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FASE VISANDO APLICACOES EM GEIS POLIMERICOS

Thiago Barreto de Aguiar

Agosto/2018

Orientador: Fernando Pereira Duda

Programa: Engenharia Mecanica

Apresenta-se nesta dissertacao as modelagens tedrica e numérica que descrevam
o processo de fratura em corpos eldsticos, desde sua nucleacao até a propagacao e
ramificacao de trincas. A motivacao deste trabalho reside nas potencialidades de
aplicagoes que possuem os géis poliméricos, que assim como outros materiais com
conteudo fluido interno a sua rede soélida, quando sao postos a secar, podem vir a
fraturar devido as tensoes residuais do processo. A formulagao tedrica do problema
se apoia no arcabouco da termodinamica do continuo, gerando assim equagoes de
balanco e constitutivas termodinamicamente consistentes para corpos continuos sob
efeitos mecanicos, difusivos e microestruturais. Para a descricao da teoria de mu-
dancas microestruturais, utiliza-se como base os recentes modelos de campo de fase
para fratura, que representam um grande avango para a solucao numeérica destes
problemas. Finalizada a base tedrica, definem-se os problemas a serem superados
para atingir o objetivo do trabalho partindo da hipdtese que o processo de secagem
geraria tensoes residuais no corpo. O primeiro deles se baseia no problema padrao
do primeiro modo de fratura em que verifica-se numericamente a intensa regeneragao
do corpo em regioes afastadas da trinca. Sabendo que uma hipétese comum deste
processo é a irreversibilidade do dano, desenvolve-se uma formulagao propria que
reduza as taxas de regeneracao da simulacao. Ao avaliar a aplicabilidade desta
formulagao, define-se o problema final de fratura sob tensoes residuais em corpos re-
ais, que possuem heterogeneidade em sua composicao. Descreve-se numericamente
tal caracteristica, ao se considerar condigoes iniciais aleatérias de dano na variavel
adicional do problema microestrutural. Para resolver computacionalmente todos
os problemas definidos, desenvolve-se um cédigo numérico préprio baseado em um

pacote aberto de elementos finitos escrito em Python.
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This dissertation presents theoretical and numerical modeling that describes the
fracture process in elastic bodies, from their nucleation to the propagation and
branching of cracks. The motivation of this work lies in the potential of applications
that polymer gels have, which like other materials with fluid content internal to their
solid network, when they are put to dry, may suffer fracture due to residual stresses
of the process. The theoretical formulation of the problem rests on the framework
of the continuum thermodynamics, thus generating thermodynamically consistent
balance and constitutive equations for continuous bodies under mechanical, diffusive
and microstructural effects. For the description of the theory of microstructural
changes, the recent phase-field models for fracture, which represent a major advance
for the numerical solution of these problems, are used as a basis. After finishing the
theoretical basis, the problems to be overcome to reach the objective of the work
are defined, assuming that the drying process would generate residual stresses in
the body. The first one of them is based on the standard problem of fracture
mode 1, where the intense regeneration of the body in regions far from the crack
is verified numerically. To overcome this theoretical inconsistency, a formulation is
developed that takes into account the hypothesis of irreversibility of the damage
in the body. To evaluate the applicability of this formulation, the final fracture
problem is defined under residual stresses in real bodies, which have heterogeneity
in their composition. Numerically, such characteristic is described by considering
initial random conditions of damage in the additional variable of the microstructural
problem. To solve computationally all the problems defined, a personal numerical

code is developed based on an open package of finite elements written in Python.
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Capitulo 1

Introducao

Géis poliméricos sao caracterizados como elastomeros capazes de absorver, ex-
pelir e permear fluido internamente. Este elastomero é composto de uma rede tri-
dimensional de longas cadeias poliméricas em ligagdes cruzadas (Figura . Tal
caracteristica o torna capaz de grandes e reversiveis deformacgoes ao entrar em con-
tato com um solvente, sem romper suas cadeias poliméricas, mantendo assim suas
funcoes. Estes géis também sao capazes de reagir a diferentes estimulos, como al-
teracoes no pH, na temperatura, campo elétrico, tipo de solvente e luz.

Por causa destas caracteristicas e de sua biocompatibilidade com o corpo hu-
mano, os géis poliméricos estao sendo intensamente estudados e usados em diversas
tecnologias: transporte de medicamentos dentro do corpo (DUNCAN| 2003; LAN-
GER}[1998)), regeneracao e engenharia de tecidos celulares (LEE e MOONEY], 2001)),
atuadores, sensores e controladores de fluxos sensiveis a estimulos elétricos (HAR-
MON et al., 2003; BEEBE et al., |2000) entre outras aplicagoes cujos estudos estao
se convertendo em patentes e produtos comerciais (CALC) e KHUTORYANSKIY)
2015)).

O processo de absorcao de um fluido para dentro da rede, que causa aumento de
volume do gel, é comumente chamado de swelling ou intumescéncia (Figura. O
processo inverso, de expelir o fluido de dentro da rede para o meio externo devido a

diferenca de potencial, é comumente chamado de deswelling, drying ou secagem.

O Solvent molecules

® Crosslinks
—— Polymer chains

Figura 1.1: Ligagoes cruzadas de uma rede polimérica com fluido intersticial. Reti-
rado de HORKAY e MCKENNA! (2007)



Tempo

Figura 1.2: Intumescéncia de uma esfera de gel polimérico depositada em um reci-
piente com fluido. Adaptado de BERTRAND et al.|(2016)

1.1 Motivacao do trabalho

Apesar do fenomeno de absorcao de fluidos em géis ser amplamente estudado na
literatura, a expulsao deste conteido fluido, menos estudada, também cumpre um
papel crucial nas fungoes as quais o gel é e pode vir a ser aplicado. Por exemplo,
em uma de suas aplicacoes que é o transporte de medicamentos dentro do corpo, é
necessario que o material expulse o farmaco interno no ponto exato aonde o mesmo
foi projetado. Esse processo de expulsao pode ser feito de duas formas, controlando
o momento de fratura do material, conforme estudado por WANG et al| (2016)
ou ao atingir as caracteristicas do meio externo exatas que forcem a expulsao do
farmaco por difusao. No segundo caso, ¢é preciso garantir que ele nao frature antes do
momento desejado perdendo sua funcionalidade. Para ambos os casos, é importante
conseguir descrever o comportamento do material ante as tensoes as quais ele esta
sujeito, garantindo sua integridade e ao mesmo tempo possibilitando controlar o
nivel de fratura desejado.

O fenomeno de expelir o contetido fluido de um gel pode gerar trincas muito
semelhantes as que ocorrem devido a secagem em diversos materiais como nos solos
aridos. Estas possuem a forte caracteristica visual de multiplas trincas poligonais ao
longo de sua superficie. O estudo destes padroes geométricos em diferentes materiais
(Figura comeca a se intensificar e gerar diversas implicagoes. Cada material
sob secagem pode gerar diferentes formatos de trinca, através do mapeamento delas
é possivel, por exemplo, analisar a composicao do material (NAG et all [2009).
Desta forma, se torna possivel também realizar diagnodsticos médicos através da
andlise de uma gota de sangue trincando devido a secagem (BRUTIN et al., [2011)).
Em materiais compdésitos com particulas metdlicas, ja é possivel utilizar campos
elétricos (KHATUN et all [2013) e magnéticos (PAUCHARD et al), 2008) para
induzir formatos especificos de trincas. Também é possivel observar em situacoes do
cotidiano pequenas trincas devido a secagem, como em pinturas artisticas e mobilias

de madeira.



Figura 1.3: Trincas induzidas pela secagem em materiais diversos. Retirado de
\GOEHRING et al. (2015)

No caso do gel polimérico, durante o processo de secagem, o fluido intersticial é
expelido da rede, porém nao de forma uniforme. Por exemplo na Figurall.4] suponha
que uma placa deste material, totalmente preenchido por fluido, esteja secando
apoiada em uma superficie e em contato com o ar. A camada superior, ird expelir o
fluido primeiro, enquanto a camada inferior ird transporta-lo para a camada superior
para depois ser expelido. Com essa diferenca de tempo entre as camadas para
extrairem seus fluidos, havera um gradiente de retracao das redes poliméricas, uma
vez que a rede superior, que ja secou, tendera a retrair para ocupar o espaco vazio
deixado pelo fluido, enquanto a rede inferior reagira para ficar em uma configuragao
menos deformada pois ha ainda fluido dentro dela. Desta forma, a camada superior
estard sob tensoes de tragao que restrinjam seu nivel de retragao para compatibilizar
com a configuracdo da camada interna ainda inchada. (ver Figura . Quando

grandes o suficientes, estas tensoes trativas podem vir a nuclear e propagar trincas

no gel polimérico, conforme observado pelos experimentos de (CHUNG et al.| (2016))

em um gel posto a secar (Figura|1.5]).

:H: Rede polimérica
® Fluido intersticial

eejeceococecoc|oeoe LRPSE
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Superficie isolando e restringindo o gel

Figura 1.4: Vista lateral esqueméatica de uma placa de gel polimérico sob secagem
apoiada em uma superficie



Figura 1.5: Esfoliacao devido a secagem de uma semiesfera de gel polimérico. Adap-
tado de CHUNG et al| (2016)

Uma hipétese razoavel que sera adotada é que o processo de difusao ocorre mais
lentamente que o processo de fratura. Dessa forma, quando o corpo atingir tensoes
suficientemente grandes para a fratura, o processo de difusao é interrompido e o
corpo estara sob tensoes residuais evoluindo dano interno rumo a fratura. Por isso,
além da intencao de aplicar este estudo em géis poliméricos, este ajuda principal-
mente a entender, através da modelagem tedrica e numérica, o comportamento em

relacao a fraturas de corpos elasticos sob tensoes residuais.

1.2 Objetivo

O objetivo principal deste trabalho é estudar e propor a partir de dois mode-
los (DUDA et al. 2010; DA SILVA et al., [2013) uma forma de descrever e avaliar

numericamente a nucleacao e a propagacao de trincas ocasionadas pelas tensoes

residuais do processo secagem em géis poliméricos. O primeiro modelo descreve o
transporte de fluidos em géis poliméricos e o segundo descreve o fendbmeno micro-
estrutural de fratura utilizando uma abordagem tedrica e numérica de campo de
fase. Apds desenvolvidos, ambos os modelos serao utilizados como base para soluci-
onar analiticamente e numericamente os problemas desenvolvidos necessarios para
o trabalho em busca de resultados que ajudem na maior compreensao do fenémeno
estudado e por consequéncia abrindo maiores possibilidades de aplicacoes para géis
poliméricos e outros corpos que possuam algum carater elastico. Na busca de atingir

este objetivo algumas etapas precisaram ser realizadas:

1. Formular o problema de geragao de trincas no gel devido as tensoes residuais
do processo de secagem no gel avaliando como os parametros caracteristicos

do gel impactam no processo;

2. Com base no modelo de fratura fragil utilizado, desenvolver um cédigo
numérico e avalid-lo sob condicoes similares aos da literatura existente em que
verifica-se a evolucao do dano a partir de um entalhe no modo 1 de fratura em
um corpo elastico linear, sendo necessario desenvolver uma formulacao tedrica

e numeérica para a hipdtese de irreversibilidade da fratura;



3. Adaptar o c6digo desenvolvido no modo 1 de fratura para um problema elastico
linear similar ao do gel secando, em que tensoes residuais seriam a forca motriz
para a geracao de trincas. No caso desta dissertacao, aplicou-se aos proble-
mas de uma barra unidimensional bi-engastada sendo resfriada e um corpo

bidimensional sob as mesmas tensoes residuais;

1.3 Organizacao da dissertacao

Esta dissertacao é composta por seis capitulos seguidos dos apéndices necessarios
para a compreensao do trabalho desenvolvido. No Capitulo [1| foram expostos: uma
breve introdugao do tema, a motivacao e o objetivo do trabalho. O Capitulo
busca elucidar os estudos necessarios para se atingir o modelo de gel polimérico uti-
lizado nesta dissertagao. Junto a isso, o capitulo apresenta uma breve introducao
sobre o surgimento do modelo de campo de fase e seu estado da arte aplicado em
fratura fragil. No Capitulo |3| serao expostos os modelos continuos desenvolvidos
para permeagcao, deformagao e fratura fragil que formam a base tedrica necessaria
para a solucao do problema proposto pela dissertagao. No Capitulo 4| é formu-
lado o problema principal que se deseja resolver neste trabalho e todos os outros
problemas subsequentes necessarios para o cumprimento do mesmo. O Capitulo
explicita primeiramente o modelo numérico utilizado para resolver os problemas pro-
postos e em seguida os resultados com suas devidas argumentacoes. As conclusoes
e recomendacoes necessarias para a continuidade de trabalhos estarao expostas no
Capitulo [6] No apéndice é exposta a malha nao estruturada para o primeiro pro-
blema e o cédigo numérico agregado desenvolvido como partes necessarias para a

simulagao computacional.



