante la Dinamica
Molecular. Focalizaremos nuestro estudio en lauwidh de la interfase, caracterizada por
la quinta particula mas alta, para utilizar el peta de geles coloidales como banco de
pruebas de los modelos aqui desarrollados. Traparamy verificar ambas simulaciones se
decide si los resultados de MEF pueden ser compi@ames a los obtenidos mediante la
MD.
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3. MATERIALES Y METODOS.

En este Proyecto de investigacion, se van a atilidos métodos: Dinamica
Molecular, MD y Elementos Finitos, MEF. Se utilizagl primero de ellos para modular la
respuesta de un gel coloidal a una fuerza voluo@étyi se vera la capacidad del segundo de

reproducirlo.

Los pasos que seguiremos para obtener nuestm ts/objseran:

1- Configuracién de partida de la MD.

Las configuraciones iniciales para la resoluaiéh sistema mediante MEF se han
obtenido de las simulaciones de MD, que se des&nibnas adelante. En ellas, se trabaja
con un sistema de 1000 particulas, con condicideesontorno periddicas en las paredes
laterales (que deben implementarse en el MEF, cgendescribe en el punto siguiente), a
una fraccion de volumen fija (del 40%), y con lgemccion atractiva de Asakura-Oosawa
explicada anteriormente. El parametro phi_@/=que aparece en la interaccion se ha fijado
a 0.80, lo que induce una atraccion con un minimyg mtenso de 1644, donde KT es la

energia térmica.

Estos ficheros deben adecuarse al formato de Agagssera la aplicacién comercial

usada en este Proyecto.
2 — Simulaciéon mediante el MEF.

En este paso debemos mallar el sistema, creammoeetos lineales entre dos
particulas que forman un enlace. Las propiedadesamuas del elemento deben
escogerse cuidadosamente para reproducir el coamnpierito encontrado en las
simulaciones. Debemos incluir ademas las condisiatee contorno periédicas y las

ligaduras del sistema (nodos empotrados). Comasesitulaciones MD, se considerara
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una fuerza volumétrica vertical hacia abajo, y @emos el estudio en la evolucién de

la interfase superior, caracterizada por la poside la quinta particula mas alta.

3 — Resolucién del problema.

Una vez obtenidas los resultados de las dos wasvestigacion, se comparan para

verificar si el MEF, puede complementar la metoddale MD para los geles.

3. 1. MODELOS REALIZADOS EN ELEMENTOS FINITOS: ANSY S.

La idea principal en la aplicacion del MEF a gaiagdica en utilizar las particulas
coloidales como nodos del mallado, y las interawsoentre ellas se modelan mediante un
elemento, que describa lo mas fielmente posiblepsogiedades. Estas deben de tener la
capacidad de soportar esfuerzos de traccion, semiprensible y no oponer resistencia a la

flexion.

La curva Tension-Deformacion del material provietet potencial de interaccion
entre las particulas de Asakura-Oosawa, comentaga@mente. Dicha curva presenta tres
tramos claramente diferenciados, aunque idealmggiberia de existir solamente dos: la
zona de compresion y la zona de deplexion, petmase uso del tramo parabdlico, con el

objeto de unir ambas curvas.

Diagrama Fuerza - Desplazamiento

FIN]

—e— Fuerza Compresion

—=— Fuerza Parabolica

Fuerza Deplexion
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En principio, esta curva debe incluirse como urmgpipdad del material, de tal
manera que las fuerzas que se apliguen en el modeleran unos desplazamientos
resultantes en base a ella.

Para conseguir este comportamiento se han analdatiotos elementos de una
manera minuciosa y profunda. Se han llegado a iestlad siguientes elementdSolid 45
Link 8, Link 10, Link 11, mass 21, Link 180 yCombin 39, generando los modelos
necesarios para justificar que el comportamiensoltante de los elementos no cumplian
con el que esperdbamos.

La desestimacion de los elementos ha sido paidpsentes motivos:
- Elemento Solid 45 elemento tipico para modelizar modelos con probke
estructurales en 3D. Nuestro modelo es 3D, per@ éelb modelizado mediante

elementos que contengan exclusivamente dos nodos.

- Elemento link 8: contiene tres grados de libertad por cada nadaue permite
trabajar en 3D. Soporta esfuerzos de traccion, oesign y no opone resistencia a la

flexion.
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Realizamos varias pruebas con este elemento,lastgeie se encontraban un
cubo, formado por ocho nodos, de los cuales cuatrtan restringidos todos sus
g.d.l. y en los cuatro restantes se aplicaba uaezduvolumétrica de compresion.
Impusimos un pequefio desplazamiento inicial derval@0®, con el objetivo de
ayudar a la convergencia y a continuacion apliearfuerza volumétrica o el
desplazamiento deseado. Como las condicioneslasadie partida no correspondian
con la realidad, y tras barajar distintas opciodesjdimos seguir investigando otros

elementos.

- Elementomass21 se intento afiadir al elemento “Link8” una masada elemento
con sus correspondientes propiedades, por elltiggé el elemento “mass21”, con
el objetivo de eliminar el desplazamiento iniciaegestdbamos estableciendo, pero
se llego a la conclusion que se iba a duplicarGeharo de elementos, generando
modelos muy pesados de manejar y como consecuam@amento importante de

tiempo de calculo.

Z Wy, My My

7 t o by Tz
* “\‘ Y
Y Element coordinate system
X

shown for KEYOPT(2 = €

- Elemento link 10: contiene tres grados de libertad y no opone teggiga a la
flexion. Se descarto puesto que los elementos putdbajar bien a esfuerzos de
compresion o a traccidon, pero esto debe fijarseia@i.pEn nuestro modelo nos
podemos encontrar para el mismo caso elementogsfarrzos a traccion y otros

con esfuerzos a compresion.
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- Elementolink 11: lo analizamos con el objeto de eliminar el dexgfaiento inicial
gue se aplica al modelo “Link 8” para ayudarle @davergencia. Este elemento se
caracteriza por la ventaja de introducir valorepigpiedades, tales como la rigidez,
masa, coeficiente de amortiguamiento viscoso, pesaltaba muy complicado de

analizar, por lo tanto también se desestimo.

Lo+ MSTROKE

M2 htf2
G

Durante todo este proceso de investigacion enisgueda del elemento adecuado,
en paralelo expusimos el problema es distintossfaros pusimos en contactos con expertos
en la materia, tales como profesores de distintagelsidades y empresas que utilizan esta

herramienta, como puede ser ITP, S.A.

El Dr. Joseba Albizuri del departamento de Ingéai®ecanica de la Universidad
del Pais Vasco, nos indico unas pautas a seguioy elementos que podrian servir, entre
los cuales se encontraban el Combin39 y el Link180.

- Elemento Combin39: contiene tres grados de libertad por cada nodo ypone
resistencia a la flexion ni a la torsion. Su phiratipropiedad es la posibilidad de
introducir la parte de la curva del material bdj@@nmportamiento de traccion y de
compresion, pero no la de deplexion. Se generaistintds modelos, donde
aplicabamos bien fuerzas volumétricas a compregid@®esplazamientos iniciales,
para verificar que el modelo seguia la curva deter@ introducido, pero los
resultados obtenidos no eran fieles a dicha cuwwacretamente en la zona de

deplexién y compresion.
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A continuacion se presentan los resultados de asir, obtenidos para el modelo
de la figura con el elemento Combin39. El sistestacd®ado es un cubo de 8 nodos, con la
cara inferior empotrada (desplazamiento nulo) g@rean una serie de fuerzas volumétricas

en la direccién —Z de la cara superior.

En la tabla se compara el valor del modelo, comterpolacion de la curva del

material introducida y se observa que no coindague conlleva a descartar este elemento.

HODAL SOLUTION - /—-‘/T““\H\. ANSYS 12.1
5TEP=1 1
5UB =1 J\ \\\
TIME-1 Ty ,/’I
uz [AVG) \‘\ s f
RSY5=0 e {
DX =. 004717 \f ANSYS
SMN =-,004717 3l COMPRESION F D INTERPOLACION
| cubo 39 F 001C.rst -0.001 -0.000472 -0.0000025
v .i cubo 39 F 01C.rst -0.01 -0.004717 -0.000025
| P cubo 39 F 1C.rst -1 -0.471698 -0.0025
il L S cubo 39 F 2C.rst -2 -0.943396 -0.005
-.004717  -,003669 -.0026‘-21-- -.001572 -, 524E-D3
ana -.003145  -.002096  -.001048 O
Cubo F=-0.01N

- Elemento Link180: elemento con tres g.d.l por cada nodo, esta fdonuer dos
nodos y es capaz de soportar esfuerzos axialegadeidn, compresion y no opone
resistencia a la flexion. De todos los elementtsdésdos viene a ser el mas adecuado, pero

sigue sin reconocer alguna de las zonas de la detvaaterial.

I

Ante la imposibilidad de utilizar la curva exagbara el elemento, decidimos

modificar la linea de investigacion buscando umel&o sencillo, que de forma efectiva
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reprodujera el comportamiento global del Gel. Ese obtuvo haciendo uso de la
metodologia de la Dindmica Molecular mediante udig® generado en el lenguaje de
programacion Fortran. Los resultados obtenidos améeli este método seran los que se

intentaran reproducir por el MEF.

Se escoge el elemento LINK180, porque es el elmmgne mas se asemeja al
comportamiento que nosotros perseguimos, ademastude los que nos recomendo el Dr.

Joseba Albizuri.

La principal propiedad de todos los elementos idenados es el modulo elastico,
por lo que ése sera el parAmetro que variaremos @gtimizar el acuerdo con las
simulaciones de MD. Ademas, observamos que la estspuwlel sistema dependia de la
secuencia en la que aplicaban las distintas fuepmaslo que se decididé seguir la misma

secuencia que en las simulaciones de MD.

El modelo estard basado en el uso de dos matgrialeo practicamente
incomprensible y otro que se pueda deformar. Eif¢aedcia la realizaremos a través del
valor que se asigne al médulo de Young, E, losesuséran:

« Mat, 1> E = 2516 este valor sera variable, para ajustar la cuptenida a

través de la Dinamica Molecular.

¢ Mat, 2> E = 1.16° > este material es incomprensible, es decir, nousele

comprimir mas, se mantiene fijo.

El mallado se realiza cogiendo los centros dep#aticulas como nodos, y creando
elementos entre cada par de particulas en funcgdmaddistancia entre sus centros y
siguiendo el siguiente criterio:

- Si la longitud es mayor que 2.2 - Nno se crea ningun elemento.

- Si la longitud es mayor que 2 y menor 222 se crea el mat, 1. Elastico lineal

- Si la longitud es menor o igual a 2 —> se crea el mat, 2. Incompresible.
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Mediante el MEF, se analizaran dos modalidadesa w@plicando fuerzas
volumétricas instantdneas sobre un modelo y la ejegutando fuerzas volumétricas
continuas. En este caso se genera el mallado plar fogrza aplicada, basandonos en las

posiciones de las particulas del anterior casceteEsu

Los modelos tendran una serie de restricciones, edtar que se muevan como
solido rigido. Para ello, hay que fijarlo mediaatgin nodo, para que el estado de carga

considerado sea capaz de llegar a su convergencia.

Las particulas de los sistemas se alojan en ureciesge caja virtual. EI modelo
inicial estara formado por 1000 particulas y spdnen restricciones en las caras de la caja.
Como se discute a continuacion, en nuestro caBjasmn las particulas de la cara inferior y
de las caras laterales. El resto de particulasyaproximacion se pueden ver afectadas, por
lo que se decide aplicar las condiciones periddatasodelo inicial y generar un modelo
final de 9000 particulas con las mismas restri@soiobre el cual, aplicaremos las fuerzas

volumétricas y mostraremos los resultados.

Modelo de 1000 particulas.
Valor del lado del cubo, a = 21,95
Nodos a restringir.
- Base, los nodos entre -8 y -12 en coordenada Z.

- Laterales, los nodos entre 9 y 11, por cadadid@.

CONPONENTS BNSTS 12.1

Modelo de 9000 particulas.
Valor de la arista de la caja: 3-a =3 -21,95 8%5,

Nodos a restringir.

- Base, los nodos entre -8 y -12 en coordenada Z.

- Laterales, los nodos entre 31 y 33, por cadzcdion.
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El estado de carga a tener en cuenta del modelsistiod en aplicar una fuerza
volumétrica vertical hacia abajo al resto de nagies no poseen una restriccion, del mismo
valor que las aplicadas en las simulaciones deirt@arbica Molecular, que comprimen el
sistema.

Segun los modelos realizados, se generan unas snasalecir, unos codigos de
programacion de Ansys. De esta forma, se automettigeoceso de obtencion de resultados
y se utilizan los mismos criterios de convergerematodos los casos. Algunas de estas
macros se presentan en los apéndices de la prédemteria.

En la siguiente secuencia se presentan los pagosiss:
1- Lectura del fichero de la posicion de los nodosekie caso de 1000 nodos, para

una configuracion cualquiera:

ROTES ANEYE 1i.1

m_l000nodes_L1G0_F_0_12
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HOIES ! . AMEYE 18.1
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m_1000nede=s L1§0_F 0.12

2- Se crean los elementos, que dependiendo de suddngeran del material 1 o el

material 2.
ELFMENTS BWEVE 1i.1
MAT 1R
m HPLIST Command
File
~
LIST HATERIALS 1T 2 BY T
PROPERTY= ALL
HATERIAL HUHBER 1
TEHP EX
2s000.00
TEHP PR =
013300000
HATERIAL HUHBER 2 [
TEHP EX
0.1000000E+13
TEHP PR |
b » 01.3300000
m_l000ncdes L150_F 0.1z
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3- El siguiente paso es seleccionar los nodos anmgstrSe impondra la condicion
de fijar todos sus grados de libertar (g.d.l). Caada explicado anteriormente,

los nodos estaran ubicados en la base y en la® @zahs laterales.

Hemos creado un componente para seleccionar lassrmeémpotrar denominado:

“basel”
NODES ANITI 1i.1 RODE3 ANSYI 1.1
AT HM [ T T L T . MET WM
<
m_l000nedes_L1&0_F 0.12 m_1000nodes_L160_F_0.12

La visualizacion del modelo con las restricciorsss,

HODES AMEYS 131

MAT MM
BODED

mar Wm

1_1000nodes_L180_T_0.12

yL

m_l000nodes_L130_F 0.12
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4- Por ultimo hay que introducir las fuerzas volune&tsi de compresion a los nodos
gue no contienen ninguna restriccion, que en exte tendra un valor de F =
0.12.

HODEZ ¥ AWI¥E 1i.1
MAT MM

m_l000nedas L1s0_F 0,12

Las simulaciones mas importantes, son las que tagéacos en este documento, ya
gue no tendria sentido documentar todas las pruebfizadas, puesto que muchas de ellas
han sido necesarias para descartar esa linea @gtigacion, por lo que nos centraremos
basicamente en tres modelos. Partiremos de un medatillo de 11 nodos, para verificar
gue el remallado se realizaba correctamente y gdaatistincion entre los materiales. Una
vez comprobado se traslada al modelo de 1000 pkagicon el mismo objetivo, pero con la
peculiaridad que los resultados no son adecuadoslapoercania de las restricciones
laterales, por lo que se crea un modelo final d#9garticulas, sobre el cual trabajaremos
con los resultados finales.
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3. 2. MODELOS REALIZADOS CON DINAMICA MOLECULAR.

Las simulaciones de Dinamica Molecular se plantrael presente Proyecto como
una forma alternativa de estudiar el comportamiengxanico del sistema, con el que
comparar los resultados de MEF. Ademas, dadasifigsilthdes para estudiar mediante
MEF del problema, la MD se ha utilizado para vali@gh modelo efectivo propuesto,

descrito en la seccién anterior.

Se trabaja con un sistema de 1000 particulasc@adiciones de contorno periodicas
en las paredes laterales y la cara inferior seideran impenetrables, con una fraccién de
volumen fija (del 40%), y con la interaccion atreatde Asakura-Oosawa explicada
anteriormente. El pardmetro phi ¢, que aparece en la interaccion se ha fijado a 080,
gue induce una atraccion con un minimo muy intefesd 6 kT, donde kT es la energia
térmica. Hay que sefalar que en el MEF no se tienezuenta el efecto de la temperatura y
todas las particulas son del mismo tamanio. El e&cde la atraccion se ha tomado igual al
10% del tamafio de las particulas, y el paso deptiergual a 0.0025, suficientemente
pequefio para manejar las fuerzas de interacciarfuelza externa sin introducir errores en
la integracion de las ecuaciones de movimientoloErsistemas polidispersos, es decir con
distintos tamafios de particulas, se aplica un \a#dd.1 sobre el radio de la particula para

considerar la anchura de la distribucién de tamarfios

El estudio se basara sobre diez configuraciones.
En la simulacion de MD se estudian dos modalidades
1- Aplicando cargas instantanea® genera un modelo inicial de 1000 particulas si

considerar ninguna fuerza externa y sobre éstepBeama las distintas fuerzas
volumeétricas, sin considerar los resultados dedrastcaso resuelto.

2- Aplicando cargas continuasn este caso se tienen en cuenta las posicienésd

particulas del anterior estado de carga resue#tdniSia el proceso aplicando una

fuerza volumétrica, se equilibra el sistema, y amat la posicion de la quinta
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particula mas alta, que caracteriza la interfapersor. A continuacion, se toma la

configuracion final como configuracién inicial paaplicar el siguiente estado de

carga.

Las fuerzas volumétricas que se aplican sobrenlmdelos van desde un valor nulo

hasta -0.25, con un incremento constante de -0.01.

Ambas modalidades contienen el mismo cdodigo, djgténdose las siguientes partes:

Inicializacion, consiste en introducir los inpugscalculo del volumen de la caja y la

lectura del fichero de posiciones de las particulas

El codigo principal, donde se pasa a leer las suias!

Vecinos se calcula la lista de vecinos de cada partigud® va actualizando
segun el intervalo de tiempo, calculando previamdatdistancia entre cada par
de particulas, con el objeto de reducir el tiempadlculo.

Inform, calcula la energia potencial y la energia ciagtiasi como, el
desplazamiento de la quinta particula mas alta €liréccion Z.

Thermostat, consiste en equilibrar el modelo mediante |la emampra. Esta debe
ser constante, y como consecuencia los valores @adrgia cinética no seran
elevados originando valores de energia potenciaesales. Esto hace que el
sistema este en equilibrio.

Motion, se obtiene la posicion y velocidad de las pddgweonsiderando las
ecuaciones del movimiento rectilineo uniformementelerado, M.R.U.A,
considerando también las restricciones de la base.

Forces calcula las fuerzas, para cada una de las pagicu

Save_pos crea un ficheroXposition.dat” con las posiciones de todas las

particulas.
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Los inputs que se introducen en el cédigo parampapglear la metodologia de MD, son:

- dtp =2.5d-3 - Es el paso del tiempo.

- nmax0 = 1000 - Es el numero de particulas.

- dphi=0.4d0 - Es la fraccion volumétrica. ElI 40% de fase dispeaie
particulas, el resto es el medio dispersante, @i, ....

- dg=0.1d0 - Alcance de la atraccion.

- ivez=0 - Parametro que se utiliza para inicializar.

- delta=0.1d0 - Anchura del tamafio de la distribucion.

- t=0do - Tiempo inicial.

- tfin= 3000 - Tiempo final

- phi_s=0.80 - Fija la intensidad de la atraccion.

