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RESUMEN

Este proyecto implementara simulaciones computacionales para recrear impactos de
proyectiles multigranos porosos de silica sobre superficies de iguales caracteristicas.
Investigaciones de este tipo son relevantes para varias disciplinas, siendo una de las mas
relevantes la astrofisica, ya que el universo contiene un elevado porcentaje de granos de
polvo, que forman, por ejemplo, nubes de polvo interestelares, anillos planetarios, etc. La
formacion de crateres por el impacto de proyectiles como meteoritos o particulas de polvo

también son interesantes desde el estudio de las superficies de nanoestructuras.

En este trabajo se estudiaran los crateres formados por el impacto de proyectiles en los
que varian su tamaio y su velocidad inicial. EI modelo implementado incluye fuerzas de

repulsion y adhesion, y fuerzas disipativas como rodamiento y friccion.

En este marco investigaremos si los modelos actuales para crateres de impacto son validos

en la escala micro.

ABSTRACT

This project implements computer simulations to recreate impacts of multigrain porous
silica projectiles on surfaces of the same characteristics. Investigations of this type are
relevant to several disciplines, one of the most important is astrophysics, since the
universe contains a high percentage of dust grains that form, for example, interstellar dust
clouds, planetary rings, etc. Cratering by the impact of projectiles such as meteorites and
dust particles are also interesting from a study of surfaces of nanostructures.
In this study the craters formed by the impact of projectiles in varying size and initial
velocity are studied. The implemented model includes repulsive and adhesion forces, and
dissipative ones as bearing and friction.

In this context we are going to investigate whether the current models for impact craters

are valid on the micro scale.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1 Motivacion

Recientemente se han comenzado a estudiar los impactos entre medios granulares y los crateres
formados en zonas porosas, intentando investigar la dependencia de las variables y corroborando
si los modelos actuales se cumplen a escalas mucho menores que en las que fueron establecidos.
Desde el lado experimental, el desarrollo de la exploracion tiinel y microscopios de fuerza atomica
han permitido que los estudios cada vez mas sofisticados de interaccion en las zonas de contacto
de granos de tamafio submicronico tengan lugar.

En el aspecto teorico, el hecho de aumentar la velocidad de las supercomputadoras permite ahora
realizar investigaciones numéricas sobre interacciones microscopicas en una base atomo por
atomo. Estos estudios permiten estudiar con gran detalle la morfologia, estructura y la interaccion
entre las superficies, incluyendo la respuesta microscéopica y procesos de deformacion.

En publicaciones recientes se ha trabajado la variacion de la porosidad en el objetivo y los dngulos
de impacto del proyectil. Pero hasta el momento no habia sido analizada la situacion de tener un
proyectil multigrano, es decir, un proyectil de igual porosidad, pero compuesto por granos
individuales, dando la posibilidad de que el proyectil se fragmente al impactar en la superficie,
simulando un caso realista y permitiendo el estudio de distintas variables, que hasta el momento

no habian sido estudiadas.
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Si bien la motivacion inicial se centra en el campo de la astrofisica, ya que el estudio de estos
procesos nos ayudara a comprender de una manera mas confiable las interacciones del polvo que
abunda en nuestro universo y el comportamiento de sus interacciones a escala real; vale mencionar
que actualmente estas investigaciones estan siendo de gran importancia en el estudio de superficies
de nanoestructuras, y sugiere un rapido avance en los proximos tiempos, debido a las posibilidades
que ofrece el método que presentaremos en cuanto a confiabilidad y sencillez, y también por la
diversidad de aplicaciones e investigaciones que pueden lograrse a través de su aplicacion, las

mismas seran brevemente mencionadas a continuacion.

1.2 Organizacion

Este trabajo se organiza en 5 grandes bloques.

En el primero se dara una breve introduccion al trabajo, mencionando los antecedentes de
investigaciones realizadas recientemente en esta area y las aplicaciones de interés que actualmente

involucran a nuestro tema de estudio. Se plantearan los objetivos a alcanzar.

En el segundo se introduciran los conceptos basicos que trataremos a lo largo de este trabajo, en
primer lugar, dando las definiciones necesarias para poder comprender su uso en astrofisica y luego
expondremos las definiciones relevantes de medios granulares y explicaremos como trabajan las

fuerzas entre dos granos aislados para entender mejor la mecanica del problema.

En el tercer bloque se desarrollara el modelo utilizado, explicando como consideramos las distintas
fuerzas interactuantes y como, utilizando técnicas computacionales, obtenemos eficiencia y
confiabilidad en la toma de datos. Se expondran los datos de la muestra y se explicard como se

llevaran a cabo el armado de la muestra y las simulaciones posteriores.

En el capitulo 4 se mostraran los resultados obtenidos, haciendo un analisis de los mismos y

comparando con modelos actuales para medios granulares.
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Por ultimo, se presentaran las conclusiones finales del trabajo. Se anexan las presentaciones a
congresos realizadas, los posters presentados y las conferencias brindadas. También se debatirdn

las nuevas perspectivas para continuar con esta linea de investigacion.

1.3 Antecedentes

En el pasado reciente se han realizado numerosos trabajos de investigacion sobre impactos en
materiales granulares, poniendo un mayor énfasis en objetivos no cohesivos, como arenas secas

(1-4), dejando a los impactos en materiales adhesivos en un segundo plano.

Sin embargo, estos materiales tienen una importancia fundamental en varias ramas fisicas, en

especial en el campo de la astrofisica.