Capitulo 2

Revisao Bibliografica

2.1 Permeacao em géis poliméricos

Para o desenvolvimento do modelo de permeacao de fluidos em géis poliméricos
utilizado neste trabalho, muitos estudos anteriores foram necessarios. Uma das bases
comeca a ser moldada por (GIBBS| (1879) que desenvolveu um tratamento termo-
dinamico para o equilibrio em sélidos elasticos capazes de absorver fluidos. Nele
é reconhecido que o gradiente de potencial quimico é a forca motora para difusao.
Sua abordagem é de extrema relevancia na ciéncia de materiais poliméricos em que
diversos desafios surgem em conexao com a capacidade da rede de absorver fluidos.
Do pioneirismo desta abordagem desenvolveu-se a teoria classica de intumescéncia
e permeacao em géis poliméricos (FLORY] (1953; TRELOAR, 1975).

A partir da teoria cldssica diversos modelos comegam a surgir e o primeiro con-
senso entre a maioria deles é que a hipdtese de incompressibilidade, dos compo-
nentes do gel, é uma importante restricao cinematica para sua caracterizacao. Esta
hipdtese é utilizada nos trabalhos de BERTRAND et al.| (2016); [ DUDA et al. (2010);
DURNING e MORMAN JR/ (1993); BARRIERE e LEIBLER (2003); HONG et al.
(2008); DO (2009); [CHESTER e ANAND| (2010). Outra hipétese comum entre os
autores é a de Frenkel-Flory-Rehner em que a densidade de energia livre do gel é
separada para cada um dos seus constituintes. Ambas estao descritas na secao|3.1.2]

Entre estes autores, DURNING e MORMAN JR! (1993) desprezam a inércia
e efeitos de memoria para descrever o estado de tensoes que surge devido a intu-
mescéncia no gel. Ao considerar o gel incompressivel, foi possivel acoplar o processo
mecanico e quimico. Para comparar o modelo com resultados experimentais foram
utilizadas geometrias esférica, cilindrica e de placa, livres de carregamento e imersas
em fluido. Os resultados do modelo se mostraram em geral consistentes, porém com
algumas discrepancias que o autor justifica ser devido a constante de difusividade,

utilizada na Lei de Fick para o conteido de fluido em equilibrio, nao contabilizar



nao-linearidades.

BARRIERE e LEIBLER (2003) desenvolveram seu modelo formulando um ba-
lanco de quantidade de movimento da rede polimérica e outro do fluido constituinte
do gel. Em seguida ele os acopla admitindo atrito entre a rede e o fluido desprezando
efeitos inerciais. O estado de tensao é obtido através da hipdtese de densidade de
energia livre de Frenkel-Flory-Rehner. Como verificagao de seu modelo, ele analisa
a intumescéncia para géis esféricos e a permeagao em membranas.

HONG et al. (2008)), DOI (2009) e CHESTER e ANAND| (2010) desenvolve-
ram modelos semelhantes de permeagao em géis para grandes deformagoes também
considerando-os incompressiveis. As equacoes de estado foram obtidas através da
versao mecanica da segunda lei da termodinamica, no formato de [FRIED e GUR-
TIN| (1994), escrita a partir das leis de balango da quantidade de movimento para
a rede e para o fluido. Considerou-se que a densidade de energia livre escrita na
segunda lei dependesse do gradiente de deformacao e da concentracao do fluido. O
fluxo de fluido relativo ao sélido foi modelado com um coeficiente difusivo linear
e com o gradiente do potencial quimico. Novamente a densidade de energia livre
é descrita pela hipdtese de Frenkel-Flory-Rehner. HONG et al.| (2008) analisou o
modelo para géis submetidos a ensaios de fluéncia uniaxial e indentagao, enquanto
DOI (2009) avaliou a cinética de instumescéncia nao-linear para deformagoes indu-
zidas pelo fluido, avaliando aplicacoes de filtragao e intumescéncia de membranas,
esferas e cilindros de géis poliméricos. (CHESTER e ANAND| (2010) analisam seu
modelo para duas situagoes: o equilibrio de intumescéncia livre de forcas mecanicas
aplicadas; e a cinética para processos difusivos unidimensionais em membranas sub-
metidas a difusao devido a diferenca de pressao comparando os resultados do modelo
desenvolvido com resultados experimentais.

O modelo desenvolvido por DUDA et al. (2010), utilizado como uma das prin-
cipais bases deste trabalho (ver segdes , , segue o formato da segunda lei
desenvolvido por FRIED e GURTIN| (1994) mas trata as leis de balanco de forma
diferente, deduzindo-as a partir de poténcias virtuais do processo, formato proposto
por PODIO-GUIDUGLI (2009). Seu modelo compartilha a visao de um tnico corpo
continuo constituido da mistura fluido e sélido com DURNING e MORMAN JR
(1993)); [HONG et al.| (2008), nas bases da mecanica do continuo. Ambos autores
supoem que o corpo esta totalmente imerso em um banho fluido. Esta suposicao
impoe limitacoes para a aplicacao de seus modelos pois restrigem os tipos de carre-
gamento aplicdveis enquanto o modelo de DUDA et al.| (2010)) é mais generalizado
e possui uma maior gama de aplicacoes de carregamento possiveis. A partir de seu
modelo é possivel chegar nos dos outros dois autores assumindo condigoes especificas.
Para ilustrar a aplicacao de seu modelo, o autor compara resultados teéricos aos re-
sultados experimentais de PAUL e EBRA-LIMA| (1970) para permeagao de tolueno



internamente ao gel.

Um dos trabalhos mais recentes de permeacao em géis poliméricos é o de BER-
TRAND et al.| (2016)). Nele, o autor faz duas anélises: uma verificando formatos
transientes enrugados de um gel esférico sob intumescéncia; e outra verificando a
possibilidade de fratura devido a secagem. Em ambas, ele varia diversos parametros
caracteristicos do gel e o potencial quimico do meio externo comparando-os com
resultados experimentais. O modelo tedrico utilizado foi de HONG et al.| (2008)
para grandes deformacoes, que como ja dito também envolve as duas hipdteses:

incompressibilidade e densidade de energia livre descrita por Frenkel-Flory-Rehner.

2.2 Modelo de campo de fase para fratura fragil

Para o estudo da nucleagao e propagacao da trinca no gel, o modelo de simulacao
de fratura utilizado serd o phase-field model ou modelo de campo de fase. Este
modelo vem crescendo como uma escolha para simular o fenomeno de formagao e
evolucao de diferentes padroes de interface em diversas areas. Uma das primeiras
e principais aplicacoes do modelo de campo de fase tem sido em problemas de
ciencia dos materiais em que a evolucao de interfaces e defeitos no interior ou na
superficie de um material tem impactos em seu comportamento (CHEN| 2002). Tais
impactos modelados utilizando o campo de fase podem ser vistos em trabalhos que
estudam a solidificacao de ligas (BOETTINGER et al., [2002)), nucleagao de cristais
(GRANASY et al., [2002) e fratura (ARANSON et al., 2000; [KARMA et al., 2001).

Sendo o modelo para fratura parte do escopo desta dissertacao.

o 4 p
| iq-
L

—difusa
2 - fina
1 _______
"""""""" £C>

Figura 2.1: Microestrutura com duas fases (« e [3) e o perfil do parametro de ordem
¢ representando a interface como fina e como difusa

O maior atrativo deste modelo de campo de fase é evitar a necessidade de mapear
explicitamente os contornos finos entre duas fases. Para isso é introduzido um
parametro de ordem ¢ que varia suavemente de um valor, que representa uma fase,
a outro valor que represente a outra fase ao longo do corpo, conforme Figura [2.1}
Ou seja, a interface deixa de ser modelada como fina e descontinua e passa a ser

difusa e continua. O campo definido pela variacdao do parametro de ordem consegue



distinguir as fases e converter os problemas de simular o avanco de uma interface
fina mével para um mais simples de resolver um sistema de equagoes diferenciais
parciais que governam o corpo e ao mesmo tempo a evolugao da interface.

Os modelos tedricos e numéricos do método do campo de fase, que consideram
as interfaces difusas, por serem muito recentes e terem poucos autores que tenham
trabalhado neles, comecam a se estabelecer na modelagem da ciéncia da fratura.
Este tipo de modelo de interface difusa se mostra muito vantajoso numericamente
para descrever a evolucao da mudanga microestrutural pois a interface difusa entre
duas fases adjacentes passa a ser mapeada por um gradiente, sem a necessidade de
rastrear esta interface, a cada passo de tempo da simulagao numérica que geraria
um custo computacional muito maior. Para os casos de fratura, adiciona-se um
problema, a necessidade de se estabelecer uma malha adaptativa que acompanhe
a ponta da trinca para problemas resolvidos por elementos finitos utilizando estes
modelos cldssicos de fratura (TRADEGARD et all 1998). Neste modelos, tanto
na nucleacao quanto na propagacao de uma trinca a solucao é restrita ao entorno
de sua ponta. Por isso nao levam em consideracao defeitos microestruturais de
outras regioes, como danos ao longo do corpo que ainda nao tenham nucleado uma
trinca. A forca motriz de propagacao nestes casos pode ser calculada por uma
integral de linha, por exemplo, pela integral J, desenvolvida por RICE| (1968)), que
coincide com a taxa de dissipacao de energia naquela regiao durante o processo de
nucleacao. Outra desvantagem deste modelo dependente do calculo da integral J é
a nao previsao de ramificacoes de mais trincas em torno de uma ponta.

Por outro lado, o modelo de campo de fase mapeia detalhadamente cada ponto do
corpo com uma variavel adicional independente que representa o dano acumulado,
sem a necessidade de restringir a andlise a ponta da trinca. Por isso, é possivel
descrever efeitos microestruturais de dano que levem em consideracao a perda parcial
de rigidez e a incapacidade em absorver energia elastica. Sendo possivel assim
mapear ramificacoes e diversos pontos de nucleacao diferentes no corpo com um
custo computacional inferior dado a dispensabilidade de uma malha adaptativa e de
descontinuidades substituidas por gradientes do dano.

Da literatura, o primeiro modelo de campo de fase para fratura parece ser de
ARANSON et al|(2000). A partir de um balango mecanico, cujo tensor de tensoes
difere da forma tradicional levando em conta um parametro de ordem ¢, acopla-se
uma equacao a mais que descreve a evolucao deste mesmo parametro, levando em
consideracao a dinamica da fratura. Seu modelo procura capturar todos os efeitos
fenomenolégicos importantes para a propagacao da trinca, em uma configuragao
que reproduz o primeiro modo de fratura: nucleacao, propagacao, instabilidades
dinamicas, emissao sonora, ramificagao e fragmentacao.

O segundo modelo a surgir é de KARMA et al|(2001) que possui uma abordagem



muito semelhante a de ARANSON et al| (2000) mas com algumas importantes
alteracoes. Ambos trabalham com campos continuos e duas equacoes governantes:
mecanica e microestrutural para fratura considerando o parametro de ordem ¢ =1
para o material fraturado e ¢ = 0 para o material intacto. Porém, em desacordo
com a teoria classica para propagacao de trincas no primeiro modo de fratura de
fratura, que prevé que o deslocamento da abertura da trinca varia linearmente com
o comprimento dela, o modelo de ARANSON et al.| (2000) produz uma dependéncia
logaritmica ao invés de linear. Com esse desacordo fisico em vista, KARMA et al.
(2001) propoe algumas alteragdes no modelo. A primeira é impor restrigdes na
modificagao do tensor de tensoes pelo parametro de ordem. A segunda é que para
a obter a equacao de evolucao, ele parte de um funcional de energia e impoe uma
restricao que a variagao do parametro de ordem nao deve aumentar o valor deste
funcional. Para mostrar que seu modelo corrige o resultado do deslocamento da
abertura da trinca para uma variacao linear como prevé a teoria cldssica, KARMA
et al| (2001) simula seu modelo numericamente em cisalhamento para o terceiro
modo de fratura.

Trabalhos seguintes no campo continuo como os de MARCONI e JAGLA|(2005);
EASTGATE et al.| (2002); WANG et al. (2002)); SPATSCHEK et al.| (2006) que
descrevem a fratura como difusa, e de forma generalizada, como o relaxamento do
moédulo de elasticidade em grandes deformagoes, comprovam a utilidade das diversas
simulagoes numéricas do método do campo de fase ja implementadas.

Baseado na abordagem de FRIED e GURTIN (1996)) para um modelo de so-
lidificagao utilizando campo de fase, DA SILVA et al| (2013) procura estabelecer
uma correspondeéncia de convergéncia entre uma versao apropriada das equagoes de
governo do seu modelo de campo de fase para fratura e as equagoes da teoria de
interface fina para fratura desenvolvida por (GURTIN e PODIO-GUIDUGLI (1996)
através de forcas configuracionais, ambos assumindo que nao ha regeneracao da fra-
tura. Para isso ele introduz um campo vetorial de microtensao e um escalar de
microforca implicando entdo em uma lei de balango adicional para o corpo, como
descrito na secao [3.2.1}

HAKIM e KARMA (2009) e SPATSCHEK et al.| (2011) levantam diversos ques-
tionamentos e desafios futuros sobre modelos ja propostos do método do campo de
fase para fratura. Pesquisadores da area de mecanica dos sélidos computacional
comecaram a intensificar simulagbes numéricas para fratura (MIEHE et al. [2010;
KUHN e MULLER, 2010)). Julgando pelo crescente desenvolvimento destes modelos
em diversas dreas de engenharia de materiais (como solidifica¢ao de ligas, multiplas
fases em evolugao, cristalizac@o, entre outros), é provavel que com o tempo os mo-
delos de campo de fase para fratura possam competir mais intensamente com outras

abordagens numéricas ja estabelecidas na ciéncia.
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Durante a implementacao computacional da formulacao do problema desta dis-
sertacao, dois primeiros estudos de fratura em géis poliméricos utilizando o modelo
de campo de fase foram publicados, demonstrando a relevancia da fronteira atual que
representa o tema. BOGER et al. (2017) realiza um estudo com foco computacional
utilizando os principios de ponto de sela e minimizacao para avaliar a sensibilidade
dos parametros da simulagao, como diferentes passos de tempo, densidade de malha
e largura da fronteira difusa. Para isso ele considera trés problemas com condigoes
de contorno e geometrias distintas em um corpo elastico sob difusao induzida.