- F_ext=-0.15 - Fuerza exterior que se aplica a las particulas.

Segun los modelos utilizados, bien sean con vaocatga instantaneo o continuo, se
deben de considerar ficheros de entrada difergratesel célculo del modelo, a pesar que la
metodologia sea la misma. Por ello, se han genetadocddigos diferentes que vienen
recogidos en los Anexos del apartado 7.

» Para el caso de carga instantarmano ya se ha comentado anteriormente, se

aplican las fuerzas volumétricas sobre el modeio,censiderar el anterior
resultado.
Ejemplo de un fichero para una configuracion: pos80-27.dat

El codigo generado se denomingi_final.f

* Para el caso de carga contingg basa en la posicion de las particulas del

anterior estado de carga resuelto, y sobre ellaspiiea la nueva fuerza
volumétrica, asi sucesivamente.
Fichero de entrada: pos-input.dat

El codigo utilizado para este modelo epi_final_pos_input.f
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Para caracterizar la posicion de las interfassdijgzemos en la quinta particula mas
alta. Generaremos un codigo denominadoalysis”, el cual volcara una grafica con la
posicion de dicha particula, en funcion del tiemjpogue nos permitira identificar si el

sistema ha dejado de comprimirse.

Por ejemplo:

Estudiaremos la configuracion p-080-26, aplicandwa (duerza volumétrica a
compresion de -0.07. A continuacién se presentgrdéica con el desplazamiento de la
interfase y como se alcanza el valor estacionanmaréir del tiempo 4000, que se puede

observar mediante la linea verde.

B fre@aq 317
10.2 , . , [y

4 ] T
i "output.dat® u 1:2
“fort.12"

10 P
9.8

9.6

9.4

9.2

8‘ 1 ! 1 1
0 1000 2000 3000 4000 5000

3511.03, 10.2458

9.0857162

El valor promedio: 9.0857, corresponde a la fuedameétrica de valor - 0.07. Este
proceso habria que repetirlo para cada una deutagas y generar una gréfica para esa
configuracion.

Realizando el mismo proceso para cada una de tdgjgaciones, se obtienen diez

gréaficas lo que permite realizar el promedio y dimrin el ruido estadistico.

79



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

4. RESULTADOS Y CONCLUSIONES.
4. 1. SIMULACIONES DE DINAMICA MOLECULAR.

Las simulaciones de Dinamica Molecular estudiacoehportamiento mecénico del
sistema, integrando la ecuacion del movimiento atiaarticula para ser comparado con
las simulaciones de MEF.

Se trabaja con un sistema de 1000 particulasc@adiciones de contorno periddicas
en las paredes laterales, con una fraccion de \aiuija (del 40%), y con la interaccion
atractiva de Asakura-Oosawa explicada anteriormétitparametro phi_sp, que aparece
en la interaccion se ha fijado a 0.80, lo que iedwta atraccién con un minimo muy intenso

de 16 kT, donde KT es la energia térmica.
Aplicaremos un abanico de fuerzas volumétricas wre desde el valor 0 a -0.25
sobre cada particula, con un incremento constant6.d1 y estudiaremos la evolucion de la

interfase, que caracterizamos por la coordenadalZ quinta particula mas alta.

La fuerza a considerar sera bien aplicandola emi@alidad de fuerza instantanea o

continua.

A continuacién se presentan los resultados tant@em numérico como gréficos, de
las diez configuraciones estudiadas.
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MODELO APLICANDO CARGA CONTINUA.

En la siguiente tabla se expresan diez configangs estudiadas, donde la primera columna expadsariza volumétrica aplicada a
compresion y las sucesivas columnas son los desplaatos en la direccion Z de la quinta particuds @ta. Las filagpromedio, indican
gue a partir de ese tiempo empieza a estabilizirdesplazamiento de la interfase. La colup@B0-promd, expresa para cada valor de
fuerzas el desplazamiento promedio de todas laigooaciones, y si sobre éstos datos se restadipo inicial, se obtiene la dltima

columna, la cual llamamos el desplazamiento promedira ese valor de fuerza volumétrica.

DIAGRA. FUERZA CONTINUA - DESPLAZA. PROMEDIO 5 PARTICULA

pos-080-Z05promedio. f CONTINUA
F p-080-01 p-080-02 p-080-03 p-080-04 p-080-06 p-080-07 p-080-08 p-080-09 p-080-26 p-080-27 p-080-promd p-080-promd-FO
0 T.promedio = 0 3500 3100 4600 4500 0 0 2000 2000 4000 10,5332 0.0000

F.promedio = 10.487507 10.530022 10.6482 10.4108 10.5694 10.6072 10.7526 10.6781 10.4990 10.1491

001 T.promedio = 300 4000 2000 3500 4000 2000 4000 1000 2000 3000 10.48 0.05
F.promedio = 10.382342 10.543086 10.5175 10.4810 10.5078 10.5014 10.6072 10.7028 10.4796 10.1204

002 T.promedio = 2000 3000 1000 3000 3000 2000 2000 1000 4000 4000 10.4124 0.1208
F.promedio = 10.297880 10.485928 10.4861 10.4640 10.3815 10.4335 10.6196 10.7092 10.3191 9.9271

003 T.promedio = 0 3000 2500 3000 2000 4000 4000 2000 2000 3000 10.3660 01672
F.promedio = 10.293081 10.476724 10.6018 10.4780 10.2898 10.3170 10.5112 10.7038 10.1892 9.7990
T.promedio = 0 3000 2000 4600 3000 0 4000 1000 1000 4000

004 F.promedio = 10.294368 10.442465 10.5325 10.4841 10.1978 10.3127 10.2392 10.6998 10.1667 9.7097 103079 02253

005 T.promedio = 3000 3000 3800 4600 3000 3000 4500 1000 4000 4000 10.2927 _0.2405
F.promedio = 10.293034 10.465185 10.4592 10.4560 10.2118 10.3255 10.1221 10.6918 10.0426 9.8603

006 T.promedio = 4000 3000 3000 4000 4000 3000 1000 1000 2000 3000 10.2507 0.2825
F.promedio = 10.308916 10.370867 10.4184 10.4285 10.2440 10.2709 10.1012 10.6730 9.9954 9.6953

007 T.promedio = 3000 4100 0 3000 4000 2000 1000 1000 4000 1000 10.1395 0.3937
F.promedio = 10.282726 10.283389 10.4099 10.4177 10.2167 10.2713 10.0816 10.6632 9.0857 9.6829

008 T.promedio = 3000 3100 0 4700 4000 4000 3000 1000 1000 1000 10.0154 05178
F.promedio = 10.234482 10.283340 10.4008 9.5023 10.1770 10.1418 10.0337 10.6570 9.0442 9.6793

0,09 T.promedio = 3000 4500 0 4600 4200 2500 1000 1000 3500 4000 9.9707 .0.5625
F.promedio = 10.351919 10.013762 10.3810 9.4488 10.1728 9.9751 10.0235 10.6445 8.9936 9.7020

01 T.promedio = 3000 4800 2000 4500 3000 4500 4500 2000 3000 1000 0.8529 0.6803
F.promedio = 10.313699 9.846666 10.3876 9.4141 10.1096 9.0726 9.9736 10.6297 9.0841 9.6976

011 T.promedio = 3500 4600 4000 3000 4100 4600 1000 4000 4200 4000 0.4889 1.0443
F.promedio = 10.289522 9.022314 10.3238 9.3787 8.3116 8.5660 9.9397 10.5855 8.8742 9.5971

012 T.promedio = 4900 4200 4000 2000 4600 4000 4800 2000 4000 3000 9.2566 1.2766
F.promedio = 9.738712 8.589436 10.3318 9.3793 7.6784 8.2665 9.6667 10.5731 8.8217 9.5205

013 T.promedio = 3000 4000 3000 4000 2500 3000 2000 4700 4000 3000 8.9945 15387
F.promedio = 8.326916 8.428370 10.2993 8.9163 7.4900 8.2430 9.6000 10.3946 8.7242 9.5226

014 T.promedio = 4000 4500 2000 2000 3000 2000 1000 4000 3000 3000 8.4420 2.0012
F.promedio = 7.394177 8.284662 10.3021 8.7666 7.0404 8.2200 9.5769 6.6339 8.6861 9.5148

015 T.promedio = 4000 3500 4300 2000 4000 4300 4150 4850 3500 3000 7.7903 2.7429
F.promedio = 7.347528 8.172223 7.7531 8.6143 7.0118 7.6190 9.5892 6.4641 8.4073 6.9241

016 T.promedio = 4100 3000 4700 4700 3500 2000 4000 4000 2000 3000 7.5084 2.9348
F.promedio = 7.343285 7.706511 6.9913 8.1597 6.9922 7.5275 9.5577 6.4422 8.3698 6.8936
T.promedio = 4000 0 3500 4000 2500 0 4600 3500 1000 0

017 F.promedio = 7.296038 7.662463 6.7863 8.1185 7.0544 7.5219 9.5250 6.4129 8.3594 6.8945 7.5631 -29701

018 T.promedio = 3100 0 2000 3000 2000 1000 3500 3500 3000 0 7.3155 32177
F.promedio = 7.303153 7.667702 6.6605 7.9010 7.0331 7.5189 7.5190 6.3258 8.3289 6.8970

019 T.promedio = 4600 3000 2000 3500 2000 0 2000 4500 4000 3000 72171 3.3161
F.promedio = 7.305032 7.659983 6.6647 7.8452 7.0371 7.5162 7.4837 6.2375 7.5274 6.8946

02 T.promedio = 3000 1000 0 2000 1000 0 3000 3000 3000 4000 7.1993 3.3339
F.promedio = 7.247140 7.648150 6.6604 7.8077 7.0339 7.4938 7.4832 6.2186 7.5107 6.8894
T.promedio = 4000 4000 0 1000 4200 0 4500 2000 2000 0

021 F.promedio = 7.240612 7.653990 6.6469 7.8048 6.9833 7.4676 7.1996 6.2162 7.4979 6.8927 7.1604 83728

022 T.promedio = 4600 3000 0 2000 4600 4800 4000 2000 3000 4000 6.9967 3.5365
F.promedio = 6.349604 7.597073 6.6267 7.7991 6.8841 6.9844 7.1163 6.2104 7.5255 6.8740 8 1

023 T.promedio = 4000 0 0 4000 4200 3000 3000 3500 4400 4000 6.9134 3.6198
F.promedio = 6.481443 7.592488 6.6116 7.7053 6.9682 6.5090 7.0671 6.2093 7.1212 6.8683
T.promedio = 2000 0 0 4000 200 0 4700 1000 3000 4100

024 F.promedio = 6.470063 7.578090 6.6078 6.1801 6.9432 6.5115 6.4590 6.2089 7.0040 6.8604 6.6823 ~38509

025 T.promedio = 4600 3000 0 3500 3500 3000 2000 4000 3000 4500 6.5439 3.9803
F.promedio = 6.165505 7.579567 6.6043 6.0954 6.9594 6.1252 6.2359 6.2138 6.9311 6.5287
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MODELO APLICANDO CARGA CONTINUA

A continuacion se representan la posicion de latgparticula mas alta, para las

diez configuraciones estudiadas mediante MD.

000 100 200 3.00 400 500 600 700 800 9.00 10.00 11.00 12.00

0.00
-0.01
-0.02
-0.03
-0.04
-0.05
0.06 — p-080-01
-0.07 - p-080-02

-8-83 p-080-03
0.10 p-080-04
-0.11 ~ p-080-06

-0.12 ~ p-080-07
-0.13
-0.14 — p-080-08

-0.15 ~ p-080-09

-0.16
017 p-080-26

-0.18 p-080-27
-0.19
-0.20
-0.21
-0.22
-0.23
-0.24
-0.25

presion

F volumétrica a com

Z05_promedio

Se observa que muchas de ellas tienen una gralitugimy se encuentran en el
mismo intervalo. Aparece una zona con un saltopbrde la interfase, o que podemos
interpretar como un comportamiento catastroficoaaaristico del régimen plastico, similar
a la fluencia en los ensayos de traccion, es geo® el incremento infimo de la fuerza
volumétrica, se produce un desplazamiento grandeef@lmente tras este comportamiento,

vuelve a tener un comportamiento lineal.

82



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

MODELO APLICANDO CARGA CONTINUA.

En esta gréfica se representa el valor promedidelglazamiento de la interfase de
todas las configuraciones para las distintas fgsevebumétricas a compresion, con el objeto

de unificar los resultados.

Podemos observar que contiene tres partes clarantbf@renciadas, siendo la
primera una zona lineal, hasta que se produce ltoaaupto, debido a la plasticidad del

material y termina con un comportamiento lineal.

-5.00 -4.00 -3.00 -2.00 -1.00 0.00

0.00

-0.01
-0.02
-0.03
-0.04
-0.05
-0.06
-0.07
-0.08
-0.09
-0.10
-0.11
-0.12
-0.13
-0.14
-0.15
-0.16
-0.17
-0.18
-0.19
-0.20
-0.21

trica a compresion

é

*

F volum

-0.22
-0.23
-0.24
-0.25

p-080-promd
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Algunos sistemas de particulas se muestran a caiefim:

p-08C-04-F =- 001

p-080-04-F = - 0.19 p-080-04-F = -0.25

Se aprecia como se van estructurando las padjcplar el efecto de la fuerza

volumétrica de compresion.
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MODELO APLICANDO CARGA INSTANTANEAS.

En esta tabla se presentan los valores de desp&azas obtenidos del modelo inicial, sobre el @gahan aplicado distintos valores
de fuerzas volumétricas, es decir la carga sezeedé forma instantanea.

Recordemos que para la modalidad de carga contafigerza volumeétrica se aplica en la posiciotedgoarticulas del anterior caso

resuelto, lo que significa que para cada valomuéez tenemos un nuevo modelo de particulas.

DIAGRA FUERZA - DESPLAZA. PROMEDIO 5 PARTICULA

0s-080-Z05promedio INSTANTANEO.
F p-080-01 p-080-02 p-080-03 p-080-04 p-080-06 p-080-07 p-080-08 p-080-09 p-080-26 p-080-27 p-080-promd p-080-promd-FO
T.promedio = 0 0 0 0 0 0 0 0 0 4000
° F.promed 10.484589 10.543963 10.6325 10.4843 10.5795 10.5839 10.7280 10.6810 10.5286 10.1502 105397 0.0000
001 T.prome: 7100 5000 5000 6500 5000 5000 1000 5000 5000 5000 10.42 011
F.promed 9.980178 10.342389 10.7332 10.2993 10.7543 10.5166 10.6192 10.5574 10.3425 10.1037
0.02 T.promed 7000 7000 9000 8000 7000 6000 4000 3000 5000 6000 10.3045 0.2351
F.promedio = 10.155588 10.282616 10.2875 9.7262 10.6042 10.1876 10.7466 10.6010 10.4266 10.0274
0.03 T.promedio = 5000 6000 6500 8000 6500 4000 7000 5000 6200 7000 102232 0.3164
F.promedio = 10.216095 10.099307 10.4716 10.1848 10.6162 10.2619 10.3959 10.6438 9.4198 9.9229
004 T.promedio = 7100 7300 6000 6500 7300 7200 5500 5000 6100 5000 10.2087 .0.3310
F.promedio = 9.989058 9.819202 10.3127 10.1756 10.3176 9.8792 10.5083 10.6099 10.1426 10.3328
005 T.promedio = 4000 7000 5500 5000 5000 8000 7000 7600 6200 7600 9.9893 0.5504
F.promed 10.154087 9.872230 10.0544 10.2529 10.1590 10.0243 10.2791 10.6163 8.9463 9.5343
0.06 T.prome: 7000 9000 9000 7200 10000 7500 6000 6500 6000 7500 9.8429 -0.6968
F.promed 9.962379 9.700872 10.1941 8.9017 10.0678 9.9130 10.2807 10.7300 9.2728 9.4054
0.07 T.promed 3000 10000 7000 6000 6500 5000 4000 3500 6000 7400 96138 0.9258
F.prome 10.345366 9.455448 10.4728 8.3154 9.6923 9.3406 10.4402 10.4811 8.2653 9.3299
008 T.promed 5000 10600 7300 5000 5000 5000 6000 5000 3000 7000 9.4079 11318
F.prome 9.268933 9.072427 9.9460 9.1670 8.9051 9.8113 10.0915 10.3500 8.3464 9.1203
0,09 T.prome: 6000 5500 7000 10000 9700 6000 4000 17500 7300 6000 9.0166 1.5231
F.promed 9.094099 8.588846 9.5081 8.4507 9.4879 10.0383 10.1460 8.3359 8.4542 8.0620
01 T.prome: 7000 9000 6500 4000 10500 6500 5000 2000 6000 7650 8.9954 1.5443
F.promed 8.840243 9.948611 8.2409 8.5387 10.2670 9.7087 9.4821 8.2418 7.8974 8.7880
011 T.promed 5000 7500 7000 5000 7000 7000 7800 7700 5000 7400 8.2709 20688
F.prome 9.492056 8.614770 9.1685 7.3688 8.7960 7.6279 7.6382 8.2617 7.2196 8.5211
012 T.promed 6000 5500 7500 7400 4000 8000 6000 7100 1000 5000 7.9575 25822
F.prome 8.064012 7.824021 8.1364 7.8213 7.9034 7.9578 7.6998 7.9345 7.4917 8.7417
013 T.prome: 6000 4000 5000 7000 7000 4100 6000 5000 7700 6000 7.6019 2.0378
F.promed 8.785379 7.933544 7.2662 7.7476 7.3844 7.7935 7.3277 7.0116 7.9231 6.8454
014 T.prome: 7000 2500 6000 6000 3000 6500 7000 7000 7100 7600 7.3798 3.1599
F.promed 8.112645 7.133541 7.8379 7.8536 7.0758 7.3344 7.5601 7.7847 6.4474 6.6578
015 T.prome: 5000 3500 3000 5500 3000 4000 7000 7800 4000 7450 7.1207 -3.4190
F.promed 7.239731 7.321438 6.9670 7.4805 7.5933 6.9854 7.2908 6.9465 6.6969 6.6854
T.promedio = 1500 1000 1500 2200 2000 2700 2500 2000 2500
-0.16 F.prome 7.501482 6.647440 7.3982 6.2857 6.3808 7.2322 7.1696 7.1449 6.6321 6.4993 6.8892 -3.6505
017 T.prome: 2000 2700 1000 2200 2600 2600 1000 1500 2800 2800 6.8384 37013
F.promed 6.887896 7.053674 7.0089 6.6934 6.2895 6.6966 7.5978 6.8196 6.6798 6.6566
018 T.prome: 2000 700 1500 1000 1500 2000 2000 2650 2900 1800 6.8359 3.7037
F.promed 7.036113 7.079801 7.3123 6.8697 6.6514 6.5499 7.3197 6.8182 6.2905 6.4318
019 T.prome: 1500 1000 2500 2400 1000 2000 2000 1500 2800 1500 6.6322 -3.9075
F.promed 6.276309 7.444027 6.6131 6.9705 6.8955 6.8317 6.4086 6.6075 6.2235 6.0511
02 T.promed 5100 8500 1000 1500 2500 2000 2500 1500 2000 1500 6.4339 41058
i} F.prome 6.834103 6.492430 6.6796 6.8082 6.3713 6.8047 5.7389 6.4055 6.3469 5.8569 i |
021 T.promed 2000 1700 1500 2600 1500 2500 2750 1500 2000 2200 6.4895 _4.0501
F.prome 6.627657 7.174419 6.9932 5.6087 6.1765 6.8833 6.5838 6.5141 6.5363 5.7971
022 T.prome: 2500 1600 1500 1500 1500 2500 2800 2000 2500 1500 6.2319 4.3078
F.promed 5.983429 6.967813 6.0721 5.9143 5.8705 6.3023 6.7500 6.4162 6.6197 5.4226
023 T.prome: 2600 1000 2000 2500 2500 600 2500 2000 1000 2700 6.2090 4.3307
F.promed 6.136624 6.460671 6.1047 6.4978 6.0252 6.7298 6.4920 5.9230 6.1371 5.5827
024 T.promed 2000 2750 2000 2500 2500 2500 2500 1500 2000 1000 6.1480 43917 8 5
§ F.prome 6.491464 6.523134 6.5691 5.9741 6.4953 6.2626 5.9737 6.1808 5.4261 5.5834 i |
0.25 T.promed 2700 2500 1500 2700 1500 2600 1700 1500 2000 1000 59733 _4.5663
§ F.promedio = 6.094111 6.183282 6.6108 5.6901 6.0620 6.0406 6.2056 5.6402 5.4332 5.7734 i} |
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MODELO APLICANDO CARGA INSTANTANEAS.

