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Resumo

O estudo de materiais granulares é um assunto muito rico e com intensa atividade nos
ultimos anos. Diversos trabalhos consideram o estudo das forgas envolvidas no processo
de cisalhamento de materiais granulares, a transicdo de um substrato estatico granular
para um substrato deslizante. Esse fendmeno se faz presente, por exemplo, nos processos
de desmoronamento de materiais, no estudo das propriedades de materiais granulares,
no monitoramento de encostas, na construgao civil, na logistica de abastecimento. Neste
trabalho, visamos utilizar ferramentas de otimizagdo matematica em busca da melhor
compreensao das propriedades do substrato no momento de transicao de um estado estatico
para um deslizante. Para tanto, desenvolvemos um modelo de Otimizacdo Matemética
para encontrar o melhor conjunto de parametros que descrevem o comportamento das
propriedades mecéanicas medidas pela simulagdo, aproximando-a de resultados analiticos
validos para materiais sélidos. A simulacao considera um empilhamento em camadas
estaticas de graos com atrito submetidos a gravidade, a uma forca constante aplicada
sobre a camada superior deste empilhamento. De posse dos resultados das simulagdes,
avaliamos o carater multimodal do problema de otimizagao e utilizamos um algoritmo
genético com busca local para avaliar a aproximacao por minimos quadrados. Esta € a
principal contribuicdo do trabalho, uma vez que as principais referéncias da area se utilizam
de uma simplificagéo do problema de otimizagao para encontrar um minimo que satisfizesse
as condi¢des do problema em diferentes instancias, constatado que esse minimo pode
variar de maneira abrupta com a variagdo dos parametros do problema.

Palavras-chave: Materiais granulares. Cisalhamento. Simulacdo. Otimizacao.
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Abstract

The study of granular materials is a very rich subject with intense activity in recent years.
Several studies consider the study of the forces involved in the shear process of granular
materials, the transition from a granular static substrate to a sliding substrate. This pheno-
menon is present, for example, in the processes of collapse of materials, in the study of
the properties of granular materials, in the monitoring of slopes, in the civil construction, in
the supply logistics. In this work, we aim to use mathematical optimization tools in order to
better understand the properties of the substrate at the moment of transition from a static
state to a slider. For that, we developed a Mathematical Optimization model to find the
best set of parameters that describe the behavior of the mechanical properties measured
by the simulation, approaching valid analytical results for solid materials. The simulation
considers a stacking in static layers of grains subjected to gravity at a constant force applied
on the upper layer of this stack. Based on the results of the simulations, we evaluated the
multimodal character of the optimization problem and used a genetic algorithm with local
search to evaluate the least squares approximation. This is the main contribution of the work,
since the main references of the area use a simplification of the optimization problem to find
a minimum that satisfies the conditions of the problem in different instances, noting that this
minimum can vary abruptly with the variation of the problem parameters.

Keywords: DEM. Shear. Simulation. Optimization.
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Capitulo 1

Introducao

Neste trabalho, visamos estender a andlise numeérica realizada em Atman et al. (2014)
utilizando ferramentas de otimizagdo matematica em busca da melhor compreenséao das
propriedades elasticas do substrato no momento de transicdo de um estado estatico
para um deslizante, ou seja, da transicdo de um comportamento sélido para fluido. Para
tanto, desenvolveremos um modelo de Otimizagdo Matematica para encontrar o melhor
conjunto de parametros que descrevem o comportamento das propriedades mecanicas
medidas pela simulagao, aproximando-a de resultados analiticos validos para materiais
sélidos. A simulacédo considera um empilhamento em camadas estaticas de graos com
atrito, submetidos a gravidade, e a uma forga aplicada sobre a camada superior deste
empilhamento. De posse dos resultados das simulac¢des, avaliamos o carater multimodal do
problema de otimizacao e utilizamos um algoritmo genético com busca local para avaliar
uma aproximagao por minimos quadrados.

O estudo de materiais granulares € um assunto muito rico e com intensa atividade nos
ultimos anos. Diversos trabalhos relacionados ao estudo das forgas envolvidas no processo
de cisalhamento de materiais granulares estao disponiveis na literatura, ou seja, a transicao
de um substrato estatico granular para um substrato deslizante, (MANDL; JONG; MALTHA,
1977), (STARON; VILOTTE; RADJAI, 2002) e (MARONE; KILGORE, 1993) sdo exemplos.
Esses estudos sao importantes para a compreensao desse fendbmeno que se faz presente,
por exemplo, nos processos de desmoronamento de materiais.

Para a industria, o estudo das propriedades de materiais granulares se mostra importante
de maneira direta ao lidar principalmente com o transporte e armazenagem de granulados,
presentes na industria alimenticia, siderargica e mineracéo, farmacéutica, entre outras
(MAGALHAES, 2008).

Para a sociedade civil, 0 entendimento das propriedades destes materiais e sua transicao
pode ajudar a desenvolver melhores ferramentas para o monitoramento de encostas, cons-



trucao civil, produgao de alimentos, logistica de abastecimento, eventualmente promovendo
condicdes de prevencao de acidentes, aumento da qualidade e diminuicdo de custos.

Uma situagao interessante relacionada ao estudo de materiais granulares ocorre ao obser-
varmos um efeito de separagéao de granulados conhecido como Brazil Nut Effect (BNE). Em
Shinbrot (2004) e Missel (2005) esse efeito de separagao é estudado. Basicamente o BNE
€ caracterizado pela movimentacao dos graos maiores para a superficie quando o arranjo
de graos € submetido a vibragao.

Baseando-se no trabalho (Atman et al., 2014) e nos diversos trabalhos cientificos dos
ultimos anos a respeito do processo de cisalhamento em materiais granulares ((D. Serero
et al., 2001), (SOMFAI et al., 2007), (Atman et al., 2005b)), visamos estender a analise
numeérica realizada utilizando ferramentas de otimizagdo matematica em busca da melhor
compreensdo das propriedades do substrato no momento de transicdo de um estado
estatico para um deslizante. Em Atman et al. (2014) é realizado um estudo de um arranjo
de graos depostos em camadas utilizando diferentes preparagdes, a saber Rain Like (RL),
Grao por grao (GG) e avalanche (AV) e submetidos a diferentes angulos de inclinacéo e a
uma forga F{ aplicada proximo a superficie. A simulagao realizada considera discos de raios
variados sob acao da gravidade e o algoritmo de dindmica molecular apresentado neste
trabalho. Os resultados numéricos encontrados sao entao submetidos a uma operagéao de
aproximacao das equagoes tedricas definidas em Otto et al. (2003).

Nenhum algoritmo de otimizacao € considerado, entretanto, e uma simplificacdo do problema
de otimizacgdao foi realizada para encontrar um minimo que satisfizesse as condi¢gdes em
diferentes instancias e constatado que esse minimo pode variar de maneira abrupta com a
variagao dos parametros, portanto justificando a existéncia deste trabalho. Como resultado
é verificado que o médulo de cisalhamento (G) decresce em conjunto com o médulo de
Young (E,), eixo rigido, em relagdo ao modulo de Young Es, eixo flexivel.

A resposta numérica do sistema em relagao a [y é realizada com base nos trabalhos
desenvolvidos em D. Serero et al. (2001), Atman et al. (2005a) e Atman, Claudin e Combe
(2009) e as equagles teoricas utilizadas para a aproximagao foram retiradas de Otto et
al. (2003), onde um estudo analitico das propriedades elasticas de materiais granulares é
realizado e as equagdes tedricas sao derivadas.

Partindo dos resultados encontrados na simulagao DEM, desenvolvemos um modelo de
otimizacdo Matematica para encontrar o melhor conjunto de parametros que descrevem o
comportamento das propriedades mecéanicas medidas pela simulagéo, aproximando-a das
equagoes teodricas.

A simulagao considera um empilhamento em camadas estaticas de graos com atrito, subme-



tidos a gravidade, e a uma forga £ aplicada sobre a camada superior deste empilhamento,
assim como em Atman et al. (2014). Entretanto a simulacéo ja se inicia com a inclinagcao do
arranjo de graos atribuida, ou seja, ndo € incrementada gradativamente. Vérias instancias
da simulagao sao executadas considerando diferentes inclinagdes tanto para o arranjo de
graos quanto para a forga Fy.

O algoritmo de otimizacao considerado para o ajuste € um Algoritmo Genético Real Po-
larizado (AGRP) (RAMOS et al., 2003), com busca local. A busca local consiste em um
algoritmo do elipsoide. Algoritmos Genéticos s@o largamente estudados e utilizados como
em Santos, Almeida e Cardoso (2017) onde o mesmo é utilizado para otimizacao de custos
de combustivel em uma fornalha de reaquecimento do lingote de ago ou em Sarubbi, Mar-
tins e Silva (2016) onde 0 mesmo é utilizado para minimizar a alocagao de Roadside units
utilizados em uma rede de veiculos.

Sua utilizacado possui a vantagem de nao necessitar de conhecimento prévio da funcao
objetivo e ser facilmente adaptavel a diversas naturezas de problemas (TAKAHASHI, 2007).
Para realizacdo da simulagao e otimizagao, e geragao agil dos resultados, um framework de
DEM ¢é desenvolvido, ja vinculado a um processo de otimizacao. Todos os dados gerados
sdo registrados em um banco de dados relacional padronizado e uma aplicacdo desktop foi
desenvolvida para geracao dos graficos da fungao resposta e da otimizagao.

Como trabalhos relacionados podemos citar, além do préprio trabalho realizado em Atman
et al. (2014) onde é feito um estudo das propriedades de materiais granulares sob a ética
de diferentes preparacdes e nos demais Atman et al. (2005a) onde um estudo sobre a
funcao resposta € realizada para pilhas de areia, em Atman et al. (2005b) onde uma
avaliacao da sensibilidade da funcao resposta em relagdo a preparagao é desenvolvido ou
em Atman, Claudin e Combe (2009) onde um estudo detalhado sobre a aplicacédo da forca
Fy é realizado.

Temos também o trabalho apresentado em Do Alejandro M. Aragon (2018) onde um
framework para calibracdo de modelos de simulagdo de materiais granulares é definido e
desenvolvido utilizando-se otimizagao para melhor calibrar os parametros da simulacao de
acordo com resultados conhecidos, a abordagem visa encontrar os parametros que melhor
aproximam a simulagao da realidade. (Como curiosidade um video sobre o trabalho pode
ser visualizado em https://www.youtube.com/watch?v=SooUD9riKAQ. O video apresentado
foi eleito como melhor video de divulgacdo no Congresso “Powders and Grains, 2017,
Montpellier, Franga’).

Outros trabalhos relacionados, mas sem associacao direta, sdo os apresentados por Maga-
Ihaes (2008) onde uma apresentacao geral da dindmica molecular € realizada e um estudo
do comportamento de pilhas de granulares durante avalanches é apresentado, e Luding



(1994) onde modelos da simulagao de materiais granulares sao apresentados.

Muito embora este trabalho apresente uma abordagem consistente com o desenvolvimento
de um software de simulacado de Dindmica Molecular, a opgéo pelo desenvolvimento ao
invés de simples utilizacao de codigos existentes também foi objeto do trabalho. Podemos
citar como diretamente relacionado, o projeto de software MercuryDPM' cujos fundadores
s&o Anthony Thornton and Thomas Weinhart. O software é utilizado para simulagdes em
DEM tanto 2D quanto 3D e avaliagdo dos resultados.

1.1 Organizacgao do trabalho

Esse trabalho esté organizado da seguinte maneira:

No capitulo 2 sdo apresentados os conceitos utilizados para concepc¢ao do trabalho.
No capitulo 3 uma descricao detalhada da metodologia de pesquisa utilizada.

A apresentacao dos resultados encontrados e interpretagdes é realizada no capitulo
4,

No capitulo 5 € realizada a finalizagcao da dissertacao com apresentacao das conclu-
soes.

Twww.mercurydpm.org



Capitulo 2

Fundamentacao Teorica

A realizacao deste estudo se baseia essencialmente nos trabalhos em dinamica molecular
e na utilizagao de algoritmos de otimizagédo para auxiliar na andlise dos resultados obtidos
nas simulagdes realizados por computador. A dindmica molecular é a disciplina que se
encarrega de estudar o comportamento de graos de diversos materiais e dimensdes sob
diversas condi¢des. Pode ser utilizada na simulagdo da interagao entre &tomos e até entre
graos de dimensfes macroscopicas.

