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Resumo

Pinto, Felipe Taja Costa; Velloso, Raquel Quadros. Processo de
Calibracao dos Microparametros em Método de Elemen-
tos Discretos via Generalized Simulated Annealing. Rio de
Janeiro, 2020. 80 p. Dissertacao de Mestrado — Departamento de
Engenharia de Civil e Ambiental , Pontificia Universidade Catélica
do Rio de Janeiro.

O Método dos Elementos Discretos (Discrete Element Method - DEM)
¢ uma técnica numérico computacional capaz de simular o comportamento
macroscopico de um material via solugao das equagoes do movimento de seus
constituintes. Para uma correta predi¢ao deste comportamento sao informa-
dos, como dados de entrada, as caracteristicas mecanicas dos elementos: os
chamados microparametros. Contudo, nao existe uma receita que deter-
mine estes microparametros baseados somente nas respostas macroscopicas
do material simulado, necessitando de um passo adicional conhecido como
Calibracao. Tentativa e erro, um método ineficiente por conta de seu fator de
escala desfavoravel, é o mais comumente utilizado nesta etapa. Este trabalho
propoe uma nova abordagem utilizando-se do método de otimizacao global
Generalized Stmulated Annealing, minimizando-se a area quadratica nor-
malizada entre as curvas experimentais e calculadas de tensao-deformagao
axial e deformagOes volumétrica-axial simultaneamente. Foram efetuadas
comparagoes via ensaio triaxial para dados sintéticos e reais cujos resulta-

dos demonstram o aproveitamento e aplicabilidade da técnica proposta.

Palavras-chave

Método de Elementos Discretos; Microparametros; Calibracao;

Otimizacao;  Generalized Simulated Annealing.
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Abstract

Pinto, Felipe Taja Costa; Velloso, Raquel Quadros (Advisor). Mi-
croparameters Calibration Process in DEM via General-
ized Simulated Annealing. Rio de Janeiro, 2020. 80 p. Disser-
tacao de mestrado — Departamento de Engenharia de Civil e Am-
biental , Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro.

The Discrete Element Method (DEM) is a numerical computational
technique that simulates the macroscopic material behaviour by solving
the equations of motion of its constituents. For a correct prediction of
this behaviour, are set as input data the mechanical characteristics of
the elements, the so-called microparameters. However, there is no recipe
for determining these microparameters based solely on the macroscopic
responses of the simulated material. It is required an additional step known
as Calibration. The method widely used in this calibration is trial and
error, although is an inefficient method due its unfavorable scale factor. This
work proposes a new approach using the Generalized Simulated Annealing
global optimization method, minimizing the normalized quadratic area
between the experimental and calculated curves of the axial stress-strain
and volumetric-axial deformations curves simultaneously. Comparison is
done using triaxial tests for both synthetic and real data whose results

demonstrate the usefulness and applicability of the proposed approach.

Keywords

Discrete Element Method; Microparameters;  Calibration;  Opti-

mization;  Generalized Simulated Annealing.
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1
Introducao

A simulacao esta presente em praticamente todos os campos do desen-
volvimento humano e pode ser de elaborada de diversas maneiras. Atualmente
estd arraigado no inconsciente popular a sua relagdo com computacao e avali-
acoes numeéricas. Por conta da sua alta reprodutibilidade, esta é, muitas vezes,
a maneira mais barata e controlavel de se tentar reproduzir um fenémeno no
qual se deseja estudar.

Para a simulagdo mecanica de rochas ou materiais solidos existem al-
gumas técnicas que sao bastante empregadas para a avaliacao de relagoes de
tensao-deformagao. Entre elas estdo o Método de Elementos Finitos (Finite
Element Method - FEM) [1], além de diversas técnicas sem uso de malhas
(meshless ou mesh free) [2, 3, 4] que tratam o material como um corpo continuo
e apresentam leis de tensao-deformacao consistentes. Contudo estas aproxima-
¢Oes continuas nao conseguem reproduzir, de maneira simples, a ocorréncia
de fraturas que envolvem altas quantidades de descontinuidades. O Método
de Elementos Discretos (Discrete Element Method - DEM) [5] pode ser um
alternativa para estudos deste tipo de fendémeno, primariamente por levar na-
turalmente em conta as descontinuidades.

Por conta do aumento do poder computacional, barateamento das suas
pecas e melhorias nas linguagens de programacgao ocorridos ao longo dos
ultimos anos, o DEM tem recebido uma maior atencao por apresentar uma
grande aplicabilidade em inimeras areas da Engenharia.

O DEM consiste em solucionar as equagoes do movimento para cada
consistituinte, avaliando o comportamento de todo o material. As forcas
entre os elementos sao dadas por um modelo de contato e sao estes modelos
que descrevem a coesao do material. Diferentemente dos métodos continuos,
cujos parametros de entrada que representam o material sao aqueles que
descrevem o bulk, no DEM ¢é necesario incluir os parametros que descrevem
a interacao em microescala, os chamados microparametros, entre os seus
elementos constituintes. Cada um deles manifesta uma macroresposta distinta
e, de maneira geral, ndo é possivel se expressar, por uma unica equagao, a
relagao direta entre os microparametros a sua resposta macroscopica que se

aplique a todos os casos, geometrias e modelos de contato.
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Capitulo 1. Introducio 2

Os diferentes modelos de contato podem incluir diferentes micropara-
metros. Cada um apresenta aplicabilidade mais adequada a certos problemas
como, por exemplo, mecanica de rochas ou solos, movimentacao de blocos,
graos, etc. Por conta desta variedade de aplicagoes e da impossibilidade de
introduzir os parametros macroscopicos desejados, um procedimento inicial
inconveniente, porém de grande importancia, é o chamado de calibracao.

A calibracdo é um passo no qual se busca obter o conjunto de micropa-
rametros que resulte na resposta macroscopica desejada. Este ¢ um processo
lento e computacionalmente dispendioso em que normalmente é utilizada uma
técnica ineficiente conhecida como tentativa e erro [6, 7, 8, 9, 10, 11]. Desta
maneira, se faz necessario algum tipo de automatizacao. Uma forma de se
realizar esta automatizacao é usando algum método de otimizagao, ou seja,
de minimizagdo de uma funcao objetivo. Sendo assim, o Generalized Simula-
ted Annealing (GSA) [12] foi escolhido por apresentar algumas caracteristicas
interessantes que serao discutidas posteriormente.

Esta dissertacao esta dividida em seis capitulos. O capitulo 1 apresenta
esta introdugao; o capitulo 2 é uma revisao dos conceitos do DEM, do modelo
de contato utilizado e da funcdo objetivo que se deseja minimizar. Toda a
discussao sobre otimizacao via GSA foi uma atualizacao do material escrito
na minha dissertacdo de mestrado em Fisica [13]; o capitulo 3 descreve como
foi realizado o modelo, quais pardmetros utilizados, as suas justificativas e
quais tipos de ensaios executados; no capitulo 4 sao discutidos os resultados;
no capitulo 5 constam as conclusoes do trabalho, enquanto o capitulo 6 sao

apresentadas as sugestoes para trabalhos futuros.
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O Método de Elementos Discretos foi proposto originalmente por Cun-
dall e Strack[5] e consiste em representar o material como sendo composto de
pequenas unidades interagentes que sao chamadas de particulas ou elementos
discretos. Neste contexto, as particulas tém uma conotacao distinta da comu-
mente utilizada na Fisica, cujas dimensoes sao despreziveis quando comparadas
com o todo.

Trata-se de um método bastante versatil, podendo ser utilizado nos mais
variados campos da Ciéncia e Engenharia como, por exemplo, em modelagens
de ancoragem em solos [7, 14], ensaios mecanicos e comportamento de rocha
dura [15]. Na industria do petréleo é usado na modelagem de breakouts em
pocos [6] ou fluxo de fluidos em meios porosos [16]. E também extensamente
utilizado para modelar danos e comportamentos nao lineares em materiais
granulares [17].

Os seus constituintes sao rigidos e mais comumente sao utilizadas esferas,
porém podem-se encontrar outras geometrias mais angulosas, tais como lon-
garinas (Figura 2.1(a)) [14], clumps (Figura 2.1(b)) [15], elipséides, cilindros e
cubos (Figura 2.1(c)) [18] ou geometrias superquadraticas (Figura 2.1(d)) [19].

Diferentemente do Método de Elementos Finitos, cujos parametros de
entrada sdo as respostas macroscopicas do material simulado, no caso do
DEM necessita-se da inclusao de parametros que dizem respeito as interagoes
entre os elementos discretos. Estes microparametros sao ajustaveis ou, como
mais comumente é conhecido na literatura, calibraveis. Como nao existe
uma equagao geral que relacione diretamente estes microparametros e sua
resposta macroscopica, necessita-se buscar valores destes microparametros
cujas respostas sejam de interesse do modelador. Isto torna a calibracao

claramente um problema de otimizacao.

2.1
DEM

De uma maneira geral o DEM envolve cinco etapas:

1. Inicia-se um ciclo com a determinacao do passo de tempo, que pode ser

dinadmico, via calculo de propagacao de onda compressional, ou estatico,
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um valor fixo em toda a simulagao;

Aplicagao das leis do movimento ou, no caso, a segunda lei de Newton,
~ dzv
S F=mSl, (2-1)
dt?
para cada um dos elementos do modelo. Uma vez que se tenham as
forcgas, calcula-se as aceleragoes, velocidades e, por fim, as novas posicoes
realizando integragoes sucessivas. Este seqiiéncia ¢é feita para translacao

assim como para a rotagao;
Acréscimo do passo de tempo;

Deteccao dos contatos, sendo, normalmente, um dos passos mais custosos

computacionalmente;

A partir das novas posigoes, calculam-se as novas forcas em cada ele-

mento.

2.1(a): Geometria alongada. 2.1(b): Aglomerado de esferas ou clumps. Conforme re-
Conforme referéncia [14].

feréncia [15].

8§=02,5=02 £=10,=02 g=30,5=02 &=100,5=02

g§=102,5=10 & =10,=10 £=30,6=10 g5 =100,5=1.0

g
(4
*
¥

g =02,5=30 g =10,5=30 g =305=30 &= 100,5=30

o
+

5=02,5=100 &=105=100 g=305=100 &= 100,g5=100

2.1(c): Geometrias elipsoidal, ctibica e
cilindrica. Conforme referéncia [18].

2.1(d): Geometria tridimensional superquadra-
tica. Os pardmetros €; e €5 sdao os definidores de
forma dos elementos. Conforme referéncia [19].

Figura 2.1: As diversas geometrias utilizadas em simulagoes via DEM.
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Este ciclo se repete até que um critério de parada seja atingido. A Figura 2.2

representa um ciclo de calculos basico em DEM.

Start of
Cycle

Force-Displacement Timestep
Law Determination

Contact Detection Law of Motion

Advance
Time
t:=t+dt

Figura 2.2: O esquema geral de calculo em DEM, definido na referéncia [20].

Em rochas reais uma parte da energia é dissipada por friccdo interna
dos graos. Entao, na simulacao de fendmenos quase estaticos, deseja-se que
esta energia cinética dos elementos seja dissipada de maneira similar. Uma
vez que a maioria das leis constitutivas, ou modelos de contato, nao incluem
o amortecimento baseado na velocidade, é possivel incluir um amortecimento
numérico artificial. A idéia é reduzir as forcas forcadamente & medida em que
ha aumento das velocidades dos elementos por um fator AFj. Esta reducao é
realizada por componente independentemente, o que torna este amortecimento
um ente sem sentido fisico. Nao é invariante com respeito a rotagdo do sistema
de coordenadas e é bastante simples de se calcular, necessitando somente como
dado de entrada o valor do parametro de amortecimento A\;. No Yade, o
software utilizado neste trabalho, implementou-se uma versdo que pode ser

escrita da forma [21]

(2-2)

N . N P d2FA
AFy = —\F(t) sgn lF(t)- <dr a7 t)]

- + -
de — de 2
onde ﬁ(t) é a forga resultante, sgn é o sinal da operacao entre as colchetes e
i é a posicao em cada elemento. O At é o passo de tempo e tem um valor

maximo, chamado tempo critico, para que o esquema das diferencas finitas

produza uma solugao estavel.
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211
Modelo de Contato

Os modelos de contato sao responsaveis pela coesao observada nas
rochas e cada modelo apresenta um conjunto de microparametros distintos que
devem ser cuidadosamente escolhidos para simular melhor o comportamento
de um material. O processo da selecdo, teste e avaliacdo do conjunto de
microparametros com o objetivo de se atingir determinada macro-resposta
chama-se calibragao.

Existem intimeros modelos de contato com diferentes objetivos que des-
crevem os materiais mais variados, desde areia, sementes, até materiais coesivos
como solos e rochas. Cada um apresenta um conjunto de microparametros dis-
tintos. Como exemplo, o trabalho de Peng[22] apresenta uma lista de modelos
de contato utilizados para simular pavimentagao.

Para simulacao de rochas os modelos mais comuns sao o Bonded-Particle
Model (BPM) [10], disponivel no software PFC3D [20], e o Jointed Cohesive
Frictional (JCF) [9] codificado no software Yade [21] e utilizado neste trabalho.
Este tultimo modelo consegue representar uma rocha intacta ou fraturada por
meio de indicagao de diferentes microparametros.

Uma vez que a amostra do material a ser simulado é gerada, os pares dos
elementos discretos sdo identificados por uma faixa de interagao (interaction

range - Yin) dada por
De = Ying (11 +72) , (2-3)

onde D, ¢é a distancia de equilibrio, r; e ry sao os raios dos elementos 1 e 2,
respectivamente, e i > 1.