En la siguiente gréafica se representan la pos#la quinta particula mas alta, para
las diez configuraciones estudiadas. Al igual quelecaso anterior, las particulas posee un

tramo con un comportamiento abrupto, sin ser tanyrciado.

000 100 200 300 400 500 600 700 800 900 10.00 11.00 12.00

-0.04 - p-080-01
-0.05 - p-080-02
007 p-080-03
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o014 ~ p-080-09
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-0.16 p-080-27
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ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

MODELO APLICANDO CARGA INSTANTANEAS.

La gréafica siguiente muestra la fuerza volumétaeampresion y el desplazamiento
promedio de la quinta particula en la direccioneZtadas las configuraciones, siendo las

columnas F yp-080-promd-FQ respectivamente.

-5.00 -4.00 -3.00 -2.00 -1.00 0.00

on

== nstantanea_pos-080- .
Z05promedio. .

trica a compresi

é
*

*

F volum

p-080-promd

Se distinguen tres zonas; la primera parte tigneamportamiento lineal, mientras
gue la siguiente se caracteriza por que tiene cdamp@&nto plastico, con un salto en la
deformacion, aunque de menor magnitud que en eldm$uerza continua, y finaliza con un

comportamiento lineal.
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Posicionando ambas curvas en la misma grafica, yeue guardan mucha similitud
en los comportamientos de sus zonas. Hay que glistique para el mismo valor de fuerza
volumétrica, el desplazamiento de la quinta padies mayor en la modalidad de fuerza
instantdnea. El origen de esta diferencia no ésata,ero se aleja del motivo principal del

Proyecto, por lo que decidimos no profundizar ém el

-5.00 -4.00 -3.00 -2.00 -1.00 0.00

0.00
-0.01
-0.02
-0.03
-0.04
-0.05
-0.06
-0.07
-0.08
-0.09
-0.10
-0.11
-0.12
-0.13
-0.14
-0.15
-0.16
-0.17
-0.18
-0.19
-0.20
-0.21
-0.22
-0.23
-0.24
. -0.25

p-080-promd

on

—+—pos-080-Z05promedio F_INSTANTANEO. A

—=—pos-080-Z05promedio. F_CONTINUA .

trica a compresi

é

F volum

*
[

A la hora de comparar con la metodologia de El¢osefrinitos, se debe de

considerar la modalidad de carga aplicada correbpote.
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4. 2. SIMULACIONES DE ELEMENTOS FINITOS.
4.2.1. SIMULACION MEDIANTE EL MODELO DE 11 NODOS EN 2D.

Vamos a comenzar el estudio del sistema mediarN#=€] con un caso mucho mas
sencillo. EI modelo esta formado tan solo de 1lospde los cuales 9 estan empotrados
todos los g.d.l y en los nodos 10 y 11 se aplica fuerza vertical, provocando una
deformacién. La nueva posicién se considera a ta He resolver el siguiente estado de

carga remallando al principio de cada carga, gederasi un nuevo modelo.

Recordemos, ademas, que usamos el elemento LingliB8Oes un elemento que se
caracteriza por tener comportamientos a tracci@rgmpresion y no opone impedimentos a
la flexion. El objetivo de este modelo es que sapaz de medir la distancia entre las
particulas y volver a mallar, para cada una defuaszas volumétricas, dependiendo del
valor de la distancia entre las particulas. La @mdd que se establece cada vez que se
malla, es la comentada anteriormente:

- Si la longitud es mayor que 2.2 -> No se crea ningun elemento.
- Si la longitud es mayor que 2 y menor 2.%e crea el mat,1. E=14Blastico lineal.

- Sila longitud es menor oigual a2 - se crea el mat, 2. E =120 Incompresible.

El modelo a utilizar por tanto, es el siguientend® se muestran sus coordenadas y

los materiales que se usan, dependiendo de lauondel elemento.

4 ANSYS 12,1

b HODE b ¥ I

0.0000 0.0000 0.0000
2.0500 | 0.0000 0.0000
2.0500 2.0000 00000
2.0500 4.0000 00000
2.0500 fi.0000 0.0000
-2.0500 60000 0.0000
-2.0500 4.0000 0.0000
-2.0500 2.0000 00000
-2.0500 0.0000 00000
10 0.0000 3.017 0.0000
11 0.0000 58678 0.0000

==Y AL ATITY ey

mw_hasico L180_F_1.5E-02
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El remallado en cada paso de fuerza es fundamentédindose nuevos elementos o
eliminandose otros (ruptura de los enlaces). Cerrdsultados de los desplazamientos del
nodo 11 se crea una gréfica, en funcién de laéuaplicada.

Dada la simplicidad del modelo, puede darse laasibn que se presenta en la
siguiente figura:

NODAL SOLUTION ANSYSE 12.1
STEP=1

SUE =999999

TIME=1 l

Uy (AVE)

REvE=0

DMY =.24ZE-03

AMN =-.Z24ZE-03

F

7T

— —
-.24ZE-03 -.188E-03 -.134E-03 -.8068E-04 -.Z65%E-04
-.2153E-03 -.l161E-03 -.1l0BE-03 -.538E-04 0O

m basico L1S0 F 11.8

Cuando sucede este caso, el modelo no llega semvpuesto que el elemento

central esta suelto, el sistema tiene un movimidetsolido rigido.
Este método se aplicara con distintos médulos dmgd, pero fijando el bucle de

fuerza, puesto que se ha verificado que segunsealés resultados son distintos, como
corresponde a un material con comportamiento ptasti
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Estudiando distintos casos con diferentes E paranakrial 1, la grafica que

obtenemos es:

F_volumétrica - Desplaz.n11
Desplaz.n11
-1 -09 -08 -07 -06 -05 -04 -03 -02 -01 0

-0.01
-0.03
-0.05
. -0.07
S -0.09
\40_1) '011
g -0.13

= —+_E=1.E8 & E=1.E12 F 002 02
S || e E=1E6&E=1.E12F 002,02 -0.15
LLI ] E=1.E4 & E=1.E12_F 002 01 -0.17
— E=1.E5 & E=1.E12_F 002 01 -0.19
- % E=1.E7& E=1.E12_F_002 02 -0.21
.| e E=1.E9& E=1.E12 F 002 02 -0.23
-0.25

Cada una de las graficas termina en fuerzas distidebido a que en ese instante el
elemento queda libre y el MEF deja de convergem pe@seemos datos suficientes para

llegar a dictaminar alguna conclusion.

Como conclusion de los andlisis realizados, sereaspie las curvas con modulo de
Young, E, 9-18, 8-16%y 7-10? poseen tres tramos claramente diferenciadosifem es
lineal y seguido hay un cambio brusco debido al pmtamiento plastico que posee el

material y termina con un tramo lineal.

Debemos notar que el comportamiento cualitativondetlelo es similar al que se

obtuvo para los geles mediante MD. Esto se deb@a &ombinacion de materiales
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considerada, a pesar de que el comportamientolel®leato dista mucho de los enlaces
entre particulas. Decidimos por tano, seguir prdbaron este elemento para modelos mas

complejos.

4.2.2. SIMULACION MEDIANTE EL MODELO DE 1000 NODO S EN 3D.

Pasamos ahora al estudio del sistema con 1000sntalmando directamente las
configuraciones de las simulaciones de MD. Nosraesinos en tres configuraciones siendo
éstas los extremos y una intermedia de los intesvdé¢ desplazamiento de las simulaciones

obtenidas por medio de MD, en la modalidad de tuemntinua. Las configuraciones son:

- p-080-01 - p-080-04 - p-080-09

Para cada una de las configuraciones se genguagia macro, es decir, un codigo

para que se ejecute en la herramienta ANSYS, siendo
m21000_p_080_01_Link180.mac, m1000_p 080_04 Linkl®acy m1000_p_080_09_Link180.mac

En el Anexo 7.2, se puede visualizar la maerd000_p 080_01 Link180.mac.

Se estudian distintos valores del modulo de Yourfgeyzas volumétricas, en el
mismo intervalo de fuerzas. El objetivo es utilizrresultado del desplazamiento de la
particula de mayor desplazamiento y generar urfecgréimilar a la obtenida a través de la
Dindmica Molecular, para cada una de las configongs. Hay que hacer constar que no es
exactamente el mismo criterio que el usado enitaglaciones de MD, debido a que en este
modelo el MEF necesitamos empotrar los nodos laterpor lo que las particulas mas altas

estan en este empotramiento. Se aplica el remaltada la modalidad de fuerza continua.
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- Configuracién: p-080-01.

En las siguientes graficas se representan lasguen color amarillo la de MD vy el

resto son las obtenidas mediante el MEF con vatistisitos de médulo elastico, E.

Como en el caso del modelo de 11 nodos, cuandoaligarte del sistema rompa sus
enlaces con la parte empotrada, caera liboremeAtesys nos dard un error, parandose el

calculo. Por esa razon, las curvas con distinttmesde E llegan hasta distintas fuerzas.

POS-080-01-Z05_F_continua
-5.00 -4.50 -4.00 -3.50 -3.00 -2.50 -2.00 -1.50 -1.00
—~E=1-E4 —= E=1-E5 p-080-01

c

k) E=2-E4 - E=3.E4 - E=4.E4

(%]

(&)

a

€ [ | —E=15E4 —E=25E4

8

©

(1]

Q

B

£

=

o

>

LL

.
025
Z05_desplazamiento
Realizando un zoom, se observa que las deformexi®on muy pequefas respecto a
la curva MD.
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POS-080-01-Z05_F_continua

.00  -090 080  -070  -0.60 050 040 030 020  -0.10 0.00
: 0
- -0.05
he]
7]
(0]
o
£
£ 0.1
o
]
(]
S
= 0.15
‘O
€
=
g d
|4 ~—E=1E4 - E=1E5 p-080-01 E=2-E4 RN { 02
[N ) :
~E=3E4  ——E=4E4  —E=15E4 —E=25E4 T
0.25

Z05_desplazamiento

Entre todas las curvas obtenidas, la curva col.BE=d, es la mas aproximada, la

mostramos a continuacion.

POS-080-01-Z05_F _continua
-1.00 -0.90 -0.80 -0.70 -0.60 -0.50  -0.40 -0.30 -0.20 -0.10 0.00
; 0
A +

A P

A (/

A P
S s < 1 -0.05
2 . >
o R p
Q. A
€ e N
8 — N 1 -0.1

> A
© . e
]
Q
@ -0.15
£
=
[=]
> 4 p-080-01 ——E=1.5.E4
* -0.2
-0.25
Z05_desplazamiento
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Para el resto de puntos que no aparecen, es dabicmmportamiento de sélido
rigido que tienen el modelo, y el problema en elRviparece a la misma fuerza que las

simulaciones de MD detectan el desplazamiento &dbdela interfase superior.

- Configuracién: p-080-04.

En las siguientes gréficas se representa la alevea MD, en color amarillo y el
resto de curvas son las obtenidas con valoresfistde moédulo elastico, E.

POS-080-04-Z05 F continua
-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000 1.000
0
—a—E=3-E4

c L -0.05
©
o
s —e—E=1.5-E4
g L -0.1
o
©
< p-080-04
o
kS — -0.15
Q
1S
=
o
>I -0.2
LL

-0.25

Z05_desplazamiento

En esta configuracion nos hemos basado en dosgesalle E y observamos que el
tramo inicial es muy parecido. Para el resto detqgauque no aparecen, el modelo tiene

comportamiento de solido rigido.
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- Configuracién: p-080-09.

En las siguientes gréficas se representa la alevia MD, en color amarillo y el

resto de curvas son las obtenidas con valoresiistde modulo elastico, E.

POS-080-09-Z05 F continua

-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1000 0.000 1000

—+_E=3-E4 1

| ‘ -0.05
= E=15.E4 ‘
|
|

- p-080-09 “; | 01
é?

7

compresion

-0.15

F_volumétrica a

-0.2

Z05_desplazamiento

El comportamiento es muy similar a la anterior figumacion y para el resto de

puntos sin poner, el modelo tiene movimiento daledgigido.

A continuacion se analizara el grado de importaguaetiene aplicar unos valores u
otros en el bucle de carga. Haremos uso para lasteawion de la configuracion: p-080-01.
- 1° Bucle: Desde una fuerza inicial de -0.005&a8t25, con un incremento constante de
valor -0.005.
- 2° Bucle: Desde una fuerza inicial de -0.01 haBta5, con un incremento constante de
valor -0.01.

En aquellos casos de carga que coinciden en et ldetlerian obtenerse los mismos

valores de desplazamiento, pero segun la tablatdjos resultados son diferentes.
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ION DE ELEMENTOS FINITOS.

1° BUCLE 2° BUCLE
fuerza_desplaz_1.5E4 E12 F 005_25 fuerza_desplaz_1.5E4 E12 F 01 25
N° casos | F_vol.compre. Desplaz_1.5E4 E12 F 005 25 N° casos | F_vol.compre.| Desplaz_1.5E4 E12 F 01 25

1 -0.005 -0.028007 1 -0.01 -0.056014
2 -0.01 -0.052254 2 -0.02 -0.099924
3 -0.015 -0.069755 3 -0.03 -0.127861
4 -0.02 -0.085135 4 -0.04 -0.118221
5 -0.025 -0.081470 5 -0.05 -0.147429
6 -0.03 -0.090515 6 -0.06 -0.112637
7 -0.035 -0.097935 7 -0.07 -0.139258
8 -0.04 -0.078348 8 -0.08 -0.156742
9 -0.045 -0.098378 9 -0.09 -0.448451
10 -0.05 -0.086941 10 -0.1 -0.492833
11 -0.055 -0.101212 11 -0.11 -0.300078
12 -0.06 -0.415273 12 -0.12 -0.688352
13 -0.065 -0.131653
14 -0.07 -0.412645
15 -0.075 -0.220396
16 -0.08 -0.667798
17 -0.085 -0.212963

Tabla donde se indican los valores de desplazamsieasultantes, para los mismos

valores de Fuerza Volumétrica a compresion.

F vol.compre. Desplaz 1.5E4 E12 F 005 25 Desplaz 1.5E4 E12 F 01 25
0.01 -0.052254 -0.056014
0.02 -0.085135 -0.099924
0.03 -0.090515 -0.127861
0.04 -0.078348 -0.118221
0.05 -0.086941 -0.147429
0.06 -0.415273 -0.112637
0.07 -0.412645 -0.139258
0.08 -0.667798 -0.156742

La razon para esta dependencia con el ciclo de@ggnaturalmente, que nuestro

sistema se encuentra en el régimen plastico. N@pesealn para fuerzas pequefias, hay

diferencias entre los desplazamientos obtenidosgue nos indica que la intrincada

estructura del sistema, asi como el comportamiéat@lemento reproducen este resultado

no trivial.
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4. 2. 3. SIMULACION MEDIANTE EL MODELO DE 9000 NODO S EN 3D.

Tras los analisis realizados anteriormente, pasamestudiar el modelo de 9000

particulas, para visualizar el comportamiento @&l gin efecto del empotramiento.

Se generan modelos de dos configuraciones: [al®D4, sobre los cuales se aplican
fuerzas volumétricas instantaneas o continuas, cejamplos tipicos de las distintas

configuraciones.

Partiendo del modelo de 1000 particulas, y aplicaad condiciones de contorno
periddicas usadas en MD, se crea un sistema derfififs, por tanto, usamos la posicion
de la quinta particula mas alta de la caja cemp@sh medir la evolucion de la interfase,
como hicimos en el caso de las simulaciones de Midde la zona central es el modelo de

partida.

En la siguiente imagen, se aprecia el modelo delpale 1000 nodos.

NODES
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NODES
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Los sucesivos pasos a realizar, son similareséisesidel modelo de 1000 nodos, siendo:
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- Generar las restricciones en todas las caras legeyaen la base, para evitar

movimiento de sélido rigido.

COMPONENTS ANSYS 12,1 COMPONENTS MNSYS l2.1

Get 1 of 1 et 1 of 1

- Al resto de nodos que no poseen restriccionegssagdlicara una fuerza volumétrica,

en direccion de -Z.

HODES ANEYE 12,1

- Se realiza el mallado y se asigna el tipo de natarcada elemento, en funciéon de
su longitud, similar a la simulacién del modelold@®0 nodos, como ya se describid

anteriormente.
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- Una vez consideradas todas las condiciones de roonyopropiedades, el modelo

gueda listo para ser resuelto.

E-0 AWITS 12.1

El primer paso en la resolucion del sistema esadlado, que es el que mas tiempo
consume. En este modelo con 9000 nodos se formeatedbr de 30000 elementos, lo que
tarda, aproximadamente, unas ocho horas de c&eulos ordenadores en los que se ha

trabajado. La posterior resolucion del modelo cdeRvds bastante rapida, y suele tardar una

media hora.

Es necesario notar, por tanto, que en el modeloadga continua, donde se hace el
mallado para cada estado de carga, un ciclo completde F=0 hasta F=-0.25, con 25
estados de carga, consume alrededor de diez diasnglgutacion, si no aparece ningun

problema adicional.

Para el caso de carga instantanea, puesto qualladoino se repite, el tiempo de
computacion es sensiblemente inferior, pudiendbzerae un ciclo de carga completo en

uno o dos dias.
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El tiempo total de computacion de los calculos ebrMEF presentados en este

Proyecto, superan con creces los tres meses.
4. 2. 3. 1. FUERZAS VOLUMETRICAS CONTINUAS. CONFIGURACION 01.

Vamos a estudiar en esta seccion la respuesta atidlonde 9000 nodos, para las
mismas fuerzas que se consideraron en MD, y variahthddulo elastico del material 1, el
gue es compresible.

Se va a analizar en detalle las gréficas obtemitatiante el valor de E = 2.5M1§
E = 6:10 a lo largo del abanico de fuerzas volumétricasagés, indicando mediante plots
la posicion real de las particulas del 4°, 5° gugfdrante.

Durante la convergencia del modelo, se han enamsiuaciones con movimientos
de sdlido rigido por parte de alguna particula, @@onsecuencia de un cambio brusco. Este

comportamiento origina la paralizacion del célculo.