MAO e ANAND) (2018) formula uma teoria termodinamicamente consistente
para fratura em géis poliméricos levando em consideracao dois aspectos importan-
tes. O primeiro deles é que a equacao constitutiva da energia livre do gel leva em
consideracao o estiramento individual das cadeias poliméricas do gel; e o segundo
que o dano e a fratura do gel ocorre por cisao da cadeia, processo conduzido pelas
mudancas internas da energia do gel distorcido. Em seguida, o autor simula numeri-
camente o problema de um gel fraturando no primeiro modo e avalia a importancia
do processo de difusao durante a fratura. Embora o estudo realizado nesta dis-
sertacao nao envolva simulagoes numéricas durante o processo de difusao, ele leva
em consideragao seus impactos na geragao de tensoes que podem ser suficientes para

a fratura.
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Capitulo 3

Modelos continuos de deformacao,

permeacao e fratura fragil

A metodologia adotada para a realizacdo desta dissertacao de mestrado é com-
posta da adequacao de dois modelos da literatura ao estudo da possibilidade de
fratura em géis poliméricos devido ao acimulo de tensoes residuais provenientes de
um processo de secagem. Feita as devidas adequagoes e desenvolvimentos destes
modelos serao implementadas simulagoes computacionais para verificar a compati-
bilidade da teoria desenvolvida e da sensibilidade de parametros importantes nos

Processos.

3.1 Deformacao e permeacao

O objetivo deste modelo é acoplar deformagoes com permeacao de solventes flui-
dos em géis poliméricos. Para isso, partiu-se das equacoes de balanco em um corpo,
sob processos de deformacao e permeacao de fluidos. Em seguida criou-se hipéteses
para especificar esse corpo elastico como um gel polimérico que satisfizessem a se-

gunda lei da termodinamica, conforme feito por DUDA et al. (2010).

3.1.1 Leis de balango e dissipagao

Com base na estrutura da formulagao de mecanica do continuo, considere um
corpo solido B em uma configuragao fixa indeformada de referéncia que esteja sujeito
a dois processos interdependentes, um mecanico devido a sua deformacao e um
quimico devido a sua habilidade de permeacao de fluido dentro dele. A cinética do
primeiro processo pode ser descrito por um campo vetorial y e a do segundo por
um campo escalar . Desta forma, considerando para qualquer parte P de B as
velocidades virtuais (dy, da) continuamente diferencidveis, as poténcias virtuais das

forcas interna e externa serao, respectivamente:
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W; = /(S -Vdy +h-Voa) dv (3.1)
P

We= [ (sop-dy + hopda) da + / (b® - dy + ha) dv (3.2)
oP P

sendo S e h interacoes internas, sgp e hgp interagoes de contato, b® e h® interagoes
a distancia dos processos mecanico e quimico respectivamente.
As interagoes a distancia podem ser decompostas em parcelas inerciais e nao-
inerciais:
b°=b—-p

3.3
h¢=h—¢ (3.3)

em que as parcelas nao-inerciais b e h sao relativas as interagoes observaveis do
corpo com 0 meio externo, enquanto a inercial p e ¢ se referem ao restante das
interagoes do corpo com o universo. Tal que p é o momento linear por unidade de
volume de referéncia e ¢ a quantidade de fluido por unidade de volume de referéncia.

De (3.1)), (3.2)), (3.3)) e do Principio das Poténcias Virtuais, tem-se a forma local

para o balanco mecanico e quimico em uma parte P de B

DivS+b=p

. . (3.4)
Divh+h=2¢
e no contorno OP:
Sn = Sop (3 5)
h-n=hyp '

Na procura por um modelo termodinamicamente consistente, evoca-se a versao

mecanica da segunda lei como a seguinte inequagao de dissipagao:

d )
_ d < nt .
o /Pe v< W! (3.6)

em que e é a densidade de energia por unidade de volume de referéncia. Esta afirma
que a energia de uma parte P de B nao pode aumentar a uma taxa maior que a
poténcia consumida em P pelas forcas nao-inerciais aplicadas.

Utilizando novamente , na sua decomposicao nao-inercial, para o par de
velocidade reais (v, ) no lugar das virtuais (Jy, da) e considerando o gradiente de

deformagao F = Vy, entao:

é—pue—p-v—S-F+j-Vu<0 (3.7)

tal que define-se que j = —h é o fluxo de referéncia de fluido relativo ao sélido.
Como a densidade de momento linear pode ser escrita p = pv e pode-se separar a

densidade de energia em uma parcela cinética x = p|v|?/2 e uma parcela de energia
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livre e = 9 + K, como p = 0, de (3.7)):

b—pe—S-F+j-Vu<o0 (3.8)

Desta forma, chegou-se para um corpo qualquer B sujeito a dois processos in-
terdependentes, um mecanico e um quimico, nas equacoes de balanco , e
na forma mecanica da segunda lei da termodinamica . A partir delas, sera fei-
tas hipoteses e procedimentos que obedecam a segunda lei para criar-se uma teoria

constitutiva para este sistema.

3.1.2 Teoria constitutiva

Para acoplar os processos mecanico e quimico no corpo, a primeira hipotese
adotada serd decompor o gradiente de deformacao, conforme a Figura [3.1| em uma

parte devido ao processo mecanico e outra devido ao quimico:

F=F,F, (3.9)

Configuracao deformada

Configuragao virtual

Figura 3.1: Decomposicao do gradiente de deformagao

Para as préximas hipdteses, serd necessario especificar o corpo de estudo, no
caso deste trabalho, os géis poliméricos. Considere agora que um ponto material do
corpo continuo é constituido de um pequeno aglomerado de moléculas de solvente
e da rede polimérica, conforme Figura [3.2] Neste, a préxima hipétese é que a
deformacao mecanica € isocorica, ou seja, a mudanca de volume do corpo se deve
apenas a parte quimica regida pela quantidade de fluido por volume de referéncia

que entra ou sai do corpo, tal que:
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Figura 3.2: Ponto material em um gel polimérico

detF,, =1
det F = det Fy (3.10)
Fd = Fd(C)

assim sendo, a parte mecanica rege apenas a mudanca de forma do corpo, conforme
Figura 3.1}

Considerando que a configuracao de referéncia do corpo B esta no estado seco
do gel polimérico, ou seja, nao ha moléculas de fluido dentro da rede a hipotese

seguinte é que a rede polimérica se expande de forma homogénea nas trés direcoes
e os constituintes do gel sdo incompressiveis (FLORY/ |1953)), (TRELOAR; [1975):

Fy(c) = (det Fy)' /T

(3.11)
detF;=1+vc

em que I é matriz identidade e v é o volume de uma molécula do fluido.

De posse destas hipdteses, é necessario impor tais restricoes na segunda lei bus-
cando uma teoria constitutiva que obedeca tanto a restricao de incompressibilidade
quanto a segunda a lei da termodinamica. Para obedecer esta restricao serd inse-
rido um multiplicador de Lagrange e para respeitar a segunda lei sera realizado o
procedimento de COLEMAN e NOLL)| (1963).

Derivando a hipdtese de incompressibilidade 2 de ambos os lados:

detF = F* - F

. (3.12)
1+ ve=vc

em que F* é o cofator do tensor F, tal que F* = det FF~7. Dessa forma, conclui-se
que:

F*-F=uvc (3.13)

Utilizando um multiplicador de Lagrange para inserir (3.13)) na segunda lei ({3.8]):
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= (n+q)i—(S—qF")-F+j-Vup<0 (3.14)

De posse da inequagao (3.14) e das caracteristicas de um gel polimérico,
considera-se as seguintes equacgoes constitutivas para a densidade de energia livre,
a parcela ativa do tensor de tensoes Sy = S — ¢F*, a parcela ativa do potencial

quimico pa = p + qv e o fluxo do fluido:

v =10(F,c, Vi)
S,y = S$4(F,c, V)
pa = fia(F, e, V)
i=JF,e,Vp)
Realizando o procedimento de [COLEMAN e NOLL| (1963) em e

chega-se que:

(3.15)

1. A densidade de energia livre independe do gradiente do potencial quimico:
v ="4(F,¢) (3.16)

2. O tensor de tensoes, potencial quimico e o fluxo sao:

_ OY(F,c) ,
SA = OF qF (317)
_ OY(F,c)
pa=——p — tav (3.18)
j=-—M(F,c,Vu)Vu (3.19)

em que M ¢é um tensor mobilidade, positivo definido, relativo ao fluxo do
fluido.

3.1.3 Densidade de energia livre

Resta entao especificar a densidade de energia livre, para isto sera utilizada a
hipétese de Frenkel-Flory-Rehner conforme descrita em [FLORY] (1953):

G(F,¢) = poc+ e(F) + n(c) (3.20)

em que se separa a energia livre em trés contribuicoes: poc relativa a energia do
solvente puro; a energia elastica devido a deformacao da rede polimérica conforme
TRELOAR]| (1975)); e a energia da mistura conforme FLORY] (1953), tal que:
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Q[}e(F) = %CslfBTﬂFl2 —3) (3.21)

Um(e) = kpTe(In(1 = ¢) — x0) (3.22)

onde cg é a densidade de ligacoes cruzadas por unidade de volume de referéncia, kg
a constante de Boltzmann, T" a temperatura absoluta, y é o parametro de interagao

de Flory-Huggins entre o polimero e o solvente, ¢ a fracao volumétrica de polimero:

1
14 wve

Combinando (3.17)), (3.18]) com (3.21)) e (3.22)) temos que o tensor de tensoes de

Piola e o potencial quimico que descrevem o gel sao dados por:

¢ (3.23)

S = cskpTF — F” (3.24)
p = po+kpT(In(1 — ¢) + ¢ + xd*) + vg (3.25)

[solando o multiplicador de Lagrange ¢ na equacao do potencial quimico (|3.25)),

tem-se que:

— knT
g=HE"H _ i (In(1 = ¢) + ¢ + x¢°) (3.26)

Lembrando que, caso se considere uma substancia fluida pura, sua pressao pode

ser descrita por:

(3.27)

entdo, a primeira parcela de (3.26) pode ser interpretada como a pressao de fluido
dentro da rede polimérica do gel.
Quanto a segunda parcela, que esta ligada a energia da mistura @m entre fluido

e rede (3.22)), pode ser interpretada como uma pressao osmotica w, entao:

em que:
T 01— ) 4 b+ ) (3.20)

W =
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3.2 Fratura fragil

O objetivo deste modelo é acoplar deformagoes, com mudancas microestrutu-
rais, caracterizadas neste caso como fratura. E importante ressaltar que apesar do
nome microestrutural, nesta dissertacao é exposta a teoria para modelar o fenomeno
através da mecanica dos corpos continuos. Dessa forma, a abordagem experimental
e verificacao da microestrutura, como ligagoes no nivel atomistico e rompimento
das cadeias poliméricas nao é abordada, cabendo para isso outras areas do conheci-
mento mais préximas as engenharias de materiais e quimica. Dada a distin¢ao entre
as abordagens sobre o fenomeno, o modelo utilizado busca adicionar uma variavel de
dano que mensure a perda de capacidade de absorver energia elastica de cada ponto
do corpo continuo ao longo do tempo devido a diferentes carregamentos mecanicos.

A formulacao seguida nesta secao é analoga a desenvolvida anteriormente para
o modelo de deformagao e permeacgao de fluidos com base no arcabouco tedrico da
termodinamica do continuo desenvolvida por COLEMAN e GURTIN| (1967). Parte-
se portanto, de um caso geral de mudangas microestruturais em um corpo elastico,
conforme feito por DUDA e SOUZA| (2004) e DA SILVA et al| (2013)), para entao

se especializar no caso de fratura em gel polimérico com devidas adaptagoes.

3.2.1 Leis de balango e dissipagao

De forma analoga a se¢ao considere novamente uma sub-regiao P de um
corpo B sob efeitos mecanicos e microestruturais. As poténcias virtuais das forgas

Iinterna e externa serao:

W; = /(S -Voy + & - Via + 7'da) dv (3.30)
P
W, = (sop - 0y + Eop - 0ar) da + / (b - dy + m%ar) dv (3.31)
oP P

sendo & e 7' interacoes internas de contato, £5p de contato e 7€ a distancia do
processo microestrutural.
Desconsiderando forcas a distancia, ou externas, através do Principio das

Poténcias Virtuais, tem-se a forma local para o balan¢o mecanico e microestrutural:

DivS =0 (3.32)
Divé+ 7 =0 (3.33)

em que & sera o vetor de microtensao e m o escalar de microforgas internas.