Diferentemente do DEM classico, no qual os contatos considerados sao
somente aqueles elementos interagentes, o nimero médio de ligacoes, também
chamado de nimero de coordenagdo, é controlado pelo pardmetro 7, antes
do primeiro passo do ciclo computacional. Isto permite um aumento do grau
de interligacdo sem as dificuldades computacionais relacionadas a logica de
clumps. Uma ilustragao de como funciona o parametro 7, pode ser vista na
Figura 2.3. Uma vantagem desta abordagem ¢ a possibilidade de se retornar a
descricao do DEM cléssico somente atribuindo o valor i, = 1.

A forca entre os elementos é decomposta em duas direcoes: normal e

cisalhante. Na direcao normal a forca é dada pela equacao
F, = k,u, (2-4)

onde k,, é a rigidez normal e u,, é o deslocamento normal entre dois elementos
interagentes, definido por u, = D — D,., com D sendo a distancia entre os

centros das esferas. O k,, ainda pode ser escrito como
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Figura 2.3: Representagdo geométrica do pardmetro ~i,,. Em (a) representa-
se Vit = 1 no qual somente os elementos que se tocam estao ligados,
enquanto em (b) representa-se i, > 1, onde uma faixa de interagao é levada
em consideragdo, aumentando-se assim o nimero de coordenagdao. Conforme
referéncia [8].

rire

k,=E,, (2-5)

™+ T2
onde FE,, é chamado de modulo de Young ou modulo elastico. Sob tragao a

ruptura acontece quando a forca atinge o valor maximo dado por
Fn,max - _tAcontatoa (2'6)

onde t é chamado de resisténcia a tracao e a area de contato Acontato =
7 min(ry, r9)?. A partir do momento que hé a ruptura, a for¢a normal ¢ zerada.

A Figura 2.4 ilustra a forca normal entre dois elementos.

I"contato

Figura 2.4: Representacao da for¢a normal em dois elementos discretos. Adap-
tado da referéncia [15].

A forca cisalhante total, que pode ser vista na Figura 2.5, é calculada
de maneira incremental, atualizando a sua orientagao e intensidade por um

incremento da forga cisalhante, ou seja,

FS = {Fs}anterior + ksAuS (2‘7)
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com k, sendo a rigidez cisalhante e Aug é deslocamento tangencial incremental

relativo.

Figura 2.5: Representacao da forca cisalhante entre dois elementos discretos.
Adaptado da referéncia [15].

Para modelar o comportamento nao linear da relagao entre tensao e
deformagao entre os elementos, utilizou-se um modelo de Mohr-Coulomb
modificado. A forga de cisalhamento méaxima é dependente da for¢a normal
(F,), coesdo (c), angulo de atrito local (¢) e dngulo de atrito residual (¢.). A

forca de cisalhamento maxima é calculada de acordo com
Fs,max = F, tan (z)b + CAcontato- (2'8>

Apés a ruptura, os contatos sdo considerados puramente friccionais e sdo

definidos por

F, = F, tan ¢, (2-9)
Uma representacao das relagoes entre F,, e F pode ser vista na Figura
2.6.
AFs
o shear rupture
Fs.max
tensile Pe
rupture Fn
>
Fn,max

Figura 2.6: Modelo de Mohr-Coulomb modificado conforme modelo de contato
JCF. Apés a ruptura, nao ha mais coesdao e ha a mudanca do angulo de atrito
de ¢y para ¢.. Conforme referéncia [9].
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2.2
Uso de Otimizacao em DEM

Ao se trabalhar com simulagao em DEM, um dos passos mais importantes
é a calibracao dos microparametros de maneira que as respostas macroscopicas
sejam os valores desejados de materiais reais que se deseje simular. O processo
de calibracao foi dividido por Coetzee[23] em duas vertentes: a primeira usa
como dados de entrada as medidas fisicas diretas das propriedades microscopi-
cas. Esta abordagem, chamada de direct measurement, tem a vantagem de ser
independente do modelo de contato a ser utilizado, porém apresenta dificulda-
des na obtenc¢ao dos valores de certas propriedades, principalmente a medida
que os graos tendem a ficar menores e mais angulosos. A outra abordagem,
conhecida como bulk calibration, trata-se da modificacao dos valores dos mi-
croparametros de maneira a reproduzir numericamente o comportamento geral
da rocha em experimentos de laboratério. Para isto é necessaria a simulacao
de varios experimentos.

Dentro deste segundo grupo, o método mais usado, incrivelmente, é o
mais inecifiente: a tentativa e erro [6, 7, 8, 9, 10, 11]. Para um modelador
experiente, torna-se menos complicado determinar o conjunto de micropara-
metros que mais se aproxima dos resultados macroscopicos desejados. Porém
esta € uma técnica que escala exponencialmente com o aumento da quantidade
de varidveis usadas. Isto dificulta muito o processo como um todo por ser in-
tensamente tedioso e computacionalmente desgastante. Além disso, o processo
de calibragao é fortemente influenciado pelo modelo de contato utilizado.

Alguns autores propuseram formas de automatizagao deste processo. Sem
nenhuma ordem especifica pode-se destacar o trabalho de Nguyen, André
e Huger[24] que propde uma calibragdo usando fungdes que relacionam os
microparametros com os macroparametros. Estas fungoes sdo obtidas por
minimos quadrados nao linear e os dados numéricos sao gerados a partir da
simulacao de 1600 a 6400 ensaios de tracdo com trés variaveis.

O trabalho de Yoon[25] utilizou uma nova maneira de calibrar os mi-
croparametros de modelos contact bond no PFC2D. Porém concluiu-se que
o método pdde somente determinar os microparametros de rochas com suas
propriedades mecanicas dentro das faixas de UCS (Cp) entre 40 MPa e 170
MPa, médulo de Young (F) entre 20 GPa e 50 GPa e razao de Poisson (v)
entre 0,19 e 0,25, ou seja, esta proposta tem uma aplicacao restrita. Apesar
desta limitacao, o método é bastante interessante pois envolve uma anélise
de sensibilidade para determinar quais sao os microparametros que tém mais
influéncia na resposta macroscopica, determinando-se as relagoes nao lineares

via Central Composite Design e por fim realizando-se a otimizacao das fun-
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¢oes com restrigoes. Calibraram-se sete microparametros somente com ensaio
uniaxial objetivando-se os valores das propriedades mecanicas citadas.

Deng et al.[26] aplicaram uma metodologia semelhante para estudar
a transferéncia de calor via DEM. Utilizaram-se trés microparametros sob
trés forgas externas em 15 simulagoes. Ja4 Chehreghani et al.[27] usaram uma
variagao destes trabalhos para calibrar cinco microparametros do modelo de
contato BPM, atingindo-se os valores determinados de Cjy e F em 32 simulacoes
de ensaio uniaxial.

No trabalho de Rackl e Hanley[28] usou-se simultaneamente duas técni-
cas. A primeira, com o divertido nome de latin hypercube, gera pontos aleatérios
num espago N-dimensional seguido da krigagem, que é uma técnica estatistica
para estimar valores da fun¢do de uma variavel aleatoria na regiao entre pontos
fixados. Calibraram-se seis variaveis com uma média de 51 simulagdes.

Os pesquisadores Do, Aragén e Schott[29] propuseram o uso de duas
técnicas de otimizacao diferentes: o algoritmo genético, que é um método de
otimizacao inspirado na teoria da evolugdo das espécies e trata as variaveis
como cromossomos que, por meio de operadores de recombinacao, elitismo e
mutacao, selecionam-se as melhores solu¢ées conforme um critério de conver-
géncia; e uma variagdo do método de Lipchizian chamado DIRECT (DIviding
RECTangles) que realiza otimizagoes simultaneas nos niveis local e global por
um processo iterativo que divide o espago de busca em hiper-retangulos com
uma Unica amostra no seu centro. Realizou-se a otimizacdo em duas variaveis
objetivando-se trés macroparametros. Via algoritmo genético conseguiu-se a
convergéncia com aproximadamente 30 simula¢des e o DIRECT com 275 si-
mulagoes. No trabalho seguinte [30] propuseram-se o uso de uma variagdo do
algoritmo genético chamado Non-dominated Sorting Genetic Algorithm II, que
visa trabalhar melhor a otimizagdo de fungoes multidimensionais com multi-
objetivos. Neste trabalho otimizou-se cinco varidveis objetivando-se trés ma-
croparametros em 30 geracoes.

Mais recentemente Simone, Souza e Roehl[31] propuseram o uso do
algoritmo genético para o processo de calibragao, usando o software Yade com
o modelo de contato tipo JCF, simulando o ensaio uniaxial e com funcao
objetivo os valores macroscépicos E e Cy. As variaveis utilizadas sdo todos
os micropardmetros deste modelo de contato (E,,, ks/kn, ¢, ¢ e t). Neste
trabalho avaliou-se a influéncia da populacao inicial, que possibilitou escrever a
equagao que relaciona os microparametros com cada um dos macroparametros
avaliados. Utilizando-se somente o ensaio uniaxial percebeu-se que os valores de
E e Cj sofrem as maiores influéncias das variaveis E,,, c e t, e pouca influéncia

de ¢y € kg/kp.
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Ja Tawadrous et al.[32] conduziram calibragées utilizando-se redes neu-
rais, que sao um conjunto de técnicas mateméaticas que usam como analogia
a interagao biologica entre neuronios. Calibraram-se cinco variaveis e trés ma-
croparametros (E, v, Cy) via ensaio uniaxial. Contudo, ao aumentar o niimero
de variaveis para seis, nao foi possivel calibrar os macroparametros adequada-
mente. A principal chave deste método é um nimero suficientemente grande
de dados de treinamento, que implica em um grande nimero de simulagoes.
Para este caso, utilizou-se 3025 para treinar a rede e mais 100 para calibrar.
De maneira semelhante Benvenuti, Kloss e Pirker[33] apresentaram um estudo
com cinco variaveis visando-se quatro macroparametros.

Fakhimi e Villegas[34] utilizaram-se da andlise dimensional para otimizar
sete variaveis via ensaios uniaxial e brasileiro, com E e v como objetivos.

O tnico trabalho que se utilizou de alguma variacao do Simulated
Annealing para calibracdo dos microparametros em DEM, foi o artigo dos
pesquisadores Wang e Cao|35]. Utilizam-se o Fast Simulated Annealing (que os
autores nomearam por algum motivo de Improved Simulated Annealing) para
otimizar nove variaveis, com os macroparametros F, v e Cy como objetivo,
via 2739 simulagOes de ensaio uniaxial. Apesar deste trabalho apresentar
alguns pontos que podem ser questionados, como por exemplo, faixa de
variacdo dos microparametros, tamanho da cadeia de Markov e temperatura
inicial exageradamente altas, a auséncia ou omissao do niimero de otimizagoes
realizadas até atingir a convergéncia, calculo do desvio padrao de cada variavel
e cada macroparametro e a nao apresentacao das curvas tensao-deformagao e
deformagoes volumétrica-axial finais, foi este artigo que motivou o presente
trabalho por apresentar uma primeira aplicacio de uma versao do Simulated

Annealing na a calibragdo em DEM.

2.3
Generalized Simulated Annealing

Muitos problemas da Ciéncia estao relacionados com a minimizacao ou
maximizacao de uma determinada fungdo objetivo em um espaco multidimen-
sional. Para resolver este tipo de problema muitas vezes se faz necessaria a
introducao de métodos numéricos que, por caracteristicas do proprio hiperes-
paco, buscam a convergéncia para a solugao desejada.

Desde o inicio da pesquisa na area, varias alternativas foram propostas
para a minimizacao de uma funcao objetivo. Os varios métodos podem ser

classificados em dois tipos:

1. Métodos baseados em uma busca do tipo tentativa e erro, também

conhecido como busca exaustiva:
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Sao métodos que demandam muito tempo e esfor¢co por nao conterem
uma metodologia de exploracao do hiperespago. Idealmente s6 seriam
utilizados nos casos em que se faz necessidria uma investigacdo muito
superficial, utilizando-se poucas variaveis e na regiao proxima ao ponto

de origem.

2. Métodos baseados em uma rotina sistematica para minimizacao da

fungao objetivo:

Dividem-se em basicamente duas classes que compoem os métodos de
busca local, que utilizam ferramentas essencialmente numéricas para
localizar um minimo nas proximidades do ponto de origem, sem se
preocupar com a “profundidade” deste minimo; e os métodos de busca
global, que visam explorar, de forma estatistica, todo o hiperespago
de pardmetros, ou a parte dele que faz sentido fisico, sendo assim em
principio capazes de distinguir entre os varios minimos locais e o minimo

global.

Dos intimeros métodos que realizam a busca global podem ser destacados
os algoritmos genéticos [36], DIRECT [37, 38|, Controlled Random Search
[39], Multi-Level Single-Linkage (MLSL) [40, 41], Particle Swarm Optimization
(PSO) [42] e o Simulated Annealing [43, 44, 45, 12, 46]. O c6digo fonte de alguns
destes algoritmos pode ser encontrado no GitHub da Nonlinear Optimization
(NLOPT) [47].

O Simulated Annealing tem atraido uma relativa atengao por ser ade-
quado em tratar problemas de minimizacao quando estao envolvidas muitas
variaveis e o minimo global estd compreendido em um conjunto com varios
outros minimos de menor profundidade. As principais caracteristicas que con-
tribuem para este fato sdo: ser derivative free, ou seja, nao se necessita o calculo
das derivadas da funcao a ser otimizada; a sua relativa facilidade de incorpo-
racao em codigos que necessitem de uma otimizagao; e pela capacidade de ser
empregado com basicamente nenhuma informagao sobre a natureza especifica
do problema.