En este punto nos hemos detenido y se han estudiatintos parametros de
convergencia, con el objeto que el modelo fueraazate llegar a la solucion. Nuestras
investigaciones no han sido favorables, y como emrencia se decidié considerar la
posicién de las particulas del método de la DinarMolecular para el siguiente estado de
carga, para guiar nuestro modelo hacia la converggncontinuar con el bucle de fuerzas

volumeétricas.

La hipdtesis elegida es correcta, puesto que ayudacontrar la solucion al

problema.
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MODELO CON E = 2.5-10.

Mostramos a continuacién los resultados para unefbode 9000 particulas,

considerando el elemento Link 180, que se caraet@or ser capaz de soportar esfuerzos de

traccion, compresion y no pone impedimento a cotaptgento a flexion.

Dependiendo de la longitud del elemento se aplicanamaterial incomprensible o un
material elastico lineal, que en este caso tienalel de E = 2.5-10

A continuacion se representan los desplazamiergda djuinta particula mas alta,

para cada una de las fuerzas volumétricas apligadtscon la curva de MD.

Conf. P-080-01-Desplaz. Direccion Z, del 5°NODO M AX.

Desplaz en Z del 5° nodo

-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000
1 ®I:
¢
2 ¢
: : g
S 4 X ]
o X 1
g_ |
3 S R o
€
3
) 4 1
> )
w —e—p-080-01
pd
@ I
[ — E=2.5-E4
8 e
e/z

-0.01
-0.02
-0.03
-0.04
-0.05
-0.06
-0.07
-0.08
-0.09

-0.11
-0.12
-0.13
-0.14
-0.15
-0.16
-0.17
-0.18
-0.19
-0.2

-0.21
-0.22
-0.23
-0.24
-0.25
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Inicialmente se puede observar, que ambas curvasd@u una gran similitud,
diferenciandose varias zonas. La primera zonanesllien la grafica de MD tiene el mismo
desplazamiento para las distintas fuerzas, miegtrasen la curva de MEF en este tramo, el
desplazamiento es creciente. Es aqui donde se garddulnica diferencia entre ambos
métodos. Tras esta zona lineal se produce un caatibigpto, que se debe a la plasticidad
del material. Una vez superada ésta da lugar aeguogfio crecimiento de desplazamiento
para distintos valores de fuerza, hasta llegarra ptnto donde se vuelve a tener un
comportamiento abrupto.

Hay que reflejar que en aquellas zonas donde sd@u@eoel cambio brusco de
desplazamiento, en la curva del MEF, la solucidoptatia es la comentada anteriormente,
mediante el fichero de posicion de las particuas @l siguiente estado de carga resuelto
del método de la Dinamica Molecular.

En las siguientes imagenes se presentan los daspkntos de los cuadrantes 4°, 5°
y 6° del modelo, para los distintos valores de Zagrvolumétricas, el quinto cuadrante
corresponde a la caja inicial, que se replico srdtas direcciones laterales. Esta es la gran
diferencia frente al modelo de 1000 nodos, ya gaeéstricciones laterales no van alterar
los resultados.

Caso 1. F=-0. 02. Caso 2. F=-0. 05.

NODAL S0LUTION ANEYS 12.1 NODAL SOLUTTON ANSYS 12,1

STEP=1
3UB =1
TIME=1
Uz (¥ Uz [FAHE]
R3Y3=0
DM =, 166395 DM =.2834z22
SMN =-. 106485 SMN =-.281386

S =.010515 M=, 04643

o ‘X
-.166455 -.1z7152 -.087818 -. 045455 -.009151 ~. 281386 —.Z0&556 -.13569 - 062642 .0l000&
-.146818 -. 107485 -.068152 -.028818 -010515 —. 244962 -.172114 - . 099266 -. 026418 . 04843
mix3i_L180_F_z2.E-02 mwix3 Li1a0 F 5.E-02
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En los plots se puede apreciar una barra de coljuesindica el minimo y el

maximo desplazamiento unitario, siendo respectivaenel color azul y el color rojo.

Si nos centramos en el modelo, se aprecia el etecias restricciones (laterales y
base) en color rojo, ya que estas particulas &amodelo. Se observa una curvatura de la
interfase fijandonos en la bandas de colores eona central del modelo, lo que significa
gue la fuerza volumétrica a compresion esta com@nido el sistema. En la caja central, sin
embargo, no se observa efecto de los empotramid¢atErsles, como se buscaba con la

replicacion del sistema.

Caso 3. F=-0. 09. Caso4.F=-0.1.
NODAT SOLUTION ANSTYS 12.1 NODAL SOLUTION ANS¥S 12.1
STEP=1 STEP=1
SUB =1 SUB =1
TIME=1 TIME=1
Uz [AVG) Tz [AVE)
R5¥E=0 R3TS=0
DME =.567034 DME =.437548
8

SMN =-.510004 SMH =
IME =.070066 H
e

|

Bl ar

e - :
z i f'j?

>3

L. o

—.519004 —.3881 -.257195 -.126291 .004614 -.4z21018 -.319135 -.217252 -.115368 —-.013485
-.453552 -.322647 -.191743 —-.060838 .0O70066 -.370076 -.268193 -.16631 -.064427 .037456
wm3x3_L180_F_9.E-02 wm3x3_L180_F_-0.1

En el caso 4, es donde se produce el desplazantiargco y es aqui donde hacemos
uso del fichero de posiciones de MD, para guianestito modelo hacia la convergencia. La
nueva posicion de las particulas tiene el salt@égplazamiento por ello se obtiene un valor
inferior de desplazamiento que el anterior estagl@eatga del MEF resuelto. En los casos
siguientes se introduce de fondo la configuraciocial del sistema para compararlo con el

modelo resuelto.
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Caso 5. F=-0. 13. Caso 6. F=-0. 18.

NODAL S0LUTION ANFTE 12.1

NODAL SOLUTION ausys 12.1
STEP=1 _
iE o1 STEP=1
TIME=1 5UB =1
uz (AYE) TIME=1
uz {ave)
RE¥s=0

DMZ =.184044
SMH =-.,145437
SMx =.037016

e EE——————
.145437 .104892 .064347 .0z3802 -016743
—.1Z5165 —.08462 —.044074 —.003529 .037016|

m3x3_L180_F_0.18

-. 253666 -. 186737 -.118508 -. 05288 .014049
-.2z0z01 -. 153273 -.086344 —.019416 .047513

m3x3_L180_F_0.13

Caso 7. F=-0. 19. Caso 8. F=-0. 21.

NODAL SCLUTION ANSYS 1Z.1 NODAL SOLUTTON ST 12,1
STEP=1 STEP=1

SUB =1 SUB =1

TIME=1 TIHE=1

uz (ave) o

RSTS=0

—eeeeew—— s
- - - = - -.162453 -.117715 -.072971 -. 028227 . 016517
'4876_6542?33'13669_9630666'22463_2718599'31256_5806532'4%490955345 -.140087 -.095343 -.050599 -.005855 . 038889

w3x3_L180_F_0.21

m3x3_L160_F_-0.1%

Se muestran finalmente los valores numeéricos dspldzamiento de la interfase,
segun el MEF, en la tabla siguiente. Ademas, senfegado en azul las fuerzas en las que

el método no pudo encontrar la solucion por si.solo
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F_volum.compresion| Desplaz_2.5E4 E12 F 01 25-5 nodo
0 0

-0.01 -7.18E-02
-0.02 -0.2044334
-0.03 -0.3628111
-0.04 -0.5418587
-0.05 -0.7094154
-0.06 -0.9521418
-0.07 -1.121066
-0.08 -1.285706
-0.09 -1.468375
-0.1 -3.4101

-0.11 -3.520397
-0.12 -3.65E+00
-0.13 -3.74E+00
-0.14 -3.79E+00
-0.15 -3.82E+00
-0.16 -3.86E+00
-0.17 -3.88E+00
-0.18 -3.90E+00
-0.19 -4.565732
-0.2 -4.674954
-0.21 -4.765848
-0.22 -4.832436
-0.23 -4.843302

MODELO CON E = 6-10".

Repetimos el analisis anterior para otro valor rdétulo elastico, E. Como en el
caso anterior, se observa un salto en el desplantoren una fuerza critica, igual que en las

simulaciones de MD.

Conf. P-080-01-Desplaz. Direccion Z, del 5° NODO M AX.

Desplaz en Z del 5° nodo

-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000

4001
4 -0.02

-0.03
1

—e—p-080-01 49— -004
)% -0.05

-0.06
-0.07
-0.08
-0.09
-0.1

1 -011

2 X < -0.12

1 -013

1 -0.14

-0.15

P } { -0.16
X 03y 017

3 1{-018
- 1 -0.19
5 -0.2

1 -0.21
-0.22
1 -0.23
1 -0.24
L 4 -0.25

I

E=6-E4

presion

F_volum. com
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Si analizamos ambas curvas, apreciamos una pripaeta donde al igual que en el
modelo anterior tenemos una diferencia. El desplg@a@to se mantiene contante en MD
mientras que la curva de MEF se produce un desplanto creciente. Tras este tramo
ambas curvas tienen comportamientos similaresya®ipe un cambio abrupto, debido a la
plasticidad del material. Una vez superado esti®,salielve a tener un desplazamiento
creciente.

Por cada punto sefialado en la grafica se presanpéoude desplazamientos de los
cuadrantes 4°, 5° y 6° del modelo.

Caso 1. F=-0. 05. Caso 2. F=-0.13.
NODAL SO0LUTION ANETS 12,1 NODAL S0LUTTON aNETE 121
STEP=1 STEP=1
SUE =L SUB =1
TINE-1 TIME=1
uz [AVE) Uz [AVG)
R3T5=0 RST5=0
LIn{ =, 144428 DI =. 523061

— E—
-.1411z22 -.107732 -.074342 -.040951 -. 007561 -.287853 -.216184 -, 144515 . 072845 -.001176
-.1244 -.091037 -. 057646 -.024256 .009134 -.252018 -.180349 -.10868 -.03701 . 034659

w3x3_L180_F_5.E-0Z m3x3_L160_F_0.13

NODAL SOLUTION ANSTE lz.1 NODAL S0LUTION LNSYS 12.1
STEP=1 STEP=1

SUB =1 SUE =1

TIME=1 TIME=1

Uz [AVG) Uz [AVG)

R§¥§=0 RST5=0

DM =.703419 DI =.

— — — — —
679043 517735 356428 T lasiz 033812 -.298222  -.226054 - 153887 081719 -, 009552
593389 437082 Consg74 - lladde i Dhagaas) . 262138 -, 180971 - 117803 -.045636 026532
m3x3_L180 F_0.16 mIxd_L180_F_-0.17
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Caso 5. F=-0. 21.

MODAL SOLUTION ANSYS 12.1
STEP-1

SUE =1

TIME=1

uz [AVG)

RITE=0
DID =.267488
SMN =-.168701

i

I
-. 1658701 -.1lz1302 -. 073903 -.0z6504 .0z208594
-.145001 -.087602 -.050z04 -.00z2805 . 044594

m3x3_L1s0_F_0.21

Al igual que en el modelo anterior, la caja cdntra se ve afectada, por los
empotramientos laterales. En la siguiente tablpusglen observar los desplazamientos en

funcion de la fuerza.

F_volum.compresion| Desplaz 6E4 E12 F 01_25 - 5 nodo
0 0

-0.01 -2.99E-02
-0.02 -8.72E-02
-0.03 -0.1661596
-0.04 -0.259654
-0.05 -0.3642244
-0.06 -0.468482
-0.07 -0.5687304
-0.08 -0.6680317
-0.09 -0.8033962
-0.1 -0.9499941
-0.11 -1.071469
-0.12 -1.154824
-0.13 -1.254021
-0.14 -1.382622
-0.15 -1.479677
-0.16 -1.574126
-0.17 -3.333897
-0.18 -3.444482
-0.19 -3.51653

-0.2 -3.635242
-0.21 -3.699937
-0.22 -3.737039
-0.23 -3.767639
-0.24 -3.779293
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Para concluir esta seccion, se muestra en la sigufigura el comportamiento del
modelo para distintos valores del médulo elastigoto con los resultados de MD. Todos
ellos muestran un salto abrupto aproximadament erismo valor de fuerza volumétrica

que la MD, tal como se muestra en el siguientdaraf

Conf. P-080-01-Desplaz. Direccion Z, del 5° NODO M AX.
Desplaz en Z del 5° nodo

-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000

-0.01
<~ -0.02
1 -0.03
-0.04
-0.05
-0.06
-0.07
1 -0.08
-0.09

-0.11

. - ¢ -0.13
¥/\ -0.14

-0.15

-0.16
1 -0.17

-0.18
} 4 -019

0.2
_,J 1 -021
— -0.22
— -0.23

1 -0.24
L 4 -0.25

—e—p-080-01 E=2.5-E4 E=6-E4 —¢—E=5-E4 —e—E=4-E4

presion

F volum. com
L
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4.2.3. 2. FUERZAS INSTANTANEAS. CONFIGURACION 01.

Al igual que en los analisis anteriores se lanzetindos casos con valores de
moédulo elastico diferentes, pero con el mismo budie fuerzas. Esta simulacion se
caracteriza porque no se tienen en cuenta las@onds resultantes del estado anterior, es
decir, se realiza el mallado y las condiciones datano para un valor de fuerza

volumétrica nula y las siguientes fuerzas volurnatrise aplican para este mismo modelo.

Las diferentes fuerzas volumétricas a compresiphicadas se inician con un valor

nulo hasta -0.25, con un incremento constanteOd@l -

Los modelos analizados presentan las curvas queusstran junto con la curva
obtenida a través de MD.

Conf. P-080-01-Desplaz. Direccion Z, del 5° NODO M AX.
F_ext- Desplaz_zZ
-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000
0
-0.01
0.02
— jT 0.03
44| 0.04
0.05
1 -0.06
k= 1 -0.07
'% 1 -0.08
-0.09
e -0.1
g— 4+ 011
5 — ¢ -0.12
3 —? i ¢ -0.13
. yed 7 v -0.14
€ -0.15
3 1 -0.16
<) 1 -0.17
>| 1 -0.18
w 4 -0.19
402
4 -0.21
-0.22
\j // JJ -0.23
—— / -0.24
-0.25
—e— p-080-01 —e— E=6-E4_instantena —+— E=2.5-E4_instantena|
—=— E=1-E4_instantena E=1-E3_instantena
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Hay que destacar, que en estos modelos no se produsalto abrupto, porque no se
permite que se rompan los enlaces. Por otro lawlbag los problemas de convergencia que

se presentaron en el caso de carga continua.

Se generan tres plots de resultados, con el fiobdervar el desplazamiento de las
particulas de los cuadrantes 4°, 5°y 6° erréacibn Z.

Los desplazamientos son tan pequefios que lasegsatattrales no afectan a la

posicidn de la interfase en la zona central.

Caso 1. F=0.08 Caso 2. F=0.15

NODAL SOLUTION ANSYS 12.1 NODAL SOLUTION ANSYS 12.1

uz (AWG)

DME =.723977
SMN =-. 713698

L, e ] I
—.713698 —.52553% --37743 ~-2093 1282 -1.338 -1.023 —. 707794 -.392599 ~.077404
—. 629646 - 5 —.2934 —-125 -04277 -1.181 -.B865391 -.550196 -.235001 .080194

m3x3_L180_F_8.E-02 m3x3_L180_F_0.15

Caso 3. F=0.15

HODAL SOLUTION ANSYS 12.1

STEP=1

SUB =1

TINE=1

uz (AvG)
RSVS=0

DX =1.991
SMN =-1.963
SMK =.117617

Z

k

-1.963 -1.5 -1.038 -.5756812 .113526
-1.732 -1.269 -.806955 -.324669 L117617

m3x3_L180_F 0.22
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Por ultimo, para concluir esta seccion, vamosrapawar los desplazamientos de la
interfase obtenidos mediante los dos tipos de capja&ada, continua o instantanea.
Tomaremos los resultados obtenidos para el misrw dal médulo elastico, E=6-40en
ambos casos. La comparacién se muestra en la figuiente, junto con los resultados de

la simulacién de MD.

Conf. P-080-01-Desplaz. Direccion Z, del 5° NODO M AX.

-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000

r/

——p-080-01 le

E=6-E4

s

presion

e- - E=6-E4 _instantena J
J

/ Y

F_volum. com
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ORWNRF ©ONOURWNRE ORIOTRONF

Desplaz. en Z del 5° nodo

Ademas de la diferencia ya discutida de que elelaode carga instantanea no
reproduce el salto abrupto en el desplazamientdadmterfase, podemos ver que la
compresion en el caso de carga continua es mayoewjtel otro caso. Una vez mas, esta

diferencia nos muestra el caracter plastico deérizt

Para comprender mejor el origen de la diferenniaesplazamientos, recordemos
gue en el modelo de carga continua se hace urlagmalel sistema después de cada carga
aplicada, formandose nuevos enlaces (incompresiblganos y elasticos otros), o

rompiéndose algunos, mientras que en el caso da oastantanea el mallado original se
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aplica en todas las fuerzas. La diferencia en kEspldzamientos observados, por tanto,
implica que en el remallado el sistema se vuelvaameesistente, es decir se rompen

enlaces, a la vez que se estructuran mejor laEplag en un espacio cada vez menor.

Hay que destacar que los comportamientos en laslaiiones de MD, eran
opuestos a los obtenidos mediante el MEF. Es ddailesplazamiento es mayor en el caso
de carga instantanea, aunque las diferencias moderaasiado grandes. El origen de esta

diferencia, sin embargo, no puede investigarse anégliel MEF.
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4. 2. 3. 3. FUERZAS VOLUMETRICAS INSTANTANEAS - CONTINUAS.
CONFIGURACION 04.

Se repitieron los analisis mostrados anteriormgrdea otras configuraciones,
llegdndose a conclusiones similares. En la sigeigrdfica se muestran los resultados para
la configuracion 04 y el caso de carga continuanDevo se observa el salto abrupto del

desplazamiento de la interfase, y como el modealpyssto lo reproduce cualitativamente.

Modalidad: F. continua.

Conf. P-080-04. F_volumet.compresion- Desplaz. Dire  ccion Z, del 52
NODO MAX.
Desplaz.Direccion Z del 5° nodo max..
-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000
0
f -0.01
#4002
—e—p-080-04 AR :8'82
VA J y
" -0.05
S E=2.5.E4 :§:§Z
i} -0.09
=1 E=4-E4 [I/f o1
€ — ¢ -0.11
8 — -0.12
f —x—E=6-E4 / / -0.13
£ Ve -0.14
3 il ¥ -0.15
>| —L/ -0.16|
+ -0.17
- s
vl -0.19
VAR ( 02
1 -0.21
> -0.22
e -0.23
— [' I -0.24
L -0.25

debido a que el mallado inicial no se rehace, sistema tiene un comportamiento elastico

lineal.

Igualmente, para el caso de fuerza instantan®4EEIno reproduce el salto abrupto,
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Modalidad: F. instantanea.

Conf. P-080-04. F_volumet.compresion- Desplaz. Dire  ccion Z, del 52
NODO MAX.
Desplaz.Direccion Z del 5° nodo max..
-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000

0
-0.01
%{ -0.02
—e—p-080-04 S/ 1] :8'82
S/ 1T oos
_ ey 0,06
c —e—E=2.5-E4_instantena J /] _0-07
o L -0.08
8 — —— E=4-E4_instantena [[' /‘/ /[l -0.09
g [ ) A | o
o) ——E=6-E4_instantena 3 / / [ -0:12
e 1 | 013
= 1 -0.14
° 1 -0.15
> e J ] 019
L i J [ ] 018
1 -0.19
1 0.2
. -0.21
J / /] o
/.// / / [[ . -0.24
-0.25
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4. 3. COMPARATIVAENTRE MDY MEF.