Para o trabalho em questéao estamos interessados no comportamento do substrato simulado,
contendo 3600 graos dispostos conforme a figura abaixo.

o ] fb

Figura 1 — Exemplo de um substrato 2D inclinado

Fonte: (Atman et al., 2014)
Descrigcao:

e X = eixo horizontal;



Z = eixo vertical;

g = gravidade;
a = inclinagao do sistema em relagéao a horizontal;

h = altura média;

t = eixo tangencial;
n = eixo normal;

Fy = forga aplicada;
0 = angulo da forca com respeito a normal;

Eixos (1,2) = eixos referentes a analise ortotropica onde £ corresponde ao eixo rigido
e F, ao flexivel.

T = angulo entre eixos ortotrépicos e eixos (n,t).

Esse tipo de arranjo de graos permite a avaliacao de diversos resultados numéricos calcu-
lados diretamente das forgcas presentes no arranjo conforme demostrado em Atman et al.
(2014). Para esse trabalho estamos interessados especificamente no estado de stress do
sistema.

2.1 Caracterizacao do Problema

2.1.1 Dinamica Molecular

Segundo Thornton (2015), sistemas de graos correspondem a conjuntos de graos individuais
ou aglomerados e estdo espalhados na natureza e industria . Quando examinados em
macroescala eles podem se comportar como sélidos, liquidos ou gases. Antigamente a
pesquisa experimental se limitava a aferigcbes realizadas em macroescala e as tentativas de
apresentar uma explicagao racional do fendmeno macroscépico observado se baseavam
na intuigao.

Visando um melhor entendimento do comportamento de sistemas de graos, técnicas de
modelagem vém ganhando for¢a e também tem sido utilizadas. Tradicionalmente, a modela-
gem continua tem tratado os sistemas de graos como pseudo-sélidos, onde um sistema €
considerado como um unico corpo sélido. Entretanto, com o aumento continuo do poder
computacional € possivel tratar os sistemas de graos como descontinuos, reconhecendo
que areia,p6 e graos sao compostos de elementos discretos que interagem uns com 0s
outros em micro-escala (THORNTON, 2015).

Segundo Thornton (2015) ndo se sabe ao certo quando a simulacao computacional foi pri-
meiramente utilizada para o estudo da Dindmica Molecular, entretanto, pode-se argumentar
que sua primeira ocorréncia foi publicada no artigo de Metropolis et al. (1953). Ao longo
dos anos, diversos outros trabalhos foram realizados, tais como (BUCHHOLTZ; POSCHEL,



1993), (BUCHHOLTZ; POSCHEL, 1996),(RAPAPORT, 2001) e (DURAN; REISINGER;
GENNES, 2012), levando ao desenvolvimento da &rea.

Thornton (2015) delimita trés técnicas principais de estudo da Dinamica Molecular.

e “Dindmica Granular” ou em inglés “Granular Dynamics” (GD) € adequada para graos
maiores e fluxos rapidos de material. Em simulagées GD os graos considerados sao
rigidos e as colisbes sao instantaneas. A energia é dissipada nas colisdes devido ao
atrito e os coeficientes de restituicdo. Essas simulagbes sdo conhecidas como “Event
Driven” pois o passo de tempo utilizado para avancar a simulagao € definido como
0 menor tempo para a préxima colisdo. Devido a isso, esta técnica GD é restrita a
sistemas relativamente dispersos.

¢ A “Dinamica de Contatos” ou em inglés Contact Dynamics (CD) é uma outra téc-
nica para a Dinamica Molecular de gréos rigidos e foi desenvolvida por J.J. Moreau
(MOREAU, 1983), matematico francés.

e “Discrete Element Method” (DEM) é uma técnica de Dinamica Molecular que se utiliza
de graos “macios”, ou seja, apresentam a ideia de amortecimento ao contato e foi
originada pelo trabalho de (CUNDALL, 1971). A técnica DEM é caracterizada pelo
tempo limitado de ocorréncia das colisées. Durante a colisdo as forgas de contato séo
aproximadas como célculo de dois graos interagindo da compressao a restituigao.

A técnica DEM ¢ a utilizada nesse trabalho para a definigao do simulador numérico desen-
volvido.

Segundo (THORNTON, 2015, pag. 13) as equacdes de cinética de graos podem ser
definidas, como variagéo das velocidades linear (v) e angular (w):

dv; ZFci
= 1
i o +9 (1)
dw; sz'R
= 2
dt 1 @)

em que F, sao as forgas de contato atuando nos graos e F; R; sao os momentos devido as
forgcas tangenciais. O parametro g é a gravidade, v e w sao as velocidades linear e angular
respectivamente e I € o momento de inércia definido por %mRQ. O indice 7 representa o
gréo i no arranjo e R; é o raio do gréo i.

A simulacao da Dinamica Molecular, consiste em resolver numericamente as equacgdes 1 e
2 considerando todos os graos do sistema.



2.1.2 Solugdo Numérica de Equacdes Diferenciais Ordinarias

A solucao de equacdes diferenciais de forma analitica é restrita a apenas algumas formas
especiais de problemas, conforme (CAMPQOS, 2007). A solu¢gdo numérica nao possui essa
limitacdo e portanto praticamente toda equacéo diferencial ordinaria pode ser resolvida
numericamente.

O Método de Euler, é inspiracao para varios algoritmos numéricos para resolucao de
equagdes diferenciais e pode ser resumido em uma expansao da solugédo da equagéo y(z),
em série de Taylor, em torno do valor inicial x.
h? h3
y(zo + h) = y(wo) + hy'(20) + ?y"(xo) + gym(xo) + .. 3)
Ao truncar a série ap6s a primeira derivada e assumindo z;,1 = z; + h, y; = y(z;), onde
i=1{1,2,3,.... N}, ey (z) = f(x,y) temos:

Yie1 = Yi + hf (i, ys) (4)

Métodos como o Método de Euler realizam a estimativa de y; para cada iteracdo e possuem
a caracteristica de encontrar valores melhores, quanto menor for h. Desse modo, a busca
por aumento da precisdo necessariamente leva a necessidade de um numero maior de
passos e em consequéncia, maior necessidade de tempo e poder computacional.

Opcoes para aumentar a precisdo sem onerar tanto o tempo de processamento existem e
uma formulacao bastante utilizada por sua eficiéncia sdo os métodos de Runge-Kutta. Estes
séo resultado dos trabalhos de Carl David Runge e M. Wilhelm Kutta (CAMPOS, 2007).
Runge desenvolveu o primeiro método em 1895 e Kutta elaborou a formulagéao geral em
1901. Conforme Campos (2007), os métodos de Runge-Kutta sao algoritmos numéricos de
passo simples e explicitos que apresentam a forma geral:

Yir1 = Yi + ho(ws, yis h),
onde, p(x,y;h) = Z b;k;, com
i=1

kl = f(xvy)
ky = f(x + coh,y + anhk:)
ks = f(x + csh,y + h(asiki + asks))

ks = f(l’ + Csha ) + h(aslkl + CL52k32 + ...+ as,s—lks—l))



Sendo a,b e ¢ constantes definidas para cada método particular.

Os métodos de Runge-Kutta sao classificados de acordo com sua ordem, que corresponde
a derivada de maior grau presente na expressao e por sua vez corresponde ao indice s
utilizado na Equagéo 5.

Para, especificamente, métodos de segunda ordem, a expansao em Taylor € feita até
a segunda derivada e sdo avaliadas ¢(z;,y;; h) para s = 2. O resultado é um sistema
nado-linear de 3 equacgdes e 4 variaveis, sendo que uma variedade de métodos podem ser
encontrados com base nas infinitas solugdes do sistema.

by +by=1

1
bacy = B (6)
baag = 5

1 1 .
Umasolugdo € b, =0,by =1, co = 3 € a9 = 7 o método é conhecido como método de
Euler modificado (CAMPOS, 2007).

Ainda tratando de métodos de solugao de equacdes de equacdes diferenciais, temos os
metodos Previsor-Corretor que se formam uma familia de algoritmos para solu¢do numérica
desses problemas. Esses algoritmos se utilizam de duas férmulas chamadas previsor e
corretor. O previsor é uma férmula utilizada para célculo de vy, .1, 0 corretor se utiliza de
outra férmula que ser usa o valor de y,,.1, calculado pelo previsor, para um calculo mais
preciso de ¥, 1.

2.1.3 Solugdo numérica para Dinamica Molecular

Em sua dissertacado de mestrado (MAGALHAES, 2008) discorre sobre todo o processo de
integracao numérica utilizado em suas simulagdes de dinamica molecular. Ele ressalta o
carater nao linear das equagdes envolvidas na integragdo e destaca o quao sensiveis as
condigdes iniciais as mesmas sdo. Desse modo, para minimizar a propagacao de erros
deste tipo de algoritmo é incluido um passo de correcdo das velocidades com base no erro
estimado entre as aceleragdes preditas pelo passo de tempo e a aceleragéo calculada pelo
processo de calculo de forgas.

De maneira geral o algoritmo de Dinamica Molecular utilizado executa as seguintes etapas
para a simulacdo (MAGALHAES, 2008):

e Calcula as posi¢coes dos graos no instante de tempo. (Previsor)



e Calcula as forgas que atuariam nos gréos considerando que 0s mesmos se encontram
nas posic¢oes calculadas.

e Corrige as variaveis do sistema de simulagao considerando as aceleragdes obtidas
nas equagdes de movimento e no célculo das forgas. (Corretor)

e Realiza o calculo de quaisquer outras variaveis de interesse.

O algoritmo de Verlet € dos mais citados para integragdo das equacdes de movimento
de Newton. No tocante a dinamica molecular, € um dos algoritmos mais frequentemente
encontrados.

O algoritmo original abre mao do calculo explicito da velocidade e é consequéncia da
seguinte relagéo:

Tnt1 — Tn o Tn — Th—1

A2 At

an

Onde a,, é a aceleragao, r,, a posi¢cao do grao no instante t=n. A quantidade At é o passo
de tempo da simulacdo. A Equacao 7 resulta na relacao de recorréncia:

T'n+1 = 2rn —Tp_1+ an(At>2 (8)

Visando a melhorar o tratamento das velocidades e eliminar a necessidade de memaria no
passo n-1, foi desenvolvido o algoritmo Velocity Verlet, apresentado pela primeira vez em
Swope et al. (1982) e apresenta a seguinte definicdo para a integragao:

1
Tpel = Tn + UnAt + §an(At)2,
Qn + An41 (9)
Upy1 = Up + TAt

A definicdo da Equagéao 9 é estendida para o movimento rotacional na Equagéo 10, onde 6
€ a posicao angular, w € a velocidade angular e « a aceleragao angular.

1
Oni1 = 0, + w, At + éozn(At)2,

Qp + Qi1 (10)

2

At

Wnt1 = Wy +

O algoritmo numérico de dinamica molecular utilizado neste trabalho baseia-se na integracao
numeérica das equagdes de movimento do sistema pelo algoritmo Velocity Verlet. Conforme
apresentado nas Equacdes 9 e 10.
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Figura 2 — Diagrama de como o algoritmo Velocity Verlet realiza a atualizagdo das varia-
veis de acordo com o tempo. Setas indicam o que é necessario para calculo.
Retangulos coloridos indicam o que esta salvo na memoria

Uma vez que a posi¢ao dos graos € conhecida, passa-se ao processo de identificacao dos
graos em contato e calculo das forgas envolvidas.

Os graos em contato sdo aquelas cuja distancia entre seus pontos centrais € menor que a
soma de seus respectivos raios. Thornton (2015) da a seguinte definicdo: se A e B sdo duas
esferase Réoraio. a« = R4 + Rp — D onde D é a distancia entre os centros das esferas.

Figura 3 — Exemplo de contato entre duas esferas

Se a > 0, as esferas A e B estdo em contato e o célculo das forgas é realizado. Caso nao
exista contato, o grao se encontra em queda livre e somente a gravidade é aplicada. Esse
procedimento é repetido para todos os graos a cada passo de tempo At da simulagao.

