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Santrauka. Diskreciyjy elementy metodu modeliuota viendispersio ir daugiadispersio sferiniy daleliy mi-
$inio elgsena. Démesys skirtas miSinio mikro- ir makrostruktiiros charakterizavimui, pasitelkiant daleliy
dinaminio modeliavimo rodiklius. Pirmojoje straipsnio dalyje aptarta modeliavimo metodika ir grindzia-
mas gautyjy rezultaty korektiskumas, remiantis kontroliuojamaisiais mechaniniais baivio parametrais. Dale-
liy misinio struktarai charakterizuoti makrolygmeniu naudoti $ie rodikliai: struktiiros uzimama tirio dalis
(tankumas), koordinacijos skaicius, daleliy kontaktinés jégos. Aprasomas daleliy buseny charakterizavimas
taikant Hamiltono mechanikos principus.

Reik$miniai ZodZiai: diskreciyjy elementy metodas, daugiadispersis, viendispersis sferiniy daleliy misiniai,
makrostruktara, mikrostruktira, kvazistatinis daleliy pusiausvyros bavis, Hamiltono mechanika, faziné erdveé.

1. Ivadas

Daugiadispersiy, viendispersiy daleliy misiniy pagrin-
du pagaminty medziagy jvairové yra labai plati. Tai
jvairios keramikos, betonai, gelzbetonio gaminiai, na-
nostruktiros ir kt.

Betonas — viena pagrindiniy Siuolaikinés statyby
industrijos medziaga. Vienas pagrindiniy jo kompo-
nenty yra cementas, kurio gamyba reikalauja ypac di-
deliy energijos sagnaudy. Tarptautiniy aplinkosaugos
organizacijy tyrimy duomenimis, vienai tonai cemento
pagaminti j atmosfera gali bati iSmetama apie 900 kg
anglies dioksido ir kity medziagy, prisidedanciy prie
vadinamojo ,,8iltnamio“ efekto didinimo. Todél yra
ypac aktualu kuo efektyviau ir taupiau naudoti cemen-
to kiekj betono gamybai. Paprasciau kalbant, cemento
tesla negali bati naudojama betono poroms, tustu-
moms tarp uzpildy uzpildyti. Veiksmingas cemento
teslos kiekis turéty bati naudojamas tik misiniui suris-
ti. Riebieji betonai, turintys cemento teslos pertekliy,
pasizymi ilgainiui didéjanc¢iomis betono susitraukimo
ir valk§énumo deformacijomis.

Misinio daleliy struktiiros tankumo tyrimai, tech-
nologiniy veiksniy paie$ka tankumui didinti - tai vieni
pagrindiniy veiksniy efektyviam sudétiniy betono da-
liy, lemianciy cemento taupymga, parinkimui.

Pradiniame gamybos etape daleliy misinys gali
buti nagrinéjamas kaip tam tikra diskreciyjy kompo-
nenty (daleliy) visuma, tadiau klasikiné kontinuumo
teorija yra pritaikyta makrolygmens uzdaviniams ana-
lizuoti ir menka dalimi apraso efektus, atsirandancius
atskiry misinio daleliy lygmeniu.

Alternatyva kontinuumo teorijos modeliams gali
bati diskreciyjy elementy metodas (DEM) (Cundall,
Strack 1979). Metodas grindziamas Lagranzo mecha-
nikos pozitriu ir leidzia medzZiagg laikyti atskiry dale-
liy, saveikaujanciy pagal tam tikrus kontakto mechani-
kos modelius, sistema, kurios elgsenai aprasyti taikomi
Niutono désniai.

Literatroje yra nemazai darby, skirty daleliy sis-
temy tyrimams. Paminétini vieni pirmyjy Bernal, Ma-
son (1960), Mason (1968) ir Scott (1962) darbai, kurie
rentgeno spinduliais bandé pazvelgti j trimate daleliy
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suformuotg struktirg. Aste, Weaire (2000) Siuolaiki-
niais kompiuterinés tomografijos metodais analizavo
misiniy struktira, siekdami jvertinti daleliy organi-
zuotumo laipsnj. Yu ir Zou (1998), Dziugys ir Peters
(2001) bei kity autoriy darbuose daug démesio skirta
daleliy saveikos modeliams ir jy taikymui jvairiems
uzdaviniams spresti.

Nepaisant gausiy tyrimy Siandien dar néra aiski
daleliy mi$inio struktiros klasifikacija. Tai dazniausiai
lemia ir chaoti$ka medziagos prigimtis. Kartais siste-
mos pavienio elemento pokytis gali sukelti ekstremaly
jautruma sistemos pradinés biisenos atzvilgiu. Tuomet
kyla klausimas, kaip sistemos biisena S(¢;) laiko mo-
mentu ¢, transformuojasi i biiseng S(t,), laiko momen-
tu t,. Problemg galima iliustruoti tarsi energijos pavir-
$iy fazinéje erdvéje, kuriuo judédama, sistema pereina
i§ vienos busenos (energijos lygmens) j kita (1 pav.).

Siekiant visiskai suvokti daleliy mi$inio busenas,
batinas nuodugnus kiekvienos dalelés tikrosios padé-
ties ir ja lémusiy veiksniy tyrimas, apimantis didziulj
kiekj informacijos. Didelé dalis $ios informacijos yra
pertekliné, nes keletas atskiry skirtingos mikrosko-
pinés realizacijos biiseny daznai gali turéti tas pacias
eksperimente stebimas makrosavybes. Siuo atveju da-
leliy misinio elgsenai tirti gana veiksmingai gali buti
taikomas diskreciyjy elementy metodas (DEM).

Straipsnyje diskrec¢iyjy elementy metodu mode-
liuojama viendispersio ir daugiadispersio sferiniy dale-
liy miSinio elgsena, akcentuojant kvazistatinio pusiaus-
vyros bavio ypatumus.