O método Simulated Annealing original foi proposto independentemente
por Kirkpatrick, Gelatt e Vecchi[43] e Cerny[44] no inicio da década de 1980
para a solucao do problema do caixeiro viajante. Foi inspirado em processos
metalirgicos no quais os metais em estado liquido sao gradualmente resfriados.
Em altas temperaturas os atomos movem-se em completa desordem em todas
as diregoes. Porém, a medida que a temperatura do sistema é lentamente re-
duzida, estes atomos tendem a perder a mobilidade, se agrupando em diregoes

preferenciais, possibilitando-se assim a formacao de uma rede cristalina. Este
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cristal corresponde ao estado de energia minima do sistema ou o minimo global
de energia termodinamica. Por outro lado, caso a temperatura do sistema seja
reduzida mais drasticamente e, dependendo das condigoes fisicas prevalecentes
durante o processo de resfriamento, os a&tomos nao terao tempo para se orga-
nizar de modo que o sistema torna-se um soélido policristalino ou amorfo. A
este estado termodinamico chama-se de minimo local.

Um outro exemplo deste fendomeno pode ser encontrado na Geologia,
na qual as rochas plutonicas, ou igneas intrusivas, sao formadas dentro da
crosta terrestre por um lento resfriamento do magma, dando origem a rochas
com cristais bem definidos como no granito ou gabro; e também as rochas
vulcanicas, ou igneas extrusivas, que sao geradas por um resfriamento bastante
rapido na superficie ou na adgua, ndo dando tempo para a cristalizagdo, como
no caso do basalto ou da pedra-pomes.

De uma maneira abrangente, o Simulated Annealing e suas atualizagoes
funcionam da seguinte maneira: partindo-se de um ponto 7; no hiperespago de
variaveis, um novo ponto sera dado a partir da adigdo de um incremento alea-
torio, 07, calculado mediante uma determinada distribuicao de probabilidade.
A partir deste novo ponto, 71 = 71 + 07, calcula-se a fungao objetivo e se efe-
tua a comparagao com o valor no ponto anterior. Uma vez que esta diferenca
seja negativa, o que indica um movimento de descida, o movimento é automa-
ticamente aceito, substituindo-se o ponto 7; pelo ponto 7,1, retornando-se ao
processo. Se a diferenga for positiva, o que significa um movimento de subida
no valor da func¢ao objetivo, o movimento pode ou nao ser aceito, conforme a
probabilidade dada por um certo critério de aceitacdo, ou seja, P(Ti11 — 7).

Por conta desta probabilidade de um movimento de subida ser aceito, o
algoritmo consegue sair de um minimo local. Caso este movimento nao seja
aceito, o novo ponto é rejeitado e calcula-se novamente o valor de 7' repetindo-
se o processo. Apos uma quantidade determinada de vezes que este processo é
repetido, reduz-se a temperatura conforme uma fungao Tq“// (t). Neste contexto,
a temperatura é uma medida da intensidade da aleatoriedade do sistema, ou
seja, a medida que o método evolui, a temperatura reduz, diminuindo o seu
nivel de aleatoriedade. Um fluxograma de todo este processo pode ser visto na
Figura 2.7.

Com o passar dos anos algumas variagoes do Simulated Annealing foram
propostas visando melhorar o seu desempenho. Em 1987, os pesquisadores Szu
e Hartley[45] propuseram a modificagdo da funcao distribuigdo da gaussiana
para a de Cauchy-Lorentz e, como conseqiiéncia, a reducao da temperatura
poderia ser mais rapida. Esta versao ficou conhecida como Fast Simulated

Annealing.
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Céalculo da Fungao

Ohbjetivo

!

Novas varidveis geradas aleatoriamente
> conforme distribuicao g(dx)
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Céalculo da Fungao
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Figura 2.7: Fluxograma do Simulated Annealing. O passo em destaque é onde
se insere a fun¢ao objetivo, conforme o problema proposto. A série de cédlculos
efetuados com uma mesma temperatura é chamada de cadeia de Markov.

Ja em 1996, Tsallis e Stariolo[12] publicaram a versao generalizada com
dois parametros de controle, o Generalized Simulated Annealing (GSA). O
primeiro, ¢y, define a forma da funcao distribuicao e a reducao da temperatura,
enquanto o g4 relaciona-se com a probabilidade de aceitagao.

Mais recentemente Andrade, Mundim e Malbouisson[46] publicaram a
versao mais generalizada usando trés parametros de controle, qy, g4 € qr, que
defininem a func¢ao distribuicao, a probabilidade de aceitacao e a reducao da
temperatura, respectivamente. Nestes dois tltimos casos, é possivel recuperar
as versoes anteriores com determinados valores de gy, g4 € gr.

Como dito anteriormente, estas quatro versoes tém seu funcionamento da
mesma forma. O que as diferenciam sao, basicamente, as equacoes que regem
a funcao distribuigao, probabilidade de aceitagao e reducao da temperatura.

Um dos pontos mais importantes do método é como os nimeros aleatérios
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sao gerados eficientemente de maneira que obedecam & distribuicao desejada.
Por conta desta situagao utilizou-se, neste trabalho, a versao do GSA com dois
pardmetros [12] que apresenta o algoritmo do gerador de nimeros aleatérios

mais maduro e estdavel. Os aspectos tedricos do GSA serao discutidos a seguir.

2.3.1
Funcao Distribuicao (g,, (07))

A equagdo que rege a distribuicdo de probabilidade de Tsallis para o
sorteio das novas variaveis tem o aspecto de uma distribuicao de Cauchy-
Lorentz distorcida. E determinada principalmente pelo pardmetro ¢y e sua

forma analitica é dada por

9 (07) =

D
[T, (1)) "
. v o (2-10)
qy—1 2
{1 + (QV - 1)(6;)22}

[Ty, ()

onde I representa a fun¢ao gama, D é a dimensao do problema ou o niimero
de variaveis utilizados na busca, ¢y é um parametro que controla a abertura
da funcao e T, q“// (t) é a temperatura. Um exemplo de como a distribui¢ao da

Equacao 2-10 varia com gy pode ser visto no grafico da Figura 2.8.

qv=1.0 - Gaussiana

/ ¢ \ qu=15

/,‘ ’ ‘\ qv=2.0 - Cauchy-Lorentz
/ qu=25
/ \\ qu=3.0

Figura 2.8: Grafico da funcao distribuicao de Tsallis para diversos valores de gy
normalizados com respeito a area sob as curvas. Este exemplo foi gerado com
D =1eT = 1. Observa-se que, a medida em que os valores de ¢,y aumentam,
a funcao torna-se cada vez mais uma distribui¢ao de cauda longa, ou seja, uma
maior probabilidade de haver sorteios mais distantes do centro da distribuicao.

Um exemplo que ilustra a importancia da abertura da distribuicao

na procura pelo minimo global pode ser visto na Figura 2.9. Neste caso
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pode-se verificar que as distribuigoes uniforme e gaussiana (¢ = 1) ficam
concentradas em torno do minimo menos profundo ou minimo local (ponto
A). J& a distribuicao de Cauchy-Lorentz (¢ = 2), centrada no mesmo ponto
A, consegue apresentar uma probabilidade nao nula de se atingir o minimo
mais profundo ou o minimo global (ponto B). Por conta desta probabilidade
de se alcancar pontos mais afastadas, o algoritmo tem uma chance maior de

escapar de minimos locais, explorando uma regiao maior do hiperespacgo.

X {parameter)

Figura 2.9: Representacao unidimensional das distribui¢des uniforme, gaussi-
ana (qy = 1) e de Cauchy-Lorentz (qy = 2) para uma mesma temperatura.
Observa-se também que a fungao objetivo apresenta um minimo local (ponto
A) e um minimo global (ponto B). Conforme referéncia [48].

2.3.2
Esquema de Resfriamento (7} (t))

A medida que o algoritmo evolui, reduz-se a temperatura, ou seja, a
aleatoriedade, conforme uma determinada func¢do de maneira a garantir a
convergéncia. Esta funcao é definida por
2av—1 ]

TV (t) =T,
o (1) N

: (2-11)

onde Ty é a temperatura inicial e ¢ define o quao rapido sera a reducao
da temperatura com o tempo!. A influéncia do parametro ¢y na reducao da
temperatura com o tempo pode ser vista no grafico da Figura 2.10. Percebe-se
que para ¢y mais altos ha uma tendéncia da reducao da temperatura ser mais
severa, o que pode ocasionar dois resultados: a convergéncia ao minimo global

ser muito rapida ou o algoritmo ficar preso em um minimo local.

INo contexto do GSA, o tempo representa a quantidade de cadeias de Markov.
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Figura 2.10: Graficos do esquema de resfriamento, ou funcdo temperatura
generalizada, em fungdo do tempo (ou nimero de cadeias de Markov), para
vérios valores de qy. Este gréfico foi gerado com T = 100. A medida em que
se aumenta o valor do parametro ¢y, o resfriamento tende a ser mais severo.

2.3.3
Probabilidade de Aceitacdo (F,, (7 — 7%+1))

Para haver a possibilidade de fuga de minimos locais, deve-se ter passos
em que a funcdo objetivo aumente em relagdo ao valor anterior. Para isto ¢é

preciso definir a probabilidade de aceitacao que é dada pela expressao

1 , se Af <0
(73 = Thy1) = ! se Af >0 (2-12)

1/(aa-1)
1+(qA1>§{]
9A

P

qA

onde g4 é um parametro que regera o tipo de probabilidade de aceitacao
utilizada e Tq‘i ¢é a temperatura. Nao existe razao particular para que as fungoes
TY (t) e T, (t) sejam iguais e para simplificar Tsallis e Stariolo[12] assumiram
tal igualdade. Porém em trabalhos mais recentes [49] propos-se a relagao

TA(t) = Tqvv;f )

que aumentou a eficiéncia do método. Utilizou-se este esquema neste trabalho.

(2-13)

A aceitagdo funciona da seguinte forma: sorteia-se um valor entre 0 e 1
com distribuicao uniforme e compara-se com o valor calculado pela Equacao
2-12. Caso o valor sorteado seja menor que a fungao P,, (7 — Ti11), 0 passo
de subida é aceito, caso contrario, descarta-se.

Um exemplo do comportamento da probabilidade de aceitacao em relacao
a mudanca do g4 pode ser vista nos graficos da Figura 2.11. Uma vez fixo o
qa, para qualquer par de valores (aleatério entre 0 e 1 e Af) abaixo da curva

correspondente na Figura 2.11, o passo é aceito. Caso contrario, é rejeitado.
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1.0
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Figura 2.11: Grafico da probabilidade de aceitacao em funcao da diferenga da
funcao objetivo. Para valores de ¢4 menores ha uma tendéncia a aceitar menos
passos de subida, aumentando a eficiéncia.

Como comentado anteriormente, com a escolha correta dos pares (g, ga)
é possivel recuperar as versoes original (¢y = 1), que usa a distribuigao
gaussiana e a reducao logaritmica da temperatura, e a versao FSA (¢ =
2), que usa a distribui¢do de Cauchy-Lorentz e a redugdo da temperatura
inversamente proporcional ao tempo. No que diz respeito a probabilidade de

aceitagao, em ambos os casos, utiliza-se o critério de Boltzman, ou seja, g4 = 1.

2.4
Funcao Objetivo

Todos os trabalhos encontrados na literatura que envolvem calibragao
e DEM realizam-se varias simulagoes dos experimentos que se tentam repro-
duzir para encontrar os macroparametros desejados. Por exemplo, simulam-se
ensaios de compressao e tracao com objetivo de se obter os valores macroscopi-
cos do modulo de Young, razao de Poisson, resisténcia a tragao, etc. Contudo
esta técnica tem alguns incovenientes, como exemplo, a necessidade de se oti-
mizar uma funcao multi-objetivo e principalmente por nao levar em conside-
ragao evolucao temporal do ensaio. Pensando neste problema e inspirado nas
questoes de espalhamento dinamico em difracao de elétrons, utilizou-se como
funcdo objetivo o fator de confiabilidade (reliability factor) Ry de LEED [50]
definido por
Ry = A, / [1(x) — cl(x)]> da (2-14)
com A, sendo uma constante de normalizacao, de maneira que todas as curvas

apresentem o mesmo peso no computo geral, sendo dada pela expressao

Az = 77 12 . (2’15>
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As fungoes I.(x) e I.(z) representam as intensidades das curvas experimentais
e calculadas, respectivamente. A constante ¢ é um fator de normalizacao da
intensidade relativa. Como nao ¢é de interesse a intensidade relativa e sim a
intensidade absoluta, esta constante foi feita igual a 1 em todas as simulagoes.
Do ponto de vista matematico, a Equacao 2-14 representa um funcional, pois
as variaveis sdo as fungoes intensidade I.(z) e I.(x). Porém neste contexto
os termos funcao objetivo, funcional, fator Ry e fator de confiabilidade tém o
mesmo significado.

Uma maneira simples de se visualizar o significado geométrico do funci-
onal dado pela Equagdo 2-14 se d& por meio dos graficos da Figura 2.12. O
objetivo se torna minimizar a area quadratica normalizada entre as curvas ex-
perimentais e calculadas de o4 X €, € €y X €, em ensaios de compressao triaxial,

de maneira que sejam as mais semelhantes entre si.

