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Resumen

En este trabajo se afiade una extensién a Ludwig ®) para simular medios granulares hiimedos. Se utiliza el método
Lattice-Boltzmann para simular un fluido en el que se introducen esferas duras que colisionan ineldsticamente.
El medio se fuerza agitando aleatoriamente todos los granos o aplicando una fuerza constante sobre uno de

ellos, lo que permite medir las propiedades globales y locales del sistema.
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1. Introduccion

Un medio granular se compone de particulas ma-
croscopicas, granos, que pueden encontrarse en el vacio
o inmersas en un fluido. Entre estas no actian fuerzas
atractivas, solo fuerzas disipativas de repulsién, lo que
lleva a que las colisiones sean ineldsticas y no se con-
serve la energia mecanica del sistema. El caracter disi-
pativo de estas colisiones es el responsable de que los
medios granulares, en dependencia de las condiciones
en que se encuentren, se comporten como un sélido,
liquido o gas.

El comportamiento peculiar, y la importancia que
tienen para la industria materiales con estas carac-
teristicas, ha hecho que en los 1ltimos anos el estudio
cientifico de medios granulares haya experimentado un
desarrollo considerable.

La mayor parte de los estudios que se han reali-
zado sobre este tipo de material se centran en medios
granulares secos en los que sélo se tiene en cuenta la
interaccion entre las particulas.

En muchas situaciones se puede despreciar el efec-
to que ejerce el fluido donde se encuentran los granos
y tratar el sistema como un medio granular seco, pero
en otras(?) hay que tener en cuenta ademés la relacién
fluido-grano, llevandonos a modelos més complejos.

En este trabajo nos enfocamos en sistemas como
estos ultimos, creando una aplicacién computacional
que permita estudiar la respuesta de medios granula-
res himedos y ayude a comprender el comportamiento
de este tipo de material, sobre todo en estados esta-
cionarios fuera del equilibrio.

Al estar los granos en contacto con un fluido pier-
den energia y después de un tiempo llegan a estar en
reposo, por lo tanto es necesario aplicarles un esfuerzo
externo con el objetivo de alcanzar un estado estacio-
nario en el cual se puedan medir cantidades estadistas

significativas. Con este fin vamos a realizar dos tipos
de simulaciones.

En una agitaremos todo el sistema, para tener re-
sultados de la respuesta global, aplicando una fuerza
aleatoria sobre cada una de las particulas. Aunque es-
to es un modelo idealizado, permite obtener un estado
homogéneo mas facil de estudiar.

En otro tipo de simulaciones aplicaremos una fuer-
za constante a una particula seleccionada para me-
dir propiedades microscopicas, que podremos compa-
rar con resultados experimentales(® obtenidos utili-
zando pinzas Opticas para arrastrar a velocidad cons-
tante una particula aislada del resto.

2. Ludwig: Lattice-Boltzmann

Para simular un medio granular himedo se uti-
liz6 Ludwig®, anadiéndole una extensién para el tra-
tamiento ineldstico de las colisiones entre particulas.

Ludwig es un software escrito en C para simular
modelos de Lattice-Boltzmann(LB) en 3D sobre lati-
ces cubicas. Permite incluir objetos sdlidos, paredes
estaticas o en movimiento y coloides en suspension, en
contacto con el fluido.

A pesar de estar escrito en el lenguaje de progra-
maciéon C por cuestiones de eficiencia y portabilidad,
Luduwig fue desarrollado siguiendo una estructura mo-
dular y jerarquica que facilité extenderlo para tener
en cuenta los cambios necesarios en nuestro trabajo.
Minimizando asi la necesidad de cambios en el c6digo
existente, que permitié una mayor concentracién de
esfuerzo en la puesta a punto del nuevo cédigo y el uso
de MPI para el cédlculo en paralelo.