Utilizando novamente a inequagao de dissipacao (3.6]), tem-se a versao mecénica
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da segunda lei da termodinamica para o problema acoplado:

V-8 F4+mp—£-Vp<0 (3.34)

que mostra a associacao direta das microtensoes e microforcas ao parametro de

ordem do campo de fases (0 < ¢ < 1) e seu impacto na energia livre.

3.2.2 Teoria constitutiva

Uma hipdtese comum ¢é considerar que mudangas microestruturais sao irre-
versiveis, que no caso de fratura significa que uma vez parcialmente danificado ¢ > 0
ou totalmente fraturado ¢ = 1 o material nao se regenera em direcao a ¢ = 0, entao
surgiria a restricao ¢ > 0. A formulacao desta hipdtese estard exposta na segao
seguinte, por ora, o problema é formulado com a possibilidade de regeneracao.

Para descrever as relacoes constitutivas as mudancas microestruturais, nova-
mente serd separado os campos em parcelas ativas e reativas conforme realizado em
. A partir de , separando £ =, + &, m =1, +m e S =S, + S, e
assumindo as seguintes relagoes constitutivas para a densidade de energia livre e as

seguintes parcelas ativas:

~

LA
§a = fa(F>§07 v@v@)
Tq = 7%a<F7 ©, VQD, 90)

~

Sa = Sa(Fa QO, VSO, 90)

(3.35)

e em seguida realizando o procedimento de| COLEMAN e NOLL (1963) para verificar

se hé de fato a dependéncia de todas estas variaveis, chega-se nas novas equacoes

de estado:
g_ Q(F 0 V)
~ OF
_ —5%0(156‘%0590) (3.36)
e T

tal que B (F, ¢, Vi) é o coeficiente cinético da fronteira da mudanga microestrutural.
Entao, a partir de (3.36]) e do balan¢o microestrutural (3.33)) chega-se na equagao

de evolugao do parametro de ordem:

(3.37)

. e [OV(F, 0, Vo) OU(F, 0 Vo)
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caso ¢ = 0 significa que a microestrutura de B permanece congelada, sem haver
mudancas microestruturais ou propagacao da fronteira de dano, desta forma o corpo

se comporta elasticamente apenas.

3.2.3 Densidade de energia livre

De DUDA e SOUZA| (2004), assume-se que a fungao resposta zﬁ que determina

a densidade de energia livre ¢ ¢ dada por

D(F, 0, V) = 0e(F)g() + f(p) + k| V] (3.38)

em que v, é a energia eldstica do material intacto (¢ = 0), um parametro x > 0 e

1, sep=0 ,
9(p) = , tal que ¢'(¢) <0 (3.39)
0, sep=1
f(0) = f(0) =0, tal que f'(¢) >0 (3.40)

Desta forma, as hipéteses para a fungao g(¢) mostram que o corpo perde a
capacidade de armazenar energia elastica na regiao fraturada e perto dela. Quanto
ao potencial f, este tem o minimo em = 0 e desta forma d4 preferéncias energéticas
as regioes do corpo em que ¢ = 0, enquanto o gradiente k|Vp|? penaliza para
0<p<l

Entao, de , as equacoes governantes dos processos mecanico e de fratura
, , desconsiderando forcas de corpo externas, se tornam:

Div (g<¢>a%€—9) " (3.41)
kAp — f'(p) — Ye(F)g' (@) = B¢ (3.42)

Para descrever as trés contribuigoes da densidade de energia livre (3.38)) respei-
tando as restrigdes constitutivas (3.39)) e (3.40) definem-se:

9(p) = (1 —¢)° (3.43)
)
flo) =S (3.44)
21
sendo gy um parametro de resisténcia de fratura relacionado ao critério de Griffith,
[ um comprimento caracteristico da interface difusa do modelo de campo de fase e

k =1/2. Dessa forma, a descrigdo da densidade de energia livre se torna:

V(E, 0, V) = (1= 9)% + 5 (¢ + (V)% (3.45)
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em que 92—’2(302 + 13(V)?) seria a densidade de energia livre de fratura ;.

Para a descricao da densidade de energia livre elastica em um gel polimérico sera
utilizada de [TRELOAR) (1975)). Porém, na literatura ja ha alguns poucos re-
sultados considerando um corpo sélido elastico isotrépico sob pequenas deformagoes
para verificar a aplicacao desta formulagao de fratura, como feito por MIEHE et al.
(2010) e KUHN e MULLER (2010). Entéo, para este tipo de corpo, a densidade de

energia elastica pode ser descrita por:

Ve(E, p, V) = %(trE)Q + G|E|? (3.46)

em que A € o primeiro parametro de Lamé, G o médulo de cisalhamento e E o tensor

infinitesimal de deformagao:

E - % Vu+ (V)] (3.47)

sendo u o vetor deslocamento.

Logo, das equagoes de estado (3.36]), para um corpo eléstico isotrépico tem-se:

S = (1—p)’(AtrE)I + 2GE) (3.48)
£ =gslVy (3.49)
m= nggO — (1= ¢) (A(BE)? + 2G|E]?) + B¢ (3.50)

Enquanto que, para um gel polimérico, considerando a energia livre elastica

(3.21)), tem-se:
S = (1 - ¢)*(cskpTF — qF*) (3.51)

m= o~ (1 - p)esksT(F* ~ 3) + B (3.52)

e o vetor de microtensao & é descrito da mesma forma que no caso anterior (3.49)).
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Capitulo 4

Definicao e formulacao do

problema

Dado os objetivos que busca-se atingir nesta dissertacao, sera exposto neste
capitulo a definicao seguida de uma formulagao para cada etapa do problema com
base nos modelos de deformagao, permeacao e fratura descritos anteriormente. Pode
ser interessante para o leitor, ao ser apresentado em cada se¢ao deste capitulo uma
formulacao, verificar seus resultados no capitulo seguinte antes de passar para o pro-
blema subsequente, gerando uma melhor légica de construgao da problematizagao.
A partir desta légica, primeiramente, busca-se verificar a aplicabilidade do modelo
de fratura, para isso define-se e formula um problema padrao da literatura de pro-
pagacao de trinca no modo 1 de fratura em um corpo eldstico sob deslocamento
prescrito. Junto a ele, é necessario formular um modelo que descreva a hipdtese de
irreversibilidade do dano.

Em seguida, para se aproximar do problema de tensoes residuais em géis po-
liméricos, sera formulado o problema de fratura em uma barra elastica unidimensi-
onal engastada sendo resfriada. Este caso aparentemente simples, é necessario para
ajudar a elucidar como o modelo se comporta numericamente quando termos de
tensoes residuais sao adicionados, o que nao acontece no caso 1 de fratura. Seguindo
as etapas necessarias, sera formulado o caso de fratura de um corpo bidimensional
elastico sob tensoes residuais sem deslocamento prescrito mas com condigoes de con-
torno periddicas. Estas condicoes sao necessarias pois busca-se modelar os efeitos
de fratura longe das regioes de influéncia das bordas.

Por dltimo, serda necessario caracterizar este corpo elastico como um gel po-
limérico. Para isso mais etapas de formulagao sao necessarias, uma vez que para
descrever suas tensoes residuais nao pode-se apenas utilizar a mesma teoria de um
corpo elastico resfriando. Sendo assim, necessario descrever e formular o processo
de intumescimento e secagem do gel como responsaveis pelo surgimento de tensoes

residuais.
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4.1 Primeiro modo de fratura

Para verificar como o modelo de fratura e o c6digo numérico desenvolvido se
comportam, escolhe-se primeiramente descrever um caso comum da literatura que
é o modo 1 de fratura de um corpo elastico. Neste caso, esboca-se a Figura [4.1] em

que uma placa quadrada unitaria com um entalhe possui a condi¢ao de contorno de

*

Dirichlet sob um deslocamento prescrito na aresta superior uy,

enquanto a inferior

estara presa para deslocamentos verticais.

u*

HHHHyHHTH
Q

o0~
0.05

—0.01 1.0

0.495

i

A AN A AN AN
e 1.0 g
Figura 4.1: Esbogo da simulacao de fratura
Sendo esta governada por um balanco mecanico e microestrutural:

DivS =0 em (),
{ (4.1)

DivE4+7m=0 em €,

em que os tensores de tensao, de microtensao e o escalar de microforca podem ser
descritos conforme (3.48)), (3.49) e (3.50) respectivamente.

Antes de se apresentar a subsequente formulacao, pode ser de interesse do leitor

verificar os resultados previamente deste problema no capitulo seguinte.

4.2 Irreversibilidade do dano

Para inserir a hipé6tese de irreversibilidade do dano no material (¢ > 0) serd
formulada numericamente uma forma de descrever um amortecimento no valor do

coeficiente cinético da fronteira 8 quando ¢ < 0, portanto separa-se:

-1—7 5 >0
IO (12)
B, sep <O
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A partir desta separagao, busca-se penalizar o valor do termo multiplicativo S¢
no escalar de microforga quando o material tende a regenerar ¢ < 0, para isso

pode-se utilizar a seguinte descricao para 5% e 7:

ABY AB(¥)
CE

BJr . .
(AT ¢ SR,
5

Figura 4.2: Penalizacao do coeficiente cinético 8 para simulacao numérica

Sendo o coeficiente [ sempre positivo conforme Figura[f.Zh, também é necessario
que [ seja continuo, portanto uma forma de descrever a fungao esbocada na Figura

4.2 é utilizando uma tangente hiperbodlica deslocada verticalmente:

sy =20 (5+;ﬁ_) tanh (k) (4.3)

sendo o coeficiente k£ o quao préximo a uma transicao brusca em ¢ = 0 deseja-se.

Para atender a penalizacao na hipdtese de irreversibilidade, é necessario enten-
der o papel dos parametros da formulagao desenvolvida. Para isso, na Figura 4.3
sdo expostos os comportamentos das fungdes ¢ (termo de evolugao do escalar de
microfor¢a m, conforme ) e 3, ambos com 1 = 1.

(a)2 g ‘ : (b)1o

61 o o o o o | 4l
{3 aumentando

: ‘ k aumentando
K 1 i i = —
9% 05 0.0 05 10 -10 05 00 05 10
® @

Figura 4.3: Gréficos representando a variagao dos parametros (a) 5~ e (b) k£ na
formulagao para a hipétese de irreversibilidade
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4.3 Corpo unidimensional sob tensoes residuais

Como o problema de fratura a ser descrito no gel nao envolve deslocamentos
prescritos mas sim a hipdtese de que a secagem é responsavel pelo surgimento de
tensoes residuais, é necessario verificar como um corpo elastico se comporta sob tais
efeitos. Para isso, o problema do modo 1 de fratura se torna insuficiente, entao
descreve-se um primeiro caso simplificado e comum na engenharia mecanica que
esta relacionado as tensoes residuais que surgem ao se resfriar uma barra engastada,
que fisicamente seria semelhante as tensoes relacionadas a restringir a contragao do
gel ao se secar. Para simular este caso, considerou-se com uma condi¢ao inicial de
dano em uma pequena regiao no centro, conforme Figura [4.4] de forma a verificar
como uma pequena heterogeneidade no material pode vir a propagar uma fratura
no mesmo.

ug(x,t)

Pa(@,t) —po #0
—» T

ey

Figura 4.4: Barra unidimensional resfriando

Considerando entao, o sistema governado por um balango mecanico e microes-

trutural unidimensional:

8%_0. 0&,
or  Ox

que, conforme a teoria constitutiva exposta em (3.36)), define-se:

+7, =0 (4.4)

Oz = (1_¢)2E5$ (45)
0
& = 97l5E (4.6)
95

e = —(1 — p)EeZ + Lo + B¢ (4.7)

l

e sabendo que para uma barra engastada a deformacao pode ser decomposta em

uma parte elastica e outra térmica:

Ouy

% y Ext = aAT (48)

Ex = Ege t+ Ext =

Da Figura tem-se a condigao de contorno engastada u(0,t) = u(1,t) =0ea

condigao inicial de dano centralizada ¢(Z,0) = {®o | po = 0.55; T € [0.45,0.55]}.
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4.4 Corpo bidimensional sob tensoes residuais

Para se aproximar mais da andlise desejada do problema, busca-se entao o en-
tendimento deste mesmo processo simplificado em duas dimensoes para um corpo
elastico isotrépico. Para este caso considerou-se, conforme Figura [4.5] condicoes
iniciais aleatérias, para cada ponto do corpo, de dano (0 < ¢ < 0.5) no corpo que
seriam uma aproximagao, ao menos qualitativa, para a heterogeneidade encontrada
em materiais, sendo esta uma das fontes de concentracao de tensao e por con-
sequéncia dano no mesmo. Considera-se também condicoes de contorno periddica,
isto quer dizer que as varidveis encontradas em um contorno, serao idénticas no
contorno oposto da simulacao. Desta forma, caracteriza-se uma regiao da placa que
esteja suficientemente longe de bordas, podendo assim verificar padroes periddicos

de fratura que nao fossem influenciados pelas dimensoes laterais do material.

w0 € (0,0.5)

x,y,t

(z,y,1)
¢(z,y,1)
/ /1’0
> \

\FP C 00

v

|
I

Figura 4.5: Corpo bidimensional sob tensoes residuais

Portanto, para o problema mecanico e microestrutural busca-se resolver o se-
guinte sistema composto de dois balancos, duas condigoes de contorno e uma

condicao inicial:

([ DivS =0 em (),
Divé+7m =0 em (,
o(x,0,t) = p(x,1,t); u(x,0,t) =u(z,1,t) em Ip, (4.9)
0(0,y,t) = ¢(1,y,t); u(0,y,t) =u(l,y,t) em Tp,

[ (2, 9,0) = po em t=

em que I'p, = {<an) U (Ly) - 8Q}> FPy = {([L’,O) U (IE,l) - 89}7 Yo = {900 €

R | o € (0,0.5)} e os tensores de tensdo, de microtensdo e o escalar de microforga

podem ser descritos conforme (3.48)), (3.49) e (3.50) respectivamente, substituindo
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pela parte elastica do tensor de deformagao infinitesimal. Sendo desta vez a de-

formagao total descrita por:

E=E.+E, = % Vu+ (Vu)'] ; E; = («AT)I (4.10)

Finalizada as etapas necessarias para um melhor entendimento de como o modelo
se comporta para um corpo elastico sob tensoes residuais, torna-se necessario agora

adapta-lo para descrever o problema em um gel polimérico.