Sioje straipsnio dalyje aptariama modeliavimo
metodika ir pagrindziamas gautyjy rezultaty korektis-
kumas, remiantis kontroliuojamaisiais mechaniniais
buavio parametrais. Daleliy miSinio struktarai cha-
rakterizuoti makrolygmeniu naudojami pagrindiniai

Sistemos energijos pavirsius

1 pav. Sistemos biisenos stabilumas: S(t) - stabili biisena;
S(t,) - nestabili basena
Fig. 1. Stability of the system state: S(t;) — stable state;
S(t,) — unstable state
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rodikliai yra: kontaktinés daleliy jégos, struktiros uzi-
mama tario dalis (tankumas), koordinacijos skaicius.
Supazindinama su analitinés Hamiltono mechanikos
ypatumais, tiriant mikrolygmens struktira.

2. Tyrimo metodika ir pradiniai duomenys

Tiriamas miSinys - tai sferiniy daleliy rinkinys su pa-
sirinktomis fizikinémis ir mechaninémis charakteris-
tikomis. Sios charakteristikos artimos betono uzpildy
medziagai (taikytos andezito charakteristikos). Pa-
grindinés charakteristikos pateiktos 1 lenteléje. DEM
nezinomieji — tai daleliy padétys, greidiai ir pagreiciai,
kurie nustatomi sprendziant antrojo Niutono désnio
lygti slenkamajam ir sukamajam judéjimui, Zinant da-
leles veikiancias jégas.

Taigi i-tosios dalelés judéjimui aprasyti galima tai-
kyti literatroje zinomas lygtis:

d*x,

i _ N 1
Mo = 2ty T8 ()
do,;
i _ N 2
L i jet,j#i%eis X By + My o> )
cia Fy=F, ;+ F,;, x;, ®; - dalelés masés centro pade-

ties ir dalelés kampinio greicio vektoriai; m, - i-tosios
dalelés masé (i = 1,...,n); I; - i-tosios dalelés inercijos
momentas; ¢ — nagrinéjamas laikas; g - laisvojo kritimo
- vektorius, nusakantis kon-

pagreicio vektorius; d;

taktinio tasko padétj kontaktuojanciy daleliy centry

atzvilgiu; F, ; ir Fy ;

cijg atitinkanti kontakto jégos normaliné komponenté

- Hertz kontakto modelio koncep-

(statmena kontakto pavir$iui) ir tangentiné dedamoji,

M..

iiroll ~ sukimo

nukreipta liestine kontakto pavirsiui;
momentas, kurj lemia riedéjimo trintis.

Darbuose (Dziugys, Peters 2001; Balevicius et al.
2004, 2011; Popov 2010 ir kt.) galima rasti i lygtis (1) ir
(2) jeinanciy dydziy matematinius aprasymus. Toliau
glaustai aptarsime kontakto jégy modelio elgsena.

Kontakto jégy — poslinkio, kuris lygus kontaktuo-
janciy daleliy persiklojimui, galima grafiné interpreta-
cija parodyta 2 pav.

Tangentinés kontakto jégos modelis (3 pav.) api-
ma Mindlin ir Deresiewicz teorijos taikyma (Dziugys,
Peters 2001; Balevicius et al. 2004). Modelis pagristas
apytiksliu kontaktuojanc¢iy daleliy mikropraslydimo
tangentine linkme vertinimu, kai daleles spaudzia nor-
maliné kontakto jéga, o tangentiné kontakto jéga gali
kisti. Modeliuojant laikoma, kad iki tol, kol bus jveikta
statiné trinties jéga (t. y. kai kontaktinio daleliy sukibi-
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mo pavirsiaus spindulys sumazés iki nykstamai mazo
dydzio) ir viena dalelé ims slysti kitos atzvilgiu, apy-
tiksliai galioja tiesiné priklausomybé tarp tangentinés
jégos ir poslinkio (3 pav.). Ribinis mikropraslydimo
poslinkis &, kurj virsijus dalelé pradeda slysti, priesi-
nantis mazesnei dinamiskos trinties jégai, nustatomas
pagal Mindlin ir Deresiewicz (1953) teorija (3 pav.).

Fn,l']'

1 hij
2 pav. Klampiosios ir Hertz kontakto jégos — persiklojimo
modelis deformavimo kelyje 1-5: 1-2 - lemiantis poveikis
priklauso klampaus kontakto traukos jégai; 2-3 - lemiantis

poveikis priklauso Hertz kontakto traukos jégai;

3-4 - lemiantj poveikj daro klampaus kontakto stimos jéga;

4-5 - lemiantj poveikj daro Hertz kontakto stimos jéga
(véliau dalelé gali prarasti kontaktg, veikiant stimos jégai)

Fig. 2. Viscous force and Hertz contact stress — an overlap
model for a deformation path 1-5: 1-2 - decisive effect
depends on the tractive force of a viscous contact;

2-3 - decisive effect depends on Hertz contact stress;

3-4 - decisive effect depends on the repulsion force of a
viscous contact; 4-5 - decisive effect depends on the repulsive
force of Hertz contact (at a later stage, the particle can lose a
contact due to repulsive force)
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Tiksli Mindlin ir Deresiewicz teorija
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3 pav. Tangentinés kontakto jégos modelis (be klampiosios
dedamosios), ¢ia §,— ribinis mikropraslydimo poslinkis
Fig. 3. Model for the tangent force of a contact (with no

viscous component) where §,, is limit displacement
of a microslip

Modeliuojant taip pat atsizvelgta j galimg miSinio
daleliy riedéjimo trinties poveikj dél sukimo momen-
ty. Taikytas modelis aprasytas darbe (Balevicius et al.
2011).

Netiesiniy diferencialiniy judéjimo lyg¢iy skaitinis
integravimas kiekvienai dalelei i-tuoju laiko momentu
t + At (¢ia At yra laiko zingsnis) atliekamas pagal penk-
tosios eilés Gear predictor-corrector schemgq ir kaupiant
duomenis apie daleliy padétis bei greicio vektorius kie-
kvienu laiko momentu (Balevicius et al. 2006).

3. Modeliavimo kontroliuojamieji duomenys

Dinaminis daleliy mi$inio modeliavimas pradedamas
tam tikru daleliy i$déstymu trimatéje skai¢iuojamojoje
erdvéje (4 pav.), suteikiant atsitiktinai parinkta pra-
dinio grei¢io reik§me (1 lentel¢). Veikiamos sunkio
jégos, dalelés pradeda kristi ir dél suteikto pradinio
greicio prasideda misinio maiSymosi procesas.

