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Abstract

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 to its
unfavorable scale factor. This work proposes a new
approach using the Generalized Simulated Annealing
global optimization method, minimizing the normalized
guadratic area between the experimental and calculated
curves of the axial stress-strain and volumetric-axial strains
curves simultaneously. Comparison is done using triaxial
tests for synthetic data whose results demonstrate the
usefulness and applicability of the proposed approach.

Introducéo

A simulagcdo esta presente em praticamente todos os
campos do desenvolvimento humano e pode ser de
elaborada de diversas maneiras. Para a simulacdo de
mecanica de rochas ou materiais solidos, existem algumas
técnicas que séo bastante empregadas para a avaliagdo
de relagBes de tensdo-deformacéo.

Para a simulagdo mecanica de rochas ou materiais sélidos
existem algumas técnicas que sdo bastante empregadas
para a avaliagédo de relagbes de tensdo-deformacéo e/ou
suas relagcdes com o a propagacdo de ondas mecanicas.
Entre elas estdo o Método de Elementos Finitos (Finite
Element Method - FEM), além de diversas técnicas sem
uso de malhas (meshless ou mesh free) que tratam o
material como um corpo continuo. Contudo estas
aproximagfes continuas ndo conseguem reproduzir, de
maneira simples, a ocorréncia de fraturas que envolvem
altas quantidades de descontinuidades. O Método de
Elementos Discretos (Discrete Element Method - DEM)
pode ser uma alternativa para estudos deste tipo de
fenbmeno, primariamente por levar naturalmente em conta
as descontinuidades.

O Método dos Elementos Discretos é capaz de simular o
comportamento macroscopico de um material via solugédo

das equagfes do movimento de seus constituintes. Trata-
se de um método bastante versatil, que pode ser utilizado
nos mais variados campos da Ciéncia e Engenharia como,
por exemplo, em modelagens de ancoragem em solos,
ensaios mecanicos e avaliacdo do comportamento de
rocha dura, simulagéo de breakouts em pocos, estudos de
fluxo de fluidos em meios porosos e propagacgao de ondas
mecanicas e de calor.

O DEM consiste em solucionar as equag¢des do movimento
para cada constituinte, avaliando o comportamento de
todo o material. As forcas entre os elementos sdo dadas
por um modelo de contato e sdo estes modelos que
descrevem a coesdo do material.

Diferentemente dos métodos continuos, no DEM é
necessario incluir os parametros que descrevem a
interacdo em microescala, os chamados microparametros,
entre os seus elementos. Cada um deles manifesta uma
macro-resposta distinta e, de maneira geral, ndo é
possivel se expressar, por uma Unica equagéo, a relacao
direta entre 0s microparametros a sua resposta
macroscoépica que se aplique a todos os casos, geometrias
e modelos de contato. Desta maneira um procedimento
inicial inconveniente, porém de grande importancia deve
ser efetuado: a calibracéo.

A calibragdo é um processo lento e computacionalmente
dispendioso cuja técnica mais comumente utilizada é a
conhecida como Tentativa e Erro (CHAREYRE et al,
2002), (LEE et al, 2016), (SCHOLTES & DONZE, 2013). A
fim de reduzir o tempo gasto nesta etapa, se faz
necessaria algum tipo de automatizagdo. Uma forma de se
realizar esta automatizacéo é usando algum método de
otimizagdo, ou seja, de minimizacdo de uma funcdo
objetivo.

Teoria

Método de Elementos Discretos

O Método de Elementos Discretos foi proposto
originalmente por Cundall e Strack (1979) e consiste em
representar o material como sendo composto de pequenas
unidades interagentes que sdo chamadas de elementos
discretos.

De uma maneira geral o DEM envolve cinco etapas:

1. Inicia-se um ciclo com a determinacdo do passo
de tempo para aplicacédo das Leis do Movimento.
Este passo de tempo pode ser dinamico, obtido a
partir do calculo de propagacdo de onda
compressional; ou estatico, um valor fixo em toda
a simulagéo;

2. Aplicacdo das Leis do Movimento, que, neste
caso, é a segunda Lei de Newton, em cada um
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dos elementos do modelo. Este passo € realizado
tanto para a translag&o quanto para a rotacao;

3. Acréscimo do passo de tempo;

4. Deteccéo dos contatos, sendo, normalmente, um
dos passos mais custosos computacionalmente;

5. Uma vez determinadas as novas posi¢coes,
calculam-se as novas forcas sobre cada
elemento.

Este ciclo se repete até que um critério de parada seja
atingido. A Figura 1 representa um ciclo de calculos béasico
em DEM.

