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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



SUMARIO

(071 =11 1 1] N0 X5 [T 1

ANALISE COMPARATIVA DO DESEMPENHO TERMICO DE ALVENARIAS DE BLOCOS
CERAMICOS E DE CONCRETO POR MEIO DA TERMOGRAFIA INFRAVERMELHA
Rodrigo Manoel Rufino Le&do
Amanda Fernandes Pereira da Silva
Alisson Rodrigues de Oliveira Dias

&) https://doi.org/10.22533/at.ed.6582215081

(071 =11 1] N0 X5 20T 15

ANALISE DA DUREZA E MICROESTRUTURA DA SUPERLIGA INCONEL 718 SUBMETIDA
A SOLUBILIZACAO E ENVELHECIMENTO: COMPARAGAO PARA APLICACOES
NUCLEARES, AEROESPACIAIS E PETROLIFERAS

Sara Nunes Rios

Vitéria Ferreira de Oliveira Marques

Sérgio Renan Lopes Tind

Vinicius Carvalhaes

Thamise Sampaio Vasconcelos Vilela

Manoel lvany de Queiroz Junior

@) https://doi.org/10.22533/at.ed.6582215082

(071 =11 1 1] N0 X< J0UN 33

ROTINA DE SIMULACAO EM YADE (LIVRE ACESSO) PARA ESCOAMENTO DE GRAOS
EM SILOS DE GRANDE PORTE UTILIZANDO METODO DE ELEMENTOS DISCRETOS
(DEM)

Gabriel Carvalho Matoso

Alexandre Candido Soares

Yara Daniel Ribeiro

@) https:/doi.org/10.22533/at.ed.6582215083

CAPITULO Q.eeeeereereseeeeeeseeesesssasasasasasesesesnssessssssssasasasasasessssssesssasssssssasasasasasasnns a7

SIMULACAO VIA PYTHON DAS INTERACOES DE ATRAGCAO E REPULSAO DE
PARTICULAS PELO POGO DE POTENCIAL DE LENNARD-JONES COMO REQUISITO
PARA SIMULAGCAO DE ESCOAMENTO EM SILOS

Gabriel Carvalho Matoso

Alexandre Candido Soares

Yara Daniel Ribeiro

@) https://doi.org/10.22533/at.ed.6582215084
SOBRE A ORGANIZADORA.........cecuimrnresnensssssesesssssssssssssssssssssssssssssssssssassssssssssnsas 55
INDICE REMISSIVO.....oeceieerercesesscssssssssssssssssssssssssssssssssssssssassesssssssssasssssssassssases 56




CAPITULO 4

SIMULACAO VIA PYTHON DAS INTERAGOES DE
ATRACAO E REPULSAO DE PARTICULAS PELO
POCO DE POTENCIAL DE LENNARD-JONES COMO
REQUISITO PARA SIMULACAO DE ESCOAMENTO

Data de aceite: 11/08/2022
Data de submissao: 16/06/2022

Gabriel Carvalho Matoso

Universidade federal de Ouro Preto - DECAT
Ouro Preto — MG
http://lattes.cnpq.br/7071168201328013

Alexandre Candido Soares
Universidade federal de Ouro Preto -
REDEMAT

Ouro Preto — MG
http://lattes.cnpq.br/5768088781427355

Yara Daniel Ribeiro

Universidade federal de Ouro Preto -
REDEMAT

Ouro Preto — MG
http://lattes.cnpq.br/6619922564101297

RESUMO: A interacdo entre particulas em
sistemas granulares dita o comportamentos
que esses particulas apresentardo, desde
comportamentos comuns até fenémenos néo
previstos. A importdncia do estudo dessas
interacdes € critica para o Brasil, visto que € um
dos maiores exportadores de minério e graos,
que se comportam como sistemas particulares.
Com isso, o presente trabalho teve como objetivo
idealizar e testar uma rotina em Python, para
prever as energias de pog¢o de potencial de
Lennard-dJones, para sistemas particulados
genéricos, ou seja, com a possibilidade de
adaptar os dados para qualquer particula.
Com essas energias de atragdo e repulséo,
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EM SILOS

tem-se a possibilidade de calculos de energia
internas desses sistemas com maior precisao,
possibilitando a otimizacdo de processos. A
rotina executada e apresentada no estudo
foi eficiente para prever os valores reais para
diversas particulas. A rotina apresenta o poco de
potencial e a visualizacdo do comportamento das
particulas por meio de imagens.
PALAVRAS-CHAVE: Pogco de
particulas, python, silo flow.