04 X &5 E X E5
15 0.20
— exp — ep

14 aalc 015 calc
12 ~ 010
0.05 /

0.00 4

=0.05

Differential Stress (MPa)
@
Volumetric Strain (%)

=0.10

=0.15

T T v T T T T T -0.20 T T T T T
0.0 ol 02 03 04 05 0.6 o7 0.00 0.05 010 0.15 0.20 0.25 0.30

Axial Strain (%) Axial Strain (%)

2.12(a): Gréficos de tenséo vs deforma- 2.12(b): Gréficos da deformagao volumé-
¢do axial para dois ensaios uniaxial (ex- trica vs deformacdo axial para o mesmo
perimental e calculado). ensaio.

Figura 2.12: O funcional R, representa a area quadratica normalizada entre as
curvas experimental e calculada.

O funcional R, foi escolhido por ser amplamente utilizado em problemas
de difragao de elétrons e algumas aplicagoes de cristalografia de raios X, além
de apresentar um minimo evidente quando o integrando torna-se nulo. Uma

demonstracao do minimo deste funcional pode ser visto no Anexo A.
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Metodologia

O processo de calibragao é um passo bastante importante em qualquer
simulagao via DEM. Para realizar a calibragao é necessario modificar algumas
variaveis e simular numericamente os experimentos com o objetivo de se obter
sua resposta macroscopica. Neste capitulo descreve-se quais varidveis e/ou
parametros foram utilizadas no DEM, no ensaio triaxial e no GSA, além dos

motivos que levaram as suas escolhas.

3.1
Yade

O Yade [21] é um software de c6digo aberto que realiza simulagoes de
materiais através da técnica de DEM. Seu codigo inicialmente foi desenvolvido
pelos pesquisadores da Universidade de Grenoble na Franca, mas atualmente
conta com desenvolvedores espalhados pelo mundo inteiro. Seu nucleo foi
desenvolvido em C++ com uma API em Python. Este detalhe deixa a curva
de aprendizado bastante ingreme, porém torna o controle de toda a simulagao

muito mais simples e eficiente.

3.2
DEM

Por variaveis sao chamados ou considerados todos aqueles parametros
de entrada da simulagao que tém ou podem ter influéncia nos valores dos
macroparametros obtidos. Desta maneira, elas podem ser divididas em duas
categorias: a primeira nao diz respeito ao modelo de contato porém esta
relacionada com o DEM propriamente dito, sendo de extrema importancia

que sua escolha seja adequada. Pode-se destacar as variaveis:
— Dimensoes da amostra (L e H);
— Raio dos graos (r;);
— Razdo entre o raio maximo e minimo dos graos ("max/"min);
— Densidade (p);
— Interaction range (Yint);

— Velocidade de carregamento (v;);
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— Amortecimento numérico (Ag).

Estas varidaveis nao foram utilizadas na otimizacao pois apresentam
algumas dificuldades computacionais que serdao discutidas a seguir. Desta
maneira tomou-se valores constantes em todo o trabalho. J& o segundo grupo
representa diretamente o modelo de contato utilizado, o JCF. No contexto
deste trabalho, os microparametros sao as variaveis que estao relacionadas

diretamente com o modelo de contato e sao:

— Coesao (c);

— Angulo de atrito (¢);

— Angulo de atrito residual (¢.);
— Razdo de Poisson (ks/ky);

— Resiténcia a tragao (t);

— Modulo de Young (E,,).

3.2.1
Dimensoes das Amostras

Para a construcao da amostra foram seguidas as sugestoes da Interna-
tional Society of Rock Mechanics [51] e da American Society for Testing and
Materials [52], conforme visto na Tabela 3.1. A amostra tem a forma de um
paralelepipedo reto com base quadrada de lado 44,3 mm e altura 88,6 mm, ou
seja, H = 2L. As esferas tém raios com valores aletoriamente uniforme entre
0,056 mm e 1,064 mm de forma que a razao dyax/dmin seja aproximadamente
2 e sao representativos de um arenito turbiditico em um campo produtor de
petroleo. Com estas dimensoes o numero de esferas geradas foi de 38.392 e as

diferentes faces da amostra podem ser vistas na Figura 3.1.

Tabela 3.1: Sugestoes de preparagdo de amostra conforme a ISRM [51] e a
ASTM [52] para ensaios de compressdao. Os pardmetros H, D, dy.x € n se
referem ao comprimento, didmetro da amostra, didmetro maximo do grao e
numero de amostras requeridas, respectivamente. A ASTM nao determina o
numero de amostras explicitamente, mas sugere o valor 5.

H/D =2-3
D > 50 mm
ISRM [51] D/drma > 20
n >95
H/D =2-25
ASTM [52] D > 47 mm

D/dya.x > 10
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3.1(a): Vista da face paralela ao 3.1(b): Vista da face pa- 3.1(c): Vista da
plano zy. ralela ao plano yz. face paralela ao
plano zx.

Figura 3.1: Amostra utilizada nos ensaios triaxiais. O centro e raio das esferas
foram geradas aleatoriamente. As cores vermelho e verde das extremidades
indicam os locais onde serao aplicadas as tensoes .

Apos a definicao das dimensoes da amostra e das esferas, os ensaios serao
simulados. A fim de otimizar o tempo de processamento, foram realizados
ensaios triaxiais com trés tensoes confinantes distintas, considerando em todos
os casos 09 = 03: 1 MPa, 5 MPa e 10 MPa, o que resulta em um tempo de
processamento médio de 4h 30 min!

Para se calcular as curvas o4 X €, e €y X €,, que foram chamadas
de experimentais, atribuiram-se certos valores para seus microparametros.
Assumiu-se o conjunto da Tabela 3.2, que foram os obtidos via tentativa e

erro em modelagem do arenito Fontainebleau [8, 9].

Tabela 3.2: Microparametros para o arenito Fontainebleau conforme referéncias
8, 9].

P Yint Em ks/kn t (& ¢b d)c
(kg/m®) - (GPa) -  (MPa) (MPa) (°) (°)
2700 1,5 50 0,35 4.5 45 18 18

Este conjunto de microparametros resultam nas curvas da Figura 3.2. Os

seus macroparametros estao listados na Tabela 3.3.

Tabela 3.3: Macroparametros obtidos dos ensaios do arenito Fontainebleau

com os dados da Tabela 3.2.
E v 0] Co
(GPa) - () (MPa)
247+ 0,1 0,25 £ 0,02 50,245 £ 0,002 0+ 0,3



DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1712747/CA


PUC-Rio- CertificagaoDigital N° 1712747/CA

Capitulo 3. Metodologia 23
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3.2(c): Gréfico o1 X o3 de pico.

Figura 3.2: Cruvas do ensaio triaxial do arenito Fontainebleau com tensoes
confinantes de 1 MPa, 5 MPa e 10 MPa, calculado com os microparametros
da Tabela 3.2. Estas curvas serdo chamadas de experimentais.
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3.2.2
Densidade (p)

A seguir realizou-se uma andlise de sensibilidade, avaliando como cada
variavel influencia no cdlculo de R,. Iniciando-se com a densidade do material,
foi possivel perceber que ha baixissima influéncia desta variavel, conforme visto
na Tabela 3.4, e desta maneira foi mantido o valor constante de 2700 kg/m?
em todas as simulagoes. Este resultado ja era esperado uma vez que numa
simulagao quase estatica, em que a aceleracao da gravidade é irrelevante, a

densidade do material nao influencia nos ensaios.

Tabela 3.4: Valores de Ry em fungao da densidade da amostra. A fungao obje-
tivo Ry foi calculada comparando-se as curvas calculadas com as experimentais
cuja a densidade foi de 2700 kg/m?.
Densidade R,
(kg/m?) (adim)

2000 1,01 107°

2100 6,93 107°

2200 5,81 1076

2300 3,85 1076

2400 2,98 1076

2500 2,15 10°°

2600 1,60 1076

2700 1,32 1076

2800 2,24 1076

2900 2,84 1076

3000 4,92 1076

3.2.3
Interaction Range (%)

A descricao classica do DEM diz que somente os elementos que estao em
contato sao conectados, porém, mais recentemente foi proposta uma faixa de
interacao, dada pela variavel ;. O valor deste parametro esta intimamente
ligado com os raios dos elementos. Assim, de acordo com Scholtes e Donzé[8],
para uma relagao Tmax/Tmin = 2, 0 valor de ;¢ deve ser, no maximo, 1,5.

Na avaliacao do comportamento da R, em relacao a variacao de 7y
percebeu-se um aumento exagerado no tempo computacional, chegando a mais
de 24h de processamento para a simulacao dos ensaios com 7, = 1. Desta
maneira, atribuiu-se em todas as simulagoes o valor v, = 1,5. Nesta geometria,
o numero de coordenacao torna-se igual a 13,02, ou seja, cada elemento tem

em média ligagoes com 13 vizinhos.
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3.2.4
Velocidade de Carregamento (v;)

Em um ensaio triaxial a velocidade de carregamento é uma variavel
bastante relevante. Deve ser baixa o suficiente para que se garanta a amostra
um equilibrio quase estatico durante o ensaio. Este equilibrio é bastante
importante para que a amostra nao experimente um aumento de resisténcia
ou que o material tenha respostas inesperadas.

Conforme descrito por Fjaer et al.[53], em um ensaio real as velocidades
de compressao devem ser da ordem 1071 m/s a 107* m/s, de acordo com o
tipo de rocha e o objetivo do ensaio. Em modelagens DEM alguns autores
usam valores que variam de 0,016 m/s a 0,200 m/s [15, 54, 55, 56].

Uma vez que a logica de célculo envolve a solucdo das equagoes de
movimento pela segunda lei de Newton, o passo de tempo deve ser pequeno
o suficiente para a andalise quase estatica. Sabendo-se que o passo de tempo
aplicado a este tipo de simulacdo ¢ da ordem de 107° s, uma velocidade de
0,125 m/s, como a utilizada neste trabalho, implica em cerca de 100.000 ciclos
de calculos para a placa se mover de 1 mm, o que é bastante razoavel para
uma simulagao. Utilizou-se este valor de velocidade de carregamento em todas

as simulagoes.

3.2.5
O Fator de Amortecimento Numérico (\;)

O amortecimento numérico é um maneira artificial de se atenuar a energia
cinética dos elementos com o objetivo de se reproduzir o comportamento
geral do material modelado. Normalmente encontra-se na literatura valores
que variam de 0,015, considerado muito baixo, a 0,7, muito alto [8, 54]. Com
isto foram realizadas simula¢oes com o objetivo de se avaliar o comportamento
de Ry conforme variam-se os valores de A\g. O grafico pode ser visto na Figura
3.3.

Amortecimento Numérico

0.012

0.008

0.008

Rz

0.004
0.002 /

-0.002 — — — — ——— —— —
0.1 02 0.3 0.4 0.5 06 0.7 0.8 0.9
Fator de Amortecimento Numérico

Figura 3.3: Grafico de Ry em funcao de A,.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1712747/CA


PUC-Rio- CertificagaoDigital N° 1712747/CA

Capitulo 3. Metodologia 26

Para a faixa de valores de A\; normalmente visto na literatura, nao ha
grande mudanca no valor de Ry, mantendo-se abaixo de 0,0007. Exceto para
a porcao de valores Ay > 0,7 pode-se perceber um aumento mais acentuado
de R,. Desta maneira, manteve-se o valor constante \; = 0,4 em todos as

simulagoes, conforme os calculos apresentados na referéncia [8].

3.2.6
Microparametros

Apo6s determinar as variaveis que serao utilizadas na otimizacao, o
proximo passo € fazer uma anélise de sensibilidade nos microparametros para
avaliar qual a sua influéncia na funcao objetivo. Alguns dos microparametros
foram limitados a valores normalmente encontrados na literatura [29, 31, 32|,
como por exemplo kg /k, < 1e ¢, < 50°. Quanto aos micropardmetros restantes
observou-se que para ¢ > 55 MPa nao houve uma mudanga consideravel na
resposta da func¢do objetivo; em t >13,3 MPa ocorreu um erro simulag¢ao nas
tensoes de confinamento mais elevadas; para F,, abaixo de 5 GPa e acima de
120 GPa houve um aumento acentuado na resposta da funcao objetivo. Os
resultados foram sintetizados na Tabela 3.5.

Sem nenhuma surpresa percebe-se que ha diferentes niveis de sensibi-
lidade para os diferentes microparametros. Dentro da faixa de variacao per-
mitida neste trabalho, o microparametro F,, é o mais significativo, passando
por, em ordem de importancia, ¢, e t (conforme graficos da Figura 3.4). Por
outro lado, h& uma baixa sensibilidade nos microparametros c e ky/k, (Figura
3.5), que, por terem valores muito préximo do zero, nao foram incluidos na
otimizacao.

As variaveis ¢, e ¢. foram assumidas iguais em todas as simulacoes
por um simples motivo: na versao do software Yade utilizada nao havia sido
implementado o modelo de contato JCF com estes dois microparametros

independentes.

3.2.7
Analise de Tempo de Processamento

Outro ponto importante trata-se do tempo de processamento de cada
chamada da funcao objetivo. A fim de tentar reduzir este tempo sem compro-
meter a qualidade dos resultados, realizou-se uma analise do tempo de proces-
samento em func¢do da quantidade de processadores utilizados. Os graficos da
Figura 3.6 mostram que o tempo minimo ¢é encontrado quando se utiliza nove

processadores em cada ensaio independentemente.
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Tabela 3.5: Compilagao do resultado da andlise de sensibilidade de Ry usando
os microparametros como dados de entrada nas simulagbes. Exceto onde

indicado, os microparametros foram mantidos fixos conforme os valores da
Tabela 3.2.