Kadangi siekiama tirti daleliy kvazistating buse-
ng, t. y. buseng, kai daleliy padéties ir grei¢io kitimas
yra nykstamai mazas, atsiranda butinybé pasirinkti
parametrus, kuriais baty galima kontroliuoti dina-
mine sistemos elgsena. Sistemos kontroliuojamaisiais
parametrais pasirinkti: sistemos kinetiné energija bei
jégy pusiausvyra tarp misinio svorio jégos ir pagrindo
reakcijos.

1,2,
1’0‘“‘.
08..]

2 0,68
04 -]

0,2 - ;
—= Sienos

0,2 2
0, 0 “"-0 0,1 0
Y, m X, m

4 pav. Laisvasis daugiadispersio daleliy misinio kritimas

Fig. 4. Free fall of the polydispersed particle mixture
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1 lentelé. Daleliy modeliavimo charakteristikos

Table 1. Characteristics of modelling particles

Parametras Viendliasepte;sr'ﬁigsliéinys Daugialc)iisgei;stiise Srniéinys Daugi;isciiilzieéfsfn riniéinys
Daleliy skaic¢ius 2048
Daleliy skersmuo 0,025 m 0,003-0,025 m 0,003-0,025 m
Tankis 2500 kg/m?
Tamprumo modulis 10 GPa
Puasono koeficientas 0,2
Trinties koeficientas - 0,6
Riedéjimo trinties koeficientas - 0,005
Energijos disipacijos koeficientas normalinei 15400 1/s 85000 1/s 85000 1/s
dedamajai”
Energijos disipacijos koeficientas tangentinei 1540 1/s 8500 1/s 8500 1/s
dedamajai
Laiko Zingsnis 2,510 s 1,3-108 s 1,3-108 s
Vidutiné pradinio grei¢io reik§meé 1,0 m/s
Kontakto modelis Hertz

Pastaba: *Disipacijos koeficientas parinktas pagal literatiiroje rasta andezito, naudojamo betono uzpildu, restitucijos koeficienta,
atskirai sprendziant dviejy daleliy kontakto uzdavinj pagal Hertz modelj

Daleliy miSinio kinetinés energijos mazéjimas iki
salyginio nulio reik§émeés (5 pav.) (salyginio nulio reiks-
mé $iuo atveju imama daleliy misinio kinetinei ener-
gijai nuslopus iki 1073 J) leidzia nutraukti skai¢iavimg,
laikant, kad jsivyravo kvazistatiné misinio baisena.

Jégy pusiausvyra tarp misinio svorio ir pagrindo
reakcijos - tai kitas parametras, rodantis dinaminés
analizés korektiskumag. 6 pav. parodyta viendispersio
misinio daleliy reakcija j dugng ir misinio svorio jégy
balanso kaita laike. Matyti, kad pradiniame etape dél

e Viendispersis
misinys be trinties 4

——— Daugiadispersis
misinys be trinties

— - — Daugiadispersis

misinys su trintimi

Suminé kinetiné energija, J

1,5 2
Laikas, s

2,5 3

3,5

5 pav. Daleliy mi$iniy suminés kinetinés energijos kitimas
laike (daugiadispersiy misiniy kreivés persikloja)
Fig. 5. Changes in the total kinetic energy of particle mixtures
considering time (curves of the polydispersed mixtures overlap)

dinaminés daleliy elgsenos balanso néra. Skaiciavi-
mo pabaigoje dinaminis poveikis gesta ir jsivyrauja
pusiausvyra. Lokalios atskiry daleliy jégos, greiciai ir
kiti parametrai vidutini$kai suvienodéja lemdami visos
medziagos kvazistatine makrobiiseng.

4000

3500

3000

2500

2000

1500

Pagrindo reakcija, N

1000

500

>mg=411N

Laikas, s

6 pav. Viendispersio misinio skai¢iuojamosios erdvés pagrindo
reakcijos balansas su suminiu daleliy svoriu
Fig. 6. Reaction balance between the basis of the
computational space of the monodispersed mixture and
the total weight of particles
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7 pav. Daugiadispersiy misiniy skai¢iuojamosios erdvés
pagrindo reakcijos balansas su suminiu daleliy svoriu

Fig. 7. Reaction balance between between the basis of the
computational space of polydspersed mixtures
and the total weight of particles

7 pav. parodyta daugiadispersio misinio jégy ba-
lanso elgsena. Cia pastebimas didesnis pagrindo reak-
cijos svyravimas prie§ kvazistatinj bavj.

Taigi kontroliuojamuyjy parametry analizé parode,
jog misinio daleliy elgsenos modeliavimas i§sprestas
korektigkai, esant pasirinktam laiko zingsniui (1 lente-
lé). Pazymeétina, kad didelé tamprumo modulio reiks-
mé, buadinga andezitui, lemia labai maza integravimo
zingsnj (1 lentelé), todél skai¢iavimo procesas i$naudo-
jo daug kompiuterinio laiko.

4. Modeliavimo rezultatai
4.1. Struktiros charakterizavimas makrolygmeniu
Dazniausiai literatiiroje minimi daleliy misinio struk-
taros charakterizavimo makrolygmeniu rodikliai yra:
daleliy kontaktinés jégos, struktiiros uzimama tario
dalis (tankumas) ir koordinacijos skai¢ius. Sis parame-
tras rodo kontaktuojanciy daleliy skai¢iy, vidutiniskai
tenkantj vienai dalelei miSinyje. 8 pav. pateiktas nagri-
néty misiniy kontaktiniy jégy pasiskirstymas pagal da-
leles, esant sistemos kvazistatinés pusiausvyros baviui.
Daleliy spalvos rodo kontaktinés jégos atstojamosios
vektoriaus modulio reik$me.