O calculo das forcas resultantes do contato é realizado conforme apresentado em Maga-
Ihaes (2008), onde sdo desconsiderados efeitos eletrostaticos, magnéticos, deformacdes
permanentes e umidade. De maneira geral, a simplificagdo realizada representa um sistema
de granulados circulares imersos em um gas e sob acédo da gravidade.

Em resumo, 3 forcas sao consideradas no contato entre os graos:
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Forca Elastica
Jeo = —knan, (11)

onde k, € uma constante que representa a resisténcia do material, n;; € o vetor unitario
que aponta do centro do grao i para o centro do gréo j e « € a deformagao dos graos.

Forca de Amortecimento

fav = —’Y(Uij : nij)'nfij (12)

Onde ~ € o coeficiente de amortecimento critico, v;; € a velocidade relativa entre os gréos i
e j, e n;; € o vetor unitario que aponta do centro do gréo i para o centro do gréo j.

Forca de Atrito
Ir
fee =9 U(fo - ti3) Fnastiy, s€|fo] > f
a r * Uij)Jmazlij, S€|Jr| > Jmaz
sin j J (13)
fr= —kt(St(vij iy — riw; — Tjwj)tij
fmaa: - M|fn|

Onde f,. é a forga de atrito, f, € a forca de atrito estatico, —k; é a constante relacionada a
rugosidade, v;; é a velocidade relativa entre os gréos i e j, ¢;; € o vetor tangente, na diregao
perpendicular ao n;;, r; € o raio do gréo i, w; € a velocidade angular do gréo i, f,... é a for¢a
de atrito maxima, u € o coeficiente de atrito e f,, € a forga normal do contato entre os graos.

Uma demostracao de como o célculo das forgas envolvidas € realizado pode ser encontrado
em Thornton (2015).

O Algoritmo utilizado em Atman et al. (2014) que implementa toda a simulagdo da Dindmica
Molecular e também implementado nesta dissertagao é o Velocity Verlet.

Conforme (THORNTON, 2015) sistemas de graos podem se comportar como soélidos ou
liquidos, normalmente ficando preso em um estado metaestavel (MAGALHAES, 2008)),
nao configurando um sistema em estado de menor energia.

Para permitir a medicado das caracteristicas fisicas do sistema de graos, é utilizado em
Atman et al. (2014) o calculo da fungao resposta, que € apresentada por Goldenberg et
al. (2006), e define a fungdo resposta 0,4 utilizada para medi¢do do tensor de stress do
sistema como:

1
0a(r) = % Z fijarijﬁ/ dsplr — r; + sry] (14)

5 0
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Onde i,j correspondem aos graos em contato, o e 3 sdo coordenadas cartesianas, dando a
diregdo da funcéo resposta, r;; = r; — r;, ; € a posi¢do do centro de massa do gréo J, f;; €
a forca exercida pelo grdo j no gréo .

De Goldenberg et al. (2006), a fungdo ¢(r) deve ser normalizada e semi-definida positiva.
Para essa dissertagao ¢(r) é dada por:

o) = e (&) (15)

Onde w é definido como 6d e d é o didmetro médio dos grdos da simulacéo.

O célculo numérico da fungao resposta do sistema empregado na simulacao é exatamente
o determinado pela Equacéao 14. A Figura 4 representa um perfil de fungao resposta.

T T Y T T T T T - r :

J %,

i E T TSN

£ Fh

Figura 4 — Exemplo de grafico de perfil de resposta normal

Fonte: (Atman et al., 2014)

Os resultados encontrados com o calculo da fungéo resposta serdo entao ajustados via
processo de otimizagdo as equagdes analiticas que relacionam os parametros elasticos do
arranjo de graos.

2.1.3.1 Equagbes Analiticas

Visando a comparacédo dos resultados numéricos encontrados na simulagées com as
equacoes tedricas, utilizamos os resultados encontrados em Otto et al. (2003). O artigo
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Figura 5 — Diagrama de Fases Equagdes Analiticas (Otto et al., 2003)

apresenta uma abordagem para compreensao da fungao resposta em camadas de graos
anisotrépicas, estas fungdes séo utilizadas em Atman et al. (2014).

As equacdes analiticas serao entdo comparadas aos resultados numéricos encontrados.
Para maiores informacgdes sobre as equagdes analiticas utilizadas vide Otto et al. (2003) e
Atman et al. (2014).

A Figura 5 apresenta o diagrama de fases dos resultados encontrados com as equagoes
analiticas. No eixo X é representada a variavel de otimizacdo R e no eixo Y a variavel
T.As areas I, 11 e I11 apresentam o comportamento esperado da fung¢ao. Por exemplo,
na area I, espera-se encontrar graficos com aspecto de sino, apresentando um pico
somente (comportamento eliptico). Ja na area 111 é esperado que o grafico apresente dois
picos (comportamento hiperbdlico). Todos os exemplos apresentados nessa dissertacéao
apresentam aspecto de um pico somente.
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2.2 Otimizacéao

Usando a filosofia de otimizagao é possivel abordar um problema de decisdo
complexo, envolvendo a selegéo de valores de variaveis inter-relacionadas,
focando em um Unico objetivo projetado para quantificar o desempenho e
mediar a qualidade da decisdo.[...] (LUENBERGER, 1973)

Segundo (BOYD; VANDENBERGHE, 2004) um problema de otimizagdo matematica ou
simplesmente problema de otimizag&o tem a forma:

minimizar T
fulz) .
sujeito a fi(z) < b, i=1,...,m.

Onde o vetor x € R™ é a variavel de otimizacado e a fungcao f, : R" — R é a funcéao
objetivo. As funcbes f; : R* — R,i = 1,...,m s@o as restricbes de desigualdade e as
contantes by, ..., b,, S0 os limites das restricbes. Um vetor x* é chamado 6timo ou solugao
do problema de otimizagao se ele tem o menor valor de fungcéo objetivo entre todos os
vetores que satisfazem as restrigdes.

Quando o problema apresentado em (16) respeita a seguinte definicao:

filax + By) = afi(x) + Bfi(y) (17)

Esse problema é dito linear. Ao passo que se a definigdo seguinte é respeitada

filax + By) < afi(x) + Bfi(y) (18)

O problema definido em (16) é considerado convexo.

O problema de otimizacgao tratado neste trabalho busca o ajuste dos parametros elasticos
resultantes da simulagao de dindmica molecular a equacdes analiticas e se relaciona,
portanto a classe de problemas de Minimos Quadrados, técnica muito utilizada para “Data
fitting”.

Segundo (BOYD; VANDENBERGHE, 2004) os problemas de minimos quadrados séo a base
para analises de regressao, controle 6timo e muitos métodos de estimativa de parametros e
data fitting.

Problemas de otimizagédo da forma de minimos quadrados sao definidos como:

k
minimizar fo(x) = ||Az — b||* = Z(a?l’i —b)? (19)

i=1

15



O problema de minimos quadrados (19) possui solugcao analitica e pode ser reduzido a
solucao de um conjunto de equacdes lineares.

x = (ATA)'ATh

2.2.1 Otimizacao Nao Linear

Segundo (BOYD; VANDENBERGHE, 2004) o termo Otimizagdo N&o Linear é usado para
descrever problemas tais que a fungao objetivo ou suas restricbes sao nao lineares e que
ndao podem ser identificados como convexos. Nao existe método efetivo conhecido para
solucao de problemas nao lineares gerais.

2.2.1.1 Otimizacao Local

Conforme (BOYD; VANDENBERGHE, 2004) métodos de otimizacao local desistem da
busca do ponto étimo que minimiza a fungcédo objetivo sobre todos os pontos viaveis e
foca somente na busca de um ponto 6timo local. Isso significa que ele minimiza a fungao
objetivo dentre os pontos viaveis préximos ao minimo local, mas nao existem garantias de
ter encontrado o ponto que minimiza a fungao para todos os pontos viaveis.

Uma definicao para minimos locais € dada em Luenberger (1973) :

Um ponto z* € () é dito como ponto de minimo relativo ou ponto de minimo local de f sobre
() se existe um € > 0 tal que f(z) > f(2*)Vo € Q|||z — 2*|| < e. Se f(z) > f(z*)Vx €
Ql||z — x*|| < e ez # x* entdo 2* é dito ser um ponto de minimo relativo estrito.

(LUENBERGER, 1973) da uma definigdo para minimos globais:

Um ponto z* € (2 é dito ponto de minimo global de f sobre €2 se para todo x €
f(z) > f(x*). Se f(x) > f(a*)Vz € Q e x # x* entdo z* é dito ser um ponto de minimo
global estrito.

Métodos de otimizacao local podem ser rapidos, tratar problemas grandes e serem aplicaveis
em geral. Métodos de otimizacao local possuem algumas desvantagens, além do fato de
nao garantirem o 6timo global. Estes métodos necessitam que seja informado um ponto
de partida dentro da regido viavel, e a escolha deste ponto inicial € critica para a solugao
encontrada, pois caso a funcao objetivo possua varios minimos locais, partir de pontos
diferentes pode levar a minimos diferentes. Pouca informacao € dada sobre quéo longe o
ponto encontrado esta da solugao global e esses métodos costumam ser sensiveis aos
parametros de configuracao que podem necessitar ajustes para uma determinada familia
de problemas.
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2.2.1.2 Método Elipsoidal

Dentro da Otimizacao, uma classe de algoritmos muito estudada e utilizada é a de Excluséao
de Semi-espagos. Conforme a definicado dada por Takahashi (2007): Os métodos de exclusao
de semi-espagos sdo aqueles que empregam a propriedade de subgradientes de funcionais
para definir um plano que divide o espaco em dois semi-espacos, sendo que o funcional
necessariamente decresce em um destes semi-espacos.

O algoritmo Elipsoidal € um exemplo de método de exclusdo de semi-espacos. Neste
método, busca-se encontrar uma sequencia de elipsoides que contenham sempre o ponto
de étimo procurado e que sempre diminuam em “volume”. O conceito de volume € utilizado
como medida de tamanho do elipsoide, em R? diz respeito a area, em R? ao volume. Este
conceito é extrapolado para R".

O Algoritmo Elipsoidal basico é descrito (TAKAHASHI, 2007) pelas seguintes férmulas
recursivas que geram uma sequéncia de pontos xy.

Thp1 =Tg — ﬂlQLkl
(97 Qrgr)?
ot iner
h=y -1:1 (20)
b :n2n— 1
Pa=y i 1

O vetor g, € o subgradiente da restricdo mais violada, ou no caso do vetor z; estar na
reunido factivel, um subgradiente da fungao objetivo. A matriz (), representa o elipsoide e
ao inicio do algoritmo é equivalente a matriz identidade. 3,5, e 3 sdo constantes e n € a
dimensao do problema.

2.2.1.3 Algoritmos Genéticos

Goldberg () define Algoritmos Genéticos como algoritmos de busca que se baseiam nas
mecanicas de selecao natural e genética. Estes definem individuos como “strings” codifica-
dos e realizam uma busca aleatéria e estruturada para encontrar o individuo mais apto. A
cada iteragdo uma nova geracao de individuos é gerada, carregando consigo informacoes
dos melhores individuos da geracao anterior. No contexto de otimizacao, o individuo mais
apto é o que apresenta melhor valor de fungao objetivo. Um Algoritmo Genético em geral
apresenta as seguintes propriedades que os separam de métodos de busca convencionais:
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Parametros de otimizacao codificados.

Busca executada sobre uma populacao e nao somente um individuo.

Busca via amostragem ou “blind search”.

Busca utilizando operadores estocasticos.

Além disso, estes mimetizam a selecdo natural e genética através de operagoes de selecao,
cruzamento e mutacdo. Um Algoritmo Genético pode ser construido a partir dessas trés
regras somente, ou pode conter outros tipos de regras, tais como: nicho, busca local,
entre outras. Pertencentes a classe de algoritmos populacionais, esse algoritmo possui
como caracteristica especial a busca abrangente de informacdes sobre a fungao objetivo
por todo o0 espago viavel sendo que nenhuma avaliagdo de gradiente é realizada. Como
implementagao bastante utilizada de um algoritmo genético, temos o de codificagao binaria
que representa os parametros ou individuos da populacdo como strings de 0 ou 1 e
implementa as operacdes de sele¢cao, cruzamento e mutacao como operagdes sobre esses
strings. Para o trabalho em questao é de interesse o Algoritmo Genético de Codificacao
Real e operador de cruzamento polarizado. Esse algoritmo adota uma codificagéo real dos
parametros de otimizacéo e € definido em Ramos et al. (2003) possuindo as seguintes
caracteristicas que o diferenciam do algoritmo genético de codificacao binaria:

e Os parametros da otimizagao sao codificados em R"

e Realiza a operagéo de “Cruzamento Polarizado”. O resultado desse cruzamento séo
dois novos individuos onde um deles tem maior probabilidade de se encontrar mais
proximo de seu ancestral de melhor valor de fungao obijetivo.