4.5 Estados de equilibrio do gel

Para descrever o surgimento de tensoes residuais no gel algumas etapas sao ne-
cessarias. Primeiro, considera-se que antes de secar o gel precisa estar inchado.
Dessa forma, sera primeiramente formulado o processo de intumescimento em busca
de um estado de equilibrio que seja a condigao inicial para a secagem.

Para isso, serd necessario descrever os estados de equilibrio, definidos pelas
fragoes poliméricas ¢, e ¢9, € em seguida inserir pequenas pertubacoes nas equagoes
linearizadas para verificar a possibilidade de fratura conforme esboga-se na Figura
4.0l

a) Intumescimento livre (¢1,F)  b) Secagem restrita (¢2,F) ¢) Hetereogeneidade e fratura

(0, Vu)

Lol At
R BN e RS
~o0 L )

Figura 4.6: Esboco das etapas que descrevem o processo de secagem no gel

4.5.1 Intumescimento livre

Considerando um corpo livre para se expandir, conforme esbocado na Figura
[4.6p, pode-se descrever o gradiente de deformagao deste primeiro processo como
F; = A1, em que A; seria um estiramento constante nas trés direcoes.

Ao alocar este corpo dentro de um recipiente com solucao liquida pura e ca-
racterizd-lo como um gel polimérico descrito na segao (3.1.2)), tem-se a condigao de
contorno, o potencial quimico do ambiente e o equilibrio quimico ao final do processo

descritos, respectivamente como:
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Sn = —(p,F})n (4.11)
Ma = o + Pa-V (4.12)
U= Ha (413)

em que F; = A?I, n é o vetor normal a superficie e p, ¢ a pressao do fluido definida
na configuragao espacial, sendo devidamente transformada para a configuracao de
referéncia material.

Como o tensor de tensoes de um gel é descrito por e neste processo o
potencial quimico do ambiente (4.12)), tem-se que a condigao de contorno (4.11)

sera:

lcskpTF, — gFin = — {MF} n (4.14)
1%

Utilizando-se de (3.27)), (3.29)), (3.28)) e considerando que o final do processo de

intumescimento livre, ou free swelling, se d& no equilibrio quimico (4.13)), entao:

kgT

Csk}BTFl + T(ln(l — gbl) + ¢1 + X¢%)FT:| n=20 (415)

Sendo det F; = A2, da hipétese de incompressibilidade (3.11]); e da descricao da
fragdo volumétrica de polimero no gel (3.23)), tem-se a relagao:

1
OB
Relembrando que F; = A1, ao substituir (4.16) em (4.15)), tem-se a seguinte

equacao a ser resolvida em busca da fracao volumétrica de equilibrio ¢, do final do

A3 (4.16)

processo, seguida de sua versao simplificada:

kT

Wl

cskpTpr® +——(n(l — 1) + 1 + X¢1)d, * =0 (4.17)
csvdF +In(1 = ¢) + éy + 62 = 0 (4.18)
Perceba que ¢; = qgl(cs,l/, X) independe das condigoes do ambiente, depen-

dendo apenas das caracteristicas do gel. Para entender como a fragao polimérica de
equilibrio do gel se comporta apés o intumescimento com a variagao de dois dos seus
parametros caracteristicos (cg, x) é necessério resolver a equacao (4.18). Para isso
geram-se as curvas da Figura [£.7 para o volume ocupado por um mol de solvente
de polimero v = 10™* m3/mol, valor extraido dos estudos de DUDA et al| (2010);
PAUL e EBRA-LIMA (1970); MAO e ANAND) (2018).
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(a) 035 ‘ . ‘ . (b) 1.0

09+
0.30 |

cg variando de 0sl
10 a 200 mol/m”
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Figura 4.7: (a) Fracao polimérica de equilibrio apds o intumescimento livre em géis
de boa absorgao (x < 0.5); (b) Continuagao em géis de ma absorgao (x > 0.5)

Conforme caracterizado por PEPPAS e BRANNON-PEPPAS| (1990), géis de
boa absor¢ao possuem o parametro de interacao de Flory-Huggins (x) menor que
0.5, portanto, apds deixados em intumescimento livre, acabam por absorver mais
conteido liquido (em que fracao volumétrica de polimero ¢ é pequena), conforme
observado na Figura Quando tal parametro se torna muito elevado a tendéncia
é que o corpo deixe de se caracterizar como um gel e seja apenas a rede polimérica,
incapaz de absorver fluido se tornando assim apenas um corpo sélido, conforme ob-
servado na Figura em que ¢ tende a 1. Vale ressaltar que em a) é demonstrado
que quanto maior a densidade de ligagoes poliméricas cruzadas, menor a capaci-
dade do gel absorver fluido, com valores de cg variando dentro do admissivel para

caracterizagao de gel polimérico na literatura.

4.5.2 Secagem restrita

Considere agora o mesmo corpo, no estado inchado descrito anteriormente, sendo
posto para secar sobre uma superficie isolante, capaz de expelir fluido para o am-
biente apenas pela superficie superior conforme a Figura [4.6b. Considere também
que o corpo é suficientemente longo no plano sob o qual esta apoiado e esta sendo
observado portanto apenas uma regiao longe das bordas. O gradiente de deformacao
para este processo partindo de um estado deformado seréa:

10 0
Fo=101 0 (4.19)
0 0 A
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Estado de referéncia seca, Fp=FF, Estado tracionado apds secagem

B Bp
$o =1 P2

Intumescimento
\%> Secagem
F,
F,

Estado intumescido

Figura 4.8: Gradiente de deformagao do processo de secagem, apds o intumescimento
livre para a configuracao seca

Como as equagoes constitutivas do gel e as leis de balanco foram descritas e
serao utilizadas na configuragao de referéncia indeformada ou seca do material, con-
forme Figura 4.8 é conveniente reescrever o gradiente de deformacao do processo

de secagem na mesma configuracao da seguinte forma:

A 00
Fp=FF, =0 A, 0 (4.20)
0 0 AA,

sendo interessante calcular previamente F7}, que sera constantemente utilizado em

sequéncia e na formulacao por elementos finitos em capitulos posteriores:

ANy 0 O
Fi=| 0 A2, 0 (4.21)
0 0 A2

Como o meio externo agora sera considerado composto por uma solucao pura
de gas ideal com temperatura e pressao constantes, pode-se descrever o potencial

quimico do ambiente como:

tta = pio + kpTIn <§_Z) (4.22)

Entao, considerando novamente o equilibrio quimico (4.13)) no final do processo
de secagem sob restri¢ao, a mesma condicao de contorno (|4.11]) na superficie exposta

superior se tornara:
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kT . kpT
cskpTFp — 2= 1n (p—> F5 + 2= (In(1 — o) + ¢ + x¢2)F5 | n
v Po v (4.23)

= [-p.Fp|n

Comon =1[0 0 1] nesta condigdo de contorno, entao:

ksT 3 ksT
cokpTAi Ay — 2= 1n (p_) AT+ J (In(1 — ¢2) + ¢ + xP3)AT = —p. AT (4.24)

v Do v
Anéloga a relagao encontrada em (4.16)), tem-se para este processo que:

det Fp = % = A3A, (4.25)

2
Entao, substituindo ¢; encontrado na relagao (4.16)) em (4.25)), tem-se a seguinte

relacao:

_N
)
Portanto, (4.24]) se torna a equacao a ser resolvida em busca da fragao de

Ay (4.26)

equilibrio do processo de secagem ¢o:

Pa

2 kT ksT
cstuof o5+ L a1 = ) + 60 4 1) - 2w (2

) +pa] 6% =0 (127)

ou simplificando:

CSV¢§ + {ln(l — ¢2) + @2 + x5 —In (&> + Lpal ¢2 =0 (4.28)
Po kT

Perceba que ¢y = $2(¢1, ¢s,V, X, Pa) depende tanto das caracteristicas do préprio
gel, como do ambiente em que foi posto a secar, uma vez que depende de p, que
possui relagao com seu potencial quimico , diferente do caso de intumescimento
(4.18). Por isso, é conveniente gerar as curvas das Figuras e . Manteve-se
o mesmo volume ocupado por mol de solvente e variou-se a pressao do ambiente p,
e os parametros (x,v) do gel para entender o impacto na fracao polimérica apds o
equilibrio do processo de secagem.

Em uma analise generalizada da solucao analitica da equacao , gerada
em Python, verifica-se a compatibilidade da aproximagao da fragao polimérica a 1
quando a pressao do ambiente tende ao vacuo, que extrairia todo fluido da rede.
Para uma andlise mais profunda do impacto dos parametros cg e v, verifica-se que o

primeiro possui apenas impactos significativos de sua variagao para ambientes menos
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(b)o.3s . . :
¢g variando de
10 a 200 mol/m*

- 0.20

0.0 : ‘ s - ] . . .
0 20000 40000 60000 80000 100000 93000 98500 99000 99500 100000

Pa Pa

Figura 4.9: (a) Fragao polimérica de equilibrio apds a secagem restrita em géis de
X = 0,4; (b) Ampliacao do resultado em regices de baixa diferenca de pressao

(a) 1.0 (b) 0.40 : .

 variando

0.35
0.8 de 0 a0.b
/
0.6
h=g

0.4

0.2

0.0 L L L ! 0.05 . . L

0 20000 40000 60000 80000 100000 98000 98500 99000 99500 100000
Pa Pa

Figura 4.10: (a) Fracdo polimérica de equilibrio apds a secagem restrita em géis
de ¢; = 100 mol/m?; (b) Ampliacao do resultado em regices de baixa diferenga de
pressao

agressivos com pequenas variacoes de pressao, ou potencial quimico, em relacao a
pressao de referéncia py = 10°, vide Figura 4.9, Enquanto que v mostra um maior
impacto ao longo de toda variagao de pressao, vide Figura[f.10h. Vale notar também
que em pressoes proximas a atmosfera , a variacao da fracao polimérica ¢ ao
longo da pressao, é maior quanto menor for cg, mostrando maior sensibilidade em
géis de baixa densidade polimérica. Os valores v = 0.4 e ¢cg = 100, escolhidos para

fixar nas figuras foi baseado nos mais comuns da literatura ja citados.
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4.5.3 Tensoes residuais devido a secagem

Para verificar a possibilidade de fratura do gel, ¢ importante, e interessante, saber
a ordem de grandeza das tensoes geradas no processo de secagem restrita descrita na
secao anterior. Para isso, evoca-se o tensor de tensoes na configuracao de re-
feréncia seca substituindo o gradiente de deformacao também na configuragao
de referéncia seca, apds o processo de secagem.

De forma andloga, a anélise realizada nas Figuras e serd fixado, primei-
ramente, Y = 0.4 e variado a fracao polimérica de equilibrio de secagem ¢, desde a
fracao polimérica de equilibrio do intumescimento livre até valores de elevada seca-
gem préximos a 1. Desta forma, serd possivel analisar o quao intensa sao as tensoes
que surgem no gel baseado no quanto se deseja secd-lo. Junto a esta variacao, sera

expostas curvas com cg variando de 10 a 200 mol/m?.

le7

ox,0y

cg varlando de
10 a 200 mol/m®

0 L \ — L L L L
01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

Figura 4.11: Tensao residual apds a secagem restrita em géis de y = 0.4 constante.

Da Figura|4.11] nota-se alguns pontos interessantes sobre o processo de secagem

e sobre o impacto dos parametros do gel no estado final pds-secagem:

1. Considerando que apds o intumescimento livre, conforme Figura a fracao
de equilibrio ¢, varia em torno de 0.05 e 0.3, dependendo das caracteristicas
do gel, verifica-se que a ordem de grandeza das tensbes para secagens mais
intensas (¢ > 0.8) é de 10"Pa, crescendo rapidamente em percentual perto
do estado totalmente seco ¢ = 1, conforme Figura Enquanto que para

secagens mais préximas do estado inicial ¢; atingem em torno de 10° e 10°Pa.

