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APRESENTACAO

A engenharia de materiais € um campo interdisciplinar que abrange o conhecimento
acerca dos materiais e a relagcdo que exige entre processamento, estrutura, propriedade
e desempenho. E necessario compreender a interdependéncia entre esses componentes
para que o material seja manuseado e aplicado da forma correta. A engenharia de materiais
desenvolve modos de transformar esses materiais em dispositivos ou estruturas uteis.

A classificacdo dos materiais solidos abrange, levando em consideracdo a
composicdo quimica e estrutura atdbmica: metais, ceramicas, polimeros, compositos e
materiais avancados (aplicacdo). Nesse sentido, a busca por materiais com melhores
propriedades fisico-quimicas, mecanicas, melhor comportamento térmico, tem sido alvo de
grande destaque nesse meio. E comum profissionais da engenharia, sejam eles mecanicos,
civis, quimicos, ou elétricos, cientistas se depararem com problemas de projeto envolvendo
materiais.

Desta forma, neste livro sdo destacados trabalhos cientificos nesse ramo da
Engenharia de Materiais com pesquisas atuais. Apresenta desenvolvimento de novos
materiais com combinagdes maximas ou ideais requeridas de acordo com sua aplicacdo
ja existente.

Por isso, esta obra surge com grande importancia para o meio académico sabendo
que cientistas de materiais e engenheiros precisam estar envolvidos na investigacao de
novos produtos com melhorias para situacdes reais.

Boa leitura!

Amanda Fernandes Pereira da Silva
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RESUMO: Sistemas granulares apresentam
comportamentos ndo previstos na mecéanica de
fluidos ou na mecéanica de sélidos. Muito embora
no passado tenham sido tratados num ou noutro
campo, nas Uultimas décadas desenvolveu-se
todo um novo campo teorico visando analisar
fenbmenos que eram conhecidos, mas nao
bem descritos na literatura. No Movimento em
Silos, diversas situagbes podem ocorrer, como
por exemplo, no escoamento de grédos numa
ampulheta que ao contrario dos liquidos, a
pressao nas paredes nao € proporcional a altura.
Por esse motivo, ao escoar, os graos podem
formar arcos de tenséo, bloqueando o fluxo. Esse
fluxo de grados em silos € um tema de interesse
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de diversos setores da economia. Desde silos de
gréos na agroindustria, passando por transporte
de minérios na mineracdo até o fluxo de carvéao
para a siderurgia, com isso percebesse a
importancia desse tema. As caracteristicas do
fluxo dos grdos dependem de varios fatores,
como o formato e composi¢do da particula, até
suas propriedades mecanicas. Juntando essa
gama de variagdes e o fato do sistema granular
ndo ser continuo, sua descricdo por meio de
simulagdo computacional é mais adequada
para observarmos comportamentos de fluxo.
Dada essa importancia, diversas plataformas
comerciais para monitoramento e predicdo de
escoamentos foram desenvolvidas nos ultimos
anos, com licengas de elevado custo. Contudo,
existem solugbes em codigo aberto, sendo estes
baseados no método de elementos discretos,
capazes de realizar simulagdes de grande porte.
Com isso, o0 presente estudo apresenta um
codigo aberto, adaptado e testado no Python,
utilizando método de elementos discretos — DEM,
com énfase na aplicagéo tipica em mineragéo e
siderurgia. Esse codigo da oportunidade de além
de entender as rotinas, adapta-las para o cenario
no qual sera utilizado.
PALAVRAS-CHAVE: Sistemas
escoamento, silos, arcos de tenséo.

granulares,

SIMULATION ROUTINE IN YADE (OPEN
ACCESS) FOR GRAIN FLOW IN LARGE
SILOS USING DISCRETE ELEMENT
METHOD (DEM)

ABSTRACT: Granular systems exhibit behaviors
not predicted in fluid mechanics or solid
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mechanics. Although in the past they have been treated in one field or another, in recent
decades a whole new theoretical field has been developed to analyze phenomena that were
known, but not well described in the literature. In Silos Movement, several situations can occur,
such as in the flow of grains in an hourglass that, unlike liquids, the pressure on the walls is
not proportional to the height. For this reason, when flowing, the grains can form tension
arcs, blocking the flow. This flow of grains in silos is a topic of interest to several sectors of
the economy. From grain silos in the agroindustry, through the transport of ores in mining to
the flow of coal to the steel industry, with this | realized the importance of this topic. The flow
characteristics of the grains depend on several factors, such as the shape and composition
of the particle, to its mechanical properties. Adding this range of variations and the fact that
the granular system is not continuous, its description through computer simulation is more
suitable for observing flow behavior. Given this importance, several commercial platforms for
monitoring and predicting flows have been developed in recent years, with high-cost licenses.
However, there are open source solutions, which are based on the discrete element method,
capable of performing large-scale simulations. With this, the present study presents an open
code, adapted and tested in Python, using the discrete element method - DEM, with emphasis
on the typical application in mining and steel. This code gives the opportunity to, in addition to
understanding the routines, adapt them to the scenario in which it will be used.
KEYWORDS: Granular systems, flow, simulation, python.