potencial,

SIMULATION VIA PYTHON OF THE
INTERACTIONS OF ATTRACTION AND
REPULSION OF PARTICLES BY THE
LENNARD-JONES POTENTIAL WELL AS
A REQUIREMENT FOR SIMULATION OF
FLOW IN SILOS

ABSTRACT: The interaction between patrticles in
granular systems dictates the behavior that these
particles will present, from common behaviors
to unforeseen phenomena. The importance of
studying these interactions is critical for Brazil,
since it is one of the largest exporters of ore and
grains, which behave as particular systems. With
this, the present work aimed to idealize and test
a routine in Python, to predict the Lennard-Jones
potential well energies, for generic particulate
systems, that is, with the possibility of adapting
the data to any particle. With these energies of
attraction and repulsion, it is possible to calculate
the internal energy of these systems with greater
precision, enabling the optimization of processes.
The routine performed and presented in the study
was efficient to predict the real values for several
particles. The routine presents the potential
well and the visualization of the behavior of the
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particles through images.
KEYWORDS: potential well, particles, python, silo flow.

11 INTRODUGAO

Os materiais granulares sao aglomerados de particulas sélidas, em que a interacao
de uma particula com suas vizinhas ocorrem por meio de forgas de contato. Os sistemas
granulares sédo sistemas fora do equilibrio termodindmico, sendo assim, o tratamento de
dados deve ser realizado por métodos de simulagdo computacional [1-3]

Exemplos comuns de materiais granulares s&o areias, sementes, britas e
minérios. Esses materiais estdo presentes em diversas areas industriais, da agroindustria
aos produtos farmacéuticos, da geologia a mineracdo e siderurgia. Por esse motivo, o
comportamento das interag0es entre particulas € estudado por varios grupos de pesquisa
em todo o mundo, tanto para a pesquisa basica, quanto para as ciéncias aplicadas e as
engenharias.

Sistemas granulares apresentam comportamentos interessantes, cuja explicagao
ndo encontrava base seja na Mecanica de Fluidos ou na Mecéanica do Continuo [4]. Tem-
se como exemplos as vibracdes e cisalhamento que levam a movimentos convectivos e
segregacéo, variacées de tensdo que causam a formacdo de cadeias de tenséo, entre
outros [5].

Sabe-se que esses fendbmenos curiosos estao atrelados as intera¢des atdbmicas entre
as particulas [3,6,7]. Um grande nimero de estudos experimentais em sistemas granulares
foi realizado com base em analises das energias e distancias do poco de potencial de
Lennard-Jones, que dita que um par de moléculas esta sujeita a duas forgas distintas em
relacdo a suas distancias fisicas: uma forga atrativa a grande distancia (forgas de London
- forcas de van der Waals) e uma forga repulsiva em menores distancias (o resultado de
sobreposi¢ao de orbitais de elétrons, relacionados & forgas do principio de excluséo de Pauli)
[8,9]. Esses estudos previram por simulagbes fen6menos quantitativo de compactacéo,
misturas, segregacdo e padrdes formados devido a vibragbes [9,10]. Foram descobertos
também varios mecanismos (percolagédo, convecgao, inércia, etc.) para a segregacgdo de
graos dissimilares; diversos tipos de padrdes de ondas estacionarias (listras, hexagonos e
defeitos, ondas desordenadas, agrupamentos de excitacdes localizadas, etc.); cadeias de
tenséo altamente ndo homogéneas e localizadas em meios granulares quase estaticos [9-
11]. Em resumo, esses experimentos em meios granulares revelaram padrdes complexos
de escoamento similares aos observados em fluidos normais, mas, também, aglomeracéo,
congelamento, plasticidade e histerese, comuns em sistemas de suspensao concentradas.

Um trabalho interessante da compreensdo do comportamento de sistemas
granulares foi o de Silva (2010), que previu, por meio de simulacdo, os fendbmenos de
liquefagdo responsaveis pelos desastres recentes em barragens de minérios em Minas

Desenvolvimento e transferéncia de tecnologia nas engenharias de materiais e metallrgica Capitulo 4 “



Gerais [12].
Além disso, o Brasil é o segundo maior exportador de minério de ferro do mundo
e o primeiro em exportacdo de soja, com valores na ordem de R$50 bilhdes em 2019,
demonstrando ainda mais a importdncia de se compreender sistemas granulares, pois
com isso, tem-se a possibilidade de otimizacéo desses processos, diminuindo o custo e
aumentando o lucro final [1,2].
Com base nas informacdes citadas, o presente estudo formulou uma rotina em
Python para avaliar o po¢o de potencial de Lennard-Jones de uma particula genérica,
para poder ser adaptado para qualquer particula, com a finalidade de avaliar as forcas de
atracdo e repulsdo do sistema, contribuindo para entender o comportamento da energia

interna de sistemas particulares.