Tras los estudios realizados, vemos que el vaoenddulo elastico, E = 4-4uede

ser optimo para comparar ambas simulaciones.

El siguiente andlisis a realizar se basa en manteh mismo valor de mdédulo
elastico para todas las configuraciones del MEFvaior elegido es E = 4-4i@n la
modalidad de fuerza continua, es decir se realirangallado para cada estado de carga del

bucle, siendo éste el mismo que el de MD.

Utilizaremos los resultados de la quinta particoés alta, los cuales se mostraran en

una grafica, para ser comparada.

A continuacion se muestra la grafica con ambasasur

Conf. P-080. F_volumet.compresién- Desplaz. Direcci  6n Z, del 5'
NODO MAX. E= 4EA4.

-5.000 -4.000 -3.000 -2.000 -1.000 0.000

p-080-promd-FO-MEF

—=— p-080-promd-FO- MD

presion

F_volum. com

SO000000000000000000505000°
NNNNNNNRPRPRPRPRPRRPRPRPRPROOO0O0OO0O0O0O0
QR WNE OO~NOURARWNE OCONOORWNE

Desplaz.Direccion Z del 5° nodo max.
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Se puede observar que ambas curvas si guardagramaimilitud. Inicialmente las
curvas poseen una zona lineal. Tras este tranpooskeice el colapso del material, por el

comportamiento plastico y se finaliza con un trameziente de desplazamiento.

Aungue un ajuste mas fino del médulo elastico énabihecho posible un mejor
acuerdo entre los resultados de MEF y MD, considesaque la comparacion mostrada es
suficientemente buena para estimar la bondad dieldmélesarrollado en este proyecto. La
eleccion del tipo de elemento, las propiedadesndgérial, y la estructura intrincada del gel

son responsables del comportamiento observado.

Para finalizar, conviene indicar en unidades dstefa Internacional, S.I. el valor
del médulo elastico elegido, E = 4*1B{aremos uso del aparta@o 1. 3. 7. Unidades
reducidas [P4g. 55] donde se indica la equivalencia entre el sistertexnacional y el
sistema reducido, siendo:

Sist. Reduc.E=2.510 > S.1.:77,11 [N/rf]

Sist. Reduc.E=4-10 > S..= 123,38 [N/Mi

Este valor del modulo de Young es mucho mas pequqeoel caracteristico de
materiales atomicos (en el orden de los GPa). fgarecon ello, el caracter “blando” de los

geles coloidales, que entran dentro de la llamaatanma blanda, soft matter.
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5. CONCLUSIONES.

En este Proyecto se ha pretendido resolver med&@rViIEF, el comportamiento de
Geles Coloidales cuando se ven sometidos a unzafuetumétrica a compresion, intentado

representar el colapso de los Geles.

Mediante la herramienta comercial llamada Ansyg gplica el MEF, analizamos

una serie de elementos, para representar el caanfiertto de los enlaces entre particulas.

Estudiando distintas posibilidades, decidimos stigar la elasticidad de geles
coloidales mediante la aplicacion del MEF, compdoasimulaciones de MD mediante un
codigo generado en Fortran. A través de estas aomoules estudiamos la evolucion de la
interfase superior del sistema (caracterizadogquinta particula mas alta) en funcion de la
fuerza volumétrica aplicada.

1- De los resultados obtenidos mediante las simulasiale MD, hay que destacar
gue el desplazamiento que se produce no es liSeabbserva una determinada
fuerza critica, donde un pequefio incremento dedezé volumétrica produce un
gran desplazamiento de la interfase. Esto se detmrgoortamiento plastico del
material, es decir se detecta el colapso del gel.

2- Se han investigado distintos elementos en MEF, paisys, con el fin de
describir el sistema. Finalmente se opta por ef41li80. El modelo se caracteriza
por tener dos materiales distintos, siendo incosilpie cuando la longitud de las
particulas sea inferior a dos veces el radio dpdai$culas.

3- Se estudian dos modalidades de carga en los mothaits para las simulaciones
de MD como para el MEF. Una es con fuerza continlaaotra instantanea. La
diferencia entre ellas en el MEF es que en el dascarga continua se hace un
remallado del sistema después de cada fuerza.

4- Se debe destacar que para el caso de carga continua, se ha comprobado

gue la evolucion de la interfase depende de todas las fuerzas anteriores
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aplicadas al sistema, es decir del incremento de fuerzas considerado,
mostrando que el comportamiento es plastico.

Teniendo en cuenta el mismo incremento de fuerzas que en las
simulaciones de MD, ha sido posible ajustar el médulo elastico para
reproducir las principales caracteristicas del comportamiento de la
interfase (lineal a bajas fuerzas, colapso, y saturacion para fuerzas
grandes).

Para ayudar a la convergencia del MEF de las swlasi se ha tomado las
configuraciones de MD, cuando se produce el coldptsistema.

Las simulaciones de carga instantaneas solo presentan un tramo lineal, y
los desplazamientos observados son menores que los obtenidos a través

de fuerzas continuas. Esto indica que en el remallado se debilita el
sistema, hasta que finalmente llegamos al colapso. Este comportamiento
sucede para el MEF, pero en la simulacion MD es justo lo contrario.

Se realiza la compativa entre las simulaciones @eyMel MEF, donde para el
MEF se mantiene el mismo valor de médulo eléstice & 10 para todas las
configuraciones. Los resultados se obtienen deplaesmiento de la quinta
particula més alta y realizando el remallado, pada caso de carga, en la
modalidad de fuerza continua. Los resultados sonlaenos, puesto que ambas
curvas son practicamente iguales. Tienen iniciateneéna zona lineal, tras este
tramo se produce el colapso del material, por elpgrtamiento plastico y se

finaliza con un tramo creciente de desplazamiento.
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7. ANEXOS.

7.1. CONDIGO PARA LAS SIMULACIONES CON DINAMICAM OLECULAR.

Archivo: /media/USB DISK/Proyecto/proy...ado_final/pi_final_pos_input.f

c nd4.f

¢ ND SIMULATION: nmax particles in 3D off-lattice
c

implicit real*8(a-h,p-z)

integer*2 lista(1000,0:100)

integer, parameter:: nmax = 1000

common /neighb/ boxl,dcortelista,ilista

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),

1 vy(1000),vz(1000), R(1000),nmax0

common /pot_data/ dq,phi_s

common /F_externa/ F_ext

common /data/ t, ffin, dtp

logical ivecinos ! Variable logical

dimension x01(1000),y01(1000),z01(1000),iconta_fsqt(50),dnwr(50)
dimension dfx(1000),dfy(1000),dfz(1000)

dtp=2.5d-3 ! Time step (time scale)

nmax0=1000 ! Number of particles (natural**3)
dphi=0.40d0 ! Volune fraction

dg=0.1d0 ! Sizes ratio

ivec=0

delta=0.10d0 ! Width of the size distribution
dpi=dacos(-1.d0) ! pi

t= 0d0 ! tiempo inicial

tfin=3000.0 ! tiempo final.

phi_s = 0.50 ! se hace referencia al titulo interface

F_ext =-0.24 ! fuerza exterior para las particulas

volpart=nmax0*4.d0/3.d0*dpi*(1.d0+delta*delta) ! volum.particula

volbox=(volpart/dphi)*1.d0 !volumen. caja
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boxl=dexp(1.d0/3.d0*dlog(volbox))

c print *,'# Edge: ',boxI

¢ write (23) sngl(boxl)

¢ Numero de pasos minimos q debe de dar una particula
dcorte= 3d0 ! Dato: rv. Maximum distance for neighbours
looplista=nint((dcorte-2d0*(1d0+dq))/16d0/dtp)

print *,"# looplista: ',looplista

c print *,'# dcorte: ',dcorte

c print *,"# dq: ',dq

c print *,'# dtp: ",dtp

¢ Se crea una imagen de la posicion inicial de las particulas.
do ik=1,nmax0

x01(ik)=x(ik)

y01(ik)=y(ik)

z01(ik)=z(ik)

end do

¢ Hasta aqui se ha inicializado.

¢ genero un fichero con codigo u = 20

open (20,file="pos-input.dat',status="OLD")

¢ Se lee el fichero

read (20,100) lololo ! la 1 linea no se quiere leer, con esto no se leeria
100 format(A70)

DO I=1,nmax

¢ DO 1=1,20

READ(20,*,END=15) x(l),y(),z(1),vx(I),vy(l),vz(1),R(I)

c write (*,*) 1x(1),y(1),z(l),vx(l),vy(I),vz(l),R(1)

END DO

15 continue

open(10,file="popo.dat') ! para ver como me escribe el fichero leido
DO I=1,nmax

write (10,*) 'COORDE=X=", x(i), 'COORDE=Y =', y(i),

+ 'COORDE=Z=", z(i) , 'COORDE=R=",R(i)

END DO

30 format (4(A8,E10.4)) INO MERECE LA PENA PUESTO QUE PONE COMO LEE EL FICHERO.

C

call vecinos
call inform

call thermostat
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icont=0

do while (t .It. tfin)
call motion
icont=icont+1

C
¢ UPDATE OF NEIGHBOUR LIST?
dc2=(dcorte-2d0*(1d0+dq))*(dcorte-2d0*(1d0+dq))/4d0

ivecinos=.false.

do 108 jj=1,nmax0

¢ Se obtiene la difer. de lo q se ha movido cada particila
distx=x(jj)-x01(jj)

disty=y(jj)-y01(jj)

distz=z(jj)-z01(jj)

¢ Se obtiene un numero real, con 'an’, delante del int.
distx=distx-anint(distx/boxl)*boxI
disty=disty-anint(disty/boxI)*boxI

c distz=distz-anint(distz/boxI)*boxI

c Distacia en V.abs, de lo q se ha movido en 3D
dist=(distx*distx+disty*disty+distz*distz)

if (dist .ge. dc2) ivecinos=.true.

108 continue

if (ivecinos) then

call vecinos

¢ Se vuelve a coger una imagen de la nueva posicion de
c las particulas.

do 110 jj=1,nmax0

x01(jj)=x(j)

yO1(i)=y (i)

z01(jj)=z(jj)

110 continue

ivec=0

end if

¢ Finalizacion de la lista de vecinos

c
if (mod(icont,1000) .eq. 0) then

call inform

call save_pos

call thermostat
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end if

end do

write (*,*) 'dtp,nmax0,dphi,dq,ivec,delta,t tfin,phi_s,F_ext'
write (*,*) dtp,nmax0,dphi,dq,ivec,delta,t,tfin,phi_s,F_ext
c write (*,*) z01,z02,z03,z04,z05

cread (*,%)

stop

end

[

c Elaboracion de la lista de vecinos de cada particula

c
subroutine vecinos

implicit real*8(a-h,p-z)

c

integer*2 lista(1000,0:100)

common /neighb/ boxl,dcorte,lista,ilista

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),
1 vy(1000),vz(1000), R(1000), nmax0

c

c

199 do 206 i=1,1000

lista(i,0)=0

206 continue

c

do 208 i =1, nmax0-1

do 209 j =i+1, nmax0

dist=distance(i,j)

if (dist .It. dcorte) then

lista(i,0)=lista(i,0)+1

lista(j,0) = lista (j,0)+1

icc=lista(i,0)

jec= lista(j,0)

lista(i,icc)=j

lista(j,jcc) =i

if (icc .eq. 100) then

dcorte=dcorte/1.1d0

write (*,*) 'Cortando alcance de vecinos: ',dcorte
goto 199
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end if

end if

209 continue

208 continue

sum=0.

do i=1,nmax0
sum=lista(i,0)+sum

end do

¢ print *, 'nmax0=", sum
c print *, 'sum=', sum/1000 ! sale 8.846 vecinos de media
return

end

c
¢ Calculates distance separating particles i and j

C

function distance(i,j)

implicit real*8(a-h,p-z)

c

integer*2 lista(1000,0:100)

common /neighb/ boxl,dcorte,lista,ilista

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),
1 vy(1000),vz(1000), R(1000), nmax0

c

distx=x(i)-x(j)

disty=y(i)-y(j)

distz=z(i)-z(j)

distx=distx-anint(distx/boxl)*boxI
disty=disty-anint(disty/boxI)*boxI

c distz=distz-anint(distz/boxI)*boxI
dist=dsqrt(distx*distx+disty*disty+distz*distz)
distance=dist

c

return

end

c
¢ CALCULO DE LA ENERGIA, aproximacion debe de entrar 12 particula,

C como maximo.

C
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subroutine inform

implicit real*8(a-h,p-z)

c

integer*2 lista(1000,0:100)

common /neighb/ boxl,dcortelista,ilista
common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),
1 vy(1000),vz(1000), R(1000), nmax0
common /pot_data/ dq,phi_s

common /data/ t, ffin, dtp

dimension nn(0:12)

c

dpi=dacos(-1.d0)

dg3=dqg*dqg*dq

dener=0.d0

nneigh=0

dcore0=0.d0 !exp(36.d0*log(2.d0/(2.d0+dcorte)))
z01=0.d0 ! Zmax, para la 1 maxima
z02= 0.d0 ! Zmax, para la 2 maxima
z03= 0.d0 ! Zmax, para la 3 maxima
z04= 0.d0 ! Zmax, para la 4 maxima
z05= 0.d0 ! Zmax, para la 5 maxima
a=0

b=0

c

dtemper=0.d0

do 450 ii=1,nmax0

nlist=lista(ii,0)

if (nlist .gt. 0) then

do 452 ij=1,nlist

ji=lista(ii,ij)

ds2s=R(ii)+R(jj)

dist=distance(ii,jj)

distO=dist-ds2s

drO=ds2s+dq/5d0

dpot=0.d0

c print *,'dist0 ="', dist0
cprint*'drO=",dr0

c print *,'dist ="', dist
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cprint*jj=",j
if ((dist0 .It. 2.d0*dq)) then

dg3=dq*dqg*dq

dist3=dist*dist*dist

dqg1=dq/R(ii)

dg2=dq/R(jj)

dgbar=(dq1+dq2)/dq1/dq2/2.d0
dgbar2=(dgbar+1.0)*(dgbar+1.0)
dgbar3=dqgbar2*(dgbar+1.d0)
dq12=(dq1-dg2)/dq1/dq2

if (dist .gt. dr0) then
dpt=((dgbar3-0.75d0*dgbar2*dist/dq

1 +dist3/16.d0/dg3)-0.75d0*dqg/dist*dq12*dq12*((dgbar+1.0)-
1 dist/dqg/2.d0)**2) IF. Parabolica

c print *,'dpt =", dpt

¢ print *,'lololo ="'

else

dc0=((dgbar3-0.75d0*dgbar2*dr0/dq

1 +dr0*dr0*dr0/16.d0/dq3)-0.75d0*dqg/dr0*dq12*dq12*
1 ((dgbar+1.0)-dr0/dg/2.d0)**2)
dc2=0.75d0*((-dgbar2/dq+dr0*dr0/dqg/dq/dq/4d0)-

1 dq*dq12*dq12*(dgbar2/dr0/dr0-0.25d0/dqg/dq))
dc00=dc0-dc2/2d0*(dr0-ds2s)
dc22=dc2/2d0/(dr0-ds2s)
dpt=dc00+dc22*(dist-ds2s)*(dist-ds2s) !F. deplexion
c print *,'kkkkkkk ="

end if

dpot=-4d0/3d0*dpt*phi_s

nneigh = nneigh +1

c print *,'dpt =", dpt

¢ print *,'dpot =", dpot

¢ print *,'hhhhhh ="

end if

c F. compresion

dist3=dist*dist*dist/ds2s/ds2s/ds2s
dist12=dist3*dist3*dist3*dist3
dist36=dist12*dist12*dist12
dcore_pot=4.d0/3.d0/dist36
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c
dener=dener+(dpot+dcore_pot) | ENERGIA POTENCIAL.
a=a +dpot

b =b + dcore_pot

¢ print *,'dc00 =", dc00

c print *,'dc22 ="', dc22

c print *,'dpt =", dpt
cprint*'a=",a

c print *,'sssss ="'

c print *,'dcore_pot ="', dcore_pot
cprint*'b=",b

c print *,'dener ="', dener

452 continue

end if

! Energia cinetica
dtemper=dtemper+(vx(ii)**2+vy(ii)**2+vz(ii)**2)/nmax0/2.d0

c print *,'dtemper ="', dtemper

c print *,'vx =", vx(ii)
cprint *,'vy =", vy(ii)
cprint*'vz=", vz(ii)

¢ Obtencion de la particula con Zmax
zz = z(ii)

if (zz .gt. z01) then
z01=2zz!1maxen z.

end if

c print *, 'Z_maxxx="', Z_max

450 continue

C

¢ 5 posicion de z maxima

c

z01 =z(1)

if (z(2) .gt. z01) then ! 2 max en z.
z02 = z01

z01 =2z(2)

else

z02 = z(2)

end if

if (z(3) .gt. z02) then ! 3 max en z.
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if (z(3) .gt. z01) then
z03 =z02

z02 = z01

z01 =2z(3)

else

z03=z02

z02=z(3)

end if

else

z03 = z(3)

end if

if (z(4) .gt. z03) then ! 4 max en z.
if (z(4) .gt. z02) then
if (z(4) .gt. z01) then
z04 = z03

z03 = z02

202 = z01

z01 =z(4)

else

z04 = z03

z03 = z02

z02 = z(4)

end if

else

z04 = z03

z03 = z(4)

end if

else

z04 = z(4)

end if

if (z(5) .gt. z04) then ! 5 max en z.
if (z(5) .gt. z03) then
if (z(5) .gt. z02) then
if (z(5) .gt. z01) then
z05 = z04

z04 = z03

z03 =z02

z02 = z01

(5)
(5)
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z01 =z(5)

else

z05 = z04

z04 = z03

z03 = z02

z02 = z(5)

end if

else

z05 = z04

z04 = z03

z03 =z(5)

end if

else

205 = z04

z04 = z(5)

end if

else

z05 = z(5)

end if

¢ write (*,*) z01,z02,z03,z04,z05
c write (*,%) z(1),2(2),z(3),z(4),z(5)
do i =6, nmax0

if (z(i) .gt. z05) then

if (z(i) .gt. z04) then
if (z(i) .gt. z03) then
if (z(i) .gt. z02) then
if (z(i) .gt. z01) then
z05 = z04

z04 =z03

z03 = z02

z02 = z01

z01 = z(i)

else

205 =z04

z04 = z03

z03 =z02

z02 = z(i)

end if

—_ — =
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else

z05 = z04

z04 = z03

z03 = z(i)

end if

else

z05 = z04

z04 = z(i)

end if

else

205 = z(i)

end if

end if

end do

write (*,367) t, dtemper,dener/nmax0,z01,z02,z03,z04,z05
367 format (10(F10.4))
¢ write (*,*) z01,z02,z03,z04,z05
cread (*,%)

return

end

c

¢ Calculates the forces acting on every particle
c
subroutine forces(dfx,dfy,dfz)

implicit real*8(a-h,p-z)

c
integer*2 lista(1000,0:100)

common /neighb/ boxl,dcorte,lista,ilista

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),
1 vy(1000),vz(1000),R(1000), nmax0

common /pot_data/ dq,phi_s

common /F_externa/ F_ext

c

dimension dfx(1000),dfy(1000),dfz(1000)

c

boxh=boxl/2.d0

c print *,'boxh ="' ,boxh

dpi=dacos(-1.d0)

133



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC

ION DE ELEMENTOS FINITOS.