El estudio de impactos dentro de la astrofisica ha tenido interés por décadas, y como ejemplo
podemos citar trabajos enfocados en proyectiles largos (de 0.1 — 1 km) (5). Sin embargo, el
universo contiene un alto porcentaje de material granular, conocido cominmente como polvo, que
son granos de tamafio entre um y sub-um que tienen un importante rol, por ejemplo, en la
evolucidn de regiones irradiadas. En este marco podemos citar los trabajos (6-7) donde se estudid
como la aglomeracion de polvo interestelar puede llevar a la formacion de moléculas complejas,
entre ellas moléculas organicas, lo que demuestra la factibilidad del proceso de enfriamiento y

colision de este material granular para dar lugar a estrellas y sistemas planetarios.

En adicion a lo anteriormente mencionado, se ha iniciado el estudio de impactos en materiales
granulares que ademads son materiales adhesivos. Como ejemplo, las propiedades mecanicas de los
planetas, satélites, asteroides, etc. pueden determinarse mediante la dindmica que esta involucrada
en los impactos de proyectiles (8). Como una mencién especial, tenemos la mision espacial DEEP
IMPACT, en la cual se impacta un proyectil (364 kg, 49% Cu) con una velocidad de 10,3 km/s
sobre el cometa Tempel 1 (9). Este cometa es altamente poroso, con un factor de llenado de 30%-

50%. El objetivo de esta mision fue aprender més acerca de la estructura del nicleo del cometa
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mediante un andlisis del crater formado y por el estudio del material eyectado. Impactos similares

pueden ocurrir de forma natural si objetos compactos, como meteoritos, colisionan con cometas,

superficies de satélites, o anillos planetarios.

También destacamos el estudio de los impactos de material cometario en la espuma de captura de
la mision STARDUST (10), la cual realizé un extensivo analisis mediante modelos continuos de
impactos de materiales de baja densidad. En este caso el modelado continuo puede ser
problematico, ya que el tamafio de los granos alcanza la micro escala, y se comenz6 a plantear la

divergencia con los modelos existentes en esta y en menores escalas.

Los estudios experimentales de colisiones entre granos de tamafos menores a decenas de um no
son comunes. Sin embargo, podemos mencionar trabajos sobre colisiones de granos individuales
de silica o de pequefias aglomeraciones con velocidades cercanas a 1 m/s sobre superficies planas
(11-12), y sobre colisiones donde los granos se adhieren a las aglomeraciones de granos existentes
(13-14). Procesos que se llevan a cabo en las escalas de milimetros y centimetros pueden
entenderse aproximadamente con modelos del tipo continuo. Uno de estos modelos de colisiones,
logrado con el aporte de experimentos y simulaciones numéricas es utilizado por Ormel et al. (15),
que sigue una linea de trabajos de investigacion que lleva mas de 20 afos (16-20). Estos modelos
son usados para obtener la evolucion de distribuciones del tamafo del polvo y el resultante espectro
de absorcion. De todas formas, estos tipos de modelos no estdn garantizados para ser utilizados
por debajo de las micro-nano escalas. Para tener en cuenta los mas finos detalles en las
interacciones de polvo, se necesitarian simulaciones que incorporen interacciones complejas de

los diferentes componentes de un tipico grano de polvo.

Nuestra estrategia sera modelar los clusters (denominacion para los proyectiles granulares) y el
volumen de impacto utilizando simulaciones de dindmica molecular (Molecular Dynamics — MD),
la cual resuelve las ecuaciones de movimiento de Newton para un ensamble de granos
interactuantes a través de un apropiado campo de fuerza, como se explicara con mas detalle en el
proximo bloque. Estos granos en si mismos son considerados material s6lido, que internamente no
cambia durante el proceso de colision. Esta estrategia ha sido usada en los ultimos tiempos con
gran éxito (21-26) y permite describir las colisiones de cluster granulares que consisten en

conjuntos de varios granos contra otros clusters o contra distintas clases de superficies.

En los tltimos tiempos es notable el aumento de trabajos que han sido publicados donde se ha

18



utilizado MD para analizar diferentes aspectos de las colisiones de clusters (clusters formados por
atomos), obteniendo resultados verificados por experimentos, lo cual ha hecho de la MD un

modelo sélido y confiable.

Dentro de este marco, surgié el problema de elegir de forma coherente los potenciales de
interaccion, uno de los modelos que tomo fuerza y se ha usado con mucha frecuencia es el
potencial de Lennard — Jones (LJ), utilizado en distintos tipos de simulaciones de colisiones, como
por ejemplo colisiones entre clusters de agua, clusters metélicos, etc. En este entorno puede citarse
el trabajo realizado en el equipo del Dr. Bringa (27) sobre colisiones entre clusters de
caracteristicas iguales, formados por miles de granos cada uno, donde se analizaron la
compactacion, fragmentacion y distribucion de granos eyectados luego de la colision. Otras
publicaciones donde se muestra la eficacia de este modelo pueden citarse a modo de respaldar la

eficacia del modelo (27, 57).

Respecto al interés en el tamafo de los granos en estudio, cabe considerar que los clusters de unos
pocos granos son los que inicialmente comienzan el proceso de formacidn, es decir, si bien no hay
limite en el tamafio de granos de polvo que forman las nubes protoplanetarias, o las nebulosas, las
pequenas formaciones de granos son las que inicialmente colisionan unas con otras, y con
volumenes mayores, y que, eventualmente, mediante la aglomeracion llevan a la formacion de
protoestrellas, protoplanetas y demds cuerpos. Por lo tanto, estos tamafos son los que seran

relevantes en el presente trabajo.