21 OBJETIVO

Formular uma rotina em Python, com a possibilidade de alterar os parametros
das particulas, para simular o poco de potencial de Lennard-Jones das particulas em um
sistema particulado.

31 METODOLOGIA

A simulagdo em escala atdmica foi realizada para que pudesse ser visto a interagcédo
entre atomos utilizando-se da linguagem em Python. Além do grafico com o pogo de
potencial, a interacdo entre os atomos pode ser visualizada em escala macroscopica
(imagem).

Os métodos utilizados foram: pygame, random, math, itertools, matplotlib, pyplot.
Todos de livre acesso e codigo aberto.

A rotina e variaveis das particulas foram apresentadas e discutidas no texto.

41 DISCUSSAO

A rotina implementada em Python para a visualizagéo do potencial de LJ, pode ser
observado nas Figuras 1 — 3.
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Figura 1: parcela do cédigo da primeira etapa (potencial LJ)

Figura 2: parcela do cédigo da primeira etapa (potencial LJ)
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Figura 3: parcela do cédigo da primeira etapa (potencial LJ).

Como pode-se observar, varios parametros relacionado as particulas em estudo
devem ser inseridos no cédigo.

Ap6s a execugdo desta rotina no Python 2, tem-se o aparecimento de uma janela
do método PyGame. Nessa janela, podem-se observar as moléculas interagindo entre si,
seguindo as regras do potencial de interagéo de LJ. Esse método de exibi¢cdo é de grande
importancia visto que se tem a possibilidade de variar os parametros base encontrados
no programa, alterando assim a visualizagdo de interagdes de atomos de diferentes
configuragdes, importante para as aplicacdes reais.

Com base nos parametros utilizados (vide c6digo), que sao catalogados (para testar
a eficiéncia do co6digo), obteve-se a seguinte janela de execugédo, conforme a Figura 4:
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Figura 4: Janela de visualizag@o gerada apés a execucao do cédigo da primeira etapa (potencial LJ)

Os pontos escuros na imagem representam as particulas, que se movimentam
livremente conforme o tempo varia. De maneira geral, quando uma particula se aproximam
suficientemente, ocorre a repulsdo muatua dos corpos, quando se afastam a uma distancia
também suficiente, tem a atracdo mutua. Esse processo de atracdo e repulsdo é regido
pela energia do posso de potencial de LJ, demonstrando a importancia da analise desse
poco de potencial.

Apoés a janela da visualizagdo das particulas, também foi gerado o grafico do poco

de potencial LJ para as particulas simuladas, apresentado na Figura 5.
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Figura 5: Potencial LJ

Como se pode observar no gréafico da Figura 5, tem-se o pogo de potencial que regi o
comportamento dessas particulas. Ao analisarmos, foi possivel determinar que na distancia
entre as particulas de 1,1 unidades (eixo x) é o ponto de equilibrio das forcas, sendo
que antes desse ponto (<1,1), tem-se as forcas de repulséo agindo, pois as particulas
encontram-se muito proximas. E acima do ponto de equilibrio (>1,1), se tem as forcas
de atracdo atuando, pois as moléculas estdo se afastando, mas ainda interagindo entre
si. Contudo, as particulas costumam se relacionar em distancias préximas ao ponto de
equilibrio, oscilando entre atracdo e repulséo, ou seja, as particulas se atraem e se repelem
em um ciclo incessante préximo ao poc¢o de potencial de LJ, por isso a importancia de se
realizar esse estudo para qualquer sistema particulado, pois com base nessa distancia de
equilibrio, consegue-se sistemas cada vez mais proximos a realidade. Vale ser ressaltado
que essa simulagdo se trata de uma simulacdo néo dissipativa, entdo a energia total do
sistema é conservada.

51 CONCLUSAO

O presente trabalho teve éxito em programar uma rotina para avaliagdo do poco de
potencial de Lennerd-Jones, pois os resultados simulados coincidiram com os resultados
empiricos.

Com isso, essa simulagdo se torna de suma importancia para prever os valores
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da energia interna de sistemas particulados, como em escoamentos em silos de grdos
ou minérios, favorecendo o entendimento de fendmenos desses processos, abrindo a

oportunidade para sua otimizagéo.
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