8 pav. rezultatai rodo, kad daleliy jégy pasiskirs-
tymas yra skirtingas, priklausantis nuo misinio kom-
paktiskumo, daleliy laisvés laipsnio misinyje. I§ esmés

kontaktiniy jégy pasiskirstymas yra chaotiskas, taciau
akivaizdziai jzvelgiama tendencija: kontaktinés jégos
yra didesnés dalelése, esanciose ar¢iau dugno. Tai le-
mia mi$inio svorio jéga, kuri pasiskirsto tarp atskiry
daleliy. Pavyzdziui, 8 pav. matyti, kad randamas tam
tikras skai¢ius neaktyviy daleliy, kurios bidamos sis-
temos dalimi perima tik savojo svorio sukeltg apkrova.
Taigi $ios dalelés turi daugiau laisvés judéti erdvéje nei
kitos, todél vien tik kontaktinés jégos kaip makrorodi-
Kklis struktaros charakterizavimui néra i$samus.

Likusiems dviem struktdros charakterizavimo
makrorodikliams jvertinti pasinaudota daleliy padéties
koordinaciy kitimo viso modeliavimo metu rezultatais.
Remiantis $iais duomenimis, kiekviename laiko zings-
nyje buvo skaiciuotas vidutinis koordinacijos skaic¢ius
misinyje bei formuota kiekvienos dalelés Voronoi celé
(Abellanas et al. 1995). Voronoi celé yra iskilasis briau-
nainis, sudarytas i§ plok$tumy, i$vesty statmenai na-
grinéjamosios i-tosios dalelés ir artimiausiy jai daleliy
svorio centrus jungiancios atkarpos centre (9 pav.).
Daugiadispersiuose daleliy mi$iniuose naudojant stan-
dartine Voronoi cele, gaunamos paklaidos dél nepilno
dalelés patekimo j celés vidy, todél atlikta Lechenault
et al. (2006) naudota modifikacija.

Modifikuotoji celé kuriama jtraukiant j jos vir$a-
niy tasky gaubting papildomus gretimy daleliy kon-
takto taskus ir taip uztikrinant, kad celés plok$tumos
nekirsty dalelés. Santykis visy misinio daleliy vidutinio
tario su jy Voronoi celiy vidutiniu tariu V,,, ;../V,, vor
apskaiciuotas kiekvienu laiko momentu, leido nustaty-
ti mi$inio daleliy uZimamg tario dalj (tankumg) skai-
¢iuojamojoje erdvéje. Rezultatams atvaizduoti sudary-
ti minétyjy rodikliy sarysio grafikai, pateikti 10 pav.
Siekiant palyginti rezultatus, viendispersio daleliy
misinio V,, ;../V,, v., santykis skai¢iuotas naudojant
modifikuotus daleliy tarius, nustatytus pagal (3) for-
mule, gauta i$ daugiadispersio daleliy miSinio kreivés
pritaikymo analizés
Voor.da " VKS

Vv

—_—, (3)
VKS + 3,464

Vdal .mod —

¢ia V. 4., — atskiros dalelés Voronoi celés taris; VKS -
vidutinis koordinacijos skaicius.

Suprantama, kad norint gauti tanky daleliy misi-
nj, reikia efektyviai parinkti jo granuliometring sudét;.
10 pav. pastebime akivaizdziai spartesnj daugiadisper-
sio daleliy misinio koordinacijos skai¢iaus augimg lai-
ke, palyginti su viendispersiu misiniu, neatsizvelgiant
i trinties koeficienta. Sis augimas rodo, kad maZesnés
dalelés greic¢iau prasiskverbia | misinio struktiros gi-
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8 pav. Daleliy misiniy kontakiniy jégy spalvinés diagramos: a - viendispersis daleliy misinys be trinties;
b - daugiadispersis daleliy misinys be trinties; ¢ — daugiadispersis daleliy misinys su trintimi

Fig. 8. Colour charts of the contact forces of particle mixtures: a — monodispersed particle mixture with no friction;
b - polydispersed particle mixture with no friction; ¢ — polydispersed particle mixture with friction

9 pav. Voronoi celés formavimas: a - formavimo dvimaté
principiné schema; b - i-tosios dalelés Voronoi celé misinyje
(stambiis juodi tagkai vaizduoja daleles, esancias ar¢iausiai
nagrinéjamos i-tosios dalelés, pagal kurias yra formuojama
Voronoi celé, o mélyni taskai vaizduoja tolimesnes daleles)

Fig. 9. Generation of the Voronoi cell: a - two-dimensional
principal scheme of generation; b — Voronoi cell of the ith
particle in the mixture (black points show the neighbours

of the ith particle used for Voronoi cell generation, blue points
indicate other particles in the mixture)

luma. Kita vertus, i§ 10 pav. matome, kad atvirksciai
nei koordinacijos skaicius, daleliy mi$inio uzimama
tario dalis (tankumas) lé¢iau auga daugiadispersiame
misinyje. Tai susij¢ su daugiadispersio daleliy misinio
neaktyviy daleliy zony susiformavimu (11 pav.). Sie
dariniai trukdo tolesniam misinio tankéjimui be pa-
pildomo i$orinio poveikio (pvz., misinio vibravimo).
Analizuojant gautus tyrimo rezultatus, matyti, kad
$ie duomenys perteikia nepakankamg informacija apie

6 T T T T T T
= Viendispersis

st misinys be trinties / ]
2 4
33 Daugiadispersis ‘;f/;
g misinys be trinties a
Z 4t 1
2. | — - — Daugiadispersis /
§ midinys su trintimi 7
5 3r Vs 1
3
2 /
1]
E2f / 1
5 #
2
= ]

0 1 L 1 1 1 I

0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7
Vm.dal/Vm.Vor

10 pav. Priklausomybé tarp vidutinio koordinacijos
skai¢iaus ir mi$inio daleliy uzimamos tario dalies (tankumo)
(viendispersio miSinio kreivé yra dviguba dél pradinés
kristalinio pavidalo struktiiros)

Fig. 10. Dependence between the mean coordination number
and the volume fraction of the particle mixture (curve of the
monodispersed mixture is duplicate due to initial crystalline
structure)

vidines strukttiros ypatybes. Minétieji rodikliai apibii-
dina tam tikrg sistemos makrobiiseng, kurios egzis-
tavima gali tenkinti keletas ar keliolika mikrobuseny
(11 pav.), todél butina papildoma analizé.
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Mikrobtiseny gaubtiné (neaktyvioji zona)