Inicio do Ciclo

Leis de Forga-
Deslocamento

Determinacdo do
passo de tempo (dt)

Deteccdo dos
contatos

Leis do Movimento

t=t,+dt

Figura 1: O esquema geral de calculo em DEM.

A forca entre os elementos é decomposta em duas
direcBes: normal e cisalhante. Na direcdo normal a forga é
dada pela equacgéo

onde kn é a rigidez normal e un é 0 deslocamento normal

entre dois elementos interagentes. O kn ainda pode ser
escrito como

k. = 172

n — m

onde o termo Em é chamado de modulo elastico. Sob
tracdo a ruptura acontece quando a forga atinge o valor
méaximo dado por

Fnmax = —tAcontator ()

onde t é chamado de resisténcia a tracdo e A é area de
contato. A partir do momento que ha a ruptura, a forca
normal é zerada.

A Figura 2 mostra as for¢as normais entre dois elementos.

Feontate

Figura 2: Representacao das for¢as normais.

A forca cisalhante total, que pode ser vista na Figura 3, é
calculada de maneira incremental, atualizando a sua
orientacdo e intensidade por um incremento da forca
cisalhante, ou seja,

P.'S’ = {F:S‘}anterior + kSAuS, ........... (4)

com ks sendo a rigidez cisalhante e Aus & deslocamento
tangencial incremental relativo.

Figura 3: Representacao das forgas cisalhantes.

Para modelar o comportamento nédo linear da relacéo entre
tensdo-deformacado, utilizou-se um modelo de Mohr-
Coulomb modificado. A for¢a de cisalhamento maxima €&
dependente da forca normal (Fn), coeséo (c), angulo de
atrito local (gv). A forca de cisalhamento méxima é
calculada de acordo com a equagéo

Fsmax = E, tan@y, + cAcontato--nonr 5)

ApGs a ruptura, os contatos s@o considerados puramente
friccionais.

Generalized Simulated Annealing

O Generalized Simulated Annealing (TSALLIS &
STARIOLO, 1996) tem atraido uma relativa atencéo por
ser adequado em tratar problemas de minimizagdo quando
estdo envolvidas muitas variaveis e o minimo global esta
compreendido em um conjunto com varios outros minimos
de menor profundidade. As principais caracteristicas que
contribuem para este fato séo: ser derivative free, a sua
relativa facilidade de incorporacdo em codigos que
necessitem de uma otimizacéo; e pela capacidade de ser
empregado com basicamente nenhuma informacéao sobre
a natureza especifica do problema.

De uma maneira abrangente, pode ser sumarizado da
seguinte maneira:

1. Partindo de um ponto, um novo ponto sera dado
a partir da adicdo de um incremento aleat6rio ox.
Com este novo ponto, calcula-se a funcéo
objetivo e se efetua a comparagao com o valor no
ponto anterior;
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2. Uma vez que esta diferenca seja negativa, o
movimento é aceito retornando-se ao processo.
Se a diferencga for positiva, 0 movimento pode ou
ndo ser aceito, conforme um certo critério de
aceitacéo;

3. Ap6s uma quantidade determinada de vezes que
este processo € repetido, reduz-se a
temperatura.

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 a sua aleatoriedade. O fluxograma de todo este
processo pode ser visto na Figura 4.