O Algoritmo Genético Real Polarizado € assim descrito:

e Cada parametro de projeto € descrito por uma variavel real, sendo o conjunto de
parametros armazenado em um vetor no espac¢o R". Cada individuo corresponde a
um vetor deste espaco.

e Existe uma faixa admissivel para cada um dos parametros (ou seja, para cada
coordenada do vetor de parametros), dentro da qual estarao localizados os respectivos
componentes de todos os individuos.

e O algoritmo se inicia com a geragao aleatéria de um numero N, (usualmente grande)
de vetores (individuos) dentro das faixas admissiveis.

e S3ao realizadas em sequéncia as operagdes de: cruzamento, mutacao, avaliagao,
céalculo da fungao de ajuste (“fitness function”), selegao e elitizagcao, sendo gerada
nova populagdo com mesmo numero de individuos. A operagao de cruzamento pode
ser utilizada com um fator de polarizagdo com extrapolagao.

e O algoritmo termina seja atingindo determinada condicao de término, seja excedendo
0 numero maximo permitido de iteragdes.
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A operacao de cruzamento visa copiar 0 cruzamento genético que ocorre na natureza,
escolhendo um par de individuos para perpetuarem sua “informacao genética”. O método
implementado para este trabalho, consiste em dividir a populagdo em duas metades e,
para cada par formado, verifica-se se vai ou nao ocorrer cruzamento, com probabilidade de
ocorréncia pC, sendo esta parametro do método. Caso venha a ocorrer cruzamento sdo
gerados dois novos individuos segundo a lei:

Ty =ar; + (1 — )z,

(21)

-0 l<a<l1,1
Onde z, 0 novo individuo gerado e x; e x, seus ancestrais. o € um numero aleatorio gerado
para cada novo individuo e determinante para a polarizagao e extrapolagcao. Os novos
individuos gerados estao necessariamente sobre o segmento de reta determinada por x; e
To € seus extremos ultrapassam os ancestrais em 10%.

A condicdo fy(z2) < fo(z1) deve ser respeitada e fy(z) é a fungdo objetivo a ser minimizada.
A variavel aleatéria o € gerada de acordo com a determinagao se a operagao de cruzamento
serd ou nao polarizada. Caso seja,

a=1,4010 — 0,2 (22)

'xz

Figura 6 — A figura apresenta uma ilustracdo da operagao de cruzamento utilizada pelo
AGRP. O ponto z, pode ser gerado em qualquer ponto do segmento de reta.

p1 e [ séo variaveis aleatérias uniformes em [0, 1]. O segundo individuo é sempre escolhido
sem polarizagao e nesse caso a assume um valor aleatorio de distribui¢do uniforme em [0,1].
A Figura 6 ilustra a operacao de cruzamento sobre um segmento de reta. Como a operagao
de cruzamento pode extrapolar a regiao viavel, é necessario realizar uma operagao que
corrija individuos assim gerados. Para essa correcao € utilizada uma operacao de reflexao
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Figura 7 — Exemplo de uma operacao de cruzamento, partindo de uma populacao P, para
uma populacao Py

O operador de mutacéao insere o fator de imprevisibilidade na geragao de uma nova po-
pulacdo. Assim como na natureza, um individuo € selecionado de maneira aleatoria para
sofrer uma mutagéo qualquer. O método baseia-se em determinar para cada individuo da
populacao se este sofrerd ou ndo mutagao, com probabilidade igual a pM . Caso o individuo
seja selecionado para sofrer mutacao, é gerado um vetor § cujas componentes sao definidas
por:

6; = 0,058;(Xs — X1); (23)

Onde ; € um namero aleatoério no intervalo (0,1). zs € o vetor de restricdes superiores € x;
o vetor de restri¢cdes inferiores.

A mutagéo € entdo aplicada ao individuo (z,,).

T =T +0 (24)

Durante a etapa de avaliacdo a fung¢ao objetivo € avaliada para todos os individuos da
populacgéo.

A funcao objetivo é entdo injetada na funcado de ajuste, para realizacao da operacéo de
selegéao, e é descrita em Takahashi (2007) como:

Seja J o vetor das avaliagbes da funcéo objetivo para os N individuos da populacéo. A
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equagao da fungao de ajuste (FT) é dada por:

J = média(J)
Jy = max(J)
I = min(J)
v—1
( (=1
a= J
I >0 — Jy—1 _ (25)
\ Jyy —J
' J
o = -
I — J,
I <V = M <m
\ JM_J’m
FT =aJ + f3

E realizada uma selecdo de N individuos dentre os N individuos existentes, sendo que
cada individuo pode ser selecionado mais de uma vez. A probabilidade de um individuo
ser selecionado a cada vez é igual ao valor da fragao de sua fungao de ajuste em relacao
a soma das funcdes de ajuste de todos os individuos. Esse tipo de selecédo é conhecido
como “Roleta”.

Seja F'T; o valor da fungao de ajuste do individuo i, entdo a probabilidade do individuo ser
selecionado pS; € dada por:

5= L1

(26)

Caso o melhor individuo ndo tenha sido selecionado para a nova populagéo, ele € nela
introduzido, com a exclusao de um elemento qualquer, escolhido aleatoriamente. Essa
operacao é chamada de Elitismo.
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Capitulo 3

Metodologia

Neste capitulo discutiremos a metodologia adotada e apresentaremos o que foi desenvolvido
ou utilizado como ferramental para o desenvolvimento da pesquisa. Sera apresentado o
framework de dinamica molecular gerado para este trabalho e a metodologia utilizada para
coleta dos dados. Os métodos de otimizacao desenvolvidos serdo apresentados, bem como
a justificativa de sua utilizagao para analise dos resultados.

3.1 Delineamento da pesquisa

A pesquisa foi dividida em duas vertentes, a primeira trata da simulagdo de Dinamica
Molecular e a segunda do uso da Otimizagdo como ferramenta de ajuste de curvas a ser
utilizada na analise dos dados da simulagao.

A Figura 8 apresenta uma visdo geral do processo utilizada para geracao dos dados e
realizagdo do ajuste via otimizacao.

3.1.1 Simulacao de Dinamica Molecular

Todo o projeto de simulagao da Dinamica Molecular tem como objetivo a geragao dos dados
numéricos da funcao resposta de uma forgca Fy sobre um substrato de graos. A execucao do
processo como um todo exige grande esforco computacional, e consequentemente tempo.
Neste trabalho, para geragcéo dos resultados necessarios com a precisdo necessaria para a
simulacdo, a execugao de um processo de simulagcao pode demandar dias.

De modo a permitir o aproveitamento de implementacao existente, o desenvolvimento do
programa de simulagéo foi realizado em C++. Buscando agilidade na anélise dos resultados,
optamos por manter os dados gerados em um banco de dados relacional, evitando assim o
tratamento via arquivos texto.

O programa de simulacao consiste de algumas etapas que serao apresentadas em seguida.
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Figura 8 — Metodologia

Para fins de nomenclatura, neste trabalho, cada simulagdo de dinamica molecular sera
chamada de “instancia”. As instancias geradas podem ser associadas, em um relaciona-
mento de Pai x Filho. Uma instancia Pai é caracterizada por partir do momento em que os
graos ainda se encontram sem contato algum e além disso a for¢ca F;, = 0. Uma instancia
filha é gerada a partir de uma instancia Pai em equilibrio e a forgca Fy # 0. A simulacao
da dindmica molecular para as instancia considera condi¢des periddicas de contorno, ou
seja, para todos os efeitos os sistema s6 é limitado na base. Uma instancia de simulagéo
€ encerrada caso a mesma atinja o equilibrio ou o limite de iteragées configurado seja
alcangado.

3.1.1.1 Preparacao dos graos

Existe uma infinidade de maneiras de preparacao dos graos para a simulagao e cada
uma delas pode influenciar nos resultados obtidos ao final da mesma. Em Atman et al.
(2005b) é realizado um estudo sobre a influéncia da preparagao na configuracéao final da
simulacao. Para este trabalho o processo de preparacéo escolhido é do tipo Rain-Like.
Nesta preparacao os graos sdo gerados com raios variando, aleatoriamente, entre um raio
minimo (R,,i,) € um raio maximo (R,,..). Cada grédo € posicionado de modo a néo ter
contato algum, sendo portanto um grao livre. A distribuicao dos graos é tal que a largura do
substrato possui aproximadamente 2v/N grédos e a altura aproximadamente 0, 5v/N gréos.
A base do substrato é formada por graos de mesmo raio R,,.., fixos e em contato de modo
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a nao permitir a passagem de qualquer dos graos livres. A escala da disposi¢cao dos graos
€ ajustada de modo que todos os graos estejam posicionados em um intervalo de tamanho
1, e definido como [-0,5, 0,5]. A Figura 9 ilustra a situagao final da preparagéao dos graos da
simulacgéo.

..0..200.0 o0
° .00.00. @ °00°
0000 ;00000
00000009 9000
000000000000

Figura 9 — A ilustragdo acima apresenta a ideia do processo de preparagao dos graos.
Graos em amarelo sao fixos e os demais sao livres.

Ao iniciar a simulacao, a gravidade sera responsavel por iniciar o movimento dos gréos e o
efeito chuva que d4 o nome a essa preparagao ¢ iniciado.

O resultado da preparagao € salvo no banco de dados, para uso do processo de deposicao.

3.1.1.2 Simulagao da Deposicéo dos Graos - Instancia Pai

A simulagao da deposicédo da instancia pai € feita a partir do resultado da preparacao
realizada anteriormente. A acao da gravidade é iniciada e os graos partem do repouso em
um processo de queda livre.

As etapas da simulacao para cada passo de tempo sao:

3.1.1.2.1 Busca de Vizinhos

A busca de vizinhos representa uma adaptacao no algoritmo de dindmica molecular para
evitar que a operagao de deteccao de contatos tenha que ser realizada para todos os graos
do arranjo em todos o0s passos da simulagao, para tanto esta consiste na criagdo de uma
lista (1) indexada para cada gréo (i corresponde a um gréo), contendo os vizinhos mais
préximos. O algoritmo realiza uma avaliacdo de todos os graos e cada grao cuja distancia
seja menor que um fator, tomado arbitrariamente como 2, 2R,,,..., do grao investigado sera
considerado um vizinho deste. A sub-rotina tem complexidade O(n?) e é executada em uma
frequéncia configuravel para a simulagao.
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Se executada de forma muito frequente, o efeito sobre o custo computacional é grande,
podendo eliminar os beneficios de seu uso, por outro lado, se executada menos que o
necessario, imprecisées podem ocorrer na simulagao. Neste trabalho, a busca de vizinhos
foi configurada para ser executada a cada 1000 itera¢des, numero considerado ideal em
Atman et al. (2014), para que nenhuma iteracao entre os graos seja perdida.

Como resultado deste método, construimos a lista I! = {vizy, viz,,...,viz,} contendo
todos os vizinhos do gréo i.

3.1.1.2.2 Meétodo Preditor

Essa sub-rotina é responsavel por prever as posi¢cdes dos graos no préximo passo de tempo.
Sao calculadas as seguintes variaveis do modelo para cada grao (i):

®
8

”: Posigao prevista.
P: Velocidade prevista.
P: Aceleragdo prevista.
?: Posigdo Angular prevista.

®
IS

[ ]
D

e " Velocidade Angular prevista.

(2

w
e o”: Aceleragdo Angular prevista.

1

CLZ'2

[Ef = Z; +5tvi+

o = wv; + Oty
al = a;
a;0t? 27)
07 = 0; + Stw; + 22
W = w; + otey
of = o

Em que o superescrito p indica a previséo, a varidvel sem o superescrito corresponde ao
valor atual e 6t corresponde ao passo de tempo da simulagao.