Las velocidades reales de colision se estiman en unos pocos cm/s para clusters pequefios en nubes
protoplanetarias, donde su movimiento puede ser descripto por el movimiento Browniano en el
disco de gas (30). De todas formas, como los clusters un poco mayores tienden a desacoplarse del
gas, sus velocidades relativas pueden ser razonablemente medidas, siendo mayores a 1 m/s para
aglomeraciones de granos que estén en la escala del metro. Debemos notar que colisiones a
velocidades relativas mucho mayores pueden ocurrir en tiempos posteriores, cuando las
densidades de gas y polvo hayan decrecido. En este trabajo manejaremos velocidades entre 1-20
m/s. Actualmente, trabajos experimentales (11, 31-32) se extienden a velocidades de algunos m/s,
de manera que los estudios computacionales deben estar en este rango para poder comparar sus

resultados con los resultados experimentales.

Nos centraremos en la expansion del trabajo de Ringl (33), que utilizando el c6digo mejorado que

se desarrolla explicitamente en el trabajo de Ringl y Urbassek (34), realiz6 un andlisis de los
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crateres formados al impactar un proyectil compuesto por un sélo grano de Silica sobre un medio

poroso (en forma de cubo) compuesto por granos adhesivos.

En este trabajo el proyectil estd formado por un grano que tiene el tamafio equivalente a tres granos

del blanco, pero es un so6lo grano esférico indivisible.

En esta investigacion se estudid la dependencia de la profundidad de penetracion del cluster
respecto a la velocidad de impacto (obteniendo una dependencia aproximadamente logaritmica) y
respecto a la densidad del blanco (obteniendo una dependencia de proporcionalidad inversa).
También se encontro que el tamafio del crater formado decrece con el aumento de la densidad en
el blanco. Un estudio sobre los granos eyectados del blanco al impactar el proyectil muestra que
el nimero de granos eyectados se incrementa de forma proporcional con la velocidad de impacto,

y que el angulo donde se logra la mayor eyeccion de particulas es de 45°.

Este trabajo presenta nuestra motivacion, ya que en esta investigacion se modela un cluster
compuesto de varios granos, donde al impactar con la superficie el proyectil se fragmenta,
simulando un caso mucho mas realista. Se analizard como se modifican los resultados obtenidos
considerando los proyectiles multigranos. También analizaremos otras variables con el objetivo de
estudiar este tipo de fendmenos de una forma que se asemeje a los casos reales sin perder certeza

en la coleccion de datos y en su posterior analisis.

1.4 Objetivos

Estudiar las colisiones multigrano — substrato (una superficie representando un objeto de mucho
mayor tamafio que el grano incidente). Un “multigrano” puede estar compuesto de numerosos

granos.

Se estudiara el frenado del cluster incidente, la fragmentacion del material, y la forma del crater

generado.

Se busca hallar la dependencia de varias variables tales como:
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(a) didmetro del crater formado;
(b) profundidad del crater formado;
(c) volumen del crater;

(d) cantidad de particulas eyectadas respecto del radio inicial del cluster y de la velocidad inicial

del mismo.

(¢) Un nuevo aspecto a estudiar es el de la perdida de energia en la trayectoria (poder de
frenamiento) de los distintos clusters, como funciéon de su velocidad inicial y su radio,

independientemente de la formacion del crater.

Se planea estudiar la variabilidad de los resultados obtenidos en trabajos anteriores, en particular
con los de Ringl (33), que desarrolla el analisis para proyectiles de un grano; y Anders (29), donde
se estudia el impacto con materiales metalicos; realizando simulaciones que involucren proyectiles
multigranos y diversas velocidades iniciales para el posterior andlisis de los impactos. En la etapa
final se evaluara la coincidencia o no coincidencia de nuestros resultados con los trabajos

mencionados.
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Capitulo 2

Marco Teorico

2.1 Sistemas Planetarios

Un sistema planetario se compone de una estrella alrededor de la cual orbitan otros cuerpos de
menor masa (planetas, rocas, etc.). Desde el primer indicio en 1983, cuando se detectd un disco en
torno a la estrella Beta Pictoris, ha crecido exponencialmente el descubrimiento de sistemas

planetarios y el amplio estudio de los mismos, en gran medida gracias a la mision Kepler (35, 36).

En estos estudios se muestra que la composicion de la mayoria de los sistemas planetarios es
similar a la de nuestro sistema planetario, denominado Sistema Solar. Para dar una breve
introduccion a los conceptos astrondomicos relevantes nos centraremos en la descripcion de los

objetos observables en nuestro sistema que son de importancia en el presente trabajo.

El Sistema Solar estd formado por una unica estrella, el Sol, ocho planetas que lo orbitan, un

conjunto de cuerpos menores y el espacio comprendido entre todos ellos.

2.1.1. Descripcion de cuerpos menores

Asteroides

En el espacio hay mucha materia que a lo largo de millones de afos se ha compactado,
normalmente por accion de la gravedad. Esta materia recibe el nombre de cuerpos celestes. Los
asteroides son cuerpos celestes rocosos y metalicos que se formaron en los inicios del sistema

solar, y que orbitan alrededor del Sol.
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La mayoria se encuentran en el Cinturén de Asteroides, region comprendida entre Marte y Jupiter.
Sus dimensiones pueden abarcar desde un grano de polvo hasta el tamafio de un planeta menor.

De acuerdo a su composicion se clasifican en:

* Asteroides tipo C, principalmente constituidos por composiciones carbonatadas. Son los mas

abundantes, cerca del 75% de los asteroides pertenecen a este grupo

* Asteroides tipo S, compuestos por una base de silicio y magnesio. Cerca del 15% de los asteroides

pertenecen a este grupo

*Asteroides tipo M, compuestos de Hierro y Niquel. Solo del 5% al 10% de los asteroides

pertenecen a este grupo

Cometas

Los cometas giran en torno al Sol, la mayoria describiendo una orbita eliptica o incluso parabdlica.
El ntcleo de un cometa es una masa compacta formada basicamente de agua helada y de hielo
seco (dioxido de carbono). En proporciébn menor contiene otras sustancias como amoniaco y
silicatos. Esta recubierto de una corteza que se cree formada por arena y pequefios minerales, que
atrapan el calor generado por el Sol, hecho que provoca la evaporacion de hielo. Normalmente en
las zonas de hielo mas blandas se produce una apertura por donde se emite diéxido de Carbono y

polvo que contiene el cometa formando una nube a su alrededor llamada coma.
La coma es el envoltorio formado por gases y polvo en torno a un cometa.