¢ print *,'dpi ="' ,dpi

do 340 ip=1,1000
dfx(ip)=0.d0

dfy(ip)=0.d0

dfz(ip)=0.d0

340 continue

c

¢ print *,'dfx(524) ="', dfx(514)
do 342 ip=1,nmax0
nlist=lista(ip,0)

if (nlist .ge. 1) then

do 352 ij=1,nlist

ji=lista(ip,ij)

if (jj .gt. ip) then

c

ds2s=R(ip)+R(j)
ddx=x(ip)-x(}j)
ddy=y(ip)-y(ij)
ddz=z(ip)-z(jj)
c print *, ' ddx(ip) =', ddx

c print *, ' ddy(ip) =', ddy

c print *, ' ddz(ip) =', ddz

if (dabs(ddx) .gt. boxh) ddx=ddx-dabs(ddx)/ddx*boxI
if (dabs(ddy) .gt. boxh) ddy=ddy-dabs(ddy)/ddy*boxI
c if (dabs(ddz) .gt. boxh) ddz=ddz-dabs(ddz)/ddz*boxI
dist=dsqrt(ddx*ddx+ddy*ddy+ddz*ddz)
distO=dist-ds2s

(
(

c

dg3=dqg*dqg*dq

fpot=0.d0

drO=ds2s+dq/5d0

if ((distO .It. 2.d0*dq)) then
dist2=dist*dist

dg1=dqg/R(ip)

dqg2=dq/R(jj)
dgbar=(dq1+dqg2)/dq1/dg2/2.d0
dgbar2=(dgbar+1.d0)*(dgbar+1.d0)
dq12=(dq1-dqg2)/dq1/dq2
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if (dist .gt. dr0) then
fpot=phi_s*((dist2/4.d0/dg3-dgbar2/dq)+

1 dg*dg12*dq12*(dgbar2/dist2-0.25d0/dqg/dq))
else
dc22=phi_s*((dr0*dr0/4.d0/dq3-dgbar2/dq)+

1 dg*dg12*dq12*(dgbar2/dr0/dr0-0.25d0/dqg/dq))
fpot=dc22*(dist-ds2s)/(dr0-ds2s)

end if

end if

c

dist3=dist*dist*dist/ds2s/ds2s/ds2s !Soft-core (r*-36)
dist12=dist3*dist3*dist3*dist3
dist36=dist12*dist12*dist12
dr37=dist36*dist/ds2s

fcore=24.d0/dr37

c

ftot=fpot+fcore

C
dfx(ip)=dfx(ip) +ftot*ddx/dist
dfy(ip)=dfy(ip)+ftot*ddy/dist

)
dfz(ip)=dfz(ip)+ftot*ddz/dist + F_ext
dfx(jj)=dfx(jj)-ftot*ddx/dist
dfy(jj)=dfy(jj)-ftot*ddy/dist
dfz(jj)=dfz(jj)-ftot*ddz/dist+ F_ext
end if

c

352 continue

end if

c

¢ write (*,*) ip,nlist,nmax0

342 continue

return

end

c
¢ M.R.U.A. Every particle moves according to egs. of motion.

C

subroutine motion

implicit real*8(a-h,p-z)
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c

integer*2 lista(1000,0:100)

common /neighb/ boxl,dcortelista,ilista

common /data/ t, ffin, dtp

common /F_externa/ F_ext

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),

1 vy(1000),vz(1000),R(1000),nmax0

c

dimension dfx(1000),dfy(1000),dfz(1000)

c

boxh=box|/2.d0

dpi=dacos(-1.d0)

Z_max = 0d0 ! Se inicializa al principio de cada mov
c

call forces(dfx,dfy,dfz)

do 250 i=1,nmax0

imag = z(i) ! para imponer la restriccion en la base.
if (imag .gt. (-boxh + 1.0)) then
x(i)=x(i)+vx(i)*dtp+dfx(i)/2.d0*dtp*dtp

(
y(i)=y(i)+vy(i)*dtp+dfy(i)/2.d0*dtp*dtp
z(i)=z(i)+vz(i)*dtp+dfz(i)/2.dO*dtp*dtp
x(i)=x(i)-int(x(i)/boxh)*boxI
y(i)=y(i)-int(y(i)/boxh)*boxI
¢ z(i)=z(i)-int(z(i)/boxh)*boxl ! NO PERMITE LA IMAGEN EN Z

c
vx(i)=vx(i)+dfx(i)/2.d0*dtp
vy(i)=vy(i)+dfy(i)/2.d0*dtp
vz(i)=vz(i)+dfz(i)/2.d0*dtp

end if

250 continue

c

call forces(dfx,dfy,dfz)

do 252 i=1,nmax0

imag = z(i) ! para imponer la restriccion en la base.
if (imag .gt. (-boxh + 1.0)) then
vx(i)=vx(i)+dfx(i)/2.d0*dtp
vy(i)=vy(i)+dfy(i)/2.d0*dtp
vz(i)=vz(i)+dfz(i)/2.d0*dtp
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end if

252 continue
t=t+dtp
return

end

[

¢ Mantener la temperatura constante

C

subroutine thermostat

implicit real*8 (a-h,p-z)

c

integer*2 lista(1000,0:100)

common /data/ t, tfin, dtp

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),
1 vy(1000),vz(1000),R(1000),nmax0

real*4 r1,r2,r3

c

vxem=0.d0

vycm=0.d0

vzem=0.d0

do i=1,nmax0

vxcm=vxcm-+vx(i)

vycm=vycm+vy(i)

vzecm=vzem+vz(i)

end do

¢ write (*,*) vxem/nmax0,vycm/nmax0,vzecm/nmax0
c

do i=1,nmax0

vx(i)=vx(i)-vxcm/nmax0
vy(i)=vy(i)-vycm/nmax0
vz(i)=vz(i)-vzcm/nmax0

end do

c

dpi=dacos(-1.d0)

dtemp=0.d0

do i=1,nmax0
dtemp=dtemp+vx(i)*vx(i)+vy(i)*vy(i)+vz(i)*vz(i)

end do
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dtemp=1.d0/3.d0*dtemp/nmax0
dtemp0=4.d0/3.d0
dcoef=dtemp/dtemp0
sigma=dsqrt(dcoef)

c

do 375 i=1,nmax0
vx(i)=vx(i)/sigma
vy(i)=vy(i)/sigma
vz(i)=vz(i)/sigma

375 continue

c

return

end

c

C

¢ Creacion Posicion intermedia

C

subroutine save_pos

implicit real*8 (a-h,p-z)

integer*2 lista(1000,0:100)

common /neighb/ boxl,dcorte,lista,ilista

common /data/ t, tfin, dtp

common /pos/ x(1000),y(1000),z(1000),vx(1000),
1 vy(1000),vz(1000),R(1000),nmax0

open (22,file="position.dat',status="unknown’)

c

write (22,*) t,boxI

do 750 i=1,nmax0

write (22,'(7(F11.6))") x(i),y(i),z(i),vx(i),vy(i),vz(i),R (i)
750 continue

close (22)

c

return

end

Cc
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7. 2. CODIGO PARA LAS SIMULACIONES EN ELEMENTOS FI NITOS.
7.2. 1. SIMULACION PARA EL MODELO DE 1000 NODOS.

Se genera dos macros para los modelos de 1000, magoscodigo es:
- m1000_p 080 01 Link180.ma2 para el bucle de F=-0.01a F=-0.25.

MACRO: m1000 p 080 01 Link180.mac

Imacro para lanzar automaticamente

! modelo 1000 nodos

!

I *use,m1000_p_080_01_Link180.mac,argl,arg2,arg3,ar g4
I 'arg2 =arg4, debe de tener el mismo valor.

I *use,m1000_p_080_01 Link180.mac,1.5E+4,0.01,0.25

largl = E del material 1

I 'arg2 = Fuerza exterior inicial

I arg3 = fuerza exterior final

I 'arg4 = incremento de cada fuerza.
I ejem: *do,ii,arg2,arg3,arg4

|

I/IPREP7

ledele,all,all

Indelel,all,all

l/input, coordenadas_finales_%ijj-1%,dat
|

|

|

finish
[clear
/COM,

/COM,Preferences for GUI filtering have been set to display:
/COM, Structural j Tipo de andlisis a realizar

/output, output_modelo_1000nodos,dat
arg4 =arg2

I Modulo de Preproceso
/nerr,50,1000000 I Limits the number of warni ng and error messages

displayed.
| Prep7
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/nopr I comando para que no imprima en el fi chero de
salida
/PREP7

IIECTURA DE FICHEROS CON LAS COORDENADAS DE LOS NODDS.
/input, n_pos-080-01-F0.0_position_ansys,dat,,0,

/gopr Icomando para que empiece a imprimir e n el fichero
de salida
I/Noor Imuestre en ventana de output, se cierrar co n/gopr

alfinal de la macro
I Para poner el fondo blanco.

/RGB,INDEX,100,100,100, 0
/RGB,INDEX, 80, 80, 80,13
/RGB,INDEX, 60, 60, 60,14
/RGB,INDEX, 0, 0, 0,15
/IREPLOT
/COLOR,PBAK,OFF
/IREPLOT

I Para g ponga el logo en texto, wp y wjw parta inf erior izq.
/PLOPTS,LOGO,0

/PLOPTS,WINS,1

/PLOPTS,WP,1

/PLOPTS,DATE,2

/TRIAD,LBOT

/replot

ITITULO DEL ANALISIS.

/title, MODELO 1000 nodos

/units,si ! las unidades son: (m,kg,s,K)

Ipropiedades, materiales elasticamente isotropicos

TUNIF,298, I temp uniforme y derefe, en kelvin 1273 +
25 =298
TREF,298,

mat,1 I E=1e5
mat,2 I'E=1el12
MPTEMP,,,,,,,,

MPTEMP,1,0

MPDATAEX,1,,argl

MPDATA,PRXY,1,,0.33

MPTEMP.,,,,,,..

MPTEMP,1,0

MPDATA,EX,2,,1e12
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MPDATA,PRXY,2,,0.33

I Se introduce el tamafio del elemtnto y se malla, ¢ on link10

allsel,all,all

ET,1,LINK180 I Seleccion del tipo de elemento

KEYOPT,1,2,0 I K2 = cross section scaling: 0 = fu nc os
stretch

KEYOPT,1,10,0 I K10 = Definir la tension inici al: No

USTRES routn

1*

R,1,0.001,0, I seccion : 0.001y masa=0

IMallo las lineas generadas

allsel,all,all
esize,,1 ISe genera un elemento por cada linea
/nopr
Icreo los elementos
Iprep7
*do, b, 1, 999, 1
I/gopr IReactivates suppressed printout.
Ibb=b Ipara comprobar
*do, k, b+1, 1000, 1
l/gopr
Ibb=Db
lii=i Ipara comprobar
a= distnd(b,k)
*if, a, gt,(1+1+0.2), then la>2.2
ledele,all,all
*endif
*elseif, a, gt, (1+ 1),then la>2
mat,1
e, b, k, I creo la linea
*else, a, le, (1+1), then la<=2
mat,2
e,bk,
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
allsel,all,all
Icondicion de contorno, lo empotro. los 3 gdI. 413 nodos en total
allsel,all,all
nsel,,loc,z,-12,-8 I 132 nodos
nplot
nsel,a,loc,x, 9,11
nplot

nsel,a,loc,y, 9,11
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nplot
nsel,a,loc,x, -9, -11
nplot
nsel,a,loc,y, -9,-11
nplot

cm,basel,node Irestricciones en la base. 79 nodos
cmplot
DYBASElY 10! 1y !ALLI 11 1

*get,kk,elem,,count

I Se generan 13 elementos link180, modelo basico

I Parametros g ayudan a la convergencia

shpp,off ! no tiene en cuenta la forma del nodo
MODMSH,NOCHECK

allsel,all,all
ftitle, m_1000nodos_L180_F_O
ITITULO DEL ANALISIS.

allsel,all,all I Selects all entities
finish ! Exits normally from a pro cessor
[ffilname file I Changes the Jobname for t he analysis for
"caso25R".
/solu I Enters the solution processor.
fdele,all,all
antype,static ! Specifies the analysis type: in t his case
is Static
nropt,unsym ! Specifies the Newton-Raph son options with
unsymmetric matrices of elements
_OMGSQRD=1 I Divide the square v elocity in each load
step
SOLCONTROL,1,0 I Activates optimized for a set of commands
applicable to nonlinear solutions
I'and Time step predi ctions not based on
contact status or nonlinear element
status
EQSLV, SPARSE,1E-8 ! The type of equatio n solver is Sparse
direct with a tolerance of 1le-8.
NLGEOM, 0 !'Includes large-defl ection effects in a
static
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SSTIF,1 I Stress stiffening i sincluded in a
nonlinear analysis
NSUBST, 1,1, 1, I Specifies the numbe r of substeps to be
taken this load step
CNVTOL,F, 1e-11, 1.0E-03, 2, 0.0E+00 I For ce convergence values
for Inonlinear analyses is 20000 with a toleranc e of 0.001, L2 norm
(check SRSS value) 'and 0 reference value.
neqit,500
save,m_1000nodos_L180_F _0,db,,model I Save the mod el data as
caso0%i%.db !(solid model, finite element model, loa dings,...no results)
solve I Starts a solution.
finish ! Exits normally from a
processor
/aux3 ! Enters th e results file editing
processor
ICOPY file,'rst',",m_1000nodos_L180 F 0,'rs t'," 1 Copies

file.rst to caso2.rst

i O.rst
I
Ifinish

I/ICLEAR
Iresume,m_1000nodos_L180_F 0,db

/postl
ffile,m_1000nodos_L180_F_O,rst
set,list

set,last

/eface,1

Irsys,11

pinsol,u,y,0,1,0

Iprnsol,u,y

IPosicion inicial

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes

*dim,X,,nnode I set up arrays for node location S
*dim,y,,nnode

*dim,z,,nnode

IDesplazamientos

*dim,uux,,nnode I set up arrays for node locati ons
*dim,uuy,,nnode

*dim,uuz,,nnode

*dim,resul_z_ini,,nnode

Icapturo los valores que quiero.

*vget,x(1),node,,loc,x I get coordinates
*vget,y(1),node,,loc,y

*vget,z(1),node,,loc,z

*vget,uux(1),node,,u,x I get coordinates
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*vget,uuy(1),node,,u,y
*vget,uuz(l),node,,u,z

*vget,resul_z_ini(1),node,,loc,y

IPosicion final

*dim,resul_x,,nnode,
*dim,resul_y,,nnode,
*dim,resul_z,,nnode,

*do,i,1,nnode,1, ! store new positions

resul_x(i)= x(i) + uux(i)
resul_y(i)=y(i) + uuy(i)
resul_z(i)= z(i) + uuz(i)
*enddo
I WRITE COORDINATES
*CFOPEN,coordenadas_finales_0,dat
*YWRITE,SEQU,resul_x(1), resul_y(1), resul_z(1),
(n/,F7.0," ,'F20.11,; ,/)F20.11, ,F20.11)
*CFCLOSE
IThe next case is aumentando la fuerza y generar e | modelo.

IFINISH
I/CLEAR

kkk = arg3/arg4 I numero de casos que se aplicara n las
fuerzas

*do,ii,arg2,arg3,arg4
/PREP7

ji=iifarg4 Ipillar el entero

edele,all,all

ndele,all,all

/nopr

/input, coordenadas_finales_%jj-1%,dat

/gopr

Ipropiedades, materiales elasticamente isotropicos
TUNIF,298, I temp uniforme y derefe, en kelvin 1273 +
25 =298

TREF,298,

mat,1 I E=1e5
mat,2 I E=1el2
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MPTEMP,,,,...,
MPTEMP,1,0
MPDATA,EX,1,,argl
MPDATA,PRXY,1,,0.33
MPTEMP,,,,,,.,
MPTEMP,1,0
MPDATAEX,2,,1e12
MPDATA,PRXY,2,,0.33

I Se introduce el tamafio del elemento y se malla, ¢ on link10

allsel,all,all

ET,1,LINK180 I Seleccion del tipo de elemento

KEYOPT,1,2,0 I K2 = cross section scaling: 0 = fu nc os
stretch

KEYOPT,1,10,0 I K10 = Definir la tension inici al: No
USTRES routn

|*

R,1,0.001,0, I seccion : 0.001y masa=0

esize,,1 ISe genera un elemento por cada linea

Icondicion de contorno, lo empotro. los 3 gdl. 413 nodos en total
allsel,all,all

nsel,,loc,z,-12,-8 I 132 nodos
nplot

nsel,a,loc,x, 9,11

nplot

nsel,a,loc,y, 9,11

nplot

nsel,a,loc,x, -9, -11

nplot

nsel,a,loc,y, -9,-11

nplot

cm,basel,node Irestricciones en la base. 79 nodos
cmplot
DYBASElY 10! 1) !ALLI 11 1

Icreo los elementos

Iprep7
allsel,all,all
/nopr
*do, b, 1, 999, 1
l/gopr IReactivates suppressed printout.
Ibb=b Ipara comprobar
*do, k, b+1, 1000, 1
I/gopr
Ibb=b
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li=i Ipara comprobar
a= distnd(b,k)

*if, a, gt,(1+1+0.2), then la>2.2
ledele,all,all
I*endif
*elseif, a, gt, (1+ 1),then la>2
mat,1
e, b, k, I creo la linea
*else, a, le, (1+1), then la<=2
mat,2
e,b,k,
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
*get,ee,elem,,count
allsel,all,all
NUMCMP,ELEM Icomprimo los elementos sea desde 1

*get,ee,elem,,count

I Parametros g ayudan a la convergencia

shpp,off ! no tiene en cuenta la forma del nodo
MODMSH,NOCHECK

allsel,all,all
[title, m_1000nodos_L180_F_%ii%
ITITULO DEL ANALISIS.

allsel,all,all I Selects all entities
Ifinish I Exits normally from a processor
Iffilnamefile I Changes the Jobname for the analysis for
"caso25R".
/solu I Enters the solution processor.

laplicacion de la fuerza

fdele,all,all

cmsel,,basel

cmplot

nsel,inve

nplot

f,all,fz,-%ii%, I'incremento 30 N
allsel,all,all

antype,static ! Specifies the analysis type: in t his case
is Static

146



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

nropt,unsym ! Specifies the Newto n-Raphson options with
unsymmetric matrices of elements
_OMGSQRD=1 I Divide the square v elocity in each load
step
SOLCONTROL,1,0 I Activates optim ized for a set of
commands !applicable to nonlinear solutions and Tim e step predictions not
based on contact Istatus or nonlinear element statu S
EQSLV, SPARSE,1E-8 I The type of equ ation solver is Sparse
direct with a tolerance of 1e-8.
NLGEOM, 0 'Includes large- deflection effects in a
static
SSTIF,1 I Stress stiffeni ng is included in a
nonlinear analysis
NSUBST, 1,1, 1, I Specifies the n umber of substeps to be
taken this load step
CNVTOL,F, 1le-2%i, 1.0E-03, 2, 0.0E+00 !Fo rce convergence values
for nonlinear analyses is 20000 with a tolerance of 0.001, L2 norm (check

SRSS value) and 0 reference value.

neqit,500
save,m_1000nodos_L180 F_%ijj%,db,,model I Save the model data as
cas0%i%.db !(solid model, finite element model, loa dings,...no results)
solve I Starts a solution.
finish ! Exits normally from a processor
/aux3 ! Enters the re sults file editing
processor
/ICOPY file,'rst',",m_1000nodos_L180_F_%:ij%, 'rst," | Copies

file.rst to caso2.rst

!
Lii.rst
!
Ifinish

I/ICLEAR

Iresume,m_1000nodos_L180 F_%jj%,db

/postl

file,m_1000nodos_L180 F_%;j%,rst
set,list

set,last

/eface,1

Irsys,11

Iplnsol,u,y,0,1,0

Iprnsol,u,y

IPosicion inicial
*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes
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*dim,x,,nnode I set up arrays for node locations
*dim,y,,nnode
*dim,z,,nnode

IDesplazamientos

*dim,uux,,nnode I set up arrays for node locatio ns
*dim,uuy,,nnode

*dim,uuz,,nnode

Icapturo los valores que quiero.
*vget,x(1),node,,loc,x ! get coordinates
*vget,y(1),node,,loc,y
*vget,z(1),node,,loc,z
*vget,uux(1),node,,u,x ! get coordinates
*vget,uuy(1),node,,u,y
*vget,uuz(1),node,,u,z

IPosicion final

*dim,resul_x,,nnode,
*dim,resul_y,,nnode,
*dim,resul_z,,nnode,

*do,i,1,nnode,1, ! store new positions
resul_x(i)= x(i) + uux(i)
resul_y(i)=y(i) + uuy(i)
resul_z(i)= z(i) + uuz(i)

*enddo

I WRITE COORDINATES

*CFOPEN,coordenadas_finales_%ijj%,dat

*YVYWRITE,SEQU,resul_x(1), resul_y(1), resul_z(1),

(n/,F7.0, ,'F20.11,; /)F20.11, ,F20.11)

*CFCLOSE
*enddo

*CFOPEN,fuerza_desplaz,dat
VWRITE,SEQU,F_ext(1),uuz_11(1),
*VWRITE,SEQU,F_ext(1),uuz_556(1),
(F7.0 ,F20.11 ,F20.11)

*CFCLOSE

leof
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7. 2. 2. SIMULACION PARA EL MODELO 9000 NODOS.