11 INTRODUGAO

O inicio das discussbes sobre a dindmica de sistemas particulados foi o trabalho
pioneiro sobre pilha de areia [1]. Partindo dos resultados encontrados, criou-se toda uma
teoria sobre o comportamento e interacdo entre graos em escoamento, mobilizando boa
parte da Fisica Estatistica da época [2]. Com isso, diversos autores correlacionaram a
din&mica de particulas a suas situagdes. Temos como exemplo o estudo sobre otimizacéo
energética em escoamento de gréos e minérios, demonstrando a importancia do estudo da
dindmica de sistemas granulares [1-5].

Os materiais granulares sao aglomerados de particulas sélidas, no qual a interagao
entre as particulas ocorrem por forgcas de contato [2]. Apesar de que em muitos casos
esses gréos serem diminutos, sdo muito grandes para serem tratados como flutuagdes
termodinamicas, entdo essas interagdes sdo consideraveis [6,7]. Além disso, os sistemas
granulares sdo sistemas muito longe do equilibrio termodinamico, sendo necessarios
métodos de simulagdo computacional para entender sua dinamica [8].

Como exemplos comuns de materiais granulares tem-se a areia, sementes, brita,
cimento e minérios. Esses materiais estao presentes em diversas areas industriais como,
por exemplo, agroindustria, produtos farmacéuticos, da geologia, mineragéo e siderurgia.
Por isso, seu comportamento é estudado por varios grupos de pesquisa em todo o mundo
todo, tanto para a pesquisa basica, quanto para as ciéncias aplicadas e as engenharias.

O Brasil € o segundo maior exportador de minério de ferro do mundo, responsavel
por valores da ordem de R$22 bilhdes em 2019 [9]. Além disso, também é o maior produtor
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de soja do mundo e 8% maior produtor de ago do mundo, estando em oitavo lugar no ranking
de produtores [10]. Assim, armazenamento e fluxo de graos (aqui incluidos gréos de soja,
de carvao ou pelotas de minério de ferro) tem importancia estratégica para o pais, pois a
otimizag@o dos parametros pode reduzir muito o custo de producéo e transportes desses
itens.

Os estudos sdo normalmente feitos em modelos fisicos ou por meio de simulagdes,
ou a combinagcédo das duas abordagens, no qual normalmente os modelos fisicos séo
usados para “calibrar” os modelos computacionais [10].

Para obter informagdes uteis para processos industriais, foi utilizando o método de
elementos discretos (DEM), pois esses métodos permitem abordagens mais realistas e
ajustes de parametros mais proximos da realidade [1,2].

Diante da importancia do monitoramento e simulacao de escoamento de particulas,
diversas plataformas de simulacdo estdo disponiveis no mercado, porém seu custo, em
geral, é muito alto. Assim, os trabalhos de pesquisa tém usado licengas com restricbes
de tamanho, disponiveis para estudantes ou restritas ao uso académico, limitando as
simulacdes, pois para sistemas mais realistas s@o necessarios milhdes ou bilhdes de
particulas [1,2,11].

Com isso, o presente estudo desenvolveu uma rotina para simulagéo para o fluxo
de grédos em silos, com a possibilidade de simular sistemas de grande porte utilizando
o software YADE, que apresenta uma linguagem similar ao Python. A vantagem é que
os codigos estao disponiveis e podem ser estudados, possibilitando sua adaptagéo,
contribuindo para seu desenvolvimento.

21 MATERIAIS E METODOS

No presente estudo, foi utilizado como plataforma o YADE (c6digo aberto). As rotinas
para customizagdo da plataforma sdo desenvolvidas em Python. Quando se trabalha com
o0 YADE a importancia do contato com o Python é ainda maior, pois ele foi desenvolvido
utilizando a sintaxe padrdo do Python para escrita de programas.

Outro ponto importante para o desenvolvimento do trabalho foi a utilizacdo do
sistema operacional Linux, em questdo o Xubuntu versao 18.04 (bionic), pois a plataforma
de simulacdo YADE necessita desse sistema operacional.