Hay dos tipos de comas cometarias, la de plasma y la de polvo, la mas conocida y posible objeto

de este trabajo.

Meteoritos

Cuando un cuerpo celeste, por ejemplo, un asteroide o cometa atraviesan la atmosfera, éste
aumenta su temperatura a causa de la friccion atmosférica. Estos objetos que no llegan a impactar
sobre la Tierra porque se desintegran son llamados meteoros. Si el objeto no se destruye, impactara
contra la superficie, y en este caso se denominan meteoritos. Segiin su composicion quimica se

dividen en:
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*Meteoritos férreos o holosideritos: Compuestos mayormente por aleaciones de hierro y niquel.

Representan el 6% del total.
*Litosideritos: formados por mezclas de silicatos y metales. Solo representan el 1% del total.

*Meteoritos rocosos: formados inicamente por roca, son los mas abundantes.

2.2. Crateres de impacto

Los crateres de impacto se originan por la colision de un cuerpo sobre la superficie de otro cuerpo
celeste. En todos los cuerpos celestes con falta de atmosfera y de actividad geologica pueden
apreciarse crateres formados hace millones de afio, como ejemplo tenemos a la Luna. En cambio,
los cuerpos celestes con atmosfera reducen la magnitud del impacto si no es que destruyen al

cuerpo antes de llegar a colisionar.

En este ambito macroscopico y con evidencia para comparar modelos propuestos los crateres de

impacto se explican en dos fases (5,37):

La primera es la fase de compresion, en la que el meteorito impacta sobre la superficie generando
una presion que varia entre los 5 Gpa hasta los 1.000 Gpa. Estas presiones pueden alcanzar el
limite eléstico tanto del meteorito como de la superficie de impacto, es decir, la fuerza méxima
que puede soportar un material sin experimentar una deformacion permanente. Asi, en esta fase se
produce una compresion seguida de una descompresion del material, tanto del proyectil como de
la superficie impactada. También en esta fase una gran cantidad de fragmentos de rocas y minerales

son expulsados a mucha distancia del crater, formando lo que se denomina “eyecta del crater”.

La segunda fase es la excavacion. Después del impacto, se produce la descompresion y la
consiguiente excavacion, proceso que puede durar hasta algunos minutos. En esta etapa, la energia
cinética del meteorito se convierte en energia mecanica, responsable de que gran material sea
expulsado en forma de rocas y polvo, provocando que la eyecta del crater producida en la fase

anterior aumente considerablemente.
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Las eyecciones alrededor del crater forman una base mas gruesa y, a medida que se aleja del centro

del impacto se encuentra una menor cantidad de minerales y sedimentos.

Este proceso, debido principalmente a la gravedad en blancos masivos, provoca que los materiales
mas densos (minerales y rocas) permanezcan cerca del crater, y los mas ligeros (polvo, sobre todo)

se presenten a una distancia mayor.

En la actualidad se diferencian dos grandes tipos de crateres de impacto: los mas abundantes y
estudiados se denominan crateres simples. La profundidad de este tipo de crater es normalmente
la tercera parte de su diametro. Por otra parte, encontramos los crateres complejos, mucho mas
dificiles de reproducir en un modelo de pequefia escala, y todavia no del todo comprendidos. Estos
presentan una elevacion situada justo en el centro que se forma cuando el suelo es poco profundo.

La profundidad del crater es aproximadamente la quinta o sexta parte de su diametro.

2.3 Medios Granulares

Un medio granular estd compuesto por particulas macroscdpicas que interactlian mutuamente por
medio de fuerzas de contacto. El tamafio de los granos varia desde las décimas de micrometros de
polvo hasta los centimetros o metros en las aplicaciones industriales o estudios geologicos. La
caracteristica fundamental de los denominados medios granulares secos, es que las fuerzas de
interaccion son de contacto y disipativas. Los mecanismos de disipacion de energia incluyen la
deformacion o rotura de pequefias irregularidades en la superficie de los granos, la deformacion
permanente de las particulas y la propagacion de fonones en el material. En los medios granulares
humedos se toman en cuenta, ademas, fuerzas adhesivas como la de Van der Waals.

Los medios granulares presentan gran variedad de comportamientos en funcion de las fuerzas que
se les apliquen. En ausencia de gravedad o en las capas superiores de un deposito agitado
verticalmente, los granos se comportan de forma similar a las particulas de un gas de moléculas,

con la salvedad de que las colisiones son disipativas.
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2.3.1 Fisica General de Contacto entre dos Granos

Con el fin de estudiar el proceso de las colisiones entre los granos de una forma mas realista, es
necesario comprender la fisica de un contacto entre dos granos de polvo. Presentamos a

continuacion una sintesis del comportamiento de la colision entre dos granos.

Las grandes tensiones pueden conducir a la deformacion plastica o incluso ondas de choque. Aqui,

nos concentraremos en las pequefias tensiones.

Dos granos pueden hacer contacto si hay una atraccion entre ellos. El limite inferior de dicha fuerza
es, por supuesto, la atraccion de van der Waals, pero hay otras mas fuertes, fuerzas como la
interaccion dipolo-dipolo pueden estar implicadas en algunos materiales. En principio, los granos
también pueden estar cargados, dando lugar a tanto las fuerzas atractivas o repulsivas.