2. Verifica-se, ainda na Figura que quanto maior a densidade de ligacoes

cruzadas, maiores sao as tensoes geradas ao final do processo de secagem.

33



4.6 Fratura sob pequenas pertubacoes no gel

Para verificar a possibilidade de fratura no gel, serd considerada pequenas per-
tubagoes de deslocamento em torno de um estado de equilibrio apds a secagem com
o processo difusivo parado. Com esta razoavel hipdtese simplificadora, torna-se
possivel desacoplar o problema mecanico e microestrutural do problema de per-
meacao, considerando o ultimo constante durante toda evolucao da fratura. Sendo
assim, serd necessario linearizar as equagoes constituintes do corpo desenvolvidas no
Capitulo [3|

A partir os modelos para deformacao, permeacao e fratura expostos, tem-se as

seguintes relacoes constitutivas:

S =S(F, 1, ¢) (4.29)
£ =¢(Vy) (4.30)
m=a(F,pu,p) (4.31)

Como as pertubagoes a serem impostas serao de pequenos deslocamentos u em
torno da configuracao de referéncia deformada representada pelo estado de equilibrio
apos a secagem Fp, em que a concentragao ¢ no corpo é constante pois o processo

de difusao foi considerado parado, entao:
F' =Fp + gradu (4.32)

em que ‘grad’ é o operador gradiente na configuracao espacial deformada, tal que
Vu = (gradu)F representa a transformagao para a configuracao material indefor-
mada.

Mantendo o parametro de ordem ¢ livre nas relacoes constitutivas, havera ne-

cessidade de linearizar apenas no deslocamento da seguinte forma:

S(F') =S(Fp) + DS(Fp)[grad u (4.33)
7(F') = n(Fp) + Dn(Fp)[gradu] (4.34)

em que o operador D, conforme GURTIN] (1982)), representa a derivada do tensor S
e do escalar 7 em torno do estado de equilibrio Fp com gradu — 0.
Desenvolvendo primeiro o tensor de tensdes com base em ([3.51)) e omitindo por

simplicidade o termo dependente de ¢ tem-se que:

S(F') = cskgTFp — ¢(Fp)F5, + cskpgTgradu — Dg(Fp)[grad u]F},+

(4.35)
—q(Fp)DF7,[grad u]
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Sendo necessario derivar os dois ultimos termos. Sabe-se que a pressao intersticial

p do gel independe do gradiente de deformacao:

portanto:

Dq(Fp)[gradu] = Dw(Fp)[gradu] (4.37)

Como w(Fp) envolve a varidvel ¢ = ¢(F), entdo calcula-se:

9% _ 9 < ! ) — —(det F)?F" (4.38)

OF OF \detF

Derivando entao w(Fp) descrito por (3.29), tem-se que:

Dw(Fp)[gradu] = _ksT 09 [ !

— 1+2 . d 4.
L OF, 1_¢2—|— + 1/(;52} gradu (4.39)

em que para simplificar a notacao posterior sera substituido:

w,(FD>:_kBT 9o [ 1

14 (9FD _1—QZ52

Restando derivar o tltimo termo de (4.35)):

+1+ 2V¢2:| (4.40)

DF}[gradu] = Ddet Fp[gradu]F," + det FpDF '[grad u]

(4.41)
= (F} - gradu)F " — det Fp(F, (gradu) ) F,"
Portanto a forma linearizada do tensor de tensoes, sera:
S(F') = cskgTFp—q(Fp)F} + cskgTgradu — [ (Fp) - gradu] Fj,+ (4.42)

—q(Fp) [(F} - gradu)Fy," — (Fp(gradu) )Fy]
lembrando que foi omitido o termo dependente de ¢ no desenvolvimento para sim-
plificacao, portanto:

S(F',¢) = (1 - ¢)*S(F) (4.43)

Da equacao , os termos cskpTF p — q(Fp)F7, representam as tensoes resi-
duais do estado pods-secagem, e o restante como as tensoes no corpo irao evoluir a
partir deste instante.

A linearizacao do escalar de microforca , com base em sua descricao (|3.52))
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¢ mais simples e sera:

7(F, ) = %go — (1= @)esksT([Fp|2 —3)+ B¢ — 2(1 — ¢)eskpTFp - gradu (4.44)

ou simplificando:

m(F,p) = gl—f — (1= )eskpT(|Fp|? — 3 + 2Fp - gradu) + B¢ (4.45)

Dado entao o desenvolvimento para a forma linearizada do tensor de tensoes[4.42]
do escalar de microforca e do tensor de microtensao que permanece inalterado
procura-se simular numericamente um problema com geometria, condigoes de
contorno e condigoes iniciais e equagoes governantes iguais ao do corpo bidimensio-
nal eldstico descrito na segao [£.4f Porém, dada a limita¢ao temporal e abrangéncia
deste trabalho, os resultados numéricos nao serao apresentados, restando apenas a
contribuicao da formulacao desenvolvida. Um estudo importante que também adici-
ona complexidade ao problema seria retirar a hipétese simplificadora que desacopla
o problema de permeagao, verificando os impactos da fratura no processo de difusao

do gel.
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Capitulo 5

Simulacao computacional e

resultados

Todos os problemas formulados na dissertacao foram simulados computacional-
mente desenvolvendo um cédigo préprio através do pacote FEniCS (versao 2017.2.0)
(ALNAES et al. [2015)) baseado na teoria de elementos finitos escrito em Python
(versao 3.5.2) conforme c6digo agregado transcrito no anexo

Para o pds processamento de resultados foi utilizada a plataforma aberta Para-
view (versao 5.0.1) (AHRENS et al., 2005)) da qual todas as figuras dos resultados

foram retiradas.

5.1 Consideracoes em elementos finitos

Uma vez que todas as simulagbes possuem as mesmas varidveis (u, @) e nao

possuem forcas de corpo, a seguinte formulagao fraca foi considerada:

/S-Vﬁdv—k/f-V@dv—f-/w@dU:O; (5.1)
Q Q Q

Para a discretizacao espacial, a plataforma FEniCS ainda nao trabalha com
elementos quadrangulares, portanto foram utilizados elementos triangulares linear
para o calculo do escalar parametro de ordem ¢ e triangulares quadratico para
célculo do vetor deslocamento u conforme realizado por KUHN e MULLER! (2010)
e MIEHE et al. (2010).

Para a discretizagao temporal, por questoes de simplicidade e estabilidade, se-
guindo a mesma literatura para simulagoes parecidas, foi utilizado o método de Euler

implicito e aproximado o termo da derivada do parametro de ordem como

n

n+1
= 5.2
¥ N (5.2)
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Para a escolha do tamanho do elemento da malha, nao ha uma regra estabelecida,
portanto, levou-se em consideracao os estudos de MIEHE et al.| (2010)) que afirma:
para haver convergéncia numérica em regioes perto da trinca é necessario que o
tamanho do elemento A em relacao ao comprimento caracteristico da interface difusa
[ seja:

h<l/2 (5.3)

5.2 Primeiro modo de fratura

Neste primeiro caso simulado em um notebook pessoal de 4GB RAM, com um
nicleo de 2.6GHz, por cerca de duas horas, buscou-se atingir resultados parecidos
com o da literatura para verificar se o cddigo escrito para esta dissertagao, utilizando
as fungoes do pacote FEniCS de elementos finitos, era capaz de prever com sucesso
a nucleacao e a propagacao da trinca, a partir da teoria ja descrita.

Para gerar a malha deste caso, foi utilizado o Gmsh (versao 2.10.1), que também
é uma plataforma aberta. De forma a capturar apropriadamente o formato da trinca,
a malha foi refinada na regiao central onde se esperava que a mesma se propagasse,
conforme anexo [A.I] O tamanho do elemento foi de h = 0.005mm nestas regioes e
h = 0.05mm em regioes afastadas do centro, uma vez que sera considerado valores
de | = 0.015mm na previsao da trinca propagando, seguindo a regra .

Em busca de verificar como a simulacao se comporta dado o modelo descrito,
as constantes utilizadas nao representam nenhum material especifico, considerou-se
entao parametros do corpo para que o sistema reaja a condicao de contorno imposta

A primeira comparagao busca entender como se comporta o parametro de ordem
v, de 0 a 1, no corpo, quando varia-se o parametro de escala da curva difusa do
campo de fase para a fratura com os parametros da Tabela[5.1] Da geometria exposta
na Figura , considerou-se o deslocamento prescrito na aresta superior de u, =
0.125mm. No primeiro resultado exposto na Figura mapeia-se, em uma regiao
ampliada para melhor visualiza¢ao, o parametro de ordem ¢ nos mesmos instantes de
tempo. Observa-se que quanto maior [, maior o espalhamento do parametro de dano
¢ em torno da trinca. Portanto para que o modelo se comporte o mais préximo de

uma interface fina, mesmo sendo esta difusa, é importante utilizar valores pequenos

de [ que em contrapartida exigira maior refinamento da malha conforme citado ([5.3]).

E (kN/mm?) | ps | gy (kN/mm) | At (s) | 8 (kN.s/mm?)
1.0 03] 0001 | 001 | 0.1

Tabela 5.1: Parametros da simulagao [5.2
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0.1 0.2 0.1 0.2
(a) (b)

-1,00e+00

-0 ,00e+00

Figura 5.1: Mapeamento do parametro de ordem 0 < ¢ < 1 com os diferentes
valores de [: (a) 0.005mm ; (b) 0.0lmm ; (¢) 0.015mm ; (d) 0.03mm

A comparagao seguinte da Figura [5.2] novamente amplificada para visualizagao
busca confirmar se o modelo detecta que para menores deslocamentos prescritos u,,
mais devagar serd a propagacao da trinca. Para isso, mapeou-se o parametro de
ordem ¢ de 0 a 1, utilizando os mesmos parametros da Tabela[5.1|com [ = 0.015mm
fixado, sendo ps o coeficiente de Poisson. Como resultado o modelo capturou uma
demora maior na propagagao da trinca para um valor inferior de u;. Vale ressaltar
que foi testado para valores de ordem de grandeza menores no deslocamento u;, nao
houve nucleacao de trinca, corroborando a necessidade de grandes carregamentos
para que haja resposta do sistema.

A dltima comparacao (Figura, ainda explorando o modo 1 de fratura, busca
mapear o deslocamento vertical no corpo nos instantes inicial e apds propagada
a trinca para verificar se hd a descontinuidade em deslocamento entre as regioes
separadas pela trinca prevista pela ideia do problema fisico. Para isso, mapeou-se
no corpo os deslocamentos u, no intervalo das condigoes de contorno de 0.0 a 0.125
mm. Como resultado o modelo capturou que nas regioes acima e abaixo da trinca

os deslocamentos se tornam os valores prescritos nos contornos, enquanto na regiao
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0.6

(a)

0.4

0.6

(b)

04

Figura 5.2: Mapeamento do parametro de ordem 0 < ¢ < 1 para u, = 0.1mm
e u, = 0.125mm (esquerda e direita, respectivamente) apds decorrido os seguintes
intervalos de tempo: (a) t = 2s ; (b) t = 4s ; (c) t = 6s com passo de tempo
At =0.01s

ainda nao trincada ainda ha o transicao do deslocamento como no instante inicial.

Para efeitos de comparagao com a literatura, a Figura [5.4] mostra os resultados

encontrados por MIEHE et al|(2010) para um problema semelhante de deslocamento

prescrito na borda superior e inferior, porém, o autor utiliza um entalhe na geometria
mais longo e mais fino. Em ambos os casos é utilizada a teoria de campo de fases
acoplada ao problema mecanico, sendo as unicas variaveis deslocamento u e dano
. Devido a essas pequenas diferencas e valores nos parametros, torna-se possivel
apenas uma validacao qualitativa sem precisao numérica. Soma-se também, o fato
do nivel de refinamento da malha do autor ser maior pois teve a acesso a maior
capacidade computacional para tal processamento em comparacao as que foram
utilizadas, na época, para a realizada nesta dissertacao.

A partir da verificacao destes resultados que corroboram a aplicabilidade deste

modelo de fratura simulado numericamente com cédigo proprio, a teoria serd apli-
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Figura 5.3: Campo de deslocamento vertical u, para uy; = 0.125mm nos instantes
inicial (a) ¢ = 0.00s e final (b) ¢ = 6.00s com passo de tempo At =0.01s

.= tu

Figura 5.4: Resultados retirados de MIEHE et al| (2010) para valores do parametro
de ordem ¢ durante a fratura.
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cada e desenvolvida para casos mais proximos a formulacao do problema a ser re-

solvido nesta dissertacao.

5.3 Regeneracao

Verificou-se nos resultados do problema que em regioes mais afastadas da trinca,
o dano estava se regenerando com o tempo, por isso, sera inserida numericamente
a formulagao de penalizagao desenvolvida na segao [£.2 atingindo os resultados com-
parativos, com e sem regeneragao, da Figura 5.5 Levou-se em consideragao os
parametros da Tabela para descrever a penalizacao na regeneracao descrita pela
equacao (4.2)).