Varidveis Iniciais
Temperatura Inicial
Cileulo da Fungao

Objetiva

Novas varidveis geradas aleatoriamente
> conforme distribuicao g(dX)
K=X+dX

Célculo da Funcao
Cbjetivo

Wovimento de Subida

Finovo) < Flantigo)?

l Movimento de Descida

Sim " 5
) Critério de Aceitagdo
-
Movimento é Aceito Plx -5 a1

l [

Movimento &

(7“0 Ciclo de Resf to? €
A 7
iclo de Resfriamento Rejeilado

l sim

Mao Sim

Temperaturaé | -
Reduzida Convergéncia

Pare

Figura 4: Fluxograma do GSA. A série de célculos
efetuados com uma mesma temperatura é chamada de
cadeia de Markov.

A equacdo que rege a distribuicdo de probabilidade para o
sorteio das novas variaveis tem o aspecto de uma
distribuicdo de Cauchy-Lorentz distorcida. E determinada
principalmente pelo pardmetro gqv e sua expressdo
analitica é dada por

D 1 D-1
/> 1"(qV_1+—2

1 1
F<qv—1_5)

9ay(8%) = (an_l)

D
[, 0] =

5x)2
1+(qV_1)¢2

%4 “3—q
[rg, @] 3~
onde D é o nimero de variaveis utilizadas na busca, qv é

um parametro que controla a abertura da fungdo e T é a
temperatura.

A medida que o algoritmo evolui, reduz-se a temperatura
conforme a fun¢éo definida por

qv—-1_1
v _ 2
Ty, (©) =T, @iy )

onde To é a temperatura inicial e qv define o quéo rapido
serd esta reducdo da temperatura com o tempo, de
maneira a garantir a convergéncia.

Para haver a possibilidade de fuga de minimos locais,
deve-se haver passos em que a fungdo objetivo aumente
em relagcdo ao valor anterior. Para isto € preciso que a
probabilidade de aceitagcdo que seja dada pela expresséo

1 . ose Af <0
— L seAfz0 TV (8)

a1
(o 1y.Af

1+(ga—1) 2
Tia

onde ga € um parametro que regera o tipo de probabilidade
de aceitacao utilizada.

O critério de aceitagdo funciona da seguinte forma: sorteia-
se um valor entre 0 e 1 com distribuicdo uniforme e
compara-se com o valor calculado pela Equacgéo 8. Caso
o valor sorteado seja menor que Pga, 0 passo de subida é
aceito, caso contrario, descarta-se.

Funcéo Objetivo

Todos os trabalhos encontrados na literatura que
envolvem calibragdo e DEM realizam-se varias simulacdes
dos experimentos para encontrar 0S macroparametros
desejados. Por exemplo, simulam-se ensaios de
compresséao e tracdo com objetivo de se obter os valores
macroscoépicos do médulo de Young, razdo de Poisson,
resisténcia a tragdo etc. Contudo esta técnica tem alguns
inconvenientes, como exemplo, a necessidade de se
otimizar uma funcdo multi-objetivo e principalmente por
néo levar em consideragéo evolugédo temporal do ensaio.
Pensando-se neste problema e inspirado nas questdes de
espalhamento dindmico em difragdo de elétrons, utilizou-
se como fungéo objetivo o fator de confiabilidade (reliability
factor) R2 de LEED (VAN HOVE, WEINBERG, & CHAN,
1986) definido por

R, = Ay [[I.(x) — cl.(x)]?dx........... 9)

com Az sendo uma constante de normalizacédo, de maneira
gue todas as curvas apresentem 0 mesmo peso no
cObmputo geral. As fungdes le(x) e lc(x) representam as
intensidades das curvas experimentais e calculadas,
respectivamente e ¢ = 1.

A representacdo geométrica do funcional dado pela
Equacdo 9 se da por meio dos graficos da Figura 5. O
objetivo se torna minimizar a area quadratica normalizada
entre as curvas experimentais e calculadas de todos os
ensaios simulados de maneira que sejam as mais
proximas possiveis.
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Figura 5: Exemplo da representacdo geométrica do
funcional Rz como a area quadratica normalizada entre as
curvas experimental (em azul) e calculada (em ).

o 0z ww

Resultados

Para a construgdo da amostra foram seguidas as
sugestbes da International Society of Rock Mechanics
(DISCUSSION, 1999) e da American Society for Testing
and Materials (ASTM International, 2014). A amostra tem
a forma de um paralelepipedo reto com base quadrada de
lado 44,3 mm e altura 88,6 mm. E composta de esferas
com raios com valores aletoriamente uniforme entre 0,056
mm e 1,064 mm de forma que a razdo dmax/dmin Seja
aproximadamente 2 e sdo representativos de um arenito
turbiditico de um campo de petroleo. Com estas
dimensdes e geometria 0 nimero de esferas geradas foi
de 38.392 e suas diferentes faces podem ser vistos em na
Figura 6.