En contraste, en presencia de energia turbulenta, ésta domina en muchos 6rdenes de magnitud de
la energia térmica de las nubes moleculares y las fuerzas de Coulomb tienen poca influencia en el
z proceso de coagulacion.

Las fuerzas de atraccion empujan a los dos

body 2
granos entre si, formando un area de contacto,

donde las superficies de los granos pueden

reaccionar con deformaciéon hasta que la

g fuerza de repulsion elastica equilibra las

. fuerzas de atraccion. Este tipo de contacto es
~-contact area

de un punto de vista tedrico una extension de

< 1 la obra clasica de Hertz, que, a raiz de los
ody

famosos experimentos de Newton, estudio la

|

|
contact point deformacion de los cuerpos en contacto sin

adhesion en la década de 1880.

Fig.1. Dos granos hacen contacto en una
finita area circular de radio a. El tamafio
de esta area es controlado por la
competicion entre las fuerzas de atraccion
y de repulsiéon. Imagen obtenida de (20)

En 1971 Johson, Kendall y Robert formularon la teoria JKR, donde encuentran una solucion

similar para el caso de contacto adhesivo.
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En este modelo las fuerzas entre los cuerpos en contacto se asumen como fuerzas de contacto
puras, es decir, los granos sienten atraccion mutua sélo cuando en realidad estan en contacto y s6lo

en la zona donde existe un contacto. La geometria de tal contacto se muestra en la figura 1.

En ausencia de fuerzas externas, el radio de contacto, esta dado por:
ao=9myR?/ &" [1]
Las fuerzas atractivas son descritas por la energia superficial y del material. &" es la fuerza elastica

constante que entra a través del material y depende del radio de Poisson y del mddulo de Young

del grano correspondiente.

Fig. 2. Diferentes grados de libertad
para el contacto de dos particulas:
(a) vertical; (b) rodadura; (c)
tangencial; (d) de torsion

Imagen obtenida de (20)

El contacto entre dos granos tiene un total de 6 grados de libertad como se indica en la Figura 2:
hay 1 grado vertical (arriba y abajo); 2 tangenciales para las 2 rotaciones, y 1 para un movimiento
relativo de rotacion de los dos granos sobre el eje que conecta los centros de las dos esferas.

El movimiento relativo de cada grano puede ser descompuesto en estos seis componentes.

El grado de libertad vertical abarca movimientos a lo largo del eje que conecta los centros de los
dos granos, es decir, cuando los granos se mueven mas cerca o mas separados. El grado de libertad
de laminacion (Figl.b) describe la rodadura de los dos granos entre si. Se trata de un movimiento
con una distancia constante y sin deslizamiento de las superficies. El centro del contacto circulo

(punto de contacto) se mueve con igual velocidad en la misma direccion sobre las dos superficies
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de los granos. El grado de libertad de deslizamiento cubre un movimiento relativo de los granos
(Fig. 2¢) sin rotacion y con la distancia constante. Las superficies de los granos se deslizan unas
sobre otras, y el punto de contacto se mueve en la direccién opuesta sobre ambas superficies.
Finalmente, el grado de libertad hilatura (fig 1.d) cubre una rotaciéon preferencial de los granos
alrededor del eje que conecta los centros de las esferas. El punto de contacto no se mueve, pero las
superficies en contacto se deslizan en relacion una con la otra con una velocidad proporcional a la
distancia desde el punto de contacto.

Cuando las fuerzas externas se aplican a los granos (por ejemplo, fuerzas de inercia en una
colision), las fuerzas se transmiten desde un grano a otro a través de las tensiones en la region de
contacto. En general, podemos esperar para las fuerzas pequenas una reaccion de contacto elastico:
cuando las fuerzas externas se liberan, la deformacion se invierte y se recupera el estado original.
Sin embargo, cuando las fuerzas se hacen més grandes de cierto limite, se producen cambios
irreversibles.

De manera similar, una fuerza tangencial pequefia sdlo deforma los granos cerca del contacto, pero
una fuerza mayor dara lugar a la rodadura o deslizamiento y al movimiento del contacto alrededor
del eje. Estos procesos irreversibles estdn conectados con la disipacion de energia. Su comprension
es esencial para la fisica de la coagulacion, ya que, en ultima instancia, determina la estructura y
la estabilidad de agregados de polvo.

Explicaremos a continuacion de forma resumida el comportamiento asociado a los grados de

libertad. Para un analisis detallado recurrir a (20).

Grados de libertad normales

El primer grado de libertad que se muestra en la Figura 2a es el grado normal (también llamado
vertical). Las fuerzas que actian sélo en esta direccion deben, o bien tirar de los granos para
separarlos, o empujarlos a lo largo de la linea que conecta los centros de los dos granos. Esto se
observa en particular en el caso de colisiones frontales de esferas no giratorias. Como se trata de
la solucion estatica del problema de contacto, es importante darse cuenta que el contacto puede de
hecho ser tratado como cuasi-estatico en un proceso dindmico, como una colisién de dos granos.

Vamos a considerar dos granos luego del choque, que ya han estado en contacto durante un tiempo

largo, por lo que toda la energia vibratoria en la direccion vertical se ha disipado.
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Los granos estan en reposo uno respecto al otro, y el radio de la zona de contacto es igual al valor
de equilibrio a,. Si ahora empujamos los granos, el radio de contacto cambiard a algiin valor a que
dependera del radio, el modulo de young y el radio de Poisson del grano, y también de la fuerza
aplicada.

Si queremos romper el contacto tirando de los granos debemos aportar una cierta cantidad de
energia. Debido a las fuerzas de atraccion en el area de contacto, las superficies de los granos
pueden permanecer en contacto, incluso si la separacion de los centros de los granos se hace mayor
que la suma de los radios de grano, esto se aprecia en la Fig3.a (exagerando las dimensiones).