Microparametro Valor Ry
10,0 0,0004
21,3 0,0001
32,5 <107
43,8 <107
45,0 < 107*
55,0 < 1074
10 0,0219
18 0,0000
o 20 0,0016
% = e (°) 30 0,0682
40 00,2689
50 0,6735
0,25 0,0001
0,35 <107*
0,44 0,0001
0,63 0,0004
0,81 0,0007
1,00 0,0010
1,0 0,0002
45 <107
t (MPa) 8,0 0,0020
11,5 0,0302
13,3 0,0888
5 0,5932
28 00,0328
50 <107
E,, (GPa) 51 <10~
74 0,0105
97 0,0292
120 0,0597

¢ (MPa)

ks/ky,
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Microparametro
Médulo de Young

20

40

60 80 100 120 140
E. (GPa)

3.4(a): Grafico Ry x Ey,.

Microparametro
Angulo de Atrito

[ —

20 30 40 50 60
P ()

3.4(b): Grafico Ra X ¢.

Microparametro
Resisténcia a Tragdo

t(MPa)

3.4(c): Gréfico Ry x t.

Figura 3.4: Anadlise de sensibilidade dos microparametros mais relevantes para
a fungao objetivo: F,,, ¢, e t. A escala do eixo Ry varia de -0,1 a 0,7.
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Microparametro
Coesao

0.0012

0.001

0.0008

&' 0.0006

0.0004

0.0002

\"_\_\

0]

0 10 20 30 40 50 60
c(MPa)

3.5(a): Grafico Ry X c.

Microparametro
Razéao de Poisson

0.0012
0.001

0.0008
/

& 0.0006

0.0004

0.0002
—_ | /

0

0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1
ks / Kq

3.5(b): Grafico Ry X ks/ky,.

Figura 3.5: Analise de sensibilidade dos micropardmetros menos relevantes para
a fungao objetivo: c e k,/k,. A escala do eixo Ry varia de -0,0001 a 0,0012.

Com base neste resultado e, levando em consideragdo que a maquina
mais robusta utilizada contava com 16 nucleos, a maneira mais rapida de
efetuar o conjunto de simulagao dos trés ensaios foi utilizando-se cinco nicleos
em cada ensaio de maneira a calculd-los todos ao mesmo tempo. Para as
outras maquinas mais simples, assumiu-se que o tempo de processamento seria
linearmente proporcional e procedeu-se da mesma forma. De uma maneira geral
uma chamada da fungdo objetivo leva em média 4h 30 min, podendo-se variar

de aproximadamente 2h até 9h ininterruptas.

3.2.8
Indeterminismo Devido ao Multiprocessamento

A maneira como o Yade foi codificado permite que, ao se usar o mul-
tiprocessamento, sejam atribuidos porgoes de calculos aleatoriamente a cada
processador [21]. Isto implica num indeterminismo ao resultado final. Para ava-
liar a influéncia desta questao ao resultado, foram repetidas 21 vezes o mesmo
ensaio, concluindo-se que o resultado na funcio objetivo é menor que 107°, ou

seja, nao ha influéncia significativa que comprometesse os resultados.
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Tensdo de Confinamento 1 MPa Tensdo de Confinamento 5 MPa
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3.6(a): 03 =1 MPa. 3.6(b): o3 = 5 MPa.

Tensde de Confinamento 10 MPa

40000

35000

30000

25000

Tempo/s

20000

15000

10000

2 4 6 8 10 1z 14 16
Hum. Procs

3.6(c): o3 = 10 MPa.

Figura 3.6: Tempo de processamento em func¢ao do ntimero de processadores
para a simulagdo do ensaio triaxial com tensdo confinantes variadas. Estes
testes foi realizados numa maquina equipada com processador Intel Xeon CPU
E5-2687TW 0 @ 3.10 GHz.

3.3
Generalized Simulated Annealing

Para se proceder com a busca global utilizando o GSA se faz necessaria a
escolha de seus parametros, tais como temperatura inicial e critérios de parada.
Estas escolhas devem ser tais que a busca seja efetiva ao maximo possivel,
evitando-se assim o “armadilhamento” em minimos locais.

O ponto de partida, ou ponto inicial, foi escolhido aleatoriamente dentre
da faixa de valores permitidas para as variaveis e utilizado o mesmo em todas

as otimizagoes.

3.3.1
Par (qv; qa)

E sabido que cada problema apresenta o par (qv; qa) em que a oti-
mizagdo se torna mais eficiente. De maneira geral quanto menor o valor de
qa, respeitando o limite de precisdo numérica na avaliacdo da Equacgao 2-12,
mais eficiente serda a busca. Nas maquinas atuais este limite acontece quando
qa = —5, sendo este o valor atribuido. Para o parametro ¢y, por experiéncia
pessoal, os valores mais eficientes variavam entre 2,0 e 2,3. Isto possibilitou a

escolha do par (qv; ga) = (2,2; -5,0).
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3.3.2
Temperatura Inicial (7)

A escolha da temperatura inicial adequada estd intimamente relacionada
com a eficiéncia da otimizacdo. Uma temperatura inicial muita alta faz com
que sejam necessarias muitas cadeias de Markov para que haja a convergéncia.
Por outro lado Ty muito baixa tende a deixar a otimizacao presa num minimo
local. Esta escolha deve ser baixa o suficiente de forma a nao precisar de muitas
iteragoes para convergir e alta o suficiente para que haja a possibilidade de salto
em todo seu dominio.

Para avaliar o valor de T, mais adequado, toma-se como base a variavel
que apresente a maior extensao ou maior dominio que, segundo a Tabela 3.5, é o
microparametro E,,. Sendo assim, é preciso que haja um ajuste da temperatura
inicial para que os sorteios aleatérios, conforme a distribuicao de Tsallis
(Equagao 2-10), atinja os seus limites. O ajuste é feito com o micropardmetro
que apresente a maior variacao, pois é o limitante da temperatura inicial.
Outras variaveis com menor dominio, serao contempladas automaticamente.
Este é um artificio se para encontrar a temperatura inicial que melhor se ajusta
ao problema proposto, de forma que nao seja desnecessariamente alta, o que
implicaria em um maior tempo de processamento para atingir a convergéncia.

O microparametro F,, pode variar de 5 GPa a 120 GPa, ou seja, média
62,5 GPa e variacao de 4+ 57,5 GPa. A temperatura inicial deve tal que garanta
que os sorteios alcancem os limites de + 57,5 a partir do valor médio. Desta
maneira, testou-se a funcao distribuicao para varias temperaturas de forma a
atingir o critério descrito. Os histogramas podem ser vistos na Figura 3.7.

Os testes realizados com as temperaturas Ty = 0,1 e Ty = 1,0 apresentou
sorteios muito proximos de centro da distribui¢do, nao atingindo o critério
discutido anteriormente. Ja o caso em que T, = 20, uma parte consideravel
do histograma encontra-se fora dos limites. Isto indica que esta temperatura
inicial j& esta alta para o problema. Assim a escolha mais apropriada torna-se
Ty, = 10.

3.33
Critérios de Parada

Para se evitar que o codigo rode indefinidamente foi necessario determi-
nar os critérios de parada. Neste caso estes critérios podem ser por convergéncia
da funcao objetivo a um determinado limite minimo ou por atingir um ntimero

méximo de calculos.
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Figura 3.7: Histograma do sorteio aleatério para varias temperaturas distintas.
Pode-se perceber que a amplitude da distribuicao aumenta a medida que se
aumenta a temperatura.

3.3.3.1
Convegéncia da Funcao Objetivo

Como discutido na sec¢ao 3.2.6, os microparametros utilizado na otimiza-
¢ao apresentam sensibilidades distintas para a func¢ao objetivo. Desta maneira
considera-se a otimizacao convergida quando atingir a condicao Ry < 0,0002,
pois isto d4 um erro no micropardmetro E,, em média da ordem de 0,7 %.

O valor apresentado para o critério de convergéncia pela fungao objetivo é
valido somente para este material, com estas curvas. Caso sejam acrescentados
outras tensoes de confinamento ou outros experimentos, deve-se realizar esta
analise novamente para determinar o valor da funcao objetivo que indique a
convergéncia desejada. Para o caso de dados reais, uma vez nao se sabe quais
sdo os seus microparametros, este critério de convergéncia perde o sentido.

Deve-se, entao, utilizar somente o critério discutido abaixo.

3.3.3.2
Namero Maximo de Cadeias de Markov

Para os casos em que nao fosse atingida a convergéncia pela funcao obje-
tivo, foi necesséria a limitacdo do méaximo de pontos calculados. A temperatura

final teve que ser em torno de 0,04 para que os sorteios fossem proximos o sufi-
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ciente do minimo global e que as varia¢oes na funcao objetivo fossem menores
que 0,0002.

Solucionando a Equagao 2-11 para t e substituindo o valor ¢y = 2,2,
o numero maximo de cadeias de Markov torna-se aproximadamente 120.
Felizmente a convergéncia aconteceu muito antes disso, pois caso contrario

seria preciso esperar cerca de 135 dias de processamento!

3.4
Aspectos Computacionais

Os céalculos foram realizados utilizando a versao 2017.01a do Yade, sobre
um sistema operacional Debian 9. Infelizmente esta versao do Yade ainda conta
com o Python 2. Desta forma, como ponte entre o Yade e o GSA, foi utilizada
a versao 3.5 do Python com as bibliotecas NumPy 1.17.2 e SciPy 1.3.1.

No aspecto de hardware contou-se com trés maquinas: Um Intel Xeon
CPU E5-2687W 0 @ 3.10 GHz com 8 ntcleos, 16 threads e 16 GB de RAM
em maquina virtual; um Intel i7 3612QM @2.10 GHz 4 ntucleos, 8 threads com
8 GB RAM e um Intel Core i7 6820HQ @ 2.70 GHz 4 ntcleos com 8 GB de

RAM em maquina virtual.
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4
Resultados e Discussao

4.1
Dados Sintéticos

Foi possivel realizar trés otimizacoes independentes via GSA, atingindo
a convergéncia com um total de 68 + 47 simulagoes. Os microparametros

encontrados podem ser vistos na Tabela 4.1.

Tabela 4.1: Microparametros otimizados via GSA.

Microparametro 1 2 3 Média Erro
o (°) 16,40 18,68 17,05 17+ 1 5,5 %
t (MPa) 7,16 221 6,20 5+ 3 11,1 %

E,, (GPa) 50,20 49,74 49,59 | 498 £ 0,3 0,4 %
Ry -107° 11,03 2,28 3,77 5x4 -

Como explicitado anteriormente, a sensibilidade em cada um dos micro-
parametros é distinta e pode ser evidenciada a partir do erro relativo. Para
o microparametro mais sensivel, F,,, foi encontrado um erro bastante baixo
de 0,4 %. J4 para os microparametros t e ¢, foram encontrados os erros de
11,1 % e 5,5 %, respectivamente. Estes valores indicam que os microparame-
tros puderam ser satisfatoriamente determinados com o GSA. Isto reduziria
consideravelmente o esfor¢o despendido do modelador.

A resposta macroscopica, que envolve E, v, ¢ e Cy, pode ser vista na
Tabela 4.2.

Tabela 4.2: Respostas macroscopicas do material simulado apods a otimizacao.

Macro 1 2 3 Média Erro
E (GPa) 24,1 £ 0,5 25,0 £ 0,1 24,1 £ 04 244+ 04 1,2 %
v 0,26 £+ 0,02 0,25 4+ 0,02 0,25 £+ 0,02 025+0,02 <103 %

o (°) 63,29 £ 0,05 50,167 £ 0,002 50,090 £ 0,001 | 54,52 + 0,03 8,5 %
Cy (MPa) 0+ 21 0+ 233 0,2 +£0,1 0+ 135 <1072 %

Em todos os macroparametros calculados os erros relativos obtidos foram
menores que 10 %. Este é outro indicativo do quanto a otimizacao via GSA é

uma técnica eficiente e precisa.
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O GSA segue um caminho aleatério no hipervolume de variaveis. Desta
maneira, cada vez que é realizada uma otimizacao, o caminho percorrido é
completamente distinto. A evolucao do valor minimo da func¢ao objetivo pode
ser visto no grafico da Figura 4.1 e é percebido que a convergéncia ocorreu
na primeira otimizacao apds 20 redugoes do valor da fungao objetivo, em 122
tentativas, enquanto as otimizacoes seguintes encontraram a convergéncia apés

cinco redugdes (em 44 tentativas) e sete redugoes (em 38 tentativas).

Otimizacdo GSA
Ensaio Triaxial
0.12 : : : : : : : : ‘ .
0.1 Otimizagdes 5
0.084 1 i
£ E ——2 r
0.024 F
o] Feal e g
-0.02 ] T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T g
0 5 10 15 20
Num. Aceitos

Figura 4.1: Evolugao do valor minimo da fun¢ao objetivo nas trés otimizagoes
realizadas.

Nao ha uma correlagdo direta entre o numero de redugoes da funcao
objetivo e numero de tentativas, porém esta ultima representa o esforco
computacional realizado. As tentativas que nao sao aceitas pelo critério de
aceitacao foram efetivamente calculadas, havendo um custo computacional
envolvido na sua avaliacao.

Algumas curvas otimizadas o4 X €, € €y X €, podem ser vistas nas Figuras

4.2 e4.3.

Differential Stress vs Axial Strain Differential Stress vs Axial Strain Differential Stress vs Axial Strain
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4.2(a): 03 = 1 MPa. 4.2(b): 03 = 5 MPa. 4.2(c): 03 = 10 MPa.

Figura 4.2: Comparacao das curvas g, X €, experimentais e otimizadas para as
tensoes confinantes de 1 MPa, 5 MPa e 10 MPa.