Para comparar os resultados obtidos, mapeia-se no corpo todo o parametro de
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B* (kN.s/mm?) | B~ (kN.s/mm?) | &
0.1 | 10.0 | 10.0

Tabela 5.2: Parametros da simulacao |5.3

dano ¢ em diferentes instantes de tempo. O item a) da Figura é a base de
comparacao com uma escala de 0 a 0.5 em ¢ para verificar como a fronteira do
dano se propaga ao longo do corpo. Percebe-se que passado o tempo de propagacao
da trinca, as regioes afastadas anteriormente mais verdes, se regeneraram para tons
mais azulados, ou seja, regeneraram. Apds implementado o cédigo de penalizagao
na regeneragao, verificou-se no item b), com a mesma escala, que a intensidade de

regeneracao reduziu-se significativamente.

(a)

Figura 5.5: Mapeamento da parametro de ordem de dano ¢ nos passos 300 e 600
com (a) regeneragao livre; (b) regeneracao restrita

Para corroborar o resultado visual, gera-se o grafico da Figura [5.6| que é o dano
¢ ao longo de uma linha tracada em z = 0.2mm ao longo do corpo, passando pela
trinca, ao longo do tempo. O grafico é amplificado na regiao de ¢ entre 0 e 0.5 para
ver as mudancas na regeneracao do dano nas regides no entorno da trinca, sendo
desnecessario verificar a regiao ja trincada com ¢. Verifica-se entdo que em c) a
regeneracao, apds a implementacao (em tracejado), é significativamente menor que

sem implementé-la (em linhas cheias ao invés de tracejadas).
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Figura 5.6: Mapeamento da parametro de ordem de dano ¢ ao longo do eixo y(x =
2mm) nos passos 300, 350, 400, 450, 500, 550, 600 e 650, com e sem penalizacao.

5.4 Barra unidimensional engastada

Os resultados desta segao buscam resolver o problema proposto na secao
em que uma barra elastica é biengastada e resfriada. O objetivo é verificar se as
tensoes residuais resultantes desse resfriamento sao suficientes para propagar o dano
inserido na regiao central da barra, como condicao inicial, conforme Figura [5.7h,
até a fratura total, que deve gerar uma descontinuidade no deslocamento conforme
previsto fisicamente. Esse objetivo busca ser uma abordagem fisica inicial para
entender o problema da modelagem das tensoes residuais do processo de secagem
no gel. Para essa simulacao, os parametros da Tabela [5.3| sao utilizados junto as
consideragoes da se¢ao inicial deste capitulo 5.1} A malha foi gerada internamente
no codigo utilizando uma funcao prépria do pacote FEniCS, sendo a mesma com
500 elementos unidimensionais.

E(kN/mm?) | g;(kN/mm) | At(s) | I(mm) | g%; 6~ (kN.s/mm?) | k | aAT
1.0 | 0001 | 1.0 | 01 |  001;1000  [100] 1.0

Tabela 5.3: Parametros da simulacao [5.4

Nos resultados expostos na Figura que representam a evolucao temporal do
deslocamento e do dano ao longo do corpo unidimensional, verifica-se em a) que
h& contracao em ambos os lados afastados do centro danificado, conforme esperado
fisicamente do problema de resfriamento com relaxamento de energia elastica na
regiao central danificada. Quanto mais o tempo avanca, e chega perto de alcancar
a fratura completa ¢ = 1.0 no centro, mais rapido é o crescimento do desloca-
mento e do dano, conforme Figura ) Neste item é representado a evolugao no

tempo do dano em x = 0.5mm, atingindo ao final do processo a descontinuidade
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no deslocamento devido a ruptura, conforme corroborado pela brusca transicao de

deslocamento no item a).

(a) 14 (b) "

0.91 0951

0.8 091

0.7+ 0.854

0.6 0.8

9- 0.5 9- 0751

0.4 0.74

0.3 065

0.21 06/

0.1 055
0 : : . . . 054 ; : ; : : :
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0 200 40 &0 &0 1000 120

z(t=0) t(x=0.5)

Figura 5.7: (a) Condigao inicial no meio da barra do parametro de ordem ¢ = 0.55
entre 0.45 < z < 0.55mm; (b) Evolu¢ao do dano ¢ em x = 0.5mm ao longo do
tempo até a fratura completa ¢ = 1.0.
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Figura 5.8: Mapeamento ao longo do eixo z, nos passos de tempo t(s) = 300,
600, 900, 1000, 1100, 1200, 1300, das varidveis do problema: (a) deslocamento; (b)
parametro de ordem de dano ¢.
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5.5 Corpo bidimensional sob tensoes residuais

Conforme o problema formulado na se¢ao 1.4 que busca aproximar o problema
do gel sob tensoes residuais, utilizou-se nesta simulacao os parametros da Tabela
para um corpo elastico, caracterizado por um quadrado unitario e divido em uma
malha com 20000 elementos triangulares gerada pelo préprio pacote FEniCS (ou
seja, h = 0.0lmm que representa uma divisao de 100 por 100 quadrados da malha
em que cada um possui 2 elementos triangulares). Cada simulacao foi calculada em
paralelo utilizando quatro niucleos paralelos de 3.4GHz em um computador de 8GB
de RAM, demorando cerca de quatro horas para conclusao de 5000 passos em cada
uma delas.

E(kN/mm?) | ps | g;(kN/mm) | At | {((mm) | 8; 87 (kN.s/mm?) | k | aAT
1.0 /03| 0001 [1.0] 002 | 0.1;1500.0 |10.0| 1.0

Tabela 5.4: Parametros da simulacao [5.5

As condigoes iniciais buscam simular a heterogeneidade dos materiais encontra-
dos na natureza. Para isso é considerado que cada ponto da malha comeca com

pequenos valores de dano aleatérios entre (0 < ¢ < 0.5) como mostrado na Figura

, r 05

— 04
— 03
02
0.1
0

Figura 5.9: Condicao inicial aleatéria do parametro de ordem 0 < ¢ < 0,5 para
cada ponto da malha

O parametro numérico de penalizacao da irreversibilidade 5~, formulado na secao
é escolhido de forma a descrever um nivel de regeneracao satisfatorio que ca-
racterize o material sem perder convergéncia numérica. Para isso, foi necessario si-
mular numericamente diversos valores de ~ aumentando-o aos poucos até a perda
de convergéncia e ao mesmo tempo mantendo um nivel minimo de regeneragao. O
item a) da Figura explicita quatro mapeamentos do dano ¢, em uma escala

de 0 a 1 sendo 1 a trinca. Utilizou-se quatro diferentes valores de penalizacao e
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verificou-se como o corpo estaria em ¢ = 10000, ou seja, apds o equilibrio da pro-
pagacao das trincas que se d4d em torno de ¢ = 5000 como sera visto posteriormente.
Quanto ao item b), este representa o mapeamento destes valores ao longo de um
segmento de reta tracado em y = 0.5mm. Uma vez que para valores superiores a
B~ = 2500k N.s/mm? a simulagiao perde convergéncia numérica, e para valores infe-
riores a 1000k N.s/mm? o nivel de regeneracao é elevado conforme verificado no item
b), a escolha satisfatéria do parametro de penalizagao é entre 1500 e 2000k N.s/mm?,
que convergiram numericamente e apresentaram baixos niveis de regeneragao muito

similares.

(a)

3 = 1500 3 = 2000

(b)

0 T T T T T T T T T
) 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

x (y=0.5)
Figura 5.10: Mapeamento do parametro de ordem ¢ no equilibrio apés t = 10000s

Para verificar como se comporta a nucleacao e propagacao do dano ao longo do

tempo nas condigoes iniciais aleatérias calculou-se a mesma simulacao novamente
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quatro vezes, verificando-se o inicio da nucleagao dos primeiros pontos de trinca
entre 1500 e 2000 passos conforme Figura[5.11{ que mapeia o parametro de ordem de
dano ¢. Esta constatagao é corroborada pela Figura [5.15 que mapeia a evolugdo no
tempo do ntimero de elementos da malha que atingiram valores acima de ¢ > 0.95,
ou seja, na iminéncia de trincar ou ja fraturado. E importante ressaltar que cada

simulacao gera condigoes iniciais aleatérias diferentes, portanto o perfil final nao

Figura 5.11: Quatro mapeamentos da variavel do parametro de ordem ¢ proximo
ao inicio da nucleagao em ¢ = 2000s

sera 0 mesmo.

N
08—

06
04
02

0

Ao analisar a simulacao evoluindo em busca do equilibrio, verificou-se a pro-
pagacao das trincas iniciais em direcao aos pontos de nucleagao de outras trincas,
formando trincas continuas maiores, conforme as Figuras [5.12] [5.13] e [5.14] que re-
presentam o mapeamento da variavel de dano ¢ nos passos de tempo 2500, 3000 e
5000 segundos.

A escolha do salto de tempo (¢ = 3000s e t = 5000s) entre as Figuras e

se deve a um fator importante que precisa ser estudado mais profundamente

em trabalhos futuros. Este fator esta ligado a velocidade de crescimento do que
seria a area totalmente fraturada no material, ou seja, a aproximacao de um estado
de equilibrio fraturado do material. Conforme o gréfico da Figura que mostra
a evolucao ao longo do tempo do ntmero de elementos da malha em que ¢ > 0.95,

verifica-se a desaceleracao do crescimento do niimero de elementos na iminéncia do
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Figura 5.12: Continuagao dos mapeamentos da variavel ¢ em ¢ = 2500s
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Figura 5.13: Continuagao dos mapeamentos da variavel ¢ em t = 3000s
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Figura 5.14: Mapeamentos da variavel ¢ préximo ao equilibrio em ¢ = 5000s

dano total até um estado de praticamente equilibrio apés 4500 passos, sem o surgi-
mento de novas regioes totalmente fraturadas. A partir deste intervalo de tempo o
material entra em um estado de regeneragao nas regioes que nao foram totalmente
fraturadas, sendo esta penalizada pelo parametro ~. Quanto ao intervalo de cres-

cimento mais acelerado das trincas, este encontra-se no intervalo entre t = 1700s e

t = 3000s.
1200+
1100 — >0 95
10004
v 9004
e
=] J
g e
E 7004
9
5]
@ 600
-
© 500
-
[}
5 400
Z, 3004
200
1004
0
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000
Tempo

Figura 5.15: Evolugao do nimero de elementos da malha em que ¢ > 0.95

49



Outro aspecto importante a ser verificado na solu¢gao numérica, é a analise da sen-
sibilidade dos resultados a diferentes refinamentos da malha. Partindo do principio
que cada simulacao gera condic¢oes iniciais aleatérias diferentes, a andlise de con-
vergéncia necessaria nao pode ser realizada da forma convencional convergindo re-
sultados. Como forma de contornar esse empecilho, simulou-se computacionalmente
trés malhas com diferentes refinamentos, o padrao de 20000 elementos triangulares
(representado pela divisao de 100 por 100 segmentos laterais no quadrado unitério),
e depois refinamentos mais finos com 45000 elementos (150 x 150) e 80000 elemen-
tos (200 x 200). O aumento do tempo de simulagdo escalou aproximadamente de
forma linear, levando entao respectivamente quatro, oito e doze horas rodando com
0s mesmos quatro niucleos em paralelo. Os parametros utilizados foram os mesmos
das quatro simulagoes anteriores extraidos da Tabela . Na Figura ) estao

expostas as regioes ampliadas, na mesma escala, uma para cada simulagao.

o —— i — — i—

. . A VA VA VL VA
.
=y~

Figura 5.16: Analise de sensibilidade dos resultados a malha para diferentes valores
de refinamento; (a) ampliagdo nas regioes assinaladas em (b)

E possivel verificar, no item (a) como o parametro de escala | = 0.02mm impacta
no calculo do dano ¢ em torno dos elementos fraturados ¢ = 1. A escala de cor
utilizada entre 0.8 e 1.0 foi o ajuste necessario para que houvesse percepcao de
diferenca neste nivel de ampliagdo. No item b) da mesma figura, estao assinaladas,

por um circulo e uma seta, as regioes escolhidas para serem ampliadas. Tal escolha
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foi feita apenas com o intuito que fossem trincas na diregao horizontal (eixo x) para
que a comparagao visual no item a) fosse mais clara. De forma geral, ambos os itens
corroboram, a principio, a independéncia do resultado ao refino da malha nesta
regiao entre 20000 e 80000 elementos. Para menor niimero de elementos o resultado
perde convergéncia numérica, ja exposto pelos resultados de MIEHE et al.| (2010)
no item 5.3 assim como para refinamentos muito finos.

Portanto, a partir dos problemas formulados no Capitulo [4] e ao se analisar o
conjunto de todos os resultados expostos neste capitulo, verificou-se a utilidade e
como se comporta o modelo tedrico de mudanca microestrutural, especializado ao
caso de fratura frégil, exposto na se¢ao[3.2, Primeiro foi confirmado sua sensibilidade
aos deslocamentos prescritos em um corpo entalhado, caracterizado pelo problema
do modo 1 de fratura. Em seguida, verificou-se os impactos no corpo entalhado
da formulacao numérica para a hipétese de irreversibilidade desenvolvida na segao
4.2l De forma, a se aproximar de problemas com tensoes residuais a mesma teoria
de mudangas microestruturais foi aplicada em problemas uni e bidimensionais sob
tais estados tensionados. A partir da eficicia do modelo, verificou-se novamente
a sensibilidade da formulacao de irreversibilidade variando seus valores de maior
importancia. Por tltimo, realizou-se uma andlise da sensibilidade dos resultados
a variacao do refinamento da malha sob a perspectiva da restrigcoes que condigoes

iniciais aleatorias impunham sob resultados idénticos.
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Capitulo 6
Conclusoes e recomendacoes

Essa dissertacao apresentou as formulagoes necessarias para descrever um pro-
blema de fratura devido a tensoes residuais motivadas pelo processo de secagem de
um gel polimérico. Para isso, descreveu-se inicialmente, a teoria termodinamica-
mente compativel de um corpo elastico qualquer sob processos difusivo, mecanico
e microestrutural, sendo posteriormente aplicado em géis poliméricos, material este
com extrema relevancia no cendrio cientifico atual. Verificou-se analiticamente a
intensidade das tensoes resultados do processo de secagem para géis mais comuns
na literatura, variando seus principais parametros caracteristicos.

Buscou-se simular numericamente os problemas formulados através do método
de elementos finitos em softwares abertos da comunidade cientifica. Primeiramente
foi necessario verificar se o coédigo desenvolvido era capaz de prever fratura para
casos comuns na literatura, como uma placa com um entalhe lateral sendo tracio-
nada, cujas variaveis seriam deslocamento e dano a partir da teoria de campo de
fases. Verificou-se entao nos resultados, que para este caso caracteristico de modo
1 de fratura, uma taxa elevada de regeneracao estava ocorrendo. Para aproximar a
razoavel hipotese de irreversibilidade do dano, formulou-se uma penalizacao para o
coeficiente cinético da interface de propagacao, atingindo resultados satisfatorios e
muito inferiores na regeneracao que corroboram esta contribui¢ao do trabalho.

Validado entao o cédigo para o modo 1 de fratura com regeneracao restrita,
buscou-se adapta-lo para um problema mais préximo ao formulado de gel polimérico.
Para isso foi necessario comegar formulando e simulando numericamente um pro-
blema que levasse em conta a possibilidade de fratura devido a tensoes residuais
ao invés de deslocamentos prescritos. Para isso, inseriu-se na formulacao tensoes
residuais devido a restrigoes cinematicas.

Foi escolhido entao, o caso de um corpo bidimensional sob tensoes residuais, com
variavel de deslocamento, acrescido entao da possibilidade de dano, apresentando
suas devidas formulacoes pela teoria de campo de fase. Apresentou-se primeiro a for-

mulacao e os resultados do problema para um corpo unidimensional, verificando-se
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a consisténcia fisica que apds seu rompimento haveria descontinuidade no desloca-
mento. Ao se expandir o problema para a segunda dimensao, buscou-se assimilar a
heterogeneidade encontrada em materiais reais, considerando danos aleatorios ini-
ciais em cada ponto do corpo, com o proposito de caracterizar concentradores de
tensao, e deixando o processo evoluir sob as tensoes residuais impostas. Os resulta-
dos encontrados, demonstram a capacidade da formulacao e do cédigo desenvolvido
em prever tanto multiplas nucleagoes quanto a propagacao e ramificagao de trincas
devido a tensoes residuais no problema bidimensional, quanto a propagacao de uma
trinca unica do caso entalhado. Para finalizar o arcabouco necesséario de simulagoes
numéricas deste tipo, realizou-se uma analise de sensibilidade dos resultados a va-
riacao da malha, levando-se em consideracao as dificuldades impostas pelas condigoes
iniciais aleatorias.

E importante frisar que o problema de fratura formulado a partir da teoria de
campo de fases e simulado numericamente é um desenvolvimento recente na lite-
ratura, como citado na revisao bibliografica, porém quando considera-se condi¢oes
iniciais aleatdrias, cuja forca motriz de propagacao é a tensao residual, é um estudo
que aparentemente ainda nao foi realizado. Por isso, torna-se necessario tomar mais
alguns cuidados e recomendagoes que nao tiveram tempo habil nesta dissertacao de
mestrado dada a complexidade do problema e as dificuldades da simulacao numérica.
Dentre as dificuldades numéricas, estao dois pontos principais: o fato de ter sido a
primeira vez em que o laboratoério, onde foram realizados estes estudos, utiliza o pa-
cote aberto de elementos finitos FEniCS. Isto leva a uma curva de aprendizado mais
lenta necessaria para dominar todas as funcionalidades necessarias para a simulacao
do problema, tanto em Python quanto em relacao as funcoes do pacote. Enquanto
a segunda dificuldade encontra-se na convergéncia numérica do problema, tanto do
aspecto de capacidade computacional disponivel quanto aos parametros do processo
que necessitam de um estudo mais aprofundado de todos seus impactos.

Quanto aos cuidados necessarios para terminar o estudo proposto por este tra-
balho estao: resolver numericamente a formulacao desenvolvida para o calculo de
tensoes residuais e a possibilidade de fratura em géis poliméricos. Dada sua aplicabi-
lidade numericamente, restaria valida-la experimentalmente tanto para géis, quanto
para corpos eldsticos cujos resultados numeéricos ja foram expostos nesta dissertagao.
Outra opcao para a sequéncia de validacao seria através de métodos multi escala.

Um estudo imediato, para trabalhos futuros, que pode se desencadear a partir
da modelagem tedrica e numérica desenvolvida nesta dissertagao esta em variar os
parametros das simulacoes para entender o papel de cada termo que descreve o
processo fisico e numérico no resultado. Isto envolve, por exemplo, a intensidade
das tensoes residuais, os niveis de regeneragao e as caracteristicas do corpo. Sendo

necessario para isto, tempo e capacidade computacional.
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Apeéendice A

Aspectos da modelagem numeérica

A.1 Malha nao estruturada: modo 1 de fratura
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A.2 C(Cbdigo agregado: modo 1 de fratura, rege-

neracao e tensoes residuais

from fenics import* #Importando pacote de elementos finitos

import random

HHHHHHHH R R R R R R R
HUSHH S S MALHA  #H
B s s s s e s
#Gerada internamente

mesh = RectangleMesh(Point(0,0),Point(1,1),100, 100)

#0u importando malha criada no Gmsh
#aux="malha_refinada"

#meshW=aux+" .xml"
#subdomainsW=aux+"_physical_region.xml"
#boundariesW=aux+"_facet_region.xml"
#mesh = Mesh(meshW)

HEHHHHEHAH RS HAH RS H AR BHHEHBH RS HAH RS HAEH RS H AR RS HEHBH
HEH#HHAHAH#H#E DOMINIO DAS FUNCOES #########H#EH###
i s st e s s T i e S e e e e T T
#Espaco de funcoes

V1 = VectorElement("P", mesh.ufl_cell(), 2)

V2 = FiniteElement ("P", mesh.ufl_cell(), 1)

W = FunctionSpace(mesh, MixedElement([V1,V2]),

constrained_domain=PeriodicBoundary())

#subdomains MeshFunction("size_t", mesh, subdomainsW)

#boundaries = MeshFunction("size_t", mesh, boundariesW)

#Funcao de avaliacao e de teste
u,phi_u = TrialFunctions(W)

v,phi_v = TestFunctions (W)

HHBHFHHHBH R R R R
########## PARAMETROS - CAMPQO DE FASE ###########
HHBHFHHHBH AR B H R R RS

#Irreversibilidade
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bM = 0.1
bm = 1500.0
e = 10.

def beta(phiponto):
return (bM+bm)/2. + ((bM-bm)/2.)*tanh(e*phiponto)

betac=1.0E-2 #Provisorio para acelerar simulacao (regenerando)

#Comprimento caracteristico
1 =1.0E-2

#Energia de fratura

gf = 1.0E-3

HHS S S
#H#d###### PARAMETROS — CORPO ELASTICO ##########
B R s
#Modulo de elasticidade

E = 1.0E-0

nu = 0.3

#Coeficiente de dilatacao

alpha = 1.0E-1

#Dilatacao

T = -1.0E+0

#Parametros de Lame

lmbda = E*nu/((1.0 + nu)*(1.0-2.0%nu))

mu = E/(2x(1.0+nu))

e e e e e e e T e
H#fHHHH A ###E CONDICAO DE CONTORNO ##############
st e e s s e e s s e e s s e B S T T T
#Periodica
class PeriodicBoundary(SubDomain) :
# Left boundary is "target domain" G
def inside(self, x, on_boundary):
return bool((near(x[0], 0) or near(x[1], 0)) and
(not ((near(x[0], 0) and near(x[1], 1)) or
(near(x[0], 1) and near(x[1], 0)))) and
on_boundary)

# Map right boundary (H) to left boundary (G)
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def map(self, x, y):
if near(x[0], 1) and near(x[1], 1):

y[0] = x[0] - 1.
y[1] = x[1] - 1.
elif near(x[0], 1):
y[0] = x[0] - 1.
y[1] = x[1]
else: # near(x[1], 1)
y[0] = x[0]

y[1] = x[1] - 1. #Como entra na malha, trocar para inicio

#Engastada

#def clamped_boundary(x, on_boundary) :

# return on_boundary and near(x[1],0)

#bc = DirichletBC((W.sub(0)), Constant((0.0,0.0)), clamped_boundary)

#Condicao de contorno essencial

#Adicionando objeto ds para os segmentos

#ds = Measure('"ds", domain=mesh, subdomain_data=boundaries)
#Deslocamento prescrito

#inferior_uy = DirichletBC((W.sub(0)).sub(1),Constant(0),
boundaries, 4)

#superior_uy = DirichletBC((W.sub(0)) .sub(1),Constant(1.25E-1),
boundaries, 3)

#BCS = [inferior_uy,superior_uy]

HAEHBH BB HAEH B HAH B HAHBHHBHBH RS HAH RS HAH RS HAHBHHAHEH
#uf##a###A## EQUACOES CONSTITUTIVAS #############
HERHHAFHBRHHBRHHAFHBRHHAFHBAFHBRHHAFH B AR AR AR AR H
#Phasefield factor
def factor(phi):

return (1.-phi)**2

#Pequena deformacao
def epsilon(u):

return 0.5%(grad(u) + grad(u).T)

#Microforca
def Pii(phi):
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return gf/l*phi - (1.-phi)*(1mbda*tr(epsilon(u))**2 +
2.0*mu* (epsilon(u)**2))

#Microtensao
def Qsi(phi):
return gf*l*xgrad(phi)

#Tensor de tensoes

def sigma(u):
return lmbdaxtr(epsilon(u))*Identity(2) + 2.0*mu*epsilon(u) +
Exalpha*xT*Identity(2)

g g

###aH####A#E CONDICAO INICIAL ########H######
g

#Guardar valores para o calculo de w e para o valor anterior w0
w = Function (W)

w0 = Function(W)

#Aleatoria
class InitialConditions(Expression):
def __init__(self, *xkwargs):
random.seed ()
def eval(self, values, x):
values[2] = 0.5*random.random()
def value_shape(self):

return (3,)

w_random = InitialConditions(degree=1)

w0.interpolate(w_random)

#Concentrada

#Tol=1.E-6

#e_pO=Expression("x[0]<=0.55+Tol and x[0]>0.45+Tol 7 0.55 : 0",
Tol=Tol, degree=1)

#e_uO=Expression((’0.0’), degree=1)
#uO=interpolate(e_u0,W.sub(0) .collapse())
#phiO_u=interpolate(e_pO0,W.sub(1) .collapse())
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#assign (w0, [u0,phiO_u])

HERFHHAFHBRHHAFHBHHHAFHRAFH R HAFH R R RSB H IR
##### SOLUCAO - FORMA FRACA - RESULTADOS #####
HHEHHHHHHBH S H R R R R R

#Separacao das variaveis das listas

u, phi_u = split(w)
u0, phiO_u = split(w0) #precisa vir depois das condicoes iniciais
#Transiente

dt = 1.0E+0 #Passo
t = float(dt)
Tf = 5000*xdt #Total de interacoes

#Forma fraca
F = inner(factor(phi_u)*sigma(u),grad(v))*dx \
+ inner(Qsi(phi_u),grad(phi_v))*dx \
+ inner (Pii(phi_u),phi_v)*dx \
+ inner (beta((phi_u-phiO_u)/dt)*((phi_u-phiO_u)/dt) ,phi_v)*dx
#+ betac*(1.0/dt)*inner (phi_u-phiO_u, phi_v)*dx
#+ dot(b,v)*dx
#+ dot(s,v)*ds(1) - dot(s,v)*ds(2)

#Pos-processamento no Paraview
folder0="resultados/u.pvd"
folderil="resultados/phi.pvd"
file0 = File(folder0)

filel = File(folderl)

#Looping no tempo
while t <= Tf + DOLFIN_EPS:
solve(F == 0, w) # Resolver pelo default, Newton
w0.assign(w) # Copiar para wO para o passo seguinte
t += float(dt) # Somar dt a t para o while
fileO << w.sub(0) , t # Grava os resultados para o Paraview

filel << w.sub(1l) , t
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