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Resumen

La influencia de las heterogeneidades micro-estructurales en el procesamiento de materiales es un tema de vital
importancia, la cual explica la necesidad de modelar materiales virtuales equivalentes estadisticamente a la micro-
estructura considerada, y conectar esta descripcion con un método numérico como el Método de Elementos Finitos
(MEF) o Método de Elementos Discretos (MED). La modelacién se basa en el uso de un método de avance frontal para
la generacidn de particulas esféricas y el método de particiones de Laguerre, permitiendo obtener una aproximacion de
la forma y tamafio de los granos reales del material. EI método de avance frontal asegura datos estadisticos como el
tamafio de los granos. Se presenta un ejemplo de modelacion de la microestructura de rocas.
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Abstract

The influence of micro-structural heterogeneities in materials processing is a vital issue, which explains the need to
model equivalent statistically virtual materials to the micro-structure considered, and connect this description with a
numerical method such as Finite Elements Methods (FEM) or Discrete Element Method (DEM). The modeling is based
on the use of advancing front method for the generation of spherical particles and Laguerre tessellations, allowing an
approximation of the shape and size of the material grains. The advancing front method ensures statistical data such
as the size of the grains. An example of modeling the microstructure of rocks is presented.
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Introduccion

En muchos campos de la fisica y la ingenieria tales como metalurgia, biologia, mecénica de rocas, biomecénica, etc., el
sector empresarial y los cientificos, estan interesados en las estructuras granulares poliédricas. A menudo, una muestra
de una estructura granular se modela por un paralelepipedo en 3D (un paralelogramo en 2D) que contiene granos
aproximados por esferas (circulos). Mas alla de la simplificacion de los calculos geométricos, se provee un modelo
aceptable en muchos casos donde el computo con geometrias de grano reales (formas complejas) es muy dificil de

realizar.

Es de nuestro interés de investigacion, el modelado de la microestructura de materiales con estructuras granulares
poliédricas. En la modelacion de este tipo de estructura, se utiliza un algoritmo de empaquetamiento de avance frontal
y el método de particionamiento de Laguerre [Lubachevky and Stillinger, 1990]. En este estudio, nos centraremos en
generar particulas esféricas densamente empaquetadas y respetando una ley de distribucion de tamafio. Dado que la
distribucién de particulas esféricas sirve como base para construir las celdas gracias al diagrama de Laguerre, el
modelado geométrico de materiales con microestructura granular se puede considerar como un problema clasico de
empaquetamiento de esferas. Ademas, en la estructura generada, los granos no se deben solapar unos con otros o
intersecar los bordes del dominio, y su reparticién debe ser irregular para cubrir todas las configuraciones posibles.
Varios acercamientos han sido propuestos para generar particulas dentro de un dominio en dos y tres dimensiones. Estos
métodos pueden ser clasificados en dos familias: técnicas dinamicas y técnicas constructivas. En la seccidn 2 se presenta

una vision general sobre estas técnicas.

El método mas usado para modelar estructuras poliédricas es conocido como Método de Particiones de VVoronoi (MPV)
o diagrama de Voronoi. Este método realiza una particion del espacio de dimension d en poliedros convexos o celdas.
Debido a su semejanza, en apariencia geométrica y estadistica, con varias estructuras celulares y patrones estocasticos
presentes en la naturaleza, el diagrama de Voronoi ha tenido muchas aplicaciones en varios campos. Pero el MPV
presenta limitaciones en cuanto a la distribucién del tamafio de celda debido a que el nicleo de la celda es la Gnica
manera de definir el diagrama de Voronoi sin tener control de las caracteristicas de esta. Para superar esta dificultad,
surge el Método de Particionamiento de Laguerre (MPL) o diagrama de Laguerre. Este diagrama se corresponde con el
diagrama de Voronoi con la diferencia de que los vértices de las celdas estan desplazados a partir de pesos asignados a
los puntos, en este caso los pesos mencionados se corresponden con el tamafio de las particulas en el empaquetamiento

de esferas no intersecadas. En [Benabbou, 2009; Benabbou, 2010] se hace uso del MPL para generar estructuras
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granulares. En su trabajo las esferas fueron generadas con una distribucién de celda impuesta para aproximar el tamafio

de celda.