3.1.1.2.3 Detecc¢ao de Contatos

Essa sub-rotina € responsavel por identificar os pares de graos em contato e se utiliza da
lista de vizinhos I/ de um gréo e das posigdes calculadas pelo Método Preditor.

Se um contato é identificado conforme ilustrado na Figura 3, este é adicionado na lista de
contatos [’ do passo de tempo.

Supondo que g; e g, sao graos da dindmica molecular e r; e ry seus respectivos raios, e
que g, € I}, os graos g, e g, vao ser avaliados para existéncia de um contato entre eles.
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Para tanto, a distancia entre seus centros (d) deve ser tal que d < r; + ry. Caso estejam em
contato, o indice 2 serd adicionado a lista /.

3.1.1.2.4 Calculo de Forcas

Essa sub-rotina é responsavel por calcular as forcas em agédo sobre um grao. Todo grao
na simulacao possui pelo menos a forga da gravidade em agao, situacdo em que o gréao
ndo possui contatos. Para cada um dos contatos existentes no passo de tempo (listas I%), &
realizado um célculo das forgas elastica, amortecimento e atrito, conforme apresentado na
secao 2.1.3.

3.1.1.2.5 Meétodo Corretor

A sub-rotina do método corretor € responsavel por corrigir as variaveis do modelo para cada
grao, com base no erro de afericdo da aceleracdo de cada grao. Isso é possivel por se
conhecer as forgas envolvidas com cada um dos graos da simulagao.

As variaveis atualizadas sao:

Velocidade

Aceleracao

Velocidade Angular

Aceleracao Angular

3.1.1.2.6 Verificacao de Equilibrio

A instancia de simulacdo € considerada em equilibrio se as seguintes condicdes séo
satisfeitas:

e N3ao existem graos deslizantes.
e A energia cinética do sistema € menor que um erro e;.
e A resultante de forgas do sistema é menor que um erro ¢,

3.1.1.3 Calculo do Tension - Instancia Pai

Ao final da simulagdo de cada instancia é realizado o célculo da fun¢ao resposta, assim
como apresentado na Equagado 14. E importante ressaltar que o perfil de resposta varia com
altura do “sensor”. Este sensor pode ser descrito como referéncia de altura no arranjo de
graos para o calculo da fungao resposta. A altura do sensor é definida como a quantidade
de didmetros médios a partir da base do arranjo de graos (h = 0).
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Seja, d; o didametro do grao livre i e N o numero de gréos livres.

<d>=

Y d;
= 28)

A posicdo do sensor, P,, é um nimero inteiro, tal que a altura do sensor, h, = P, < d >. E
importante observar também que o perfil da fungéo resposta corresponde ao intervalo de
deposigao dos graos [-0,5, 0,5]. A Figura 10 exemplifica a deposi¢cao de 400 graos com o
sensor realcado em vermelho. A diferenca entre os perfis gerados em diferentes alturas de
sensor podem ser observadas nas figuras 11 e 12.

Figura 10 — O sensor para célculo da fungéo resposta é ilustrado como uma linha vermelha
ao longo de todo arranjo de graos. O arranjo apresentado possui 400 graos. Fy
€ aplicada no grao em vermelho no topo

Figura 11 — Exemplo de perfil de resposta com P, = 0 para o arranjo de 400 graos.

Figura 12 — Exemplo de perfil de resposta com P; = 4 para o arranjo de 400 grgos.
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3.1.1.4 Simulacao da Deposicao dos Graos - Instancia Filho

A simulacédo de uma instancia dita filha de outra instancia parte do momento em que a
instancia de referéncia, dita pai alcanga o equilibrio. A instancia filha € gerada como uma
copia e inicia sua simulagao, a Unica diferenca € que uma forga Fj € entdo aplicada sobre
um grao préximo a superficie. Seja m; a massa do gréo livre i, N o nimero de graos livres,
g a aceleracao da gravidade e p um numero real positivo.

N
Dy M

i (29)

Fo=pg
A simulacao da aplicagéo de Fj é realizada de maneira crescente durante 10000 iteracoes,
até que alcance o valor correspondente da Equacgao 29. Isso é feito para evitar alteragdes
substanciais no arranjo de graos, tais como, alteracao do numero total de contatos ou graos
deslizantes.

O gréao onde Fj é aplicada é selecionado de maneira aleatéria para cada instancia filha
simulada, sendo sorteado da lista graos préximos a superficie.

Os passos da simulacao da instancia filha sao os mesmos da instancia Pai. Quando o
equilibrio é alcancado, um par de instancias relacionados Pai x Filho é efetivamente criado.

3.1.1.5 Calculo da Fungao Resposta - Instancia Filho

O célculo da funcao resposta da instancia filha é entao realizado e um novo perfil de
resposta é criado. Nao ha diferenca no processo de calculo de funcao resposta entre as
instancias, entretanto, para cada par de instancias “Pai x Filho”, ao se calcular a diferenca
entre os perfis de resposta de cada um, € gerado um perfil de resposta para a forga aplicada
Fy. A Figura 13 apresenta o resultado da diferencga, onde o perfil de sino esperado para a
funcéo resposta pode ser visualizado.

3.1.1.6 Calculo do Perfil de Resposta Médio de Fj

Para efeito de nomenclatura definimos uma sessao de simulacdo como a realizacao de
n instancias (/) de simulagao tais que I, corresponde a instancia pai e os demais I;
correspondem a instancias filhas, ¢ € um nimero do conjunto [1..n]. Cada uma das instancias
I; possui um calculo de fungao resposta para cada P, (posi¢ao do sensor) configurado.
Esse resultado € Unico para a posicao, ou grao, onde Fj foi aplicada.

Isso pode ser observado ao avaliar as figuras 13 e 14. A primeira tem F{, aplicada préxima
ao ponto x = -0,01 e a segunda em x = -0,26.
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Figura 13 — Exemplo de perfil de resposta com P, = 4 para o arranjo de 400 graos e
apresentacao do perfil de Fj. A curva “Diff” corresponde a diferenga “Filho - Pai’
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Figura 14 — Exemplo de perfil de resposta com P, = 4 para o arranjo de 400 graos e
apresentacao do perfil de Fj realgado em vermelho

Para calculo do perfil resposta médio, é necessario que todas as instancias filhas I estejam
representadas na mesma escala e posigéo relativa, para tanto definimos 7Y como o perfil
resposta de [; reposicionado de modo que o ponto x onde Fj € aplicada equivale a origem
(x =0).

O perfil resposta médio de Fy, I, é entéo definido como a média dos perfis I°. A Figura 15
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representa I para uma instancia Pai.
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Figura 15 — Exemplo de perfil de resposta médio I com P, = 4 para o arranjo de 400 graos.
De cima para baixo, primeiro grafico reflete perfil de resposta em relagéo a ZZ,
segundo grafico em relagao a XZ, terceiro grafico em relacao a XX

3.1.1.7 Parametros da Dinamica Molecular

Cada instancia de dindmica molecular possui um conjunto de parametros que podem ser
alterados para geracao de resultados diferentes, aproximando diferentes comportamentos
de materiais diferentes.

Para todas as instancias executadas para essa dissertacao € possivel configurar as seguin-
tes opgoes:

e N - Numero de graos.

o - Angulo de inclinacdo em relagéo a horizontal.
6 - Angulo de aplicagdo da forca F;

Kn - Coeficiente de elasticidade em relagdo a normal do contato entre graos. Caracte-
ristico do material.

Ks - Coeficiente de elasticidade em relagdo a tangente do contato entre graos.

1 - Coeficiente de atrito.

R,.;» - Raio minimo dos graos.

R, - Raio maximo dos graos.

p - Fator multiplicador de Fj.
Os parametros utilizados nas nossas simulagdes podem ser visualizados na Tabela 1.

O coeficiente de amortecimento é calculado de modo a ser correspondente a 90% do
amortecimento critico, conforme simulagdes de Atman et al. (2014). O amortecimento critico
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Parametro Valor
N 3600
o [0..20]
0 45, 60, 90
Kn 1000
Ks 750
L 0,5
Roin 0,3
Riaz 0,5
p [0..1]
Tabela 1 — A tabela apresenta os valores utilizados para os parametros da Dinamica Mole-
cular
~ pode ser definido como:
v =+/2min{M} (30)

Onde M é o conjunto de massas dos graos livres.

3.1.2 Ajuste as equacdes analiticas

Como resultados dos trabalhos de (Otto et al., 2003), o conjunto de equacdes analiticas para
a fungéo resposta em um arranjo de granulados foi desenvolvido. O conhecimento dessas
equagodes permite sua utilizacdo em abordagens de ajuste numérico, visando encontrar 0s
parametros que descrevem os dados encontrados.

As fungdes analiticas sdo definidas como o,5(z, §2), onde « e /5 séo indices correspondentes
aos eixos coordenados X e Z. Sendo assim, temos 4 componentes para a fungao:

~—

XX(fEaQ
X

8

,Q
Q

8

z(
x(
Z(CL’,Q
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o

o

0z )
® 0,

~—

x € um numero real no intervalo [-0,5, 0,5]. €2 é um vetor em R* e corresponde ao conjunto
de parametros fisicos do arranjo de graos, tal que Q2 = (7, R, T, v21).

Onde:
r_f2_va
Ey V12 (31)
R 1 E <1 V12 _ @)
T 2\G B, By
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As variaveis utilizadas para definir R e T sdo as propriedades elasticas do material.

e [, corresponde ao médulo de Young na direcao do eixo ortotropico 1 (Direcdo em
que o material apresenta maior resisténcia a deformagéo).

e F5 corresponde ao modulo de Young na diregéo do eixo ortotropico 2 (Direcao em
gue o material apresenta menor resisténcia a deformacao).

e v, € v9; SA0 coeficientes de Poisson relacionados a deformacéao longitudinal dos
graos.

e G corresponde ao coeficiente de cisalhamento do material.

A variavel T corresponde ao angulo entre o eixo ortotropico 1 e a dire¢do normal do substrato.
Vide Figura 1.

Com base na definicdo das variaveis R e T e um pouco de algebra chegamos na Equacgao
32 em que temos do lado esquerdo a relagcao de variaveis desconhecidas do modelo e do
lado direito variaveis que buscamos ao realizarmos a operacao de ajuste.

G T
—_— == (32)
El 2(R + ’U21)
As fungbes o tratam de integrais com solu¢do numeérica somente. Os métodos responsaveis
por sua integracao foram utilizados em Atman et al. (2014) e também s&o aproveitados

neste trabalho.

Podemos definir 1,5 como o perfil resposta numérico médio em relagéo aos eixos « e f3,
a € [X,Z] e p e [X, Z]. Resultando, assim como a fungdo o em:

Os perfis resposta gerados tanto para as equagdes analiticas, quanto numéricas podem ser

descritos, devido a discretizagao, como (xx, oas(xk, 2)) € (xk, las(xr)) respectivamente e
podemos seguir para a definicdo da funcao objetivo.

Ny = 2
A = min L Z Z <Iaﬁ(xk)__ Uo‘ﬁ(mk’Q)>
P B0 ke 01ap(y) (33)

Sujeito a Q € V

Onde §1,,5 corresponde ao desvio padrdo da média realizada entre os perfis de resposta, 0

32



corresponde ao angulo de aplicagéo de Fy, em relagcdo a normal, IV, corresponde ao numero
de pontos do ajuste e V' ao conjunto de pontos viaveis dos parametros elasticos e tem seus
valores definidos na Tabela 2.

3.1.3 Algoritmos de Otimizacéo

Nessa secao discutiremos o que foi desenvolvido em relacao aos algoritmos de otimizagéao
considerados necessarios para a pesquisa deste trabalho e busca do ponto étimo para a
funcao objetivo definida na Equagao 33 percorrendo o espago de valores viaveis de (2.

Com base nos resultados apresentados em Atman et al. (2014) definimos que uma abor-
dagem segura para o problema seria considera-lo como pertencente a classe problemas
nao-lineares e multimodais. Para avaliagdo da melhor estratégia foi feito um estudo de como
a fungéo objetivo se comporta combinando-se as variaveis de modo a produzir um mapa
de calor (Heat Map) de todas as combina¢des de duas variaveis considerando as demais
constantes. Isso foi feito para avaliar a fungcao em relacao a multimodalidade.

A estratégia para geragao dos graficos de calor leva em consideracao os limites inferiores
e superiores de cada uma das variaveis de (2, estas sdo combinadas aos pares e para
cada par sao gerados varios pontos no espaco viavel onde a funcao objetivo é avaliada. As
demais variaveis assumem seus valores constantes conforme apresentado na Tabela 2.

Variavel | Limite Inferior | Limite Superior | Valor Constante
T
T 0 T 5
R 0,5 2 1,25
T 0,5 1 0,75
V21 0,1 5 0,25 0,2

Tabela 2 — A tabela apresenta os valores de limites superior, inferior e constantes utilizados
tanto na otimizagdo quanto no processo de avaliagao da fung¢ao objetivo

Como resultado da andlise da fungéo objetivo, consideramos a combinagao de dois algorit-
mos de otimizag¢do, um Algoritmo Genético, utilizado para encontrar um ponto candidato a
6timo global e em seguida, partindo deste ponto, executar uma busca local com o algoritmo
elipsoidal, visando encontrar melhora do resultado.

3.1.3.1 Algoritmo Genético Real Polarizado

A implementacao do Algoritmo Genético Real Polarizado (AGRP) seguiu a definicdo dada em
Ramos et al. (2003). O desenvolvimento foi realizado em linguagem C++ em ambiente Linux
e utilizando a biblioteca livre para algebra linear Eigen'. O programa insere a possibilidade

Thttps://eigen.tuxfamily.org/dox/
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de processamento paralelo na avaliagao da fungao objetivo, no processamento da mutagao
e do cruzamento, e foi implementado de forma genérica, permitindo seu uso para outras
fungdes que ndo fungéao a A.

Para auxiliar o ajuste dos parametros da AGRP, foi utilizada uma biblioteca de otimizagcao
Nao-Linear chamada NLOpt? e testes comparativos de execugdo com a fungdo A foram
realizados.

Método | Duragdo (min) | 7 R T v12 | Resultado
NLOPT 300 2,77 1088 | 05 | 0,19 | 653,85
AGRP 60 2,87 11,84 | 0,63 | 0,18 | 613,43
AGRP 75 2,89 (1,51]055|022| 613,19

Tabela 3 — A tabela apresenta os valores resultantes da comparacao entre a biblioteca
NLOPT e o AGRP desenvolvido.

A Tabela 3 apresenta a execugdo do NLOPT e do AGRP para a mesma instancia de
problema de otimizacdo, apresentando um melhor comportamento do AGRP tanto no
tempo de otimizagao quanto do melhor valor de fungéo objetivo encontrado. Para os casos
apresentados o AGRP foi até cinco vezes mais rapido e encontrou melhor resultado.

Parametro Valor
Probabilidade de Mutacao 5%
Tamanho da Mutacao 2%
Probabilidade de Cruzamento | 70%
Fator de extrapolagéao 0,2
Fator de disperséao 1,5
Probabilidade de polarizagao | 20%
Tamanho da populagéao > 400

Tabela 4 — A tabela apresenta os valores utilizados para os parametros de configuracao do
AGRP

Uma configuragao utilizada nesse trabalho corresponde aos parametros apresentados na
Tabela 4.

As seguintes condigdes de parada foram consideradas para a implementacédo do AGRP:

e NUumero maximo de geracdes

e Numero de geragbes sem encontrar melhora

e Estabilizagdo do valor de funcao objetivo para a populagao (A diferenga entre o maior
valor encontrado e o menor valor encontrado ser menor que um erro).

2https://nlopt.readthedocs.io
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o Estabilizagdo da populagéo da geragao. A maior diferenca entre os pontos da popula-
¢ao ser menor que um erro.

3.1.3.2 Busca Local

A motivacao do uso do AGRP é buscar o ponto de 6timo de maneira global, tentando
escapar das armadilhas de 6timos locais. Ao término da execucdo do AGRP, utilizamos um
algoritmo de otimizagédo nao-linear classico que possa iniciar sua busca a partir do ponto de
6timo encontrado, visando assim encontrar melhoras do valor encontrado pelo AGRP. Neste
trabalho foi desenvolvido o algoritmo do Elipsoide.

3.1.3.2.1 Implementagéo do Método Elipsoidal

A implementagéo do método elipsoidal foi realizada em C++ de maneira mais genérica
possivel, e se utilizando de programacéao paralela nos calculo do gradiente. A deciséo de
implementagédo que teve que ser tomada foi somente a definigdo do tamanho inicial do
Elipsoide, um tamanho inicial muito grande poderia levar para longe do ponto de 6timo e
uma tamanho inicial muito pequeno nao permitiria que o método evoluisse. Dessa forma, a
seguinte estratégia foi adotada:

Seja R;nicia O raio inicial do elipsoide e X, o conjunto de pontos candidatos a étimo que
o AGRP encontrou durante sua execugao. Tomamos arbitrariamente o subconjunto dos
ultimos 5 pontos encontrados (X?) e calculamos a maior distancia entre eles, ou seja,
se X; € X} e X; € X}, definimos d;; = ||X; — X;||, e d} como o maior valor de d;;
encontrado, entéo Rinicia = 104, .

Ao trocar o gradiente calculado pelo gradiente da restricdo mais violada, forcamos o método
a permanecer na regido viavel e nenhum outro mecanismo de garantia da viabilidade dos
pontos encontrados € necessaria.

As seguintes condi¢cdes de parada foram consideradas para a implementagdo do método
do Elipsoide:

Numero maximo de iteracoes.

Numero de iteragdes sem encontrar melhora.

Tamanho ou “volume” do elipsoide.

Estabilizagdo dos ultimos pontos encontrados. A maior diferenga entre os pontos
encontrados ser menor que um erro.

Norma do gradiente calculado ser menor que um erro.
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3.1.3.2.2 Implementagéo do Paralelismo

A implementacao do processamento paralelo neste trabalho foi possivel através da utilizagao
da biblioteca para C++ Open MP2. A biblioteca permite incorporar processamento paralelo
através de anotagdes em pontos das classes ou métodos dos programas, de maneira
geral seu uso é simples e direto bastando o cuidado de controlar acesso concorrente as
estruturas de dados do programa, no caso, vetores padrdo do C++. O trecho de codigo
abaixo apresenta o uso do paralelismo para célculo do gradiente da fungao objetivo.

#if defined (_ OPENMP) && USE OMP==
#pragma omp parallel for schedule (static)
#endif

for (size_t it = 0; it < s;++it)

{
GAVector deltaV (X);

deltaV.setZero ();

deltaV[it] += delta;

deltaV = X+deltaV;

double_t f_deltaV = F(deltaV);
double_t f = F(X);

#pragma omp critical

(xret)[it] = (f_deltaV — f)/delta;

Ja para implementagéo do AGRP foi utilizado paralelismo na fungéo objetivo e nos métodos
de mutagéo e cruzamento, seguindo a mesma abordagem de paralelizar os lagos de iteragao
sobre a populacao.

3.2 Coleta e tratamento de dados

Os dados gerados na pesquisa sao resultados das execugdes das simulagdes do modelo
de dindmica molecular e a consolidagédo de seus perfis de resposta. Posteriormente sao
gerados os dados da Otimizagao que considera a funcao objetivo definida em 33.

Para coleta dos dados de simulacéo foi utilizada uma instalacdo Linux com a distribuicao
OpenSuse onde os cddigos foram compilados para 64bits utilizando g++. Foram executadas
um total de 1824 simulagdes, com todos os dados salvos em uma base de dados relacional,
PostgreSQL, gerando dados que ocupam 51GB de espaco em disco.

Desse modo todos os relatorios sdo gerados a partir de consultas SQL e ferramentas de
Office.

Shttps://www.openmp.org/
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A base de dados é estruturada em tabelas relacionadas ao modelo de dindmica molecular,
tabelas relacionadas ao processo de otimizacao e views de consolidacao dos perfis de
resposta.

A Figura 16 apresenta o conjunto de tabelas especificas da dindmica molecular. Sua
principal entidade é a tabela DMinstance onde sao registradas todas as insténcias de
simulacdo com seus dados de configuracdo. A cada N itera¢des da simulagéo os resultados
parciais sao registrados, o que permite recuperagcdo em caso de interrupgédo do processo
de simulacao.

A Figura 17 apresenta o conjunto de tabelas especificas do processo de otimizagao. Sua
principal entidade é a tabela Optimization_exec e registra dados como inicio e fim da
otimizagdo e parametros de configuracao.

A Figura 18 apresenta o diagrama de visdes de banco de dados utilizadas para consolidagéao
dos resultados numéricos, facilitando e tornando automatico o processo de geragéao dos
perfis de resposta.
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Para facilitar a visualizagdo dos dados gerados, tanto pelas simulagdes quanto pelas
execucdes do programa de Otimizagao, foi desenvolvido um programa em C++ para permitir
realizar a plotagem destes resultados. A Figura 19 apresenta a interface do programa.

MainWindow

Parent Deposition Model Refresh

Model Instance zed

2018-08-10 19:26:11 - 21907 - 3600 v 8 - Plot Numerical Results by Model

Run Optimization

Single Deposition Model
Plot Model Dispersion Plot Tension Result

Model ID zed

21919 - Plot Force Field
Optimization Results

Num. Particles zed Inclination Angle Optimization ID

- - - - Plot Num Results

Optimization |D
- Plot Tension Plot HeatMaps Test Data Plot 3D Test

Solution candidates

Num. Particles  Zed Angle F

Tau R T J
Plot Tension

Figura 19 — Utilizada para visualizagdo dos dados das simulagdes e otimizagbes executa-
das.

O programa permite visualizar dados de perfil de resposta de instancias individuais, da
média dos perfis de resposta de um conjunto de instancias Pai x Filha, o diagrama de
distribuicdo dos graos e o grdao onde a forga Fy foi aplicada, entre outras opcoes.

A orientacao de como ter acesso aos codigos fontes dos programas utilizados pode ser
encontrada no apéndice A.
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Capitulo 4

Analise de Resultados

Neste capitulo, apresentaremos os resultados encontrados com base na metodologia de
pesquisa considerada. Primeiramente apresentaremos a classificagdo da funcao objetivo
com base na produgao dos mapas de calor. Seguiremos para apresentacao dos resultados
e perfis de tensao recuperados com as diversas execugoes da simulacao de dindmica mole-
cular. Posteriormente apresentaremos os resultados encontrados com auxilio do algoritmo
de otimizagao e da Equagéao 32.

4.0.1 Analise da Funcdo Obijetivo e da Otimizagao

De acordo com resultados prévios em Atman et al. (2014), a fungédo A que deve ser minimi-
zada pode apresentar varios minimos locais. Essa caracteristica da funcao foi confirmada
nesse trabalho e a utilizacdo do algoritmo genético se mostrou mais adequada para tentar
encontrar o 6timo global.

Se observarmos as figuras 20, 21 e 22 veremos que a fungao apresenta comportamento de
fungéo convexa quando 7 € variavel fixada. Por outro lado nas figuras 23, 24 e 25, a fungao
A apresenta caracteristicas de multimodalidade e nao-linearidade. Isso nos da pistas que,
caso 7 seja conhecido, o problema pode ter sua complexidade reduzida e eventualmente ser
resolvido por um algoritmo mais eficiente para fungdes ndo-lineares de maneira inequivoca.

NuUmero de Instancias Total 1824
NUmero de instancias Pai 70
Numero médio de contatos | 6426,12

Tabela 5 — Tabela que apresenta algumas estatisticas de Dindmica Molecular utilizadas
para essa dissertacao
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Figura 20 — Resultado do grafico de calor de A para as variaveis R e T considerando 7 e
V1 COM seus valores constantes.
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Figura 21 — Resultado do grafico de calor de A para as variaveis R e v,; considerando 7 e
T com seus valores constantes.

V21

Figura 22 — Resultado do grafico de calor de A para as variaveis T e vy; considerando R e
T com seus valores constantes.
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Figura 23 — Resultado do grafico de calor de A para as variaveis 7 e R considerando vy, €
T com seus valores constantes.
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Figura 24 — Resultado do grafico de calor de A para as variaveis 7 e T considerando vy, €
R com seus valores constantes.