O codigo teve como abordagem a simulagdo visivel (representagéo visual) dos
materiais simulados, além de amostragem das energias envolvidas no processo. O codigo
foi descrito no topico seguinte.

31 DISCUSSAO

Diversas classes de métodos computacionais podem ser referidas para simular
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qualquer processo. A escolha desse método tem mais a ver com a natureza do problema.
Por exemplo, for estudar o fluxo de calor em materiais continuos, ou mesmo a propagacao
de tensbes mecanicas, usa-se um método para solugéo de equacdes diferenciais, como o
Método dos Elementos Finitos (FEM), por exemplo [1-3,12].

No presente estudo, foi simulado a queda de graos genéricos (a definir pelo operador)
em silos. Para isso, foi utilizada a classe de plataformas que utiliza o Método de Elementos
Discretos (DEM) para a solugéo dos problemas [1-4,13]. Muito similar & abordagem usada
na Dindmica Molecular, esse método define as equag¢des de movimento para um sistema
formado por particulas. A cada uma delas € associada uma posi¢éo e velocidades, bem
como as forgas que nela atuam [14,15].

Contudo, a escolha de utilizar uma plataforma DEM, se deve ao fato de que o FEM
utiliza métodos finitos com aproximacdes de resultados tendendo a continuidade, e isso
para um sistema consideravelmente grande pode tornar a simulagéo inviavel, ja as DEM,
apesar de uma maior perda de informacdes, devido ao truncamento, apresenta bons
resultados em tempo de execugéo extremamente mais viaveis [1,2,15,16].

Como consideragdes, define-se que a maior parte das interag¢des € de curto alcance
e sO se produzem pelo contato entre as particulas. No presente caso, tém-se somente as
forgas elasticas produzidas pela compresséo e forgas de atrito entre as particulas. Particulas
que ndo se tocam nao interagem entre si. Com isso, as interagdes entre os grédos séao
dissipativas devido ao atrito estatico e a inelasticidade das colisdes [17]. Outro fato a ser
considerado é o fato da temperatura néo ter influéncia, logo argumentos termodinamicos
nao sdo considerados [17,18].

Nas Figuras 1-3 é apresentado o cédigo da simulagdo em escala visivel utilizando
o software YADE, para a visualizagdo da formacgéo de pilha de graos com possibilidade de
variagéo de parametros.
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Figura 1: Codigo para simulagcao de escoamento de grao em silo — YADE (1).

Figura 2: Codigo para simulagdo de escoamento de grdo em silo — YADE (2).
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Figura 3: Codigo para simulacéo de escoamento de grao em silo — YADE (3).

Apo6s a execugdo do codigo no YADE, se tem a geragéo de trés janelas. A primeiro
é referente a interface de interacdo do préprio YADE, onde tem-se a possibilidade de
acessar comandos da execuc¢do, tais como comecar, pausar, retroceder, visualizar, mudar
0 ponto de vista, entre outros mais avangados, representado pela Figura 4. A segunda
janela visualizada é a do grafico onde serédo apresentadas as energias internas do sistema,
apresentado na Figura 5. A Gltima é a janela da visualizagédo do proprio sistema de graos,
Figura 6, apresentando o comportamento visual dos grédos escoando no silo.
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Figura 4: Janela de comandos do YADE.
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Figura 5: Gréafico de energias internas do sistema.
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Figura 6: Representacéo visual dos gréaos escoando no silo (momento inicial).

Percebe-se que a geometria escolhida para o silo em questédo foi a de um corpo
com base cdnica, contendo um engargantamento por onde os gréos gerados irdo escoar
naturalmente devido a agao da gravidade, além das interagGes entre os proprios graos em
si e com as paredes do silo.

Apoés a saida, tem-se paredes da parte inferior do cone, criando um limite, pois caso
algum destes graos escape, eles cairdo infinitamente, gerando resultados indesejados
(dica para evitar outliers).

ApOs iniciada a simulagdo, pode-se ver a primeira acdo de queda dos gréos na
Figura 7.
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Figura 7: Inicio do movimento de queda dos grédos em colisdo com paredes do silo.

Conforme o tempo da simulag@o passa, o movimento dos gréos continua, até que
seja formada uma pilha sobre o plano e todos os gréos cairem, conforme a Figura 8.
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Figura 8: pilha formada apés o escoamento dos gréos pelo orificio do silo.