Este método de calibragao ¢ independente do modelo de contato, do tipo
de simulagao, quais ensaios se desejam simular e das curvas que representam

o ensaio simulado. Isto significa que sua aplicacao é bastante abrangente sem,
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Volumetric Strain vs Axial Strain Volumetric Strain vs Axial Strain Volumetric Strain vs Axial Strain
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4.3(a): o5 = 1 MPa. 4.3(b): 03 = 5 MPa. 4.3(c): 03 = 10 MPa.

Figura 4.3: Comparacao das curvas €y X €, experimentais e otimizadas para
as tensoes confinantes de 1 MPa, 5 MPa e 10 MPa.

a principio, restrigoes a sua aplicagao, podendo-se aumentar ou diminuir a

quantidade de variaveis de acordo com o problema especifico.

4.2
Dados Reais

Com o objetivo de aplicar esta técnica de calibragao proposta em ensaios
reais, utilizou-se o conjunto de dados de ensaio triaxial em amostras do
Travertino Romano, publicados na dissertacdo de mestrado de Mauro G.
Benedicto Junior [57]. Com o intuito de reduzir o tempo de processamento,
usou-se somente os dados referentes aos ensaios de tensao confinante de 10
MPa, simulando o triaxial em uma amostra cubica de lado 44,3 mm, com
as esferas de raios aletoriamente uniforme entre 0,056 mm e 1,064 mm e a
velocidade de carregamento de 0,2 m/s.

Realizaram-se independentemente trés otimizagoes, partindo do mesmo
ponto, com qy = 2,2; g4 = —5,0 e Ty = 20, seis variaveis e intervalo
confome valores da Tabela 4.3. Encontrou-se o minimo da funcao objetivo

em Ry = 0,44 0,2. A evolucdo do minimo pode ser visto na Figura 4.4.

Tabela 4.3: Limites de cada varidvel na otimizagdo dos dados do Travertino
Romano.

Variavel Minimo Maximo
¢ (MPa) 100,0 500,0
o (°) 10,0 75,0
ks/ky, 0,25 0,70

t (MPa) 10,0 500,0
E,, (GPa) 1,0 500,0
Ad 0,3 0,8

Para se atingir o minimo em cada otimizacao precisou-se calcular uma
média de 133,3 + 42,6 simulagoes. As variaveis calibradas estao listadas na
Tabela 4.4 e percebe-se que a terceira otimizagao resultou no valor de R,

relativalmente alto em relacao as otimizagoes anteriores.
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Figura 4.4: Evolucao do valor minimo da fun¢ao objetivo nas trés otimizagoes
com dados reais do Travertino Romano. Cada otimizacao finalizou em R, =
0,2577 (preto), Ry = 0,3377 ( ) e Ry = 0,6153 (vermelho), resultando
numa média de Ry, = 0,4 £ 0,2.

Tabela 4.4: Variaveis otimizadas para o Travertino Romano via GSA.

1 2 3 | Valor Médio
¢ (MPa) 461,0 491,7 104,5 | 352,5 + 2152
o (°) 12,2 47,7 72,9 | 44,3 £ 30,5
ks/kn, 0,7 0,3 0,3 0,4 +0,2
t (MPa) 66,8 309,6 332,5 | 236,3 4+ 147,2
E, (GPa) | 3580 2752 2245 | 2859 + 674
Ad 0,4 0,6 0,7 0,5 +0,1
R, 0,2577 10,3377 0,6153 0,4 +£0,2

Os macroparametros apos a otimizagao estdo na Tabela 4.5 e as curvas
de tensao-deformacao axial e deformacoes volumétrica-axial estao na Figura
4.5.

Como dito anteriormente, o GSA visita aleatoriamente o hipervolume de
variaveis e cada otimizacao € distinta da outra. A este fato inclui-se que, devido
ao pouco tempo disponivel ao final do projeto, ndo pdde-se realizar mais do que
trés otimizagoes. Este pequeno conjunto, apesar de nao ser o suficiente para
realizar uma estatistica precisa, consegue indicar a facilidade e aplicabilidade
do uso da otimizacdo via GSA para calibracdo dos micropardmetros em

simulacoes DEM.
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Tabela 4.5: Respostas macroscopica do material simulado apods a otimizacao.
Os valores foram obtidos a partir das curvas com o Ry = 0,2577.

Macroparametro | Experimental Otimizado Erro
E (GPa) 54,8 + 0,2 375+ 04 31,6 %
v 0,183 + 0,002 0,0750 4+ 0,0005 59 %
GSA
Travertino Romano
£ g

€ (%)
4.5(a): Gréaficos de tensdo-deformagdo axial experimental (preto) e otimizada (vermelho).

GSA
Travertino Romano
0.2 P E T S S P B S S|

—0.24

_p0.4] | Tensao Confinante: 10 MPa
1 | — - Experimental

g—o&—: —— - Calculado L
= ]| R;=0,2577
w 4
—0.84 L
-14 L
~1.24 L
Ut
-0.1 0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8

& (%)
4.5(b): Gréficos de deformagoes volumétrica-axial experimental (preto) e otimizada (vermelho).
Figura 4.5: Comparacao das curvas experimentais e calculadas apds a otimi-

zacao via GSA. Foram desenhadas as curvas otimizadas com o menor valor da
funcdo objetivo (Re = 0,2577).
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5
Conclusoes

Neste trabalho foi utilizado o Generalized Simulated Annelealing com o
objetivo de se calibar os microparametros baseado na comparagao entre as
curvas experimentais e simuladas via DEM. Esta comparacao foi realizada
com o uso do funcional Ry que leva em consideracdo a intensidade destas
curvas, minimizando a area quadratica normalizada entre elas. Uma vez que
a simulacao dos experimentos tém como objetivo tentar reproduzir as suas
curvas, a sua resposta macroscopica sera automaticamente reproduzida.

Foram simulados os ensaios triaxiais com trés tensoes confinantes, con-
siderando o9 = o3: 1 MPa, 5 MPa e 10 MPa. A partir dai foi realizada a
avaliacao das variaveis que influenciam nas curvas de tensao-deformagao axial
e deformacoes volumétrica-axial.

O modelo de contato utilizado, o JCF, é caracterizado por seis micro-
parametros. Dentre eles somente trés apresentaram sensibilidade signficativa:
Em, te (bb-

Foram realizadas trés otimizagoes independentes, que convergiram para
o mesmo ponto. Os erros relativos encontrados nos micro parametros foram de
55 % (¢p), 11,1 % (t) e 0,4 % (E,,). Para os macropardmentros encontrados,
os erros foram 1,2 % (E), 8,5 % (¢) e menos de 107 % (v e Cp).

No caso da otimizacao com dados reais, foram utilizados as curvas
de tensao-deformacao axial e deformagoes volumétrica-axial do Travertino
Romano com tensao confinante de 10 MPa. Foram otimizadas seis variaveis
e a funcdo objetivo encontrada foi de Ry = 0,4 + 0,2 o que resultou, nas
respostas macroscopicas, em erros de 31,6 % para E e 59 % para v.

Levando-se em conta o que foi exposto, é possivel concluir que a automati-
zacao da calibracao proposta neste trabalho elimina a necessidade da interacao
humana em cada passo, reduzindo a chance de subjetividade do modelador.
Adicionalmente, devido as proprias caracteristicas do GSA, este método pode
ser aplicado para diferentes modelos de contato e diferentes conjuntos de simu-
lagoes, a princicpio sem restrigoes, o que torna esta aplicacao bastante ampla

e interessante.
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Sugestoes Para Trabalhos Futuros

Todo trabalho envolve uma série de idéias que, a medida que sao
desenvolvidas, sao levantadas novas questoes. Neste trabalho nao poderia ser

diferente. Entao, como sugestoes para se avancgar neste assunto:

1. Avaliar o uso de outros experimentos, por exemplo, ensaio de tragao para

uma caracterizacao geomecanica mais completa.

Apesar de nao haver indicativo de restrigoes, exceto computacional,
quanto ao uso desta metodologia para calibracao, nao foi possivel incluir
outros tipos de ensaios além do triaxial com baixa tensdo de confina-

mento;

2. Avaliar a aplicacdo das técnicas estatisticas de Principal Component

Analysis e Sphering ou algum tipo de normalizacao.

O objetivo seria o equilibrio da sensibilidade de todas as varidveis na

funcao objetivo;

3. Avaliar a influéncia dos parametros gy e g4 na eficiéncia em se encontrar

o minimo global aplicado a este problema.

Como dito anteriormente, cada problema apresenta o par qy e g4 que
a otimizacao se torna mais eficiente. Pode-se fazer uma avaliagdo nestes
dois parametros para encontar o par mais eficiente para o problema de

calibracao em DEM;

4. Incluir na busca outros parametros discutidos na secao 3.2.

Esta inclusao pode acarretar numa melhor reproducao das curvas expe-
rimentais, porém com o custo do aumento do tempo de calculo em cada

chamada da funcao objetivo;

5. Incluir outras geometrias para os elementos discretos.

Com o mesmo intuito de se reproduzir mais fielmente as curvas experi-

mentais;
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A
Demonstracao do Minimo para o Funcional R;

Funcionais sao objetos matematicos bastante interessantes e aparecem
em varios campos da Fisica e Engenharia como forma de Leis de Conservacao.
Sao quantidades variaveis cujos valores sao determinados pela escolha de uma
ou mais fun¢bes e normalmente sao escritas na forma de uma integral. Um
excelente material sobre este assunto é o livro de Elsgolts[58] no qual esta
demonstracao foi baseada.

Dado o funcional

1
vly(@)] = [ F(@.y.y)de (A1)
os seus extremos sao determinados a partir da solucdo da equacao de Euler-

Lagrange que tem a forma

oF d OF
- _ 2T 0. A-2
dy  dx dy (4-2)
Reescrevendo a equagao 2-14 de uma forma mais simples,
vly()] = [y, (A-3)
x0

com y(zo) = yo e y(x1) = y1. A solugdo da equagao de Euler-Lagrange aplicada

a este funcional é

y(x) = 0. (A-4)
A fungao que extremiza o funcional é y(z) = 0 e passa pelos pontos de contorno
somente para yo = 0 e y; = 0. Se os pontos yy € y; sao nulos, entao a fungao
y(z) = 0 evidentemente minimiza o funcional da equagao A-3. O valor de v =0

¢ somente para y = 0 e em qualquer outra fungao v[y(x)] > 0.
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B
Codigo Fonte do Ensaio Triaxial

O cbédigo fonte original foi obtido nos exemplos do Yade [21] para
simulagao de materiais com baixa coesao. Precisou-se fazer modificagoes para
o objetivo deste trabalho.

Pode-se utiliza-lo em modo iterativo, via linha de comando, ou em modo
batch, inserindo como dado de entrada uma tabela com os valores das variaveis

descritas nas linhas readParamsFromTable.

>’ Script para simulacao de ensaio triaxial.’’’

from __future__ import print_function

from yade import pack
HA#HHHHHHAH AR R AA AR AR BB B R AR A HARAA AR R R RS
### DEFINING VARIABLES AND MATERIALS #H##

HHSHAHAH A A HAHAHAH A SRS HAH AR RS RS RS H AR A SRS HAHEH

# The following 5 lines will be used later for batch execution

nRead = readParamsFromTable (
cohesion = 45e6, # 10 a 55 MPa
finalFricDegree_ b = 18.0, # 10 a 50 graus
#finalFricDegree_c = 18.0, # 10 a 50 graus
poisson = 0.35, # 0,25 a 0,7
sigmaT = 4.5e6, # de 1 a 50 MPa - 1/10 a 1/5 do
UcCs
young = 50e9, # 5 a 120 GPa
conf_mpa = 10, # Confinamento em MPa
density = 2700, # 2000 a 3000 kg/m3
damp = 0.4, # 0.2 a 0.8
unknownOk = True)

from yade.params import table

# Tensao de confinamento (Pa) - Compressao negativa

 conf_mpa = table.conf_mpa

confinamento = conf_mpa * (-1e6)
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key = ’_triax_’ + str(conf_mpa) + ’MPa’ # put you simulation’s
name here

targetPorosity = 0.01 # the porosity we want for the packing

compFricDegree = 89 # initial contact friction during the
confining phase (will be decreased during the REFD

compaction process)

# Segundo Fjaer, 2008, pagina 259, o strain rate deve ser entre
107-7 a 10°-1 /s. Normalmente e da ordem de 107 -2.
# Strain rate ou loading rate. A relacao entre strain rate e
velocidade e R = v(t) / LO

# Sao recomendados valores entre 0.016 a 0.2 m/s

 # Com LO = 88.622e-3, varia de 0.1805 a 2.2568 /s.

# velocidade de carregamento em m/s.
loading_velocity = -0.125 # negativo = compressao
damp = table.damp # damping coefficient
gama_int = 1.5 # Interaction range. Pode variar de 1 a 1.5.
Se for negativo, desabilita.
stabilityThreshold = 0.001 # we test unbalancedForce against
this value in different loops (see below)

density = table.density

5 # Material

cohesion = table.cohesion
r finalFricDegree_b = table.finalFricDegree_b
g #finalFricDegree_c = table.finalFricDegree_c
poisson = table.poisson

sigmaT = table.sigmaT

young = table.young

# Dimensoes do paralelepipedo

base = 44.311e-3

altura = 2.0 * base

rparticle = 0.8e-3 # Raio da particula

sdparticle = 0.33333 # Percentagem do raio para estabelecer o
Maximo e minimo. Isto e rparticle +/- sdparticle Y%

rate = loading_velocity / altura # Conversao para strain rate

# corners of the initial packing

mn, mx = Vector3(0, 0, 0), Vector3(altura, base, base)