V21

Figura 25 — Resultado do gréafico de calor de A para as varidveis 7 e v9; considerando T e
R com seus valores constantes.
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Figura 26 — Perfis da fungao objetivo
Fonte: (Atman et al., 2014)

A Figura 26 apresenta alguns dos perfis encontrados em Atman et al. (2014) somente
variando 7 para alguns valores fixos de a.

Varias execucdes do modelo otimizagcao foram executadas, considerando uma variagcéao de
angulos de inclinagao e tamanho da populacdo. Os resultados podem ser visualizados na
Tabela 6. De maneira geral, 0o AGRP leva um tempo consideravel para encerrar sua execugao,
chegando a executar por varias horas para populagcées maiores. Nao foi encontrada relacao
entre encontrar bons ajuste e grandes populag¢des. Todos os resultados apresentados na
Tabela 6 consideram a combinagdo do AGRP com a busca local, sendo que, somente
duas das execugdes obtiveram sucesso em melhorar o resultado encontrado pelo AGRP.
Acreditamos que se deve ao fato do AGRP j& se encontrar em um ponto 6timo que condiz
com as condi¢des de parada do método do Elipsoide.

As figuras 27 e 28 apresentam um comparativo do ajuste realizado utilizando o AGRP com
busca local. Nessa situagao a busca local produziu um ajuste melhor.
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AGRP Busca Local
T R Va1 T A % T R Vo T A ea

0 | 01:14:48 | 00:10:22 | 0,510 | 1,992 | 0,223 | 87,39 | 135,72 | 0,565 - - - - -

1 00:58:58 | 00:15:34 | 0,908 | 1,838 | 0,180 | 86,23 | 538,94 | 0,916 - - - -

2 | 03:55:53 | 00:00:01 | 0,879 | 1,911 | 0,153 | 73,23 | 70,03 | 0,907 - - - -

5 | 01:11:33 | 00:37:26 | 0,792 | 1,963 | 0,204 | 176,50 | 20,79 | 0,858 | 0,500 | 1,144 | 0,250 | 180,16 | 16,423 | 0,349

5 - - -

6

Inc. tq to

02:11:34 | 00:00:01 | 0,500 | 1,145 | 0,250 | 180,12 | 16,42 | 0,349 -
05:00:01 | 00:00:01 | 0,501 | 1,999 | 0,249 | 90,37 | 152,98 | 0,563 - - - -
8 | 05:00:01 | 00:00:00 | 0,501 | 1,985 | 0,249 | 92,48 | 49,21 | 0,560 - - - -
10 | 03:24:08 | 00:00:00 | 0,751 | 1,450 | 0,203 | 94,15 | 27,22 | 0,621 - - - -
12 | 05:00:02 | 00:00:00 | 0,501 | 1,735 | 0,248 | 3,61 19,89 | 0,497 - - - -
14 | 05:00:01 | 00:00:01 | 0,503 | 1,946 | 0,232 | 91,03 | 36,22 | 0,547 - - - -
15 | 00:00:48 | 00:03:32 | 0,613 | 1,822 | 0,187 | 169,11 | 238,01 | 0,616 | 0,614 | 1,822 | 0,208 | 0,01 | 122,260 | 0,623
15 | 05:00:01 | 00:00:00 | 0,508 | 1,966 | 0,242 | 2,61 22,00 | 0,561 - - - -
16 | 05:00:02 | 00:00:00 | 0,502 | 1,938 | 0,239 | 93,45 | 48,64 | 0,546 - - - -
16,5 | 05:00:03 | 00:00:01 | 0,516 | 1,936 | 0,220 | 88,67 | 219,24 | 0,556 - - - -
16,8 | 06:19:39 | 00:00:00 | 0,539 | 1,633 | 0,202 | 57,99 | 808,06 | 0,495 - - - -
17 | 05:00:01 | 00:00:00 | 0,520 | 1,996 | 0,234 | 174,64 | 621,09 | 0,579 - - - -

Tabela 6 — Resultados de convergéncia do AGRP com Busca Local para a fungao A, Inc
corresponde a inclinagao do arranjo de graos, Pop. corresponde ao numero de
individuos, t; e t, sdo os tempos, em horas, decorridos para execu¢ao do AGRP
e da busca local respectivamente, T', R, v9;, 7 S0 variaveis da otimizacao. A
relacao E% € apresentada tanto para AGRP quanto para busca local.
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Figura 27 — A figura apresenta o resultado do ajuste utilizando o AGRP e a busca local. A
linha continua corresponde a busca local, a linha pontilhada corresponde ao
AGRP. A linha tracejada representa o resultado numérico.
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Figura 28 — A figura apresenta o resultado do ajuste utilizando o AGRP e a busca local. A
linha continua corresponde a busca local, a linha pontilhada corresponde ao
AGRP. A linha tracejada representa o resultado numérico.
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4.0.2 Analise da Dinamica Molecular

Iniciaremos a analise, partindo da funcdo A definida em 33. As restricoes do problema
de otimizacéo sao definidas conforme 2. A ideia inicial € acompanhar principalmente a
evolugao do coeficiente de cisalhamento G do material, o qual se imagina tender a 0 no
momento de transicdo do sistema, ou seja, verificar se, quando a inclinagao do arranjo
tende ao angulo critico, G se aproxima de 0.

Em uma primeira abordagem verificaremos o comportamento dos resultados numeéricos em
relacédo a resposta do sistema de graos a aplicagao da forca Fj. Para permitir comparagéao
todos os graficos apresentados consideram o sensor a altura de 4<d> e inclinagdo do
arranjo variando entre 0 e 15 graus.

As figuras 29, 30 e 31 representam resultados de perfil de resposta. Cada figura apresenta
trés graficos, onde o primeiro de cima para baixo corresponde ao perfil de resposta da
instancia Pai, o segundo grafico corresponde ao perfil de resposta da instancia filha e por
ultimo é apresentado o gréfico correspondente a diferenga (Perfil filho - Perfil Pai). A forca Fj
foi aplicada em = = —0, 09 na Figura 29 e pode ser observado que um pico correspondente
a acao de Fj estad aproximadamente sobre essa posi¢cdo, de maneira semelhante o0 mesmo
comportamento pode ser observado nas demais figuras. Aproximadamente 30 instancias
filhas foram executadas para geragdo da média de perfis e o resultado dessa média pode ser
observado na Figura 32. Nessa figura, apresentamos, de cima para baixo, Iz (), Ixz(z),

I_X)((QT).

O mesmo procedimento foi adotado para configuragées em inclinacdes diferentes, aqui
ilustradas nas figuras 33, 34, 35 e 36 em que consideramos a inclinacao de 5 graus, € nas
figuras 37, 38, 39 e 40 onde a inclinagao € de 15 graus. Todos 0s ensaios consideraram o
angulo da forca F;, como 90 graus.
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Figura 29 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinacéo 0, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em

x=-0,09.

0.3 T
04
05k
06 |
07 I
08 -
09

N\
at SR
VAR

N /

T T
TR 90,00, xFgE-093 —— |
N~

AN

/’

A1 -
0.5

02

0.3

0.3 T
04
05
06
07 F

0T

08k N S
09
1 1

—_

/N

_ JAR
SN
- “‘-\_/

o J
- .
-~ e
1

/

0.4
T
TR Parépt —— |
\ _
J-f \\7// -

0.5

0.2 01

1
02

0.3

0.00012 T
0.0001 |-
ax107 |
6x109 |-
a0
2109 |-

0 f——---

2x10% -

0.5

Figura 30 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinacdo 0, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em

em x=-0,03.
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Figura 31 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinacéo 0, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em
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Figura 32 — Gréfico de resultado do calculo numérico da fungao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinagéo 0, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g.
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Figura 33 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinacéo 5, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em
em x=-0,37.
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Figura 34 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinacdo 5, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em
em x=0,05.
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Figura 35 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinacéo 5, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em
em x=-0,27.
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Figura 36 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinagao 5, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g.
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Figura 37 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinagédo 15, posicao do sensor 4<d> e F, =< m > g aplicada em
em x=-0,48.
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Figura 38 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinagéao 15, posicao do sensor 4<d> e Fy =< m > g aplicada em
em x=-0,26

53



T T
TR 90.00, xFO:-0.06 —

&
@

/
\

S
< ;
L e o e

0.00012
0.0001 |-
8x109 |-
ax10¥
4x109 |
2x105 -

oF —

2x10%
0.5

0.5

Figura 39 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinagédo 15, posicao do sensor 4<d> e F, =< m > g aplicada em
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Figura 40 — Gréfico de resultado do calculo numérico da funcao resposta para 3600 graos,
angulo de inclinagao 15, posicdo do sensor 4<d> e Fy =< m > g.

A andlise da fungao A foi entado realizada sendo executado o processo de otimizacao
por angulo de inclinacao, Fj (fixo) e posicéo do sensor (fixo e 4 < d >). Um exemplo de
resultados para inclinagdo de 5 graus pode ser visualizado na Figura 41 e na Tabela 7.
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Figura 41 — Resultado da otimizacao realizada sobre a fungcao A. 7 = 91,54 graus, R =
1,694, T = 0,628 e vy, = 0,190. A relagao - é 0,166.

Populacao | Duracao (horas) T R Vo1 | T €m graus E%
400 04:53 0,549 | 1,546 | 0,198 112,56 1,034
400 06:14 0,628 | 1,694 | 0,190 91,54 1,034
400 05:26 0,701 | 1,544 | 0,202 94,90 0,855

Tabela 7 — A tabela apresenta resultado de 3 rodadas de otimizagao considerando angulo
de inclinagdo de 5 graus.

Foi observado que para o modelo de dindmica molecular configurado conforme 1 que
o angulo critico (a.) € algo préximo a inclinagdo de 17 graus. Empiricamente, raramente
instancias com inclinagao superior a 17 graus alcancaram o equilibrio. Dessa forma, focamos
a execucgao da otimizagao da fungcao A em resultados de instancias com angulo de inclinagao
menores que 17 graus. A Tabela 6 apresenta os dados dos processos de otimizacao
executados.

Todos as figuras apresentadas como resultados do ajuste possuem trés graficos, de cima
para baixo, correspondem a oz, o0xz € oxx. A linha pontilhada representa os dados
numeéricos e linha continua o resultado da otimizagao, independente se produzido pelo
AGRP ou pela busca local.

A Figura 42 apresenta o resultado do ajuste para um arranjo de 3600 graos e inclinagao de
2 graus. O Angulo de F; é de 45 graus. O ajuste nao foi perfeito para XX, mas aceitavel
para XZ e muito bom para ZZ.
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Figura 42 — Grafico resultado do ajuste da fungdo A para inclinagéo de 2 graus e angulo de
Fy de 45 graus.

A Figura 43 apresenta o resultado do ajuste para um arranjo de 3600 graos e inclinacao de
0 graus. O Angulo de F; é de 45 graus. O ajuste nao foi perfeito para XX, mas muito bom

para XZ e ZZ.
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Figura 43 — Grafico resultado do ajuste da fungdo A para inclinagéo de 0 graus e angulo de
Iy de 45 graus.

A medida que a inclinagdo aumenta os ajustes tendem a piorar, exemplo disso sdo as
figuras 44, 45, 46,47 e 48 .
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Figura 44 — Grafico resultado do ajuste da fungéo A para inclinagéo de 8 graus e angulo de

Fy de 45 graus.
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Figura 45 — Grafico resultado do ajuste da fungéo A para inclinagao de 12 graus e angulo

de Fy de 45 graus.

Parte desse comportamento pode ser resultado de um numero insuficiente de instancias na
simulagao, pois nota-se grande variabilidade no grafico dos resultados numéricos. Curvas
cujo o numero de simulac¢des foi maior apresentam graficos numéricos com menor variagao.
Nessas condi¢cdes nao foi possivel verificar se a relagéo E% tende a 0 quando a angulo de
inclinagdo se aproxima do angulo critico. A Figura 49 representa a relagao encontrada. Os

dados correspondentes se encontram na Tabela 4.0.2.
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Figura 46 — Grafico resultado do ajuste da fungdo A para inclinagdo de 14 graus e angulo
de F{ de 45 graus.
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Figura 47 — Grafico resultado do ajuste da fungao A para inclinagao de 16 graus e angulo
de Fj de 45 graus.