Neste ponto da execucéo da simulagao, finaliza-se a etapa de coleta dos dados,
resultando no grafico com a amostragem das energias finalizadas, plotado conforme a
Figura 9.
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Figura 9: Grafico com demonstragdo das energias ap6s a execugdo da simulagédo.
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Para analisar, a lista das energias contidas no sistema, representado no grafico da

Figura 9, séo:
+ Potencial gravitacional (verde);
+  Cinética (vermelho);
+  Amortecimento ndo viscoso (roxo);
+  Potencial elastica (marrom);
» Dissipacao plastica (rosa);

+  Energia ndo balanceada (azul).

A energia potencial gravitacional é a energia inicial do sistema, estando armazenada

nas particulas no momento inicial da simulagéo [18]. Apés iniciar a simulagéo, essa energia

foi gradativamente convertida em energia cinética [1-3,19]. Nesse momento observa-se

uma elevagao da energia cinética e uma suavizagdo no decremento da energia potencial

gravitacional, como observado no grafico da Figura 9. Isso pode ser explicado pela

desaceleragéo devido ao contato das particulas com a parede do silo [2,20].

Por causa desse contato das particulas e a parede do silo, observa-se um incremento

abrupto das energias dissipativas, pois tais colisbes geram dois problemas: a dissipagéo de

energia plastica e a energia de dissipa¢ao por amortecimento.
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A dissipacdo de energia plastica € proveniente dos choques com deformacdes
plasticas, representando pequena parcela dos problemas, como observado na Figura 9,
pois os graos apresentam alta resisténcia (parametro configurado) [6,21]. Ja a dissipagéo
de energia por amortecimento, que representa sem dividas a maior parcela de energia ao
final da simulacao, é proveniente da dissipacéo de energia ligada ao choque entre os gréos
(perda de calor, absorcao de energia pela estrutura), demonstrando a importancia desse
parametro para as simulacdes, considerando aplicacoes reais [9,12,18].

Nota-se também que ao longo do processo a energia potencial elastica permanece
constante, pois a configuracéo dos gréos faz com que os mesmos nao deformam a ponto
de conseguir devolver qualquer energia para o sistema.

Agora o ponto chave dessa simulacédo & compreender do que se trata a energia
nédo balanceada, e o porqué ela é utilizada como critério de parada da simulagédo, como
observado no codigo. A energia ndo balanceada, na realidade é uma compensacédo de
energias de um sistema feito por simulagéo [3,8]. Isso é devido a conservagao da energia
total em um sistema fechado, no qual a energia apenas é alterada, mas sempre conservada.
Mas no mundo computacional tem-se algo importante a ser levado em consideragao, o
truncamento [8,13,21].

O truncamento nada mais € do que a incapacidade de um computador carregar
todas as informagdes de um sistema real [3,4]. Longe disso, o computador na realidade
tende a ter seu limite de casas decimais bem curto, quando comparado com um sistema
real. Logo, erros de arredondamento quanto a posigcao real das particulas, bordas para
sua colisdo, velocidades aproximadas, entre outras variaveis, fazem com que o somatorio
das energias internas do sistema n&o se mantenham constantes e oscilem [21]. Por isso a
necessidade da energia ndo balanceada.

Ainda sobre a Figura 9, percebe-se na curva da energia ndo balanceada (azul) uma
oscilagdo maior no instante inicial da simulacéo. Isso pode ser explicado pela geracdo das
particulas em si e a sua anexagéo na simulagdo, contudo, vai decrescendo ao longo do
tempo, tendendo a zero num instante final [1,5,6]. Quando essa energia alcanga um valor
suficientemente pequeno (depende da precisdo da simulag&o), indica que essa simulacao
alcancou seu propoésito, ou seja, os parametros estdo proximos aos reais. Com isso,
justificasse esse parametro ser o critério de parada da simulagéo.

Por fim, a Ultima analise a ser realizada é a do retorno dos resultados finais. Ap6s a
execucédo do problema, teremos trés valores a serem analisados: Altura final da pilha, raio
médio da pilha e angulo de repouso da pilha. Isso é gerado apés a execugéo do codigo,
apresentado na Figura 10.
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Figura 10: valores dos parametros finais da pilha de gréos apés a execucéo da simulagdo.

Com base nesses parametros, os operadores poderéo tomar decisbes em relagédo a
alteracéo de algum parametro do processo.

41 CONCLUSOES

A implementagéo do cédigo realizada software YADE foi feita com sucesso. Isso
vale ser ressaltado, pois esse software utiliza a linguagem do Python e € de livre acesso.

O codigo copilado tem-se a possibilidade de variar o fluxo de grdos e em diferentes
geometrias, visualizando os resultados dessas variagbes de parametros e também sua
simulacéo gréfica. Além disso, o codigo possibilita a visualizagdo das energias envolvidas

no sistema, podendo assim realizar uma avaliagao criteriosa do processo.
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