La principal diferencia entre este trabajo y los mencionados anteriormente donde se modelan estructuras granulares es
el método de generacion de particulas esféricas. En la presente investigacion se hace uso del método de avance frontal
propuesto en [Roselld, 2015] se hace una comparacién con otros métodos de generacion de particulas donde. De esta
comparacion se concluye que el nuevo método de avance frontal propuesto presenta mejor desempefio que los demas

en cuanto a fraccion de volumen para el caso de generacion de esferas.

Materiales y métodos

En esta seccidn se presenta de manera general el algoritmo de generacién de avance frontal utilizado para la obtencion
de los empaquetamientos de particulas esféricas que seran la base de la modelacién estructuras granulares poliédricas;
asi como la definicion del diagrama de Laguerre y el procedimiento para la construccion de celdas de Laguerre a partir

del empaguetamiento de esferas.

Meétodo de empaquetamiento de avance frontal

Antes de presentar el algoritmo general del método empaquetamiento de avance frontal es necesario explicar algunos
aspectos para una mejor comprension. Los elementos del frente (pivotes), seran aquellas particulas con las cuales ain
es posible colocar otras nuevas. Intersecciones entre elementos del frente no son permitidas, tampoco entre el resto de
las particulas. Una esfera (circulo) se define por un punto que determina su centro y un radio descrito por la
granulometria del tamafio de los granos. La posicion de cada esfera (circulo) es calculada usando un elemento del frente
y tres esferas (dos circulos) de manera que la nueva (el nuevo) esfera (circulo) sea tangente a estos. La posicion de la
nueva particula es valida si no existe interseccion con las particulas ya existentes y esta completamente contenida en el

dominio.

Figura 1. Proceso de generacién para el caso 2D
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El primer paso consiste en la creacion del frente inicial, colocando un conjunto de esferas (circulos) dentro del dominio
y tangentes entre ellas. Luego, la generacion es realizada mediante la propagacion del frente hacia los limites de la
geometria. En la Figura 1 se ilustra el proceso de generacién para el caso bidimensional y en la Figura 2 se muestra el

pseudocodigo del algoritmo.

Data: lista_particulas (L), lista_pivotes (Cey:t)
Result: empaquetamiento de particulas

// Crear frente inicial

1 generar Particulas_Iniciales L;

2 Cept = L;

3 while C.;; # ¢ do

4 generar Radio r;

5 seleccionar particula_pivote piv de Cext;
6 seleccionar particulas_vecinas vecinas a piv;
7 particula p + generar(piv, vecinas,r);

8 if validar(p) then

9 Oea’;t — Cemt U {p};

10 L « U{p};

11 else

12 ‘ Oe..'r;t — Oemt - {p};
13 end

14 end

Figura 2. Pseudocadigo del algoritmo de empaquetamiento de avance frontal

Comparacién con otros métodos

Adicionalmente a la comparacion realizada en [Roselld, 2015] de este algoritmo para el caso de esferas, fue
realizada una comparacion para el caso de circulos con un método dindmico de reacomodamiento colectivo
descrito en [Lubachevky and Stillinger, 1990] y el método “inwards packing method" propuesto en [Bagi,

2005], considerando el modelo propuesto por este ultimo:

e geometria contenedora: cuadrado de 100x100 cm,
e tamafio de particula: radios distribuidos uniformemente en el intervalo [0.06, 0.42].
Se toma como parametro de comparacién los valores de fraccion de area. La cantidad de particulas obtenidas

esta alrededor de 39 000. Los resultados se muestran en la Tabla 1.
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Tabla 1. Comparacion con otros métodos existentes en 2D.