Ja na Figura 50 é possivel observar a relagado das variaveis de otimizagao frente a inclinacdo
do substrato. No geral os dados coletados foram suficiente para avaliar a metodologia, onde
0 processo de otimizagao é utilizado para realizar um ajuste de parametros elasticos frente a
um conjunto de resultados numéricos recuperados do processo de simulagao por dinamica
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ID [Inclinagdo| T R V91 T E%
888 0 0,761|0,787| 0,150 | 2,118 | 0,406
887 0 2,955|0,648| 0,150 | 0,696 | 1,853
886 0 0,848 (1,523 | 0,150 | 2,203 | 0,253
885 0 0,5801(1,851| 0,250 | 1,461 {0,138
829 0 0,693|1,895| 0,170 |1,165|0,168
841 2 0,879(1,911| 0,153 | 1,278 0,213
824 5 0,753|1,729| 0,186 | 1,232 | 0,197
806 6 0,501{1,999| 0,249 |1,577|0,111
851 8 0,501{1,985| 0,249 |1,614|0,112
822 8 0,532|1,677| 0,153 | 1,706 | 0,145
826 10 0,751|1,450]| 0,203 | 1,643 | 0,227
852 12 0,501(1,735]| 0,248 | 0,063 | 0,126
825 14 0,748|0,771| 0,196 | 2,029 | 0,387
821 14 0,503|1,946| 0,232 {1,589 (0,115
897 15 0,614|1,822| 0,208 | 0,000 | 0,151
896 15 0,578 11,832 0,173 {0,098 | 0,144
895 15 0,723|2,001| 0,237 | 1,521 | 0,162
893 15 0,784|1,830| 0,250 |1,585|0,189
892 15 0,746|1,990| 0,237 | 1,602 | 0,168
891 15 0,622|1,370| 0,250 | 0,674 | 0,192
870 15 0,865(1,347| 0,250 | 1,540 0,271
869 15 0,766|1,433| 0,193 | 1,458 | 0,236
868 15 0,711(1,724| 0,220 | 1,602 | 0,183
867 15 0,5001|0,842| 0,150 | 0,709 | 0,252
866 15 0,996 | 1,604 | 0,250 | 1,624 | 0,269
865 15 0,946 | 0,662 | 0,254 | 0,816 |0,516
863 15 0,502|1,646| 0,255 |1,653|0,132
860 15 1,181 (1,958 | 0,379 | 3,078 | 0,253
857 15 0,761(1,233|-0,110|1,473|0,339
805 15 0,500(1,997| 0,240 | 1,448 |0,112
804 15 0,536|1,922| 0,199 | 1,136 |0,126
890 16 0,822|1,300| 0,250 | 0,639 | 0,265
884 16 0,894 (1,101 | 0,150 {0,297 | 0,357
883 16 0,500(0,899| 0,150 | 0,975 0,239
882 16 0,664 (1,782 | 0,150 {1,025|0,172
881 16 1,001 (1,889 | 0,150 | 1,105 | 0,245
880 16 0,526|1,903| 0,150 | 2,877 (0,128
879 16 1,001 1,394 | 0,150 | 1,348 | 0,324
878 16 0,741(1,333| 0,150 | 2,984 | 0,250
877 16 0,937(1,796| 0,250 | 0,716 | 0,229
876 16 0,950 2,001 | 0,150 | 2,303 | 0,221
875 16 0,718 (1,451 0,250 | 1,512 0,211
874 16 0,907 |1,402| 0,250 | 1,294 | 0,274
854 16 0,647 (1,171 0,220 | 2,406 | 0,233
853 16 0,662|1,450| 0,226 |1,319|0,198
820 16 0,502(1,938| 0,239 {1,631 (0,115
818 16 0,53211,969| 0,241 | 3,151 {0,120
817 16 0,636|1,915| 0,181 {3,103 | 0,152
816 16 0,633(1,438| 0,221 | 1,096 | 0,191
808 16 0,526|1,979| 0,243 {1,598 | 0,118
840 16,5 0,768|1,804 | 0,238 | 2,681 (0,188
819 16,5 0,516|1,936| 0,220 | 1,548 | 0,120

Tabela 8 — A tabela apresenta o resultado do ajuste para os dados numéricos recuperados
utilizando dinamica molecular.
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Figura 48 — Grafico resultado do ajuste da fungdo A para inclinagao de 16 graus e angulo
de Fj de 30 graus.
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Figura 49 — Grafico que apresenta a relagdo encontrada entre o angulo de inclinagcao do
arranjo de graos e a relagao E%

molecular. Por outro lado, a quantidade de instancia de simulagao nao foi suficiente para
permitir avaliar o comportamento do coeficiente de cisalhamento de maneira definitiva.
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Capitulo 5

Conclusao

Neste trabalho de dissertacdo buscamos utilizar um algoritmo de otimizagao para encontrar
os parametros elasticos de um arranjo bidimensional de graos circulares. Para isso desen-
volvemos um conjunto de programas (framework) para permitir a execugao e visualizagcao
dos resultados de simulacdes de dindmica molecular, realizar processos de otimizacéo
direcionados as instancias de dinamica molecular desejadas e visualizar os resultados da
otimizagao. A otimizagao aqui utilizada para ajustar o modelo tedrico de materiais granulares
aos resultados numéricos encontrados. Utilizamos o processo de preparagao “Rain Like”
para as simulagcbes de dindmica molecular sujeita a uma inclinagdo do arranjo e avaliamos
os resultados dos ajustes obtidos do processo de otimiza¢ao para verificar o comportamento
do coeficiente de cisalhamento, na relagdo G/ E;. A relagdo procurada néo foi confirmada,
entretanto, ndo existem dados suficientes para descartar sua existéncia.

Todo o processo de simulagdo da Dindmica Molecular pode ser considerado maduro o
suficiente para permitir a geracao dos dados necessarios. A abordagem adotada entretanto
pode nao ter sido a mais adequada. Conforme descrito anteriormente, realizamos a pre-
paragao dos graos como Rain Like, em seguida executamos a simulagéo, ja com o angulo
de inclinacao do arranjo definido, dessa forma, a geracao de dados em varias inclinagdes
significa trabalhar com arranjos diferentes. A dificuldade € realizar a preparacao do arranjo
de graos para permitir acessar o angulo de maxima estabilidade ao invés do angulo de
repouso. E possivel que uma abordagem mais adequada seja realizar a preparacéo, por
qualquer meio, realizar a simulagao até a estabilizagdo do arranjo e em seguida efetuar o
aumento gradativo da inclinagdo, sempre aguardando o equilibrio. Nesta situacéo, a cada
incremento, o calculo da funcéo resposta seria realizado e posteriormente utilizado na
funcdo A. Uma avaliacdo de qual melhor configuragdo para variagao tanto da inclinagao
quanto do angulo de Fj, pode ser adequada. Para obtencédo de melhores dados numéricos é
necessario que mais instancias de simulacdo para cada cenario sejam gerados. Um ndimero
que pode ser adequado € de 30 instancias filhas para cada angulo F|, considerado na
analise. Neste trabalho a média de insténcias filhas utilizada é 10. Apesar de ndo confirmar
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o comportamento do coeficiente de cisalhamento, o trabalho agrega a pesquisa da area ao
indicar um caminho possivel para avaliagdo dos parametros elasticos da simulagéao.

Em relagdo ao processo de otimizagao, a utilizacdo do AGRP em conjunto com a busca
local se mostrou acertada, desde que o AGRP seja utilizado somente para se aproximar
do 6timo e com o numero de individuos da populacao limitado. A utilizagdo de um numero
maior de individuos nao resultou em ajustes melhores. Os ajustes resultantes do processo
de otimizagdo podem ser considerados bons, mas acreditamos que poderiam ser melhores
caso a massa de dados resultantes da dinamica molecular fosse maior.

Ressaltamos também a produgéo dos programas para avaliagao e ajuste de resultados da
dindmica molecular. Todos os dados e gréaficos apresentados foram gerados com base nos
programas e sua utilizagdo permitiu gerar os resultados utilizados no ajuste de maneira
automatica.

5.1 Trabalhos Futuros

Consideramos como importante a expansao desse framework para permitir a utilizacdo em
modelos 3D a propria utilizagdo do mesmo para avaliagao de outras situagoes relacionadas
a materiais granulares. Outras possibilidades sao:

e Implementacao de outros modelos de preparagao de camadas granulares para avaliar
0s parametros da simulagéo.

e Separagdo completa do processo de preparagao dos grdos para a simulagéo da
simulagao em si. Atualmente os dois processos sdo executados na mesma instancia
de dinamica molecular.

e Definicdo de scripts de simulagdo molecular que simplifiquem o passo-a-passo a ser
realizado no cenario em estudo.

e Centralizagdo da base de dados de resultados da Dinamica Molecular. Os resultados
de uns sao facilmente visualizados e utilizados em outros cenarios.

e Utilizacao de ferramentas de analise estatistica de dados para andlise dos resultados
de Dinamica Molecular e da Otimizacéo.

e Alteracao do algoritmo de dindmica molecular para suporte a simulagdo 3D com
diferentes op¢des de preparagao e barreiras.

e Desenvolvimento de outros algoritmos de otimizacao para avaliagdo de adequacéao na
andlise dos resultados.

¢ Inclusado de suporte a outras caracteristicas fisicas no processo de simulagao, tais
como umidade, campos magnéticos ou elétricos e temperatura.
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Apéndices



APENDICE A - Cédigos Dinamica
Molecular

A.1 Caddigos

Caso deseje visualizar ou mesmo baixar os cddigos fonte basta criar uma conta em bitbuc-
ket.org e solitar acesso a:

e https://bitbucket.org/luizvieira82/dm2doriginal
e https://bitbucket.org/luizvieira82/geneticalgorit
o https://bitbucket.org/luizvieira82/graphgen

Esses projetos compde todo o framework para simulagdo e otimizagdo de Materiais Granu-
lares. As seguintes bibliotecas ou softwares devem estar disponiveis para funcionamento
do programa:

e Pugixml - https://pugixml.org

e Eigen - http://eigen.tuxfamily.org

e OpenMP - https://www.openmp.org

e SOCI - http://soci.sourceforge.net/

e PostgreSQL - https://www.postgresql.org/
e Gnuplot - http://www.gnuplot.info/

e Gnuplot IO Stream - gnuplot-iostream

e Boost - https://www.boost.org/

68



	Folha de rosto
	Folha de aprovação
	Dedicatória
	Agradecimentos
	Epígrafe
	Resumo
	Abstract
	Lista de Figuras
	Lista de Tabelas
	Lista de Abreviaturas e Siglas
	Sumário
	Introdução
	Organização do trabalho

	Fundamentação Teórica
	Caracterização do Problema
	Dinâmica Molecular
	Solução Numérica de Equações Diferenciais Ordinárias
	Solução numérica para Dinâmica Molecular
	Equações Analíticas


	Otimização
	Otimização Não Linear 
	Otimização Local
	Método Elipsoidal
	Algoritmos Genéticos



	Metodologia
	Delineamento da pesquisa
	Simulação de Dinâmica Molecular
	Preparação dos grãos
	Simulação da Deposição dos Grãos - Instância Pai
	Busca de Vizinhos
	Método Preditor
	Detecção de Contatos
	Cálculo de Forças
	Método Corretor
	Verificação de Equilíbrio

	Cálculo do Tension - Instância Pai
	Simulação da Deposição dos Grãos - Instância Filho
	Cálculo da Função Resposta - Instância Filho
	Cálculo do Perfil de Resposta Médio de F0
	Parâmetros da Dinâmica Molecular

	Ajuste às equações analíticas
	Algoritmos de Otimização
	Algoritmo Genético Real Polarizado
	Busca Local
	Implementação do Método Elipsoidal
	Implementação do Paralelismo



	Coleta e tratamento de dados

	Análise de Resultados
	Análise da Função Objetivo e da Otimização
	Análise da Dinâmica Molecular

	Conclusão
	Trabalhos Futuros

	Referências
	Apêndices
	Códigos Dinâmica Molecular
	Códigos