Para la macro del modelo de 9000 nodos de fuerzmoa, se utilizan dos macros.
- m3x3_p_080_01_Link180.mae> para el bucle de F=-0.01a F=-0.25
- m3x3_p_080_01_Link180_continuacion.macCuando no converge algun caso se

continua con esta macro..

MACRO: m3x3 p 080 01 Link180.mac

Imacro para lanzar automaticamente

! modelo 1000 nodos

!

I *use,m1000_p_080_01_Link180.mac,argl,arg2,arg3,ar g4
I 'arg2 =arg4, debe de tener el mismo valor.

I *use,m3x3_p_080_01_Link180.mac,2.5E+4,0.01,0.25

l'argl = E del material 1

I 'arg2 = Fuerza exterior inicial
I'arg3 = fuerza exterior final

I 'arg4 = incremento de cada fuerza.
I ejem: *do,ii,arg2,arg3,arg4

|

I/IPREP7

ledele,all,all

Indelel,all,all

l/input, coordenadas_finales_%ijj-1%,dat
|

|

|

finish

[clear

/COM,

/COM,Preferences for GUI filtering have been set to display:
/COM, Structural j Tipo de andlisis a realizar

/output, output_modelo_3x3,dat
arg4 =arg2

I Modulo de Preproceso
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/nerr,50,1000000 ! Limits the number o f warning and error
messages displayed.
| Prep7

/nopr I comando para que no imprima en el fiche ro
de salida
/PREP7

IIECTURA DE FICHEROS CON LAS COORDENADAS DE LOS NODDS.
/input, n_pos-080-01-F0.0_position_ansys,dat,,0,

/gopr I comando para que empiece a imprimir en el
fichero de salida

I/nopr Imuestre en ventana de output, se cierrar co n/gopr alfinal de
la macro

I Para poner el fondo blanco.

/RGB,INDEX,100,100,100, 0
/IRGB,INDEX, 80, 80, 80,13
/IRGB,INDEX, 60, 60, 60,14
/IRGB,INDEX, 0, 0, 0,15
/REPLOT
/COLOR,PBAK,OFF
/REPLOT

I Para g ponga el logo en texto, wp y wjw parta inf erior izq.
/PLOPTS,LOGO,0

/PLOPTS,WINS,1

/PLOPTS,WP,1

/PLOPTS,DATE,2

/TRIAD,LBOT

replot

ITITULO DEL ANALISIS.

ftitle, BASE 3x3

/units,si ! las unidades son: (m,kg,s,K)

Ipropiedades, materiales elasticamente isotropicos
TUNIF,298, I temp uniforme y derefe, en kelvin 1273 +

25=298
TREF,298,
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mat,1 I E=1e5
mat,2 I'E=1el12
MPTEMP,,,,,,,,

MPTEMP,1,0

MPDATA,EX,1,,argl
MPDATA,PRXY,1,,0.33
MPTEMP,,,,,,.,
MPTEMP,1,0
MPDATAEX,2,,1el12
MPDATA,PRXY,2,,0.33

I Se introduce el tamafio del elemtnto y se malla, ¢ on link10
allsel,all,all

ET,1,LINK180 I Seleccion del tipo de elemento
KEYOPT,1,2,0 I K2 = cross section scaling: 0 = fu
stretch

KEYOPT,1,10,0 I K10 = Definir la tension inici

USTRES routn

|*

R,1,0.001,0, I seccion: 0.001 y masa=0

|

/nopr I comando para que no imprima en el fiche
de salida

I Se genera el modelo 3x3

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes
*dim,x,,nnode ! set up arrays for node locations
*dim,y,,nnode
*dim,z,,nnode
*dim,sel,,nnode ! set up array for select vector
*vget,x(1),node,1,loc,x ! get coordinates
*vget,y(1),node,1,loc,y
*vget,z(1),node,1,loc,z
*vget,sel(1),node,1,nsel ! get selected set
*do,tt,-21.950782,-21.950782,0 lcuadricula 1
I*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions
*if sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec for

nodes
Nn,2000+i,x(i)+tt,y(i),z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,tt,-21.950782,-21.950782,0 Icuadricula 3

*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions

nc os
al: No
ro
100,000
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*if,sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec fo

nodes
n,1000+i,x(i)+tt,y(i)+ tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,tt,-21.950782,-21.950782,0 Icuadricula 2

*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions
*if,sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec fo

nodes
n,4000+i,x(i),y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 Icuadricula 4

*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions
*if,sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec fo

nodes
n,6000+i,x(i),y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,tt,21.950782,21.950782,0 Icuadricula 8

*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions
*if,sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec fo

nodes
Nn,9000+i,x(i)+tt,y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 Icuadricula 6

I*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions
*if,sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec fo
nodes
Nn,8000+i,x(i)+tt,y(i),z(i)
*endif
*enddo
*enddo

r 100,000

r 100,000

r 100,000

r 100,000

r 100,000
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*do,1t,21.950782,21.950782,0 lcuadricula 5
I*voper,x(1),x(1),add,tt ! offset locations
*do,i,1,nnode ! store new positions

*if sel(i),gt,0,then ! this form takes 98 sec fo r 100,000
nodes
Nn,3000+i,x(i)-tt,y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 Icuadricula 7
*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if,sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f or 100,000
nodes
n,7000+i,x(i)+tt,y(i)-tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
allsel,all,all
nsel,,,,1,1000
nplot

cm,base,node
*get,rr,node,,count

Ise copia los nodos con la enumeracion a partir del 5001
NGEN,2,5000,all, , , ,, ,1,
*get,rr,node,,count

nsel,,,,1,1000
nplot

ndele,all

nplot
nsel,,,,5001,6000
cm,base,node
cmplot

Icomprimo los nodos
NUMCMP,NODE

allsel,all,all

nplot

NUMMRG,NODE,,1, , ,LOW ! Mergo los nodos que estan en el mismo sitio.
NUMCMP,NODE I Se renumeran los nodos: tiene g hab er 32 nodos
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NUMSTR,ELEM,1, ! se generan elem a partir de 1

IMallo las lineas generadas

allsel,all,all
esize,,1 ISe genera un elemento por cada linea
/nopr
Icreo los elementos
Iprep7
*do, b, 1, 8999, 1
I/gopr IReactivates suppressed printout.
Ibb=b Ipara comprobar
*do, k, b+1, 9000, 1
I/gopr
Ibb=b
lii=i Ipara comprobar
a= distnd(b,k)
*if, a, gt,(1+1+0.2), then la>2.2
ledele,all,all
I*endif
*elseif, a, gt, (1+ 1),then la>2
mat,1
e, b, k, I creo la linea
*else, a, le, (1+1), then la<=2
mat,2
e,bk,
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
I*get,ee,elem,,count
allsel,all,all
Icondicion de contorno, lo empotro. los 3 gdI. 413 nodos en total
Ibase es un cubo de lado 21,950782
allsel,all,all
nsel,,loc,z,-12,-8
nplot
nsel,a,loc,x,31,33
nplot
nsel,a,loc,y,31,33
nplot
nsel,a,loc,x,-31,-33
nplot
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nsel,a,loc,y, -31,-33

nplot

cm,basel,node Irestricciones en la base. 79 nodos
cmplot

DYBASEll 10! 1y !ALLI 11

allsel,all,all

*get,kk,elem,,count

I Se generan 13 elementos link180, modelo basico

I Parametros q ayudan a la convergencia

shpp,off ! no tiene en cuenta la forma del nodo
MODMSH,NOCHECK

allsel,all,all
ftitle, m3x3_L180_F O
ITITULO DEL ANALISIS.

allsel,all,all I Selects all entities
finish I Exits normall y from a processor
[ffilname file I Changes the J obname for the analysis
for "caso25R".
/solu I Enters the solution processor.
fdele,all,all
antype,static ! Specifies the analysis type: i n this case is

Static

nropt,unsym I Specifies the Newton- Raphson options with

unsymmetric matrices of elements

_OMGSQRD=1 I Divide the square vel ocity in each load
step

SOLCONTROL,1,0 I Activates optimized f or a set of commands
lapplicable to nonlinear solutions and Time step pr edictions not based on
contact !status or nonlinear element status

EQSLV, SPARSE,1E-8 ! The type of equation solver is Sparse direct

with a tolerance of 1e-8.

NLGEOM, 0 !'Includes large-deflec tion effects in a
static

SSTIF,1 I Stress stiffening is included in a nonlinear
analysis
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NSUBST, 1,1,1, ! Specifiesthe number of substeps to be taken
this load step
CNVTOL,F, 20e+3, 1.0E-03, 2, 0.0E+00 I For ce convergence values
for nonlinear analyses is 20000 with a tolerance of 0.001, L2 norm (check

SRSS value) and 0 reference value.

! neqit,500
save,m3x3_L180_F_0,db,,model ! Save the model d ata as
cas0%i%.db (solid model, finite element model, load ings,...no results)
solve I Starts a solution.
finish ! Exits normally from a processor
/aux3 ! Enters th e results file editing
processor
ICOPY file,'rst',",m3x3_L180_F_O,'rst'," I Copies file.rst
to caso2.rst

i 0.rst
!
Ifinish

I/ICLEAR
Iresume,m3x3_L180 _F 0,db

/postl
[file,m3x3_L180_F_O,rst
set,list

set,last

leface,1

plnsol,u,z,0,1,0

IPosicion inicial

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes
*dim,x,,nnode ! set up arrays for node locations
*dim,y,,nnode

*dim,z,,nnode

IDesplazamientos

*dim,uux,,nnode ! set up arrays for node locations
*dim,uuy,,nnode

*dim,uuz,,nnode

*dim,resul_z_ini,,nnode

Icapturo los valores que quiero.
*vget,x(1),node,,loc,x ! get coordinates
*vget,y(1),node,,loc,y
*vget,z(1),node,,loc,z
*vget,uux(1),node,,u,x ! get coordinates
*vget,uuy(1),node,,u,y
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*vget,uuz(1),node,,u,z

*vget,resul_z_ini(1),node,,loc,z

IPosicion final

*dim,resul_x,,nnode,
*dim,resul_y,,nnode,
*dim,resul_z,,nnode,

*do,i,1,nnode,1, ! store new positions
resul_x(i)= x(i) + uux(i)
resul_y(i)= y(i) + uuy(i)
resul_z(i)= z(i) + uuz(i)
*enddo
I WRITE COORDINATES
*CFOPEN,coordenadas_finales_0,dat
*YVYWRITE,SEQU,resul_x(1), resul_y(1), resul_z(1),
(n/,F7.0," ,'F20.11,; ,/)F20.11,

*CFCLOSE

IThe next case is aumentando la fuerza y generar e

IFINISH
I/ICLEAR

kkk = arg3/arg4 I numero de casos que se aplicaran

*dim,F_ext, kkk
*dim,uuz_556,,kkk

*do,ii,arg2,arg3,arg4
/PREP7
ji=iifarg4  pillar el entero

edele,all,all
ndele,all,all

/nopr
/input, coordenadas_finales_%jj-1%,dat

F20.11)

| modelo.

las fuerzas
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/gopr

Ipropiedades, materiales elasticamente isotropicos

TUNIF,298, I temp uniforme y derefe, en kelvin 1273 +
25 =298
TREF,298,

mat,1 I argl--> E = 1e5
mat,2 I E=1el2
MPTEMP,,, ...,

MPTEMP,1,0

MPDATA,EX,1,,argl

MPDATA,PRXY,1,,0.33

MPTEMP,,, ...,

MPTEMP,1,0

MPDATAEX,2,,1e12

MPDATA,PRXY,2,,0.33

I Se introduce el tamafio del elemtnto y se malla, ¢ on link10

allsel,all,all

ET,1,LINK180 I Seleccion del tipo de elemento

KEYOPT,1,2,0 I K2 = cross section scaling: 0 = fu nc os
stretch

KEYOPT,1,10,0 I K10 = Definir la tension inici al: No
USTRES routn

|*

R,1,0.001,0, I seccion : 0.001y masa=0

esize,,1 ISe genera un elemento por cada linea

Icreo los elementos

Iprep7
allsel,all,all
/nopr
*do, b, 1, 8999, 1
I/gopr IReactivates suppressed printout.
Ibb=b Ipara comprobar
*do, k, b+1, 9000, 1
l/gopr
Ibb=b

li=i Ipara comprobar
a= distnd(b,k)
*if, a, gt,(1+1+0.2), then la>2.2
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ledele,all,all
I*endif
*elseif, a, gt, (1+ 1),then la>2
mat,1
e, b, k, I creo la linea
*else, a, le, (1+1), then la<=2
mat,2
e,b,k,
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
*get,ee,elem,,count
allsel,all,all
Icondicion de contorno, lo empotro. los 3 gdl. 413 nodos en total
Ibase es un cubo de lado 21,950782
allsel,all,all
nsel,,loc,z,-12,-8
nplot
nsel,a,loc,x,31,33
nplot
nsel,a,loc,y,31,33
nplot
nsel,a,loc,x,-31,-33
nplot
nsel,a,loc,y, -31,-33
nplot
cm,basel,node Irestricciones en la base. 79 nodos
cmplot

DyBASEly 101 1 1ALL1 1y

I Parametros g ayudan a la convergencia
shpp,off ! no tiene en cuenta la forma del nodo
MODMSH,NOCHECK

allsel,all,all
ftitle, m3x3_L180_F_%ii%
ITITULO DEL ANALISIS.

allsel,all,all I Selects all entities
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Ifinish I Exits normally from a processor
Iffilnamefile I Changes the Jobname for the analysis for
"caso25R".
/solu I Enters the solution processor.

laplicacion de la fuerza

fdele,all,all

cmsel,,basel

cmplot
nsel,inve
nplot
f,all,fz,-%ii%, lincremento 30 N
allsel,all,all
antype,static ! Specifies the analysis type: in t his case
is Static
nropt,unsym ! Specifies the Newto n-Raphson options with
lunsymmetric matrices of elements
_OMGSQRD=1 I Divide the square v elocity in each load
step
SOLCONTROL,1,0 I Activates optimized for a set of commands
lapplicable to nonlinear solutions and Time step pr edictions not based on
contact !status or nonlinear element status
EQSLV, SPARSE,1E-8 ! The type of equatio n solver is Sparse
direct with a !tolerance of 1e-8.
NLGEOM, 0 !'Includes large-deflec tion effects in a
static
SSTIF,1 I Stress stiffening is included in a nonlinear
analysis
NSUBST, 1,1,1, ! Specifiesthe number of substeps to be taken
this load step
CNVTOL,F, 20e+1%ii, 1.0E-03, 2, 0.0E+00 !'F orce convergence values
for Inonlinear analyses is 20000 with a tolerance o f0.001, L2 norm (check
SRSS value) !'and 0 reference value.
! neqit,500
save,m3x3_L180_F_ %;j%,db,,model I Save the model data as
cas0%i%.db (solid model, finite element model, load ings,...no results)
solve I Starts a solution.
finish ! Exits normally from a
processor
/aux3 l'E nters the results file
editing processor
ICOPY file,'rst',",;m3x3_L180_F_%;jj%,'rst",’ ' 1 Copies

file.rst to caso2.rst

!
lii.rst
!
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Ifinish
I/ICLEAR
Iresume,m_1000nodos_L180 F_%jj%,db

/postl
file,m3x3_L180_F_%;jj%,rst
set,list

set,last

/eface,1

Irsys,11

Iplnsol,u,z,0,1,0

Iprnsol,u,z

IPosicion inicial

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes
*dim,x,,nnode I set up arrays for node locations
*dim,y,,nnode

*dim,z,,nnode

IDesplazamientos

*dim,uux,,nnode I set up arrays for node location
*dim,uuy,,nnode

*dim,uuz,,nnode

Icapturo los valores que quiero.
*vget,x(1),node,,loc,x ! get coordinates
*vget,y(1),node,,loc,y
*vget,z(1),node,,loc,z
*vget,uux(1),node,,u,x ! get coordinates
*vget,uuy(1),node,,u,y
*vget,uuz(1),node,,u,z

IPosicion final

*dim,resul_x,,nnode,
*dim,resul_y,,nnode,
*dim,resul_z,,nnode,

*do,i,1,nnode,1, ! store new positions
resul_x(i)= x(i) + uux(i)
resul_y(i)=y(i) + uuy(i)
resul_z(i)= z(i) + uuz(i)

*enddo

I WRITE COORDINATES
*CFOPEN,coordenadas_finales_%ijj%,dat
*YVYWRITE,SEQU,resul_x(1), resul_y(1), resul_z(1),

161



ELASTICIDAD DE GELES COLOIDALES MEDIANTE LA APLICAC ION DE ELEMENTOS FINITOS.

(n/,F7.0, ,'F20.11; /)F20.11, ,F20.11)

*CFCLOSE

I generacion del plot fuerza/desplazamiento

F_ext(jj)=ii

uuz_556(jj)=resul_z(556)-resul_z_ini(556)

*enddo

*CFOPEN,fuerza_desplaz,dat
VWRITE,SEQU,F_ext(1),uuz_11(1),
*VWRITE,SEQU,F_ext(1),uuz_556(1),
(F7.0 ,F20.11 ,F20.11)

*CFCLOSE

leof
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MACRO: m3x3 p 080 01 Link180 continuacion.mac

Imacro para lanzar automaticamente

! modelo 1000 nodos

!