Método de generacién Medio de computo (PC) Fraccién de area | Tiempo
Lubachevky and Stillinger, 1990 | IBM PC, 3GHz, Pentium 4 0.84 Horas
Bagi, 2005 IBM PC, 3GHz, Pentium 4 0.82 180s
Roselld, 2015 Intel Core 2 Quad, 2.83 GHz | 0.84 2.35s

A partir del resultado de la comparacidn se concluye que con el nuevo método de generacion de avance frontal
[Roselld, 2015] se obtiene un resultado comparable con el método dinamico y mejor que el método propuesto
por [Bagi, 2005] en cuanto a fraccion de area. En cuanto a tiempo de computacion el nuevo método es mucho
mejor, sin embargo, la diferencia entre los medios de computo que hace la comparacion en cuanto a tiempo

de computo no sea justa y solo te tome como una referencia.

Construccion del diagrama de Laguerre

El Método de Particionamiento de Laguerre (diagramas de Laguerre) consiste en usar un conjunto de
particulas esféricas (circulares) no intersecadas que sirven de base para la construccién de la microestructura.
Este método ha sido usado exitosamente para modelar estructuras policristalinas [Fan, 2004]. El diagrama de
Laguerre se define por un conjunto de N nucleos y pesos (S;, R;),i = 1, ..., N. Cada par (S;, R;) define una
celda de Laguerre L;, la cual estd compuesta por todos los puntos mas cercanos a S; que a otro nucleo, a través

de la distancia definida en (1):

L, = {x € R%:1(x, S;) = r]n;? M(x, Sj)} (1)

donde M(x, S;) = d(x,S;)* — R? es la distancia de x a S;.

Figura 3. Ejemplo de diagrama de Laguerre
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Como resultado del nuevo método de avance frontal se obtiene un conjunto compacto de particulas esféricas
(o circulares) cuya distribucion de tamarfio coincide con la distribucion de tamafio de los granos del material.
A partir de este empaquetamiento es posible obtener una estructura de celdas similar a la forma de los granos
observados en la realidad mediante el uso del diagrama de Laguerre construido sobre la nube de puntos

constituida por los centros de las particulas y donde se consideran como pesos los radios de estas.
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Figura 4. Obtencion de celdas de Laguerre a partir de un empagquetamiento de circulos
El proceso de modelar geométricamente una microestructura poligonal (poliédrica), mediante diagramas de
Laguerre construidos a partir de un empaquetamiento de circulos (esferas), se representa en la Figura 4 para

el caso bidimensional.

Resultados y discusion

Para la modelacion de la microestructura de rocas se cuenta con un muestrario confeccionado a partir de un estudio
realizado en el Laboratorio de Infraesctructura (InfraLab) de la Universidad de Brasilia (UnB) como parte de la
colaboracion que existe entre esta y la Universidad Central “Marta Abreu” de Las Villas. Para este estudio se escoge
tipo de roca de naturaleza sedimentaria y se clasifica como Arenisca (Figura 5). Macroscopicamente es de color rosa
claro y de estructura maciza. EI mayor porcentaje en su composicion microscépica corresponde al cuarzo; el
resto de la composicion corresponde a roca alterada ferruginosa, feldespato alterado y minerales opacos. Esta
es de granulacion fina, con caracteristicas sedimentarias bien establecidas, observandose granos desde
redondeados hasta casi angulosos, desde equidimensionales hasta casi alongados y de seleccion comedida,
que caracteriza una arena de muy acabada a arena media. Se tienen datos e imagenes de secciones planas del

examen microscopico.
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Figura 5. Imagen microscopica (seccion plana) de la muestra de arenisca

Cuatro caracteristicas son principalmente responsables de la complejidad de la microestructura, las cuales estan
asociadas con las propiedades Opticas de los minerales y su heterogeneidad: (a) diferentes tonos y patrones pueden ser
observados para el mismo tipo de mineral, dependiendo de la orientacién del eje cristalogréafico con respecto al plano
de corte de la SP; (b) los limites de los granos pequefios rara vez se observan con claridad debido a la interpenetracién
de los granos; (c) los minerales muestran una superficie no homogénea dentro de los limites de grano; y (d) minerales
oscuros se producen debido a la extincion Optica, y no es posible identificarlos mineralégicamente. Estas caracteristicas
de la imagen microscépica hacen dificil el analisis automatico de la imagen, por lo que se hacen necesarias algunas

suposiciones para simplificar el procedimiento.