## create materials for spheres and plates
0.materials.append (JCFpmMat (cohesion = cohesion,
density = density,
frictionAngle = radians/(
finalFricDegree_b),

poisson = poisson,
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tensileStrength = sigmaT,
young = young,

label = ’spheres’))

0.materials.append(FrictMat (young = 1lel2,
poisson = 0.5,
frictionAngle = O,
density = O,
label = ’walls’))

## create walls around the packing
walls = aabbWalls([mn, mx],
thickness = O,
material = ’walls’)

wallIds = 0.bodies.append(walls)

## use a SpherePack object to generate a random loose particles
packing

# Empacotamento das esferas em uma caixa.

; pred = pack.inAlignedBox ((0.0, 0.0, 0.0), (altura, base, base))

sp = SpherePack ()

clumps = False #turn this true for the same example with clumps
num_spheres = 1000 # number of spheres. Somente para clumps.
if clumps:
## approximate mean rad of the futur dense packing for
latter use
volume = (mx[0] - mn[0]) * (mx[1] - mn[1]) * (mx[2] - mn
[21)
mean_rad = pow (0.09 * volume / num_spheres, 0.3333)
## define a unique clump type (we could have many, see
clumpCloud documentation)
cl = pack.SpherePack ([((-0.2 * mean_rad, 0, 0), 0.5 *
mean_rad), ((0.2 * mean_rad, O, 0), 0.5 * mean_rad)])
## generate positions and input them in the simulation
sp.makeClumpCloud (mn, mx, [cl], periodic = False)
sp.toSimulation(material = ’spheres’)
0.bodies.updateClumpProperties () #get more accurate clump

masses/volumes/inertia

else:
sp = pack.randomDensePack (pred,
radius = rparticle,
rRelFuzz = sdparticle,
memoizeDb = ’triaxTestOnBox.
sqlite’,
returnSpherePack = True,

spheresInCell = 10000)
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bot

top

for

5 for

es = sp.toSimulation(material = ’spheres’, color = (0, 1,

1))

= [0.bodies[s] for s in es if 0.bodies[s].state.pos[0] <
rparticle * 7.5]

= [0.bodies[s] for s in es if 0.bodies[s].state.pos[0] >
altura - rparticle * 7.5]

s in bot:

s.shape.color = Vector3(i, 0, 0)

s in top:

s.shape.color = Vector3(0, 1, 0)

# Numero de elementos

print ("Num. Elementos: ", len(0.bodies) - 6)

HHEBAABHBAHHRAAHBRAH AR HBRA RIS

###

DEFINING ENGINES HH##

HHEAHAHBH B HAHAHBHBAH RSB BAHH

triax = TriaxialStressController (

## TriaxialStressController will be used to control
stress and strain. It controls particles size and plates
positions.

## this control of boundary conditions was used for
instance in http://dx.doi.org/10.1016/j.ijengsci.2008.07.002

maxMultiplier = 1.0 + 4e7 / young, # spheres growing
factor (fast growth)

finalMaxMultiplier = 1.0 + 4e6 / young, # spheres
growing factor (slow growth)

thickness = 0,

## switch stress/strain control using a bitmask. What
is a bitmask, huh?!

## Say x=1 if stress is controlled on x, else x=0 (
strain is controlled). Same for for y and z. A melhor opcao
e colocar em binario.

# A ordem e inversa (z,y,x)

# Strain - O
1

# Stress -
stressMask = 0Obi111l,
internalCompaction = True) # If true the confining

pressure is generated by growing particles

newton = NewtonIntegrator (gravity = Vector3(0, 0, -9.81),

damping = damp)

141 0.engines = [ForceResetter (),
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142 InsertionSortCollider ([Bol_Sphere_Aabb(
aabbEnlargeFactor = gama_int,

143 label = "
Saabb"),

144 Bol_Box_Aabb (1),

145 InteractionLoop ([Ig2_Sphere_Sphere_ScGeomn (

interactionDetectionFactor = gama_int,

146 label =
"SSgeom") ,

147 Ig2_Box_Sphere_ScGeom ()],

148 [Ip2_FrictMat_FrictMat_FrictPhys ()

149 Ip2_JCFpmMat_JCFpmMat_JCFpmPhys ()

1y
150 [
Law2_ScGeom_JCFpmPhys_JointedCohesiveFrictionalPM(
recordCracks = False,
151
Key = " _rachaduras",
152
label = ’interactionlaw’),

Law2_ScGeom_FrictPhys_CundallStrack()]),

154 ## We will use the global stiffmess of each body to
determine an optimal timestep (see https://yade-dem.org/w/
images/1/1b/Chareyre&Villard2005_licensed.pdf)

155 GlobalStiffnessTimeStepper (active = 1,

156 timeStepUpdatelnterval

100,

timestepSafetyCoefficient = 0.8),

158 VTKRecorder (recorders = [’spheres’, ’boxes’, ’intr
>, ’coordNumber’, ’velocity’, ’stress’, ’bstresses’, ’jcfpm’
, ’cracks’],

159 Key = " _rachaduras",

160 label = ’vtk’,

161 iterPeriod = 20,

162 dead = True),

163 triax,

164 TriaxialStateRecorder (iterPeriod = 100,

165 file = ’/tmp/yade/
WallStresses’ + key[0], dead = True),

166 newton]

167

16s # Habilita o tracking da energia.

160 0.trackEnergy = True

170 # Display spheres with 2 colors for seeing rotations better
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Gl1_Sphere.stripes = True

# Display controller
#if nRead == 1:

#yade.qt.Controller (), yade.qt.View()

#UNCOMMENT THE FOLLOWING SECTIONS ONE BY ONE
#DEPENDING ON YOUR EDITOR, IT COULD BE DONE

#BY SELECTING THE CODE BLOCKS BETWEEN THE SUBTITLES
#AND PRESSING CTRL+SHIFT+D

if

abs (confinamento) > 0.0:

print O’ ###H#4#HHHHAHAAHAHHSBHAHHAHBHH SR B RBSHHHE )
print (’ ### APPLYING CONFINING PRESSURE ### )
print (’ ###44# A4S HHBSAHH BB HHSHBHBS S BB B R HHSSHH )

# Aplicando a tensao de confinamento nas tres direcoes

triax.goall = triax.goal2 = triax.goal3 = confinamento

contagem = 0
while 1:

0.run (1000, True)

# the global unbalanced force on dynamic bodies, thus
excluding boundaries, which are not at equilibrium

unb = unbalancedForce ()

desv_rel = abs((triax.meanStress - confinamento) /
confinamento)

contagem += 1

print ("Contagem: {}".format (contagem))

print (’unbalanced force: {0:.4f}, mean stress: {1:.4f}’
.format (unb, triax.meanStress / 1e6))

print ("Desvio Relativo: {:.4f}".format(desv_rel))

print("s11: {0:.2f}, s22: {1:.2f}, s33: {2:.2f}".format
(-(triax.stress(triax.wall_right_id) [0] + triax.stress(triax
.wall_left_id)[0]) / 2.0 / 1e6, -(triax.stress(triax.
wall_top_id) [1] + triax.stress(triax.wall_bottom_id) [1]) /
2.0 / 1e6, -(triax.stress(triax.wall_front_id) [2] + triax.
stress(triax.wall_back_id) [2]) / 2.0 / 1e6))

PTANT (" skokokokok sk sk ok ok ok okok ok ok ok ok ok okokok ok ok sk okokokokok 1)

if unb < stabilityThreshold and desv_rel <

stabilityThreshold:
break
#0.save (’/tmp/confinedState’ + key + ’.yade.gz’)
print ("### Isotropic state saved ###")
#else:
#print (P H4#HAHHH BB HAHBH BB HSABH S S BB S SBHSHBHSHH )
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#print (’######S#EH#E ESTABILIZACAO HH#HHARH )
#print (P #####S##SSHHASHH SR B H SRR H SRR H SRR HSRRHSRH )

## Aplicando a tensao de confinamento nas tres direcoes
#triax.goall = triax.goal2 = triax.goal3 = -0.001e6

## 200 rodadas para a estabilizacao

#0.run (1000, True)

print ("####4HAHHAHHSHHSHHAHH AR SR HSRHHHR")
print ("#### DEVIATORIC LOADING ###")
print ("#####HSHHHAHABHASHBHAHHHBSRBHAL")

# We move to deviatoric loading, let us turn internal
compaction off to keep particles sizes constant

triax.internalCompaction = False

## set stress control on y and z, we will impose strain rate on

X.

24 # A ordem e inversa (z,y,x)

# Stress - 1

; # Strain - O

triax.stressMask = 0b110

## we define the lateral stresses during the test, here the
same 10kPa as for the initial confinement.

triax.goal2 = triax.goal3 = confinamento

## now goall is the target strain rate

#triax.wall _left_activated = True

triax.goall = rate

4 ##Save temporary state in live memory. This state will be

reloaded from the interface with the "reload" button.

5 0.saveTmp ()

from yade import plot

230 # Fase de estabilizacao...

# ESTABILIZACAO

# Roda somente para o emnsaio UCS, 1200 vezes compactando, para
estabilizar.

if conf_mpa == O:
0.run (1200, True)

else:
print O’ #####H#A#HSHHSHHAHHAHARHS R BB HSRFSBHSH )
print (° ##### APPLYING ESTABILIZACAO #u### )
print O’ #####4#SH#SHHSHHSH AR HARHSRHSBHSBHSBHSH )
while 1:

0.run (100, True)

s11_est = -(triax.stress(triax.wall_right_id) [0] +
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triax.stress(triax.wall_left_id) [0]) / 2.0 + confinamento
print ("{} MPa".format(sll_est / 1e6))
if s11_est / 1e6 > O:
print (’ )
print (> ESTABILIZADO °)
print (’ )
break
# Ponto de controle
a = 0.iter

print ("Ponto de Controle: {}".format(a))

HURHAABHBHARHHAABHBAABHBHARHB AR BHBHABHBHA BB AR R BHABH AR AR
HH#H## Example of how to record and plot data H##
HARHARBHAHABHARRBAAAABHBHABRARABRAAABH B AR BB AR BHAH AR AR

### a function saving variables
def history():
# Ha uma diferenca entre a deformacao logaritmica, entregue
pela funcao triax.strain
# e a deformacao de engenheiro. A relacao entre elas e dada
pela correcao abaixo.
ell = (exp(-triax.strain[0]) - 1.0)
e22 = (exp(-triax.strain[1]) - 1.0)
e33 = (exp(-triax.strain[2]) - 1.0)
# Modifiquei a convencao de sinais aqui.
s11 = -(triax.stress(triax.wall_right_id) [0] + triax.stress
(triax.wall_left_id)[0]) / 2.0 + confinamento
$22 = -(triax.stress(triax.wall_top_id) [1] + triax.stress(
triax.wall_bottom_id) [1]) / 2.0 + confinamento
s33 = -(triax.stress(triax.wall_front_id) [2] + triax.stress
(triax.wall_back_id) [2]) / 2.0 + confinamento
i = 0.iter - a
Ek = 0.energy[’kinetic’]
Eg
Ed
#Eu = 0.energy[’elastPotential’]

0.energy[’graviork’]

0.energy[’nonviscDamp’]

#Ep = 0.energy[’plastDissip’]

plot.addData(ell = ell,
e22 = e22,
e33 = e33,
s1ll = si11,
s22 = 822,
s33 = s33,

i= 1)
### Funcao para salvar as curvas num arquivo.
with open("/tmp/curvas_" + str(conf_mpa) + "MPa.txt", "a")

as arq:
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291 arq.write(str(i) + "\t" +

292 str(ell) + "\t" + str(e22) + "\t" + str(e33)
+ "\t" +

293 str(s11) + "\t" + str(s22) + "\t" + str(s33)
+ "\n")

204

205 HAHAHAHHAHARAHAHBAHAHAHAHBAHAHAHBHBAHAHAHBHSH

206 # Para a simulacao quando o corpo romper e a

207 # tensao atingir a metade seu do valor maximo.

208 HHHAHAHHAHAHAHAHHAHAHAHAHHAHAHAHHH RS HAHAHHHH

200 def stopIfDamaged (maxEps = 10e-3):

300 extremum = max (abs(s) for s in plot.datal[’s11’])

301 s = abs(plot.datal’s11’]1[-11)

302 e = abs(plot.datal[’el1’][-1])

303 print("Iteracao: ", O.iter - a)

304 print("s11: {0:.2f} MPa, s22: {1:.2f} MPa, s33: {2:.2f} MPa
".format (plot.datal["s11"]J[-1] / 1e6, plot.datal["s22"]1[-1] /
le6, plot.datal["s33"][-1] / 1e6))

305 print("el1: {0:.2f} %, e22: {1:.2f} %, e33: {2:.2f} %".
format (plot.datal["el1"][-1] * 100, plot.datal["e22"][-1] x
100, plot.data["e33"][-1] * 100))

306 if conf_mpa <= 0.5:

307 porcentagem = 0.5

308 else:

309 porcentagem = 0.9

310 if O.iter - a > 1000 and s < porcentagem * extremum or e *
100 > 0.7:

311 print (’ )

312 print (’ ######A#H##FSABHASHBHAHBHFSHBHEL )

313 print (’#### SIMULATION FINISHED ###)

314 print (C H##4HHAHHHHSABHASHHHAHBHBSHBHAL )

315 print (’ ?)