Figura 6: Amostra utilizada nos ensaios triaxiais. O centro
e raio das esferas foram geradas aleatoriamente.

Foram realizados ensaios triaxiais com trés tensdes
confinantes distintas, considerando em todos 0s casos o2
= 03 1 MPa, 5 MPa e 10 MPa e a velocidade de
carregamento de 0,125 m/s. Com rela¢@o ao GSA, seus
parédmetros foram: qv = 2,2; ga = -5,0 e To = 10.

Como critério de convergéncia tomou-se Rz < 0,0002, pois
isto apresenta um erro no microparametro Em, em média
da ordem de 0,7 %.

Para os casos em que nao fosse atingida a convergéncia,
foi necessaria a limitagdo do maximo de pontos
calculados. A temperatura final teve que ser em torno de
0,04 para que os sorteios fossem préximos o suficiente do
minimo global e que as variagBes na fungdo objetivo
fossem menores que 0,0002.

Andlise de sensibilidade

Inicialmente, foi realizada a andlise da sensibilidade da
funcdo R2 em relagdo aos cinco microparametros que
compde o modelo de contato Em, @b, t, ¢ € ks/kn, € 0S
resultados podem ser vistos nas Figuras 7 e 8.

Microparametro
Coesao

00012+
oo
0008
& 0.0006
0.0004 , - T
[ Tt
0 ! Lo 0 50 5
c(mpa)
Microparametro
Razao de Poisson

0.0012+
0.001
0.0002 e . 12
o 0.0006
0.0004
0.0002
R
u‘a‘ ' 0.3 o ‘Ojﬁ 0‘5‘ “Jjb‘ ' 07 a I():FS ' Il)9 ' ; a 1.1
ks / kn
Figura 7: Andlise de sensibilidade dos microparametros
menos relevantes para a funcdo objetivo: ¢ e ks/kn. A

escala do eixo R2 varia de -0,0001 a 0,0012.

Micropardmetro
Médulo de Young
[

01 S

a 20 40 60 a0 100 120 120
Ep (GPa)
Microparametro
Angulo de Atrito

o 10 20 30 40 50 60
@)
Micropardmetro
Resisténcia a Tragiio

-0 [ R Lo Co o [

o 2 4 a B 10 12 14
ey

Figura 8: Analise de sensibilidade dos microparametros

mais relevantes para a fungéo objetivo: Em, @b, t. A escala

do eixo Rz variade -0,1 a 0,7.

A partir desta analise foi possivel destacar que, dentro da
faixa de valores permitida, as variaveis Em, @b, t se
destacaram em relacdo c e ks/kn por possuirem uma
influéncia significativamente maior na funcao objetivo. Por
este motivo estas duas Ultimas variaveis ndo foram
incluidas na busca.

Foi possivel realizar trés otimizagbes via GSA com a
convergéncia sendo atingida em média apdés 68 + 47
simulagdes. Os microparametros encontrados podem ser
vistos na Tabela 1.
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Tabela 1: Microparametros otimizados via GSA.

Otimizagdes
1 2 3 Média for/z )
o0 (%) 16,40 18,68 17,05 17+1 55
t (MPa) 7,16 2,21 6,20 5+3 11,1
En (GPa) 50,20 49,74 49,59 498+03 04
Ry - 10°° 11,03 2,28 3,77 5+4

Para o microparametro mais sensivel, Em, foi obtido um
erro de 0,4 %. Ja& os microparametros t e ¢p foram
encontrados erros de 11,1 % e 5,5 %, respectivamente.
Estes valores indicam que os microparametros puderam
ser satisfatoriamente determinados com o GSA, o
reduzindo consideravelmente o esfor¢o despendido do
modelador.