Pusiausvira kontaktiniy

A
Riboto dydzio )
\ jégu »grandiné“

iSorinis poveikis
11 pav. Neaktyvioji zona kvazistatinio pusiausvyros
bavio daleliy misinyje
Fig. 11. Inactive zone of the particle mixture
in the quasistatic equilibrium state

4.2. Struktiaros mikrobusenos

Esant tam tikroms pastovioms krastinéms salygoms,
bet kitoms pradinéms daleliy konfigtiracijoms galu-
tiné pusiausvirojo misinio struktara gali bati kitokia.
Tai galima paaiskinti antruoju termodinamikos deés-
niu, kuris teigia, kad izoliuotosios pusiausvyros sis-
temos entropija yra didZiausia (Edwards, Oakeshott
1989). Siuo atveju entropija gali biti informacijos apie
sistemg stokos matas. Jei tik Zinoma, kad taskas, repre-
zentuojantis sistemg fazinéje erdvéje, yra viduje tam
tikro tario, kuris gali bati vadinamas reprezentaty-
viuoju tiriniu elementu, bet nezinoma tiksli jo padétis
$iame taryje, tuomet taskas gali buti bet kuris vienas
i§ didziulés daugybés tasky, kurie yra nagrinéjamame
turyje.

Jau minéta, kad kvazistatiné pusiausvyra yra saly-
giné pusiausvyra, nes ji reiskia daleliy makrobasenos
stabilizavimasi, taciau mikrolygiu judéjimas vis dar
gali vykti. Tai matyti i§ daleliy misinio tam tikros i-to-
sios dalelés padéties vektoriaus z komponentés kitimo
laike grafiko (12 pav.).

I$ 12 pav. matyti, kad daleliy mi$iniui pasiekus
kvazistatinés pusiausvyros bavj, atskira dalelé yra su-
varzoma susiformavusioje padidéjusiy kontaktiniy
jégy zonoje (13 pav., a) ir prasideda jos mikrobiseny
kitimas (13 pav., b).

Taigi gali egzistuoti nemazas kiekis galimy siste-
mos biiseny, ir neZinoma, kuri i§ jy yra tikroji. Siai
padéciai jvertinti makrolygmeniu galimas tik statistinis
problemos sprendimo biudas.

Daleliy kontaktinés jégos yra nepakankamas
struktiros charakterizavimo rodiklis. Siekiant turé-
ti charakteristika, kuri badinga kiekvienam misinio
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Laikas, s
12 pav. Daleliy miSinio i-tosios dalelés padéties
vektoriaus z komponentés kitimas laike

Fig. 12. Changes in the vector z component of the position
of the it particle considering time

a) b)

) ]—‘
X
y Trajektorija
13 pav. Kvazistatnio pusiausvyros buvio daugiadispersio
daleliy misinio vidiné struktiira: a — neaktyvioji zona misinyje;
b - i-tosios dalelés svorio centro padéties kitimo laike
trajektorija, pavaizduota lokalioje koordinaciy sistemoje

Fig. 13. Internal structure of the particle mixture in the
quasistatic equilibrium state: a - inactive zone in the mixture;
b - trajectory of changes in the position of the mass centre
of the it particle centre is displayed in the local
coordinate system

struktiiros elementui ir kuria remiantis baty galima
sudaryti statistinj modelj, paprastai taikomos ne kla-
sikinés Niutono mechanikos formuluotés, nagrinéjan-
cios jégy vektorius, o Hamiltono mechanikos principai
(Gekle 2005). Cia analizuojamas judéjimas, remiantis
dviem skaliarinémis judesio charakteristikomis: kine-
tine ir potencine energija.

Misinio daleliy mikrobasenoms charakterizuo-
ti pasitelksime fazinés erdvés sgvoka (Hilborn 2008).
Faziné erdvé - tai abstrakti daugiamaté erdvé, kurios
koordinatémis yra sistemos laisvés laipsniai, t. y. skai-
¢ius nepriklausomy kintamuyjy, reikalingy sistemos
dinaminei bisenai apibudinti. Pagrindinis skirtumas
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tarp fazinés ir koordinaciy erdvés tas, kad faziné erdvé
yra buisenos erdvé, tai reiskia, jog kiekvienas taskas joje
atitinka unikalig sistemos baseng, kur taskas koordi-
naciy erdvéje nustato tik fizine sistemos konfigaracija.
Rinkinys galimy mikrobuseny gali bati i$reikstas rin-
kiniu tasky fazinés erdvés trajektorijoje, kuri vaizduoja
sistemos mikroskopinés buisenos kitimg laike.
Konservatyvios sistemos fazinés erdvés trajektori-
ja apraSo Hamiltono mechanikos lygtys (Lichtenberg,

Lieberman 1992):
_OH

1 =——> (4)
4 »,
OH .

b =——,(=1..,D, (5)
oq;

Cia g; - j-ojo laisves laipsnio apibendrintoji koordinate;
p; - j-ojo laisvés laipsnio apibendrintasis judesio kie-
kis, isreiskiamas masés ir greicio sandauga; H - Hamil-
tono funkcija, i$reiskianti sistemos mechaning energija
(kinetinés ir potencinés energijos suma); H priklauso
nuo visy g; ir p; I — mechaniniy laisvés laipsniy skai-
Cius; ¢;, p; reiskia dydziy q; ir p; isvestines pagal lai-
ka. Sistemos mikroskopine buiseng visiskai nusako 2/
dydziy - I apibendrintyjy koordinaciy g; ir [ apiben-
drintyjy judesio kiekiy Py priklausanéiy nuo pradiniy
salyguy ir laiko.

Kolmogorov-Arnold-Moser (KAM) teorema
(Broer 2004), judéjimo diferencialiniy lygc¢iy (4-5)
geometring interpretacijg pateikia kaip trajektorijy rin-
kinj fazinéje erdvéje, dengiantj I-macio toro pavirsiy.
14 pav. pateikta konservatyvios (nedisipatyvios) sis-
temos dvimacio toro, charakterizuojamo kampiniais
dazniais o, ir ®,, schema.