316 print (’Ruptura a {:.4f} MPa’.format (extremum / 1e6))

317 print (’Deformacao {:.4f} %’.format(e * 100))

318 print (’Num. Iteracoes: > 0.iter - a)

319 print (’ )

320 import sys

321 sys.exit (0)

322 0.pause ()

323 return

325 ## include a periodic engine calling that function in the
simulation loop

326 0. engines = 0.engines + [PyRunner (iterPeriod = 20, command = ’
history()’, label = ’recorder’), PyRunner (iterPeriod = 50,

command = ’stopIfDamaged()’, label = "teste_fraturado")]

et
N
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32s dadoslst = ["i", "ell", "e22", "e33", "sli1", "s22", "s33"]

330 with open("/tmp/curvas_" + str(conf_mpa) + "MPa.txt", "w") as
arq:

331 arq.write("\t".join(dadoslst) + "\n")

333 # Numero de coordenacao

print ("Numero de Coordenacao: {:.2f}".format(utils.

w

avgNumInteractions (cutoff = 0.0, skipFree = False,
considerClumps = False)))

335

336 0.run ()

337 waitIfBatch ()
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C

Codigo Fonte do Acoplamento GSA-Yade

Por conta da API da versao do Yade utilizada neste trabalho ainda ser
o Python 2, foi preciso trabalhar com no esquema escrita-leitura de arquivos
externos para fazer a ponte entre o Yade e o GSA.

O cbdigo faz a leitura do arquivo com as informagoes da simulagao
gerados pelo Yade, realiza o calculo da funcao R, e a otimizacao via GSA.

Os novos valores das variaveis sao escritas numa tabela que ¢ lido pelo Yade,

repetindo até algum critério de parada.

Utiliza-se, prioritariamente, a bilbioteca SciPy onde se encontra imple-

mentacao bem interessante do GSA chamada dual annealing.

#!/usr/bin/env python3

# k-

nnn

coding: utf-8 -*-

5 Created on Thu Sep 12 21:22:54 2019

7 Qauthor: felipe

Juncao
nnn

import
import
import

import

do GSA com o Yade, com funcao

os
pandas as pd
time

matplotlib.pyplot as plt

; from numpy import linspace

» from scipy.optimize

s, from scipy import integrate,

#

X %k X %k X %k XK %k X %k X %k 3 %k > %k 3 %k 3k %k 3 %k > %k 3 %k 3k %k > %k > %k 3 %k 3% Xk 3%k %k % Xk % X %k X % X % X % X % X % X % > % > % > >k > % > % > %k 3% %k > % % %k % % % X

def rodar(variaveis):

10

Funcao para escrever o arquivo

variaveis,

apagar os arquivos que nao sao importantes,

ensaio_triaxial.py.*.png"

objetivo o fator R2.

import dual_annealing as gsa

interpolate

tais como
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29

e "ensaio_triaxial .py.*.log", rodar o yade-batch e chamar a

comparacao de funcoes.

)3

# Converte para MPa (e6) e GPa (e9).

variaveis = [variaveis [0], # phi
variaveis [1] * 1e6, # t

variaveis [2] * 1e9] # Em

# Tensoes de confinamento

ensaios = [1, 5, 10]

# Escreve o arquivo com as variaveis.

with open("tabela", "w") as file:

file.write("finalFricDegree\tsigmaT\tyoung\tconf_mpa\n"

for i in ensaios:
file.write("\t".join(map(str, variaveis)) +
str(i) + "\n")

# Pausa de 1 s para garantir a escrita do arquivo.

os.system("sleep 1")

global numtotal

# Print do progresso

n \t n

+

print ("Progresso: {0} de {1} ({2:.2f} %)".format (numtotal +

1,
2 * len(variaveis) * 120 + 1,
100 * numtotal / (2 * len(variaveis) * 120 + 1)))
# Rodar o yade-batch.
# Atentar que o job-threads tem que ser:
# debian9 (4) = 2
# delorean (8) = 2

# debian (16) = 5

tl = time.time ()

os.system("yade-batch --job-threads=5 tabela
ensaio_triaxial.py")

t2 = time.time ()

# Mover os logs para o diretorio LOGS

os.system("mv *.log LOGS")

# Numero da iteracao

numtotal = numtotal + 1

print ("Tempo de Processamento: {}".format(time.strftime ("%H

:%M:%S", time.gmtime(t2 - t1))))
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65 # Leitura dos arquivos contendo as curvas.

66 # Curvas experimentais

67 dirtmp = "/tmp/"

68 curvexp = ["curvasbase_1MPa.txt", "curvasbase_bMPa.txt", "
curvasbase_10MPa.txt"]

69 # Curvas calculadas

70 curvcalc = ["curvas_1MPa.txt", "curvas_bMPa.txt", "

curvas_10MPa.txt"]
72 r2global = []

74 # Le as curvas (exp e calc) e chama o metodo do fator R2.

75 for e, ¢ in zip(curvexp, curvcalc):

76 nomes = [dirtmp + e,

77 dirtmp + c]

78

79 # Criacao do dataframe

80 data = dict(exp = pd.read_table(nomes[0], sep = "\t"),
81 calc = pd.read_table(nomes[1], sep = "\t"))
82

83 # Calcula a deformacao volumetrica

84 for i in data.keys():

85 datal[il["ev"] = datal[il["ell1"] + datali]["e22"] +

data[i] ["e33"]
87 r2global.append (R2(data))
89 print ("R2: {:.4f}".format(sum(r2global) / len(r2global)))

90 return (sum(r2global) / len(r2global))

91

92 #
sk ok sk sk ok ok ok ok ok ok ok sk sk ok ok ok ok ok ok ok sk ok ok ok ok ok ok ok sk sk ok ok ok ok ok ok sk sk ok ok ok ok ok ok ok sk sk ok ok ok ok 3k ok sk sk sk ok ok ok 3k ok ok sk sk ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok K

93 def R2(f):

94 >?2 Calculo do fator R2 de LEED aplicado ao problema de
tensao-deformacao.

95 70

96 # Primeira Etapa: Reamostra e faz a interpolacao das
funcoes.

97 # Comparar o eixo x das duas funcoes

98 prim = max(min(f["exp"]J["el11"]), min(f["calc"]["el11"]1))

99 ultm = min(max(f["exp"]["el1"]), max(f["calc"]["el11"]))

100

101 # Refaz o eixo x com os limites definidos acima.

102 # 0 numero de amostras e o dobro do maximo de amostras

entre a curva calculada e
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103

104

105

106

107

108

109

110

111

113
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114 #

115

116

117

118

119

120

121

129

130

131

132

133

134

136

137

138

139

140

141

143

H OH OH O #®

# experimental.
x = linspace(prim, ultm, 2 * max(len(f["exp"]["el1"]), len(
f["calc"] ["ell"])))

fatorr = O
for curva in ["s11", "ev"]:

# Criacao das funcoes de interpolacao

expint = interpolate.interpld(f["exp"]l["el1"], f["exp"
J[curval)

calcint = interpolate.interpld(f["calc"]["e11"], £["

calc"] [curval)

# Segunda Etapa: Calcula o fator R2.

# Calcula as integrais de das curvas exp e calc.
Ie x)
It x)

# Constante de normalizacao de intensidade relativa
c = Ie / It

c =1.0

# Constante de normalizacao

integrate.trapz (expint(x), x

integrate.trapz(teoint(x), x

A2 = 1.0 / integrate.trapz(expint(x) **x 2, x = x)
# Funcao R2
r = A2 * integrate.trapz((expint(x) - c * calcint(x))
** 2, x = xX)
# Funcao R2 ponderada por curva.
fatorr += 0.5 *x r
print ("Curva {0}: {1:.4f}".format (curva,r))
print (" ")
print ("R2: {:.4f}".format (fatorr))
print (" skkkxxk ")

return fatorr

%k %k %k %k Xk %k %k %k %k %k %k %k %k %k >k %k 5k >k 5k >k 5k %k >k %k >k >k 5k >k >k %k >k %k >k %k 3k %k >k %k >k %k >k %k %k %k >k % >k % >k 5% >k > >k > >k > >k > >k > >k > > > >k > %k > %k % %k % %k % %k %k %

def callbackGSA(coord, e, context = 0):

’>?’ Para acompanhamento do progresso.’’’
# Criterio de convergencia
cc = 0.0002

print (" ")

print ("Ponto aceito")

print ("Ponto:", coord)

print ("R2: {:.4f}".format(e))

print (" ")

# Escrita dos pontos aceitos num arquivo

with open("aceitos.txt", "a") as arquivo:
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148

149

150

161

162

163

164

165

166

167

168

179

180

181
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arquivo.write(str(e) + "\n")

# Criterio de convergencia por limite minimo da funcao

objetivo.

if e <=

ccC:

# Leitura dos arquivos contendo as curvas.

# Curvas experimentais

dirtmp = "/tmp/"

curvexp = ["curvasbase_1MPa.txt", "curvasbase_5MPa.txt"

, "curvasbase_10MPa.txt"]

# Curvas calculadas

curvcalc = ["curvas_1MPa.txt", "curvas_5MPa.txt", "

curvas_10MPa.txt"]

for

e, ¢ in zip(curvexp, curvcalc):
nomes = [dirtmp + e,

dirtmp + c]

# Criacao do dataframe

data = dict(exp = pd.read_table(nomes[0], sep = "\t

calc = pd.read_table(nomes[1], sep = "\

# Plot das curvas

for i in data.keys():
# Calcula a deformacao volumetrica
datal[il["ev"] = datalil["el11"] + datalil["e22"]

+ datal[i]["e33"]

# Tensao Axial x Deformacao axial
plt.plot(datalil["e11"] * 100, datali]l["s11"] /

le6, label = i)

plt.title("Differential Stress vs Axial Strain")
plt.xlabel ("$\epsilon_{1}$ (%) ")

plt.ylabel ("$\sigma_{1} - \sigma_{3}$ (MPa)")
plt.legend ()

plt.show ()

for i in data.keys():
plt.plot(datalil["el11"] * 100, datali]["ev"] x*

100, label = i)

plt.title("Volumetric Strain vs Axial Strain")
plt.xlabel ("$\epsilon_{1}$ (%) ")

plt.ylabel ("$\epsilon_{V}$ (%) ")

plt.legend ()

plt.show ()
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184

185

186

187

189

190

191

192

193

194

195

196

197

198

199

200

201

202

203

204

205

206

207

208

209

210

211

212

216
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# Copia a solucao para o diretorio atual.
for j in curvcalc:
os.system("cp /tmp/" + j + " CURVAS/")

return True

63

% %k Xk %k Xk %k %k %k >k %k %k %k >k >k 5k %k 5k >k %k >k 5k >k 5k %k 5k >k 5k >k >k %k >k %k >k %k 5k %k >k %k >k *k >k %k >k %k >k % >k % >k % >k > >k > >k > %k > >k > >k % >k > >k > %k % %k % %k % %k % *k %k %

HARFHBAH R AR HRAH B AR BAARAFHBAH R RS H R AR B AR BB A B AR BB AR AR H R AR AR B A BB R R AR B RSB HHH

HAHHHHHBRR AR R R H R R RS #H#H#H#H Programa principal
HERBHAHHHH BB B R R R R AR ARAR AR SRR R RS

HARFHBAH R AR HRAH B AR BAA R AR HBAA R AR HBAH B AR H B RSB AR B RS R AR H B RS R R R B RS BB R B AR B RSB HHH

# Inicio do processamento

t0 = time.time ()

# Apagar os arquivo irrelevantes

os.system("rm -rf tabela *.log LOGS aceitos.txt")
# Criar diretorio de logs e CURVAS
os.system("mkdir LOGS CURVAS")

# Curvas experimentais
direxp = "/home/felipe/MESTRADO/Programas/Yade+GSA/"
curvexp = ["curvasbase_1MPa.txt", "curvasbase_bMPa.txt"

curvasbase_10MPa.txt"]
# Copiar as curvas experimentais para a memoria
for i in curvexp:

os.system("cp " + i + " /tmp/")

# Global

numtotal = 0

# Ponto inicial [phi, t, Em]

4+ X0 = [31.4, 9.0, 38.9]

5 # A solucao e:

# C = 45

# phi = 18

# nu = 0.35
# t = 4.5

# Em = 50
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# Parametros do GSA.
lw = [10.0, 1.0, 5.0]
up = [60.0, 15.0, 120.0]

5 TO = 10.0

s qu o= 2.2
qa = -5.0

228 # Quantidade de cadeias de Markov.
maxiter = 120 # Nesta implementacao a cadeia tem tamanho 2xD.
ret = gsa(rodar, bounds = list(zip(lw, up)), maxiter = maxiter,
initial_temp = TO, visit = qv, accept = ga, seed =
419303,

5 print ("Em

no_local_search = True, callback = callbackGSA, x0 =
X0)

# Final do processamento

36 tf = time.time ()

print (n u)
print(" s ok 3k K 5k %k ok >k %k ok %k Kk ok k ok k kok kokkkokkk M)

print ("Ponto final: ")

#print ("C = {:.2f} MPa".format(ret.x[0]))
print ("phi = {:.2f} graus".format(ret.x[0]))
#print ("nu = {:.2f}".format (ret.x[2]))
print ("t = {:.2f} MPa".format(ret.x[1]))

{:.2f} GPa".format(ret.x[2]))
print ("R2 min: {:.4f}".format(ret.fun))

248 # Ajuste para mostrar o tempo decorrido corretamente

if tf - t0 >= 24 * 3600:
dia = int((tf - t0) / 24 / 3600)

from operator import mod
segundos = mod ((tf - t0), 24 * 3600)
print ("Tempo Total de Processamento: {} d - {}".format(dia,
time.strftime ("%H:%M:%S", time.gmtime (tf - t0))))
else:

print ("Tempo Total de Processamento: {}".format(time.

strftime ("JH:%M:%S", time.gmtime(tf - t0))))
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