A resposta macroscopica, que envolve o calculo do
modulo de Young (E), razdo de Poisson (v), angulo de
atrito interno (@) e resisténcia a compresséo simples (Co),
pode ser vista na Tabela 2 e uma das curvas de tensao-
deformacé&o original e otimizada pode ser vista na Figura
9.

Em todos os macropardmetros calculados os erros
relativos obtidos foram menores que 10 %. Este € outro
indicativo do quanto a otimizacdo via GSA é uma técnica
eficiente e precisa.

Tabela 2: Resposta macroscopica do material simulado
apos a otimizagéo.

1 2 3 Média Erro
(G'E,a) 24105 | 250401 | 241+04 | 24404 12%
v 0,26 +0,02 06?32: O(f(?; 0,25 +0,02 <10°%
®(©) | 6329005 5%%%? 5%%%01* 5452 +0,03 85%
(N(ijﬂa) 021 0+233 02401 0135 <10 %
Differential Stress vs Axial Strain
n I —

o — 03 (MPa)

— exp
calc

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 10

£1 (%)

Figura 9: Comparagdo das curvas 04 * €1 experimental e
calculada ap0s a otimizacao para a tensao confinante de
5 MPa.

O GSA segue um caminho aleatério no hipervolume de
variaveis. Desta maneira, cada vez que é realizada uma

otimizacdo, o caminho percorrido é completamente
distinto. A evolug¢éo do valor minimo da funcéo objetivo
pode ser vista no grafico da Figura 10 e é observado que
a convergéncia ocorreu, na primeira otimizagdo, apés 20
reducBes do valor da fungéo objetivo, o que equivale a 122
tentativas, enquanto as otimizagbes  seguintes
encontraram a convergéncia apos cinco redugdes (em 44
tentativas) e sete redugdes (em 38 tentativas).

Otimizagdo GSA

Ensaio Triaxial

0.12

01 Otimizagdes
0.08 1
0.06 2

0.04

0.02

R, Min

-0.02
o] 5 10 15 20
Num. Aceitos

Figura 2: Evolugéo do valor minimo da fung&o objetivo nas
trés otimizacdes realizadas.

Conclusodes

Neste trabalho foi utilizado o Generalized Simulated
Annelealing com o intuito de calibrar os microparametros
baseado na comparacéo entre as curvas experimentais e
simuladas via DEM. Esta comparacéo foi realizada com o
uso do funcional Rz que leva em consideracdo a
intensidade destas curvas, minimizando a area quadratica
normalizada entre elas. Uma vez que a simulagdo dos
experimentos tem como objetivo reproduzir as suas
curvas, a Sua resposta  macroscOpica  sera
automaticamente reproduzida.

Foram simulados os ensaios triaxiais com trés tensdes
confinantes, considerando o2 = 03: 1 MPa, 5 MPa e 10
MPa. A partir dai foi realizada a avaliagdo das variaveis
que influenciam nas curvas de tensdo-deformacédo e
deformacdes volumétrica-axial.

Dentre as variaveis que caracterizam o modelo de contato
utilizado, somente trés delas apresentaram sensibilidade
significativa na faixa de valores que se foi permitida variar:
Em, te @eo.

Foram realizadas trés otimiza¢des independentes, que
convergiram para 0 mesmo ponto. Os erros relativos
encontrados nos microparametros foram de 11,1 % (t), 5,5
% (¢v) € 0,4 % (Em). Para os macroparamentros obtidos
apds a otimizacgéo, os erros foram de 8,5 % para o angulo
de atrito interno, 1,2 % para o modulo de Young e menos
de 10% % para a razdo de Poisson e resisténcia a
compressdo uniaxial.

Levando-se em conta o que foi exposto, é possivel concluir
gue a automatizacdo da calibracdo proposta neste
trabalho elimina a necessidade da interacdo humana em
cada passo, reduzindo a chance de subjetividade do
modelador.  Adicionalmente, devido as préprias
caracteristicas do GSA, este método pode ser aplicado
para diferentes modelos de contato e diferentes conjuntos
de simulacgdes, a principio sem restricdes, 0 que torna esta
aplicacéo bastante ampla e interessante.
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