I *use,m1000_p_080_01_Link180.mac,argl,arg2,arg3,ar
I 'arg2 =arg4, debe de tener el mismo valor.

I *use,m3x3_p_080_01_Link180_continuacion.mac,2.5E+

largl = E del material 1

I 'arg2 = Fuerza exterior inicial

I arg3 = fuerza exterior final

I 'arg4 = incremento de cada fuerza.

I ejem: *do,ii,arg2,arg3,arg4

|

I/IPREP7

ledele,all,all

Indelel,all,all

l/input, coordenadas_finales_%jj-1%,dat
|

|

]

11 caso en vez de F=0, se pone F =-0.06, se corre
bucle.

finish
[clear
/COM,

/COM,Preferences for GUI filtering have been set to
/COM, Structural j Tipo de anlisis a realizar

Iprep7

Iparametro del primer caso de calculo. Es una fuerz
aaa=0.1

/output, output_modelo_3x3_Caso_10,dat

I Modulo de Preproceso

/nerr,50,1000000 I Limits the number of warni
displayed.

/ Prep7

/nopr I comando para que no imprima en el fic
salida

g4

4,0.11,0.25,0.01

y luego se aplica el

display:

a menos del bucle.

ng and error messages

hero de
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/PREP7

IIECTURA DE FICHEROS CON LAS COORDENADAS DE LOS NODDS. 1000 nodos
/input, n_pos-080-01-F0.14 position_ansys,dat,,0,

/gopr I comando para que empiece a imprimir en el fichero
de salida
I/Noor Imuestre en ventana de output , Se cierrar con/gopr

alfinal de la macro
I Para poner el fondo blanco.

/RGB,INDEX,100,100,100, 0
/RGB,INDEX, 80, 80, 80,13
/RGB,INDEX, 60, 60, 60,14
/RGB,INDEX, 0, 0, 0,15
/REPLOT
/COLOR,PBAK,OFF
/REPLOT

I Para g ponga el logo en texto, wp y wjw parta inf erior izq.
/PLOPTS,LOGO,0

/PLOPTS,WINS,1

/PLOPTS,WP,1

/PLOPTS,DATE,2

/TRIAD,LBOT

/replot

ITITULO DEL ANALISIS.

[title, Modelo 3x3, 9000 nodos F =-%aaa%
/units,si ! las unidades son: (m,kg,s,K)

Ipropiedades, materiales elasticamente isotropicos

TUNIF,298, I temp uniforme y derefe, en kelvi n: 273 + 25 =298
TREF,298,

mat,1 I E=2.5e4

mat,2 I E=1el2

MPTEMP,,,,,,,,

MPTEMP,1,0

MPDATA,EX,1,,argl
MPDATA,PRXY,1,,0.33
MPTEMP,,,,...,
MPTEMP,1,0
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MPDATAEX,2,,1el12
MPDATA,PRXY,2,,0.33

I Se introduce el tamafio del elemtnto y se malla, ¢ on link10
allsel,all,all

ET,1,LINK180 I Seleccion del tipo de elemento
KEYOPT,1,2,0 I K2 = cross section scaling: 0 = fu
stretch

KEYOPT,1,10,0 I K10 = Definir la tension inici

USTRES routn

|*

R,1,0.001,0, I seccion: 0.001 y masa=0

|

/nopr I comando para que no imprima en el fiche
de salida

I Se genera el modelo 3x3

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes

*dim,x,,nnode I set up arrays for node location
*dim,y,,nnode

*dim,z,,nnode

*dim,sel,,nnode I set up array for select vecto
*vget,x(1),node,1,loc,x I get coordinates
*vget,y(1),node,1,loc,y

*vget,z(1),node,1,loc,z

*vget,sel(1),node,1,nsel ! get selected set
*do,t,-21.950782,-21.950782,0 Icuadricula 1
*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if,sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec fo
nodes
Nn,2000+i,x(i)+tt,y(i),z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,tt,-21.950782,-21.950782,0 Icuadricula 3
I*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f
nodes
Nn,1000+i,x(i)+tt,y(i)+ tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,t,-21.950782,-21.950782,0 Icuadricula 2

nc os

al: No

r 100,000

or 100,000

ro
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*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if,sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f

nodes
Nn,4000+i,x(i),y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 lcuadricula 4

*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if,sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f

nodes
n,6000+i,x(i),y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 Icuadricula 8

*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f

nodes
n,9000+i,x(i)+tt,y (i) +tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 lcuadricula 6

*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if,sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f

nodes
Nn,8000+i,x(i)+tt,y(i),z(i)
*endif
*enddo
*enddo
*do,1t,21.950782,21.950782,0 lcuadricula 5

*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if,sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f

nodes
Nn,3000+i,x(i)-tt,y(i)+tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo

or 100,000

or 100,000

or 100,000

or 100,000

or 100,000
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*do,1t,21.950782,21.950782,0 lcuadricula 7
*voper,x(1),x(1),add,tt I offset locations
*do,i,1,nnode I store new positions
*if sel(i),gt,0,then I this form takes 98 sec f or 100,000
nodes
n,7000+i,x(i)+tt,y(i)-tt,z(i)
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
allsel,all,all
nsel,,,,1,1000
nplot

cm,base,node
*get,rr,node,,count

Ise copia los nodos con la enumeracion a partir del 5001
NGEN,2,5000,all, , ,,, ,1,
*get,rr,node,,count

nsel,,,,1,1000
nplot

ndele,all

nplot
nsel,,,,5001,6000
cm,base,node
cmplot

Icomprimo los nodos
NUMCMP,NODE
allsel,all,all

nplot

NUMMRG,NODE,,1, , ,LOW I Mergo los nodos que esta n en el mismo

sitio.

NUMCMP,NODE I Se renumeran los nodos: tiene q ha ber 32
nodos

NUMSTR,ELEM,1, I se generan elem a partir de 1

IMallo las lineas generadas
allsel,all,all
esize,,1 ISe genera un elemento por cada linea
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/nopr
Icreo los elementos
Iprep7
*do, b, 1, 8999, 1
l/gopr IReactivates suppressed printout.
Ibb=b Ipara comprobar
*do, k, b+1, 9000, 1
l/gopr
Ibb=Db
li=i Ipara comprobar
a= distnd(b,k)
*if, a, gt,(1+1+0.2), then la>2.2
ledele,all,all
*endif
*elseif, a, gt, (1+ 1),then la>2
mat,1
e, b, k, I creo la linea
*else, a, le, (1+1), then la<=2
mat,2
e,bk,
*endif
*enddo
*enddo
/gopr
I*get,ee,elem,,count
allsel,all,all
Icondicion de contorno, lo empotro. los 3 gdl. 413 nodos en total
Ibase es un cubo de lado 21,950782
allsel,all,all
nsel,,loc,z,-12,-8
nplot
nsel,a,loc,x,31,33
nplot
nsel,a,loc,y,31,33
nplot
nsel,a,loc,x,-31,-33
nplot
nsel,a,loc,y, -31,-33
nplot
cm,basel,node Irestricciones en la base. 79 nodos
cmplot

D,BASEL, 0, ,, ALL,,,,,
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allsel,all,all

*get,kk,elem,,count

I Se generan 13 elementos link180, modelo basico

I Parametros g ayudan a la convergencia

shpp,off ! no tiene en cuenta la forma
del nodo

MODMSH,NOCHECK

allsel,all,all
[title, m3x3_L180_F_-%aaa%
ITITULO DEL ANALISIS.

allsel,all,all I Selects all entities

finish I Exits n ormally from a

processor

[ffilname file I Changes the Jobname for the

analysis for "caso25R".

/solu I Enters the solution processor.
fdele,all,all

cmsel,,basel

cmplot
nsel,inve
nplot
f,all,fz,-%aaa%, lincremento 30 N
allsel,all,all
antype,static ! Specifies the analysis type: in t his case
is Static
nropt,unsym ! Specifies the Newto n-Raphson options with
unsymmetric matrices of elements
_OMGSQRD=1 I Divide the square v elocity in each load
step
SOLCONTROL,1,0 I Activates optimized for a set of commands
lapplicable to nonlinear solutions and Time step pr edictions not based on
contact !status or nonlinear element status
EQSLV, SPARSE,1E-8 ! The type of equatio n solver is Sparse
direct with a tolerance of 1le-8.
NLGEOM, 0 !'Includes large-defl ection effects in a

static
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SSTIF,1 I Stress stiffening is included in a nonlinear
analysis
NSUBST, 1,1, 1, I Specifies the numbe r of substeps to be
taken this load step
CNVTOL,F, 20e+1*aaa, 1.0E-03, 2, 0.0E+00 I Force convergence
values !'for nonlinear analyses is 20000 with a tole rance of 0.001, L2 norm

(check SRSS !value) and 0 reference value.

I neqit,500
save,m3x3_L180 F %aaa/0.01%,db,,model I Save the model data as
cas0%i%.db !(solid model, finite element model, loa dings,...no results)
solve I Starts a solution.
finish ! Exits normally from a processor
/aux3 I Enters the re sults file editing
processor
ICOPY file,'rst',",m3x3_L180_F_%aaa/0.01%,’ rst," ! Copies

file.rst to caso2.rst

I0.rst
!
Ifinish

I/ICLEAR

Iresume,m3x3_L180_F %aaa/0.01%,db

/postl
[file,m3x3_L180_F_%aaa/0.01%,rst
set,list

set,last

/eface,1

plnsol,u,z,0,1,0

IPosicion inicial

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes

*dim,x,,nnode I set up arrays for node location S
*dim,y,,nnode

*dim,z,,nnode

IDesplazamientos

*dim,uux,,nnode I set up arrays for node locati ons
*dim,uuy,,nnode

*dim,uuz,,nnode

*dim,resul_z_ini,,nnode

Icapturo los valores que quiero.

*vget,x(1),node,,loc,x I get coordinates
*vget,y(1),node,,loc,y

*vget,z(1),node,,loc,z

*vget,uux(1),node,,u,x I get coordinates
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*vget,uuy(1),node,,u,y
*vget,uuz(l),node,,u,z

*vget,resul_z_ini(1),node,,loc,z

IPosicion final

*dim,resul_x,,nnode,
*dim,resul_y,,nnode,
*dim,resul_z,,nnode,

*do,i,1,nnode,1, ! store new positions
resul_x(i)= x(i) + uux(i)
resul_y(i)= y(i) + uuy(i)
resul_z(i)= z(i) + uuz(i)
*enddo
I WRITE COORDINATES
*CFOPEN,coordenadas_finales_%aaa/0.01%,dat
*VYWRITE,SEQU,resul_x(1), resul_y(1), resul_z(1),
(n/,F7.0," ,'F20.11,; ,/)F20.11,

*CFCLOSE

IThe next case is aumentando la fuerza y generar e
IFINISH

I/CLEAR

*do,ii,arg2,arg3,arg4

/PREP7

ji=iifarg4  pillar el entero

edele,all,all
ndele,all,all

/nopr

/input, coordenadas_finales_%jj-1%,dat
/gopr

Ipropiedades, materiales elasticamente isotropicos

F20.11)

| modelo.
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TUNIF,298, I temp uniforme y derefe, en kelvin 1273 +
25 =298
TREF,298,

mat,1 I argl--> E = 2.5e5
mat,2 I E=1el2
MPTEMP,,,,,,,,

MPTEMP,1,0

MPDATAEX,1,,argl

MPDATA,PRXY,1,,0.33

MPTEMP,,,,,,,,

MPTEMP,1,0

MPDATAEX,2,,1e12

MPDATA,PRXY,2,,0.33

I Se introduce el tamafio del elemtnto y se malla, ¢ on link10

allsel,all,all

ET,1,LINK180 I Seleccion del tipo de elemento

KEYOPT,1,2,0 I K2 = cross section scaling: 0 = fu nc os
stretch

KEYOPT,1,10,0 I K10 = Definir la tension inici al: No
USTRES routn

|*

R,1,0.001,0, I seccion: 0.001 y masa=0

esize,,1 ISe genera un elemento por cada linea

Icreo los elementos

Iprep7
allsel,all,all
/nopr
*do, b, 1, 8999, 1
l/gopr IReactivates suppressed printout.
Ibb=b Ipara comprobar
*do, k, b+1, 9000, 1
I/gopr
Ibb=Db
lii=i Ipara comprobar
a= distnd(b,k)
*if, a, gt,(1+1+0.2), then la>2.2
ledele,all,all
I*endif
*elseif, a, gt, (1+ 1),then la>2
mat,1
e, b, k, I creo lalinea
*else, a, le, (1+1), then la<=2
mat,2
e,bk,
*endif
*enddo
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*enddo

/gopr
*get,ee,elem,,count

allsel,all,all

Icondicion de contorno, lo empotro. los 3 gdI. 413 nodos en total
Ibase es un cubo de lado 21,950782
allsel,all,all

nsel,,loc,z,-12,-8

nplot

nsel,a,loc,x,31,33

nplot

nsel,a,loc,y,31,33

nplot

nsel,a,loc,x,-31,-33

nplot

nsel,a,loc,y, -31,-33

nplot

cm,basel,node Irestricciones en la base. 79 nodos
cmplot
DYBASEll 10! 1y !ALLI 11 1

I Parametros g ayudan a la convergencia
shpp,off ! no tiene en cuenta la forma del nodo
MODMSH,NOCHECK

allsel,all,all
ftitle, m3x3_L180_F_%ii%
ITITULO DEL ANALISIS.

allsel,all,all I Selects all entities
Ifinish ! Exits normally from a processor
Iffilnamefile I Changes the Jobname for the analysis for
"caso25R".
/solu I Enters the solution processor.

laplicacion de la fuerza

fdele,all,all

cmsel,,basel

cmplot

nsel,inve

nplot

f,all,fz,-%ii%, I'incremento 30 N
allsel,all,all
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antype,static ! Specifies the analysis type: in t his case

is Static

nropt,unsym I Specifies the Newto n-Raphson options with

unsymmetric matrices of elements

_OMGSQRD=1 I Divide the square v elocity in each load
step

SOLCONTROL,1,0 I Activates optimized for a set of commands
lapplicable to nonlinear solutions and Time step pr edictions not based on

contact !status or nonlinear element status

EQSLV, SPARSE,1E-8 ! The type of equatio n solver is Sparse
direct with a tolerance of 1e-8.
NLGEOM, 0 !'Includes large-defl ection effects in a
static
SSTIF,1 I Stress stiffening i sincluded in a
nonlinear analysis
NSUBST, 1,1, 1, I Specifies the numb er of substeps to be
taken this load step
CNVTOL,F, 20e+1%i, 1.0E-03, 2, 0.0E+00 !F orce convergence values
for Inonlinear analyses is 20000 with a tolerance o f0.001, L2 norm (check

SRSS value) land 0 reference value.

! neqit,500
save,m3x3_L180_F_ %;j%,db,,model I Save the model data as
cas0%i%.db !(solid model, finite element model, loa dings,...no results)
solve I Starts a solution.
finish ! Exits normally from a processor
/aux3 ! Enters the results file editing processor
ICOPY file,'rst',",m3x3_L180_F_%jj%,'rst",' ' 1 Copies

file.rst to caso2.rst

!
Lii.rst
!
Ifinish

I/ICLEAR

Iresume,m_1000nodos_L180 F_%jj%,db

/postl
file,m3x3_L180_F_%;jj%,rst
set,list

set,last

/eface,1

Irsys,11

Iplnsol,u,z,0,1,0

Iprnsol,u,z
IPosicion inicial

*get,nnode,node,,num,max ! get number of nodes
*dim,X,,nnode I set up arrays for node locations
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*dim,y,,nnode
*dim,z,,nnode

IDesplazamientos

*dim,uux,,nnode I set up arrays for node locatio ns
*dim,uuy,,nnode

*dim,uuz,,nnode

Icapturo los valores que quiero.
*vget,x(1),node,,loc,x I get coordinates
*vget,y(1),node,,loc,y

*vget,z(1),node,,loc,z

*vget,uux(1),node,,u,x I get coordinates
*vget,uuy(1),node,,u,y

*vget,uuz(1),node,,u,z

IPosicion final

*dim,resul_x,,nnode,
*dim,resul_y,,nnode,
*dim,resul_z,,nnode,

*do,i,1,nnode,1, I store new positions
resul_x(i)= x(i) + uux(i)
resul_y(i)=y(i) + uuy(i)
resul_z(i)= z(i) + uuz(i)

*enddo

I WRITE COORDINATES

*CFOPEN,coordenadas_finales_%ijj%,dat

*YVYWRITE,SEQU,resul_x(1), resul_y(1), resul_z(1),

(n/,F7.0, ,'F20.11,; /)F20.11, ,F20.11)

*CFCLOSE

*enddo

*CFOPEN,fuerza_desplaz,dat
*VWRITE,SEQU,F_ext(1),uuz_11(1),
*YWRITE,SEQU,F_ext(1),uuz_556(1),
(F7.0 ,F20.11 ,F20.11)

*CFCLOSE

leof
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7. 3. CODIGO PARA LA INTERFASE MEDIANTE DINAMICAMO LECULAR.

Se crea un programa para el calculo del desplamtmimaximo de la quinta

particula maxima, denominadenalysis que este a su vez, aplica otros cédigos.

E analysis - WordPad = ] E
/an al Archivo  Edicidn ¥er  Insertar Formato
" y Ayuda
SEE lad
ghuplot plotl
A 4 LAEEL
. ghuplot plot X
Ejecu ]
Para obtener Ayuda, presione F1

l B .- wordpad -0 E B 1.F- WordPad (i E
ﬁ; ﬁ; Archivo Edcidn Ver Insertar Fomato fyuda Arthivo Eddén Yer Insettar Fomato Ayuds
/ / ‘ character®0 ffile_in,lolo o c o]
¢ write (*,*) 'Limite inferior del promedio: '
. write (*,*) 'Fichero de entrada: ' read (%, %) tmin
| Crea fichero del reat (7,10 ttile in :
100 format (£70) apen (20, file='qutput.dat']
nlnt: niitnint dar : =
open (10,file=ffile in,status='old') _
= 3wl
open (20,file='output.dat') nu=0
pl plot c do while (i .gt. O
read (10,100) lole read (20, % end=200) t,z5
i=1 if (t .gt. tmin) then
do while {1 .gt. 0) Z3unEzsuntes
read (10,%erc=i00) t,x1,x2,21,22,23, 24,25 nsunEnSwHl
write (20,7 t,z5 end if
end do end do
- c
200 close (20,
200 clase [10) write E*,)*) 'Promedio:', zswn/nswn
close (20] rite (12,7) 0, zsun/nown
stop vrite (12,%) t,zsun/nown
end stop
v end vl
Para ohtener Ayuda, presione F1 Para obterer Ayuda, presione FL

Archivo  Edicion  Yer Insertar  Formato archivo  Edicion Yer  Insertar
Avuda Formato  Ayuda
blot "outpur.dac® w 1:z | blot "output.dat™ u 1:2 |®)
replot "fort.12" w 1 pause -1
pause -1 quit —
quit | hd
Para obtener &vuda, presione F1 Para obtener Ayuda, presione F1
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