La fuerza critica:

F.=3myR [2]

tira para separar las superficies instantaneamente, y se almacena la energia elastica en el cuello

que se transforma en una onda elastica y lentamente se disipa.

Esta situacion es ligeramente diferente en un caso dindmico como una colision. Por ahora, nos
limitamos a una colision frontal, de modo que los componentes tangenciales de las fuerzas de
contacto se pueden despreciar. Durante una colision frontal, los granos se aproximan entre si a lo
largo de una linea que conecta los centros de las dos esferas. Antes del contacto, no se sienten las
fuerzas mutuas, ya que consideramos las fuerzas de contacto solamente. Una vez que se produce
el contacto entre las superficies de los granos, las fuerzas se transmiten. El punto de contacto crece
a un area de contacto con un tamafio dado por la teoria estatica. La energia de interaccidn atractiva
a través de este contacto recién formado se acelera rapidamente. Como los granos continian
moviéndose, el area de contacto crece de manera constante. Cuando el radio de contacto alcanza
el valor de equilibrio de los granos, a,, éstos ya no estan acelerados, pero todavia se mueven debido
a su inercia. La fuerza total en el area de contacto se convierte ahora en repulsion, se desacelera el
movimiento, y eventualmente puede cambiar la direccion del movimiento de los granos por

separado.

Lo importante ahora es que las superficies de los granos no se separaran de nuevo a la misma
distancia que se hizo que se pusieran en contacto. En su lugar, como se discutio anteriormente, un

cuello de material sufrird una deformacion elastica (Fig 3a).
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Fig 3.

(a) Deformacion del cuello que une los granos cuando se aplica una
fuerza para separarlos.

(b) zona de contacto durante una rotacion

(c) limitaciones reales en las superficies de los granos

() (d) (d) Disipacion de energia de los atomos individuales que pertenecen

y/////{///////////////////// a la region de contacto entre las esferas.

I Imagen obtenida de (20)

(b)

mmmmik

Los granos se separan solamente cuando se alcanza una fuerza critica.

Si la energia cinética inicial de la colision no fue lo suficientemente grande para separar el cuello,
los granos no se separardn, permaneceran pegados. Asi, esta asimetria entre el contacto de
conexion y de desconexion, es la que en realidad permite que los granos peguen entre si.

En general se asignan los valores criticos de la energia, la cantidad més fundamental. Sin embargo,
a veces es mas facil pensar en términos de una velocidad critica que es equivalente a las energias
criticas.

La velocidad critica correspondiente estd dada por:
Vstick = [ (Z/H) Estick ]1/2 [4]

donde p = mimz,(m; + m2) es la masa reducida de los dos granos. Para calcular las velocidades
criticas, por lo tanto, es necesario especificar las masas o dimensiones de ambos granos. Para dos

esferas idénticas, cada una de ellas con un radio de R la velocidad critica de adherencia es:

v K= 1.07y5/6 [5]
stie = e R5/6 pi/2

Donde p es la densidad del material de los granos.
Es facil ver que, aunque la energia critica aumenta por aumentar el tamafio de grano, la
disminucion de la velocidad critica con la masa de los granos es una funcion de mayor pendiente

de R que la energia critica.

31



La energia critica para pegar es menor por un factor constante de aproximadamente 4.75, que la

energia necesaria para romper un contacto existente.

Grado de libertad rotacional

El grado de libertad de rotacion se muestra en la fig 2b.

Cualquier resistencia a este tipo de movimiento se llama la friccion de rodadura. Para entender la
respuesta de un contacto a este tipo de movimiento, las fuentes de esta friccion deben ser
estudiadas. Las fuentes clasicas de friccion tales como microdeslizamiento por la deformacion de
la interfaz, ineldstica o viscoeldstica de los materiales involucrados, y las irregularidades de la
superficie no resultan ser importantes en el caso de particulas de tamafios del orden del micron que
debemos tener en cuenta en el contexto astrofisico. Sin embargo, para tales particulas pequenas,
es importante considerar que las superficies no son suaves en todas las escalas, pero estan formadas
por atomos. Cuando dos granos giran uno sobre el otro, se genera un contacto entre los a&tomos en
el borde delantero, y el contacto entre los 4tomos en el borde de salida se va perdiendo. Para las
esferas ideales, y en un enfoque cuasi-estatico, el area de contacto siempre seria simétrica
alrededor del eje que conecta los centros de las esferas. Sin embargo, puesto que las superficies
estan hechas de atomos, los nuevos contactos s6lo pueden hacerse en pasos de al menos un atomo,
y el contacto antiguo s6lo puede ser perdido en los mismos pasos también. Asi, cuando los granos
comienzan a rodar uno sobre el otro, el area de contacto no se mueve al principio, permanece fija.
Esto conduce a una distribucion de la presion asimétrica que estd conectado con una fuerza de
torsion que se opone al movimiento.

Para pequefios movimientos alrededor del punto de equilibrio, el 4rea de contacto no se mueve en
absoluto. Cuando la rotacidon supera un cierto cambio critico, el drea de contacto empieza a
moverse y la energia se disipa. Por lo tanto, al igual que en el grado de libertad vertical, hay un
régimen limitado en el que el contacto reacciona eldsticamente a las fuerzas. Mas alla de este rango
limitado, se produce un comportamiento ineléstico.