LB es una aproximacion mesoscépica del movi-
miento de un fluido que se basa en la ecuacién de Bol-
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Figura 1: Colisién entre particulas

tzmann discretizada en el espacio de velocidades.
fi(l‘"f‘gi,t—Fl):fi(x,t)—l—Qi (1)

La cantidad f; es la densidad de particulas que viajan
a una velocidad ¢; al instante de tiempo ¢ en el nodo
x de una latice cubica.

El operador Bhatnagar-Gross-Krook(BGK) (") se
utiliza para el término de colisién que aparece en la
parte derecha de la ecuacién (1)
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Qi (fi(z,t) — f7%(2,1)) (2)
Este operador describe el paso de colision en el que la
distribucién f; relaja hacia la distribucién de equilibrio
f{? a un ritmo £. Se denomina tiempo de relajacién a
7. Después la distribucién f; se propaga al nodo x+ ¢;.

3. Granos

En Ludwig los objetos sélidos son definidos por
una superficie que corta algunos enlaces entre nodos
de la latice. En la frontera sélido-fluido se aplica el es-
quema BBL(bounce-back on the links) ®) de forma que
se obtienen condiciones de frontera stick. Asi los gra-
nos pueden ser modelados por esferas duras de radio
r, en contacto con el fluido, entre las cuales no se tiene
en cuenta ninguna interaccién excepto las colisiones.

Las velocidades después de cada colisién entre dos
particulas se obtiene de la siguiente forma (2):
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v = m1+m2< +¢)(vh2 - €)e (3)
— . mimsg - o

— —_— ]_ . 4
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donde v12 = ¥} — Uy y € es un vector unitario en la
direccién de la linea que conecta los centros de las
particulas.
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El coeficiente de restitucion € = —1—2’_'5 mide la
pérdida de energia en cada choque, lo considerare-
mos constante e independiente de la velocidad relati-
va entre particulas. € varfa entre 0(colisién totalmente
ineldstica) y 1(colisién totalmente eldstica)

4. Resultados

A modo de verificacién se realizaron diversas simu-
laciones del comportamiento de una particula dentro
de un fluido en una caja. La desviacién del coeficiente
de friccién ¢ de su valor tedrico (y = 6mngr, debido al
efecto de tamano finito, se puede calcular como una
funcién de ¢,

¢ -1
(@) =1—1,7601¢5 + ¢ — ... (5)

Teniendo en cuenta la correccién anterior podemos
comprobar que la particula tiene un comportamiento
similar al descrito por ley de Stokes(figura 2).
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Figura 2: Efecto de la disipacién de energia en la veloci-
dad de una particula de radio r = 2,5 aislada. tg = i,
donde v,, es la velocidad media. inset: Velocidad de
una particula sobre la que se aplica una fuerza cons-

tante F. tg = ULN donde v; = %

En las figuras 3 y 4 se muestran las velocidades de
dos particulas que inicialmente tienen una velocidad de
igual magnitud pero de sentido contrario v; = 0,1 y
ve = —0,1, sin que actie ninguna fuerza externa sobre
ellas. Después de desplazarse un tiempo colisionan de
manera frontal.

En el primer caso el choque es elasticoe = 1,0 y la
magnitud de la velocidad relativa con que se mueven
las particulas no varfa, lo que existe es un intercambio
entre los valores de las velocidades verificable en la
grafica correspondiente.

En el segundo el coeficiente de restitucion es € =
0,2 y por lo tanto hay disipacién de energia adicional
durante el choque. Al calcular € a partir de los resulta-
dos de esta simulacién obtenemos que € = 0,184 = 0,2

En ambos casos el comportamiento esta cerca del
esperado tedricamente.
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Figura 3: Velocidad de dos particulas que se mueven
una al encuentro de la otra en un choque elastico
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Figura 4: Velocidad de dos particulas que se mueven
una al encuentro de la otra en un choque inelastico
con ¢ = 0,2. Al reconstruir el valor del coeficiente de
restitucién a partir de los valores que se muestran en
la figura se obtiene € = 0,184 ~ 0,2

4.1. Sistema homogéneo forzado fuera

del equilibrio

Para compensar la pérdida de energia del medio
granular, debido a la interaccion con el fluido y al
caracter inelastico de las colisiones, se aplicé una fuer-
za, externa aleatoria de forma que a cada particula se
le da un impulso a una frecuencia determinada. De
esta forma se logra que el sistema llegue a un estado
estacionario fuera del equilibrio(EEFE) en presencia
de esta fuerza aleatoria.

En sistemas densos(¢ = 0,6), para valores pe-
quenos del coeficiente de restitucion, los granos tienden
a acoplarse y formar cliusteres, como se puede apreciar
en la gréfica de la funcién de distribucién radial(figura
5). Para colisiones eldsticas, ¢ = 1,0, la g(r) presenta
una estructura mas marcada caracteristica de un soli-
do. Ademads la temperatura media(figura 7) aumenta
con el valor de ¢ siguiendo una ley de potencia simi-

lar al resultado obtenido por van Noije, Ernst, Trizac
& Pagonabarraga(®) para fluidos granulares, aunque
con un exponente distinto. El coeficiente de difusién
también aumenta con e(figura 8), pero no se verifica
la ecuacion de Stokes-FEinstein D = 673;7«'

En cambio, para valores pequenos de la fraccion
volimica ¢ no se observa diferencia en el comporta-
miento del medio al variar e(ver figura 9), excepto en
el valor del maximo, que es mayor para valores meno-
res del coeficiente de restitucion, indicando una ten-
dencia al acoplamiento entre granos a medida que son
mas ineldsticas las colisiones. En este caso el régimen
hidrodindmico controla la evolucién del sistema.
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Figura 5: Funcién de distribucién radial g(r) para ¢ =
0,6. D = 5,1 es el didmetro de las particulas
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Figura 6: Funcién de distribucién de la temperatura
granular para los mismos datos representados en la
figura 5

4.2. Microreologia

Otra situaciéon que se simulé fue un sistema en el
cual se seleccioné una particula y se le aplicé una fuer-
za constante hasta que igualmente se llegé a un EEFE.
La distribucion de velocidades muestra una desviacion
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Figura 7: Temperatura granular 7' como funcién del
coeficiente de restitucién e. Inset: Grafica de T en fun-
cién del coeficiente de inelasticidad a« = 1 — 2. En
linea discontinua se muestra el resultado para un flui-
do granular. ¢ = 0,6, D = 5,1
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Figura 8: Coeficiente de difusién D como funcién del
coeficiente de restitucién e. Inset: Grafica de % en fun-
cién del coeficiente de restitucién €. ¢ = 0,6, D = 5,1

de la distribucién de Mazwell que es la esperada para
la velocidad de un gas ideal.

Se observé que para fracciones volimicas pe-
quefias, en este caso ¢ = 0,1(figuras 10), el comporta-
miento de la velocidad de la particula no depende apre-
ciablemente del coeficiente de restituciéon. En el caso
elastico, la distribucién de velocidades no es simétrica,
estando més separado el valor minimo de la velocidad
de la particula de su valor medio.

Si existe una marcada diferencia al variar € cuando
es mayor la densidad de particulas en la caja de la
simulacién(figura 11). La grafica de la distribucién de
la velocidad para e = 1,0 es mds dispersa, aparecen dos
picos, y es simétrica respecto al valor medio. Al ser las
colisiones eldsticas, la particula seleccionada impone
una velocidad en las particulas con las que choca, a
su vez este movimiento de granos alrededor hace que
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Figura 9: Funcién de distribucién radial g(r) para ¢ =
0,2. D = 5,1 es el didametro de las particulas

sea mas variado el efecto del fluido y de las colisiones
sobre la particula que se analiza. Cuando las colisiones
son inelésticas, ¢ = 0,0, el movimiento generado por
los choques sobre los granos que se encuentran en la
trayectoria de la particula que se hala, es enfriado y
se tiende a crear un defecto en la estructura del medio
en el cual halla una resistencia menos variada.
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Figura 10: Distribucién de velocidad de una particula
a la que se le aplica una fuerza constante en un sistema
a¢p=0,1

5. Conclusiones preliminares y
trabajo futuro

En este trabajo se utilizé el método de Lattice-
Boltzmann para simular un fluido que contiene dentro
esferas duras con las cuales se modela un medio gra-
nular sin despreciar la interaccién con el fluido. Con
este objetivo se le anadié un cédigo que permite tener
en cuenta las colisiones inelasticas entre las particu-
las al programa Ludwig escrito en el lenguaje de pro-
gramacién C. Las simulaciones fueron realizadas en el
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Figura 11: Distribucién de velocidad de una particula
a la que se le aplica una fuerza constante en un sistema
a¢p=04

Cluster de calculo Albeniz formado por 8 nodos que
pertenece al Departamento de Fisica Fundamental en
la Facultad de Fisica de la Universidad de Barcelona.

Se ha podido verificar que la inclusién de las in-
teracciones fluido-grano varian el comportamiento res-
pecto a medios granulares secos, por lo que no se pue-
den aplicar directamente resultados analiticos obteni-
dos para estos (®).

En los resultados obtenidos observamos una ten-
dencia a la formacién de clisteres cuando las colisiones
entre particulas son inelasticas. Para comprobar este
comportamiento se realizaran simulaciones en parale-
lo con las que se pueda estudiar sistemas més grandes
que permitan tener una mejor vision de la estructura
del medio.

En el caso del estudio de microreologia se debe pro-
fundizar en la estructura local alrededor de la particula
sobre la que se aplica la fuerza, verificar el estado del
fluido y de los granos vecinos a esta para entender me-
jor como condicionan su movimiento. También se debe
medir el coeficiente de fricciéon efectivo «y, que se define
como F = ~U, donde U es la velocidad media de la
particula y F es la fuerza media que se aplica sobre
esta, algunos resultados () relacionan estas magnitu-
des.

Referencias

BHATNAGAR, P. L., Gross, E. P. & KROOK,
M. 1954 A model for collision processes in gases.
i. small amplitude processes in charged and neutral
one-component systems. Phys. Rev. 94 (3), 511-525.

BrianNTOV, N. V. & POSCHEL, T. 2004 Kinetic
Theory of Granular Gases. Oxford University Press.

DEspLAT, J.-C., PAGONABARRACA, I. & BLANDON,
P. 2001 Ludwig: A parallel lattice-boltzmann code for

complex fluids. Computer Physics Communications
134, 273-290.

Lapp, A. J. C. 1988 Hydrodynamic interactions in
a suspension of spherical particles. The Journal of
Chemical Physics 88, 5051-5063.

Lapp, A. J. C. & NGUYEN, N.-Q. 2002 Lubrica-
tion corrections for lattice-boltzmann simulation of
particles suspentions. Phys. Rev. 66.

MEYER, A., MARSHALL, A., Bush, B. G. &
FursT, E. M. 2006 Laser tweezer microrheology of
a colloidal suspension. Journal of Rheology 50 (1),
77-92.

MoBius, M. E., CHENG, X., KAREZMAR, G. S.,
NAGEL, S. R. & JAEGER, H. M. 2004 Intruders in
the dust: Air-driven granular size separation. Physical
Review Letters 93.

vAN Noug, T. P. C., ErnsT, M. H., TRriZAC, E. &
PAGONABARRACGA, 1. 1999 Randomly driven granu-
lar fluids: Large-scale structure. Physical Review 59,
4326-4341.

SQUIRES, T. & BRrRADY, J. 2004 A simple paradigm
for active and nonlinear microrheology. APS Meeting
Abstracts pp. 2—+.