14 pav. pavaizduoto toro pavirsiy dengiancios fa-
zinés trajektorijos h(t) kiekvienas taskas atitinka vieng
sistemos mikrobusena, apibidinama fazinés trajekto-
rijos elgsenos kintamaisiais.

Analitiné Hamiltono mechanika tinka tik konser-
vatyvios (nedisipatyvios) sistemos elgsenai tirti, taciau
Kolmogorov teorema (Broer 2004) teigia, kad esant
gana mazam Hamiltono sutrikdymui, didZioji dalis
energijos toro neisnyksta, o tik $iek tiek deformuojasi
(15 pawv.), kartu jvykstant ir fazinés trajektorijos globa-
liajai bifurkacijai, t. y. kokybiniam fazinés trajektorijos
pobudzio pokyciui. Siekiant parodyti disipacijos jtaka
fazinés trajektorijos elgsenai, 16 pav. pateiktas vieno
mechaninio laisvés laipsnio dalelés faziniy trajektori-
juy pokytis normalinio kontakto metu, skai¢iavimuose
kei¢iant normalinio slopinimo koeficientg (.

23

b)

14 pav. Konservatyvios (nedisipatyvios) sistemos dvimatis
energijos pavirsius (toras) fazinéje erdvéje, aprasytas elgsenos
kintamaisiais Ij.l’ Ij_z, Vjp O a - faziné trajektorija h(f) toro
pavirSiuje; b — toro skerspjuvis ir elgsenos kintamieji I; , ir o;
Fig. 14. Two-dimensional energy surface (torus) of the
conservative (non-dissipative) system in phase space
expressed in behaviour variables Ly I vp 02 - phase
trajectory h(t) on torus surface; b - the torus section and
behaviour variables I;, and o;

15 pav. Sutrikdytas dvimatis energijos toras
Fig. 15. Disturbed two-dimensional energy torus

16 pav., a, matoma, kai normalinio slopinimo ko-
eficientas (, = 0, faziné trajektorija turi elipsés pavida-
l3. Didinant normalinio slopinimo koeficientg, faziné
trajektorija jgauna spiralés forma. Kinetinés ir poten-
cinés energijos pokyciai, esant skirtingiems normalinio
slopinimo koeficientams, pateikti 16 pav., b. Matoma,
kad padidéjusios disipacijos poveikis pasireiskia kine-
tinés ir potencinés energijos kreiviy slopimu laike.

Disipacija labiausiai priklauso nuo daleliy klam-
pumo ir trinties charakteristiky. Literatiiroje randama
nemazai atlikty tyrimy (Edwards, Oakeshott 1989),
jrodanciy, kad egzistuoja tiesioginis rysys tarp energi-
jos toro sutrikdymo laipsnio fazinéje erdvéje ir kiekvie-
nos dalelés mechaninio laisvés laipsnio fizinéje misinio
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16 pav. Normalinio slopinimo koeficiento {,, jtaka vieno
mechaninio laisvés laipsnio dalelés fazinés trajektorijos
elgsenai: a - dalelés faziné trajektorija, kai {, = 0, {, = 3,
€, = 20; b - dalelés Hamiltonas ir kinetinés bei potencinés
energijos poky¢iai esant normalinio slopinimo koeficientams

Fig. 16. The influence of normal dissipation coefficient ¢,
on the behaviour of the phase trajectory of the particle with
one mechanical degree of freedom: a — phase trajectory of
a particle, when , = 0, {, = 3, {, = 20; b - Hamiltonian
particles and changes in the kinetic and potential energy
of the particle under normal coefficients of dissipation

struktaroje: kuo mazesnis dalelés mechaninis laisvés
laipsnis, tuo ji labiau atitinka Hamiltono mechanikos
formuluote. Galima manyti, kad kiekvienos misinio
dalelés svorio centro koordinaciy vektorius siejasi su
vektoriumi I; ,(¢ia I; ; dél sistemos disipatyvumo yra
funkcija, priklausanti nuo kampo yj), o dalelés jude-
sio kiekj reprezentuojantis grei¢io vektorius yra susi-
j¢s su vektoriumi I; ,, kuris priklauso nuo kampo o
(14 pav., b). Tuomet kvazistatinio pusiausvyros btvio
sistemos, nepatirianc¢ios didelio disipacijos poveikio,
bet kurios mikrobusenos charakterizavimui pakanka

Zinoti tik fazinés trajektorijos kitimo désningumus
toro pavirsiuje, nusakomus kampais Y; ir o (14 pav,, a).

Taigi Kolmogorov teorema (Broer 2004) leidzia
Hamiltono mechanikos principus pritaikyti suvarzy-
tuose daleliy misiniuose, pasizyminciuose riboto dy-
dzio disipacija.

Anksc¢iau buvo minéta, kad nagrinéjama kvazista-
tinés pusiausvyros buvio sistema. Kadangi esant $ios
bisenos daleliy masés centro koordinatés kinta tik
mikrolygiu (energija reprezentuojantis toro pavirsius
yra mazai i$kreiptas), tad galima teigti, jog dalelés mi-
kroskopine btiseng visiskai nusako trys judesio kiekiai:
Py Pyjir p, j iSreiSkiami atitinkamomis dalelés greicio

vektoriy komponentémis: ir v, ;. Tuomet erdve-

Vi Vyj
je atidéje visus vienos dalelés grei¢io vektorius kva-
zistatinés pusiausvyros bavio metu, gausime vektoriy
laukg, tam tikru budu atspindintj konkrecios dalelés
fazine erdve (17 pav.).

17 pav. pavaizduoti vienos dalelés greicio vektoriai
teikia mazai naudos, nes visi jie yra Euklidinéje erdvéje
R3. Siuos grei¢io vektorius isreiskus 14 pav. parody-
tais fazinés trajektorijos elgsenos kintamaisiais o ir
¥j esanciais polinéje koordinaciy sistemoje, bty ga-
lima nustatyti fazinés erdvés trajektorijos pobudj, t. y.
globaliaja bifurkacija, padésiancia jvertinti kiekvienos
mikrobiisenos pasireiskimo tikimybe daleliy misinyje.
Nustatytoji tikimybé leisty charakterizuoti ir viso da-
leliy misinio makrobuseng, nes labiausiai tikétina yra
toji makrobuisena, kurios mikrobuseny skaicius yra
didziausias.