El par necesario para empezar a rodar es irreversible. Su dependencia del tamafio del area de
contacto es débil. Sin embargo, se debe tener plenamente en cuenta en los calculos numéricos. La
energia asociada con la rotacion inicial es también la energia disipada en promedio durante toda la

rotacion sobre una distancia que es independiente del radio reducido R.
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Grados de libertad tangenciales

Las fricciones asociadas a las fig 2¢ y 2d tienen su origen en el desgaste del material. En las
escalas sub-pum las irregularidades en las superficies son menos relevantes. Por otro lado, los
granos se mantienen unidos por su atraccion mutua en lugar de fuerzas externas y, por lo tanto,
las presiones en la region de contacto son generalmente muy bajas.
Sin embargo, hay dos fuentes de friccion relevantes:
1) Superficie “rugosa” en escala atdmica
2) Las pérdidas de energia a escala atomica debidas a la inestabilidad en el deslizamiento de
atomos individuales. Estas pérdidas pueden estar presentes aun cuando dos superficies
perfectamente lisas se deslizan una sobre otra.
Dominik (20) demuestra que para el caso del silice solo la fuente 1 es relevante. Y de esta

consideracion deriva las formulas para la friccion de deslizamiento y de torsion.

Una vez comprendido el comportamiento de la interaccion entre dos granos aislados,
procederemos a la descripcion del método que utilizamos para armar tanto el blanco como el
proyectil, ambos compuestos por el mismo tipo de grano, y luego para simular la colision del

proyectil multigrano sobre la superficie, que dard como resultado un crater de impacto.
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Capitulo 3

Método: Dinamica Molecular

3.1 Teoria General de la Dinamica Molecular

3.1.1. Introduccion

Una simulacion numérica es una recreacion matematica de un proceso natural. El campo de las
simulaciones numéricas constituye un nutrido campo de investigacion interdisciplinar. Algunos
problemas cientificos son estudiados primariamente mediante el uso de simulaciones numéricas,
como los problemas de caos, fractalidad o de complejidad y en general todos aquellos campos de
la naturaleza gobernados por sistemas de ecuaciones no lineales o no reproducibles facilmente en

el laboratorio.

El uso de simulaciones numéricas para estudiar un problema requiere normalmente un cuidadoso
estudio de los métodos numéricos y algoritmos a utilizar y de los procesos fundamentales a incluir

en la simulacion.

Una simulaciéon numérica difiere de un modelo matematico en que, el primero constituye una
representacion en cada instante del proceso a simular mientras que el modelo constituye una
abstraccion matematica de las ecuaciones fundamentales necesarias para estudiar dicho fenémeno.
Normalmente la utilizacion de una simulacién numérica para estudiar un problema dado requiere
una cuidadosa planificacion del modelo matematico a utilizar y de los algoritmos necesarios para

resolver dicho modelo.

35



Dindmica Molecular (MD por las siglas en inglés de Molecular Dynamics) es el término utilizado
para describir una técnica adoptada para obtener la solucion de las ecuaciones cléasicas de

movimiento (ecuaciones de Newton) para un conjunto de 4&tomos, moléculas, etc. (47)

Entonces, en teoria, y dada una configuracion inicial de posiciones y velocidades, la evolucion del

sistema se puede describir de forma deterministica.

La Dinamica Molecular es una técnica de simulacion en la que se permite que &tomos y moléculas
interactiien por un periodo, permitiendo una visualizacion del movimiento de las particulas.
Originalmente fue concebida dentro de la fisica tedrica, aunque hoy presenta numerosas

aplicaciones.

La dinamica molecular es un campo multidisciplinario. Permite entender a los materiales y las

moléculas no como entidades rigidas, sino como cuerpos flexibles.

Ningln experimento es capaz de acceder a todas las escalas de tiempo involucradas en ciertos
problemas complejos. En general, los sistemas granulares son complejos y consisten de un gran
numero de particulas, por lo cual seria imposible encontrar sus propiedades de forma analitica.
Para evitar este problema, la MD utiliza métodos numéricos. La MD representa un punto

intermedio entre los experimentos y la teoria.

Para utilizar esta técnica de forma correcta, es importante entender las aproximaciones utilizadas
y evitar caer en el error conceptual de que estamos simulando el comportamiento real y exacto de
un sistema molecular. Lo que se busca son algoritmos que minimicen el error para dar un resultado

lo mas certero posible.

Por otro lado, las interacciones entre las particulas se modelan con un campo de fuerza

aproximado, elegido de acuerdo al problema puntual que se trata.

El estado microscopico de un sistema puede expresarse en términos de las posiciones y momentos
de los elementos que lo constituyen (dtomos, moléculas, etc.). Dentro de la aproximacion de Born-
Oppenheimer, es posible expresar el hamiltoniano de un sistema segun las coordenadas y
momentos de los centros de los nucleos atdmicos, promediando el efecto causado por la densidad

de la nube electronica. Adoptando una notacion condensada:

H (q,p) = K(p) + U(q) [6]
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donde q = (q1, q2, ... , qn) son las coordenadas generalizadas de los N atomos, p = (p1, p2, ... , PN)
son los momentos conjugados correspondientes, K es la energia cinética y U es la energia potencial

del sistema.
Las ecuaciones de movimiento del sistema estan dadas por:

dH Pk

= = m 7
—dH
P:d_%:—VCIkU:fk [8]

donde m; es la masa de cada particula. En general, estos sistemas de ecuaciones diferenciales
acopladas tienen solucion analitica hasta N = 2. A partir de este punto, estas ecuaciones ya no
tienen solucidn analitica exacta salvo para algunos casos particulares (48). La practica habitual en
aquellos casos mas generales es recurrir a técnicas de aproximacion numérica implementadas en

computadoras; la técnica de dindmica molecular es una de ellas.

El planteo anterior es conocido como el problema de muchos cuerpos, que ha sido ampliamente

estudiado en diversos campos de la ciencia (49).