Para reducir la complejidad de la caracterizacién microestructural se asume que: (a) 50 secciones planas dan una
informacidn representativa de la microestructura de la roca y (b) los granos de los minerales son homogéneos dentro de
sus contornos. Sobre la base de la suposicion (a) la metodologia utilizada en la modelacion microestructural consiste
en usar las medidas del tamafio de grano para seleccionar el modelo estadistico apropiado. Sobre la base de la suposicion

(b) los bordes de los granos son usados para aproximar y calcular el tamafio de estos.

Los limites de los granos en las imagenes originales han sido aproximados con circulos tomando como descriptor del
tamafio de los granos el didmetro de estos. Esta aproximacién se hace con el objetivo obtener un particionamiento de
Laguerre a partir de un empaquetamiento de circulos (Figura 4) con tamafios distribuidos segln los tamafios de los
granos. De igual manera el método permite el uso de funciones teoricas continuas o empiricas discreteas como

descriptores de los tamarfios de los granos en el caso de que se conozcan.
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La modelacion de la microestructura consiste principalmente en escoger una funcion de densidad estadistica apropiada
para modelar la evolucién cuantitativa de los descriptores de la microestructura, en este caso, el tamafio de los granos.
La variable x del tamafio de grano fue modelada con ocho funciones de distribucion de densidad f (x): Cauchy, Chi-

cuadrado, Exponencial, Gamma (y), Laplace, Normal, Uniforme y Weibull.

Tabla 2. Prueba KS para el tamafio de grano

Distribucion de probabilidad

Prueba KS | Cauchy | Chi-cuadrado | Exponencial | Gamma | Normal Uniforme | Weibull
valor-P 0.0045 0.0 4.31E-7 0.02131 | 0.0043973 | 0.0 0.26007

La pregunta que surge es ;cudl de estas funciones es la mas adecuada para modelar la tendencia de los tamafios? Para
determinar a cuél de estas distribuciones se ajustan los datos de tamafio de grano se utiliza el test de bondad de ajuste
Kolmogorov-Smirnov (KS), el cual calcula la maxima distancia entre la distribucién acumulada de los datos y la
distribucion acumulada estadistica. De los resultados de la Tabla 2 se puede concluir que la funcion de
distribucion de Weibull es el modelo mas apropiado para los tamafios de los granos de todas las muestras en
las secciones planas para cada tipo de microestructura; de esta manera es posible reproducir virtualmente
modelos bidimensionales que se correspondan con datos reales de tamafio de grano del material. Como
resultado se tiene una estructura granular que aproxima la forma y los granos de la microestructura de la roca
(Figura 6).

Figura 6. Secciones planas de roca arenisca. lzquierda: microestructura real; derecha: microestructura virtual
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Conclusiones

Arribar a conclusiones es la fase mas compleja e importante de cualquier proceso investigativo, como lo es en este
trabajo. En esta se sintetiza de forma general los resultados relevantes obtenidos, los que repercuten de forma directa
en la novedad cientifica del mismo. En el presente trabajo se considera el tema del modelado geométrico de micro-
estructuras granulares poliédricas en dos dimensiones para lo cual se utiliza un nuevo método de generacién de
particulas, este respeta la ley de distribucién del tamafio de las particulas y genera empaguetamientos con alto valor de

fraccién de area. Se logra modelar de manera aproximada la microestructura poliédrica de los granos.
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