Geometrinés charakteristikos, leidZiancios dale-
lés grei¢io vektorius atvaizduoti polinéje koordinaciy
sistemoje, yra i-tosios dalelés j-ojo greicio vektoriaus

17 pav. i-tosios dalelés greicio vektoriaus kryptys erdvéje
esant kvazistatiniam pusiausvyros baviui

Fig. 17. Directions of the velocity vector of the i particle
in the quasistatic equilibrium state
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kampas su horizontu ir normalinés plokstumos post-
kio horizonto atzvilgiu kampas (18 pav.). Sie kampai
sutapatinami su fazinés trajektorijos elgsenos kinta-
maisiais a; ir Ve

Disipatyvios dinaminés sistemos energijos toro
skerspjuvis nebéra suskaidytas atskirais energijos lygme-
nimis (Gekle 2005), o atrodo kaip spiralé (19 pav., b).

i-toji dalelé

V; greicio vektoriaus
normaliné plok$tuma

18 pav. i-tosios dalelés v; greic¢io vektoriaus 26 tasky
normalinés plok§tumos orientacija (¢ia r; — i-tosios
dalelés spindulio vektorius)

Fig. 18. Orientation of the 26 points normal plane of the
velocity vector of the ith particle v; (here, r is the radius
vector of the it particle

Poincaré pjtvis

b

&

19 pav. i-tosios dalelés energijos toro skerspjivio vizualizacija:
a — Poincaré pjavis; b — disipatyvios sistemos energijos toro
skerspjavis elgsenos kintamuyjy koordinatése, apibiidinamas

vektoriumi I; , ir kampu oy
Fig. 19. Visualization of the section of the energy torus
of the ith particle: a — Poincaré section; b - the section of the
energy torus of the dissipative system is defined using
vector I; , and angle o

25

Tai patvirtina 16 pav., a, pateiktos apskai¢iuotos
dalelés fazinés trajektorijos.

Siekiant gauti 19 pav., b, parodyta toro skerspjavj
charakterizuojanciy dydziy I; , ir o; ry8), Sis skerspjuvis
aproksimuojamas Archimedo spirale:

(6)

¢ia m iSreiskia atstuma tarp spiralés apsisukimy. Ka-
dangi biisenai charakterizuoti pakanka Zinoti tik koky-
binius fazinés trajektorijos elgsenos désningumus, tad

Ij_2: m- o, kai o> 0,

tikrasis m dydis néra svarbus.

Elgsenos kintamieji o ir y; parametriniame pa-
vir$§iuje H = H(a, v) (20 pav., a) yra laiko funkcijos,
t. y. o = ot), v = y(¢). Tuomet h(t) = h(a(t), y(t)) yra
parametriné kreivé pavirsiuje H = H(a, 7).

Pavirsiuje H = H(o,, v) laisvai pasirinktame taske
P i$vedama tangentiné plokstuma (20 pav., a). Sioje
plokstumoje tangentinis vektorius h(t) susideda i§
dviejy komponenciy h,, ir h,.

Tangentinis vektorius kreivei ant pavirsiaus
(20 pav., b) gaunamas diferencijuojant h(t) laiko ¢ at-

zvilgiu:
/,(t)=ﬂ=%.d_“+%.d_f
dt oo dt Oy dt

Pavir$iaus normalés vektorius n, statmenas tan-

7)

gentinei ploks$tumai, iSreiskiamas $ia formule:
h, x hy

n=r—.
h, xh,|

®)

Pazymétina, kad jprastasis taskas P ant parame-
trinio pavir$iaus H = H(o., y) yra taskas, atitinkantis
(9) salyga:

h, x hy #0. 9)

Salyga (9) reikalauja, kad taske P (20 pav.) vekto-
riai b, ir b, neiSnykty ir turéty skirtingas kryptis, t. y.
kad buty tiesiskai nepriklausomi. Jei (9) salyga neten-
kinama, taskas P vadinamas ypatinguoju.

Galima perrasyti (6) iSraiska, dydj m pakei¢iant
normalinio vektoriaus (8) moduliu |n|, gaunant pri-
klausomybe:

[T, | = In|xoy, &a|n| = 1. (10)

Polinéje koordinaciy sistemoje (21 pav.) atvaizda-
ve visus modeliuojant DEM kvazistatinio pusiausvyros
bavio misinyje gautus i-tosios dalelés greicio vektorius
atitinkancius dydzius |Ij_2\ iry, sudarytume minétosios
dalelés fazinés erdvés globaliosios bifurkacijos plokstu-
mineg diagrama (gaubting).

Pazymétina, kad gautoji diagrama néra tikroji, tai
tik faziniy trajektorijy sankirta su plok$tuma, taciau
to visi$kai pakanka dalelés faziniy trajektorijy elgsenos
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a) H=H(o,7)

Tangentiné plokstuma
taske P

h(t)

j-ojo greidio vektoriaus
normaliné plok$tuma

b)

Tangentiné plokstuma

H=H(a,7)

20 pav. Faziné trajektorija h(t) = h(a(t), y(t)) parametriniame
pavirsiuje H = H(a,, y) (energijos toras): a — tangentiné
plok$tuma toro pavirsiaus taske P; b - fazinés trajektorijos h(t)
tangentinis vektorius / (t) ir normalinis vektorius
n toro pavir$iaus taske P

Fig. 20. Phase trajectory h(t) = h(a(t), y(¢)) on parametric
surface H = H(a,, v) (energy torus): a — tangent plane at torus
surface point P; b - tangent vector h (t and normal
vector n of phase trajectory h(t) at point P

90
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21 pav. Kintamieji |I; ,| ir y; polinéje koordinaciy sistemoje

Fig. 21. Variables |I;,| and y; in the polar coordinate system

désningumams nustatyti. Diagramoje atsispindéty ne
tik mikrobtuiseny pasirodymo statistika, bet ir informa-
cija, susijusi su dalelés stabilumu.

Fazinés trajektorijos gaubtinés formavimosi es-
miniams principams paaiskinti naudojamasi 22 pav.,
kuriame parodytas disipatyvios dinaminés sistemos

energijos toro pavir$iaus fragmentas, kertamas trikdziy
sudaromy rezonansiniy plok$tumy (Gekle 2005).

22 pav. parodytos KAM trajektorijos sudaromos
jprastyjy faziniy tasky, t. y. tasky, kuriuose vektoriai
h, ir h, (20 pav., b) yra tiesiskai nepriklausomi. Rezo-
nansiniy plok§tumy krastais eina kitokios trajektorijos,
charakterizuojamos ypatingaisiais faziniais taskais, ne-
atitinkanciais (9) salygos.

Jeigu polinéje koordinaciy sistemoje atidésime
elgsenos kintamuosius | | ir Vp dydis |L; 5> apraso-
mas (10) formule, sudarys fazinés trajektorijos ,filtrg*
(23 pav.).

Kai bus netenkinama (9) salyga ir vektoriai b, bei
h, taps tiesiskai priklausomi, polinéje koordinaciy sis-
temoje bus formuojamas Archimedo spiralés vaizdas,
nes §iuo atveju fazinés trajektorijos polinés diagramos
plokstumos nekerta, o priklauso jai.

Aprasyto mikrolygmens struktiiros charakteri-
zavimo metodo taikymas ir gautyjy rezultaty analizé
pateikiami antrojoje straipsnio dalyje.

Rezonansinés plokstumos
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Energijos pavirsius
(KAM toras)

Rezonansinés trajektorijos ~ m™~ KAM trajektorijos

22 pav. Fazinés trajektorijos energijos toro, kertamo
rezonansiniy plokstumy, pavir$iuje (fragmentas)

Fig. 22. Phase trajectories on the surface of energy torus
crossed by resonant planes (fragment)
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23 pav. Fazinés erdvés globaliosios bifurkacijos plokstuminés
diagramos formavimo principas
Fig. 23. The principle of forming a planar diagram of the
global bifurcation of phase space
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5. Isvados

Sioje pirmojoje straipsnio dalyje pateiktas viendisper-
sio ir daugiadispersio daleliy misinio elgsenos skaiti-
nio modeliavimo rezultaty apibendrinimas. Elgsena
tirta misinio kvazistatinio pusiausvyros bavio ribose.
Aptarta modeliavimo metodika ir pagrjstas gautyjy re-
zultaty korektiskumas, remiantis kontroliuojamaisiais
mechaniniais bavio parametrais. Gauta daleliy misiniy
svorio jégos pusiausvyra su skai¢iuojamosios erdvés
pagrindu patvirtino, kad pasiektas misinio makroba-
senos kvazistatinis pusiausvyros btivis. Rezultatai yra
pakankamo tikslumo.

Pagrindinis démesys straipsnyje skirtas misinio
mikro- ir makrostruktiros charakterizavimui, todél
pasirinkti trys struktiros charakterizavimo makroly-
gmeniu rodikliai: daleliy kontaktinés jégos, misinio
uzimama tario dalis (tankumas) ir koordinacijos skai-
¢ius. Atlikta $iy dydziy analizé trims miSiniams. Lygi-
nant viendispersio ir daugiadispersio misinio daleliy
uzimamos tario dalies (tankumo) kitimg laike, paste-
bétas létesnis tankumo augimas daugiadispersiuose
miSiniuose, neatsizvelgiant i trintj. Tai paaiskinama
padidéjusiy kontaktiniy jégy zony, ,,uzblokuojanciy®
mazesnes daleles, atsiradimu daugiadispersiuose mi-
Siniuose.

Minétyjy zony atsiradimas paskatino misinius tir-
ti mikrolygiu. Pazymétina, kad daugiadispersiy daleliy
misiniy mikrobiuseny tyrimas yra svarbus klausimas
betono gamyboje, nes daleliy pasiskirstymas cemento
tesloje turi tiesioginj rysj su ilgalaikémis konstrukcijy
deformacijomis.

Daleliy mi$iniy mikrobaseny charakterizavimo
metodui sudaryti pasitelkti Hamiltono mechanikos
principai. Tariama, kad suvarzytame ir riboto dydzio
trikdziy veikiamame misinyje kiekvienos dalelés elgse-
na (mikrobisenos), esant kvazistatiniam pusiausvyros
baviui, apibtdinama kaip trajektorija fazinéje erdvéje,
dengianti tam tikrg energijos pavirsiy (tora), kurio for-
ma priklauso nuo dalelés mechaninio laisvés laipsnio.
Aprasyto metodo praktinei realizacijai sukurtas kom-
piuterinis algoritmas, kuriame i§ modeliuojant DEM
gauty duomeny formuojama kiekvienos dalelés fazinés
trajektorijos gaubtiné. Si gaubtiné parodo fazinés er-
dveés globaliosios bifurkacijos désningumus ir naudoti-
na mikrobiiseny pasireiskimo statistiniam jvertinimui
bei atskiros misinio dalelés stabilumui charakterizuoti.

Antrojoje straipsnio dalyje bus pateiktas $ioje da-
lyje aprasyto mikrolygmens struktiros charakterizavi-
mo metodo taikymas ir gautyjy rezultaty analizé.
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SIMULATION OF POLY- AND MONODISPERSED GRANULAR MATERIAL.
PART I: STRUCTURE CHARACTERISTICS

G. Pocius, R. Balevicius

Abstract. The paper presents two part investigation into the behaviour of poly- and monodispersed granular material ap-
plying the discrete element method (DEM). Granular aggregates involve the compaction of spherical particles within the
wall-bounded domain under gravity force and randomly induced small velocities of the grains.

Part I discusses the modelling technique and correctness of the obtained results and analyzes the characteristics of
granular material structure after the compaction process relying on the coordination number, particle contacting forces
and volume fraction distribution. Referring to the stressed arches, the locked clusters of granular material containing small
particles were detected. For the purpose of providing the characterization of micro and macrostates of these clusters, Ham-
iltonian mechanics was introduced.

Keywords: discrete element method, polydispersed, monodispersed granular material, microstructure, quasistatic state,
Hamiltonian mechanics, phase space.
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