3.1.2 Etapas de una simulacion

En general, un estudio mediante la técnica de dindmica molecular requiere de una serie de etapas
que, independientemente del problema en cuestion, pueden ser clasificadas como: construccion
del dominio, equilibrio y relajacion, ejecucion, y post-procesado. Normalmente, estos pasos se
repiten para los diferentes modelos o simulaciones. La tercera etapa, la ejecucion, se puede repetir
para distintos tipos de condiciones y es seguida luego de una etapa de post-proceso. La etapa de
post-proceso suele ser realizada, en general, en forma separada de la ejecucion del codigo de MD
propiamente dicho y es durante la misma que se analizan los resultados; en nuestro caso, graficos
de la dependencia de varios factores como profundidad, volumen de crater, etc, respecto al tamafio
del proyectil y de su velocidad inicial, relacion de las particulas eyectadas respecto al tiempo,

variacion de la energia, etc. Todos estos pasos se encuentran representados en la figura 4.
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Construccién Equilibrio Ejecucion Post

'del Dominio - Relajaciéon Objetivo Proceso

Figura 4: Diagrama de flujo de una simulaciéon MD tipica.

Construccion del dominio

El proceso de construccion del dominio involucra la generacion de las posiciones de los atomos,
teniendo en cuenta la organizacion de la microestructura deseada, asi como la asignacion de cada
posicion a un dado elemento. En esta etapa suelen asignarse las condiciones de borde, pudiendo
estas ser periodicas o no. El tamafio del dominio esta limitado por el nimero de particulas que
podemos incluir en la simulacion, tipicamente en el orden de 10* — 10® particulas. En nuestras
simulaciones trabajamos con 70.000 particulas esféricas idénticas. En cuanto a las condiciones de

borde, tenemos un blanco cubico donde sodlo los lados laterales permanecen fijos.

Equilibrio y relajacion

Ya sea que se utilice una geometria obtenida de otro programa o bien se la genere con el mismo
programa de MD, la siguiente etapa es equilibrar a todas las particulas, llevando el sistema a un
estado de minima energia. El objetivo de esta etapa es comenzar la ejecucién con un estado
proximo al de un material real. El procedimiento de equilibrio y relajacion se realiza bajo
condiciones definidas, tales como condiciones isotérmicas y/o isobaricas, para llevar a la muestra

a una temperatura y presion especifica.
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Ejecucion

En esta etapa, se somete al dominio al conjunto de solicitaciones deseado (ver apéndice A para

detalles del script).

En este punto, resulta fundamental aclarar un aspecto numérico que se transforma en un factor
limitante de la técnica. El sistema a simular se resuelve mediante la integracion numérica de un
sistema de ecuaciones de Newton. Es logico preguntarse ;cudl es el paso temporal adecuado a
utilizar en la integracion? El valor maximo que se puede asignar al paso temporal de integracion
estd definido por la frecuencia de vibracion de las particulas del sistema. Asi, la frecuencia de un

1

sistema molecular puede ser de hasta 3000 cm™, que corresponde a un periodo de 10

femtosegundos.

Las frecuencias de los fonones son del orden de 10 THz (periodo 100 fs). Por estos motivos, un
paso temporal tipico se encuentra en el orden de 1 a 3 femtosegundos, para capturar estas

frecuencias.

Mediante computadoras modernas (https://computing.linl.gov/), es posible calcular de 10 a 108
pasos en 24 horas, utilizando 32.000 procesadores o mas. Por esta razon solo podemos simular
procesos que ocurren durante 1 a 100 nanosegundos. Este es un limitante serio para muchos

problemas con escala temporal caracteristica mayor.

Post — Proceso

Durante una simulacion, se puede escribir la posicion de todas las particulas, junto con otros datos

de interés, tales como velocidad, energia, etc.

Esto puede realizarse peridodicamente durante la simulacion, para monitorear el estado del dominio
cada determinado ntimero de pasos. Esta informacion puede ser luego procesada mediante distintas
herramientas como veremos en el capitulo de resultados. En nuestro caso hicimos cortes cada

10.000 pasos temporales para seguir el curso de la simulacion.
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3.1.3. Lammps

LAMMPS (46) es un codigo de dinamica molecular que permite modelar el comportamiento de
particulas en distintos estados (50). Se pueden modelar sistemas atomicos, poliméricos, bioldgicos,

metalicos, granulares, etc., usando diferentes tipos de campos de fuerzas y condiciones de borde.

LAMMPS realiza la integracion numérica de las ecuaciones de movimiento de Newton para una
coleccion de atomos, moléculas, o particulas macroscopicas que interactian mediante fuerzas de
corto y largo alcance, a través de un potencial interatémico. Para ser eficaz computacionalmente,
LAMMPS emplea “listas de vecinos” para monitorear las particulas en un determinado entorno.
En computacion en paralelo, LAMMPS emplea técnicas de descomposicion espacial para
particionar el dominio de la simulacion en pequeiios subdominios tridimensionales (51), que luego

son asignados a distintos procesadores.

LAMMPS utiliza el paradigma de memoria distribuida MPI “Message Passing Interface” para
comunicar datos entre subdominios asignados en nodos de un cluster. También tiene la posibilidad
de utiliza memoria compartida a través de OpenMP para paralelizar el dominio dentro de un mismo

nodo multi-nucleo.

Rapaport (51) define de forma resumida los tres posibles algoritmos utilizados para descomponer
la simulacion para que pueda ser ejecutada en varios procesadores. La particion se puede hacer
sobre los calculos, los atomos/particulas o por la region simulada (3). La primera opcion,
particionar los calculos entre distintos procesadores implica que la informacion de todo el sistema
esté alojada en la memoria de todos los procesadores, lo cual conlleva un desperdicio de memoria.
La siguiente alternativa es particionar basandose en los 4tomos, con esto, los &tomos son asignados
a un procesador y se mantienen en €l sin importar su ubicacion espacial en la region simulada. Este
método puede funcionar bien para potenciales de largo alcance, pero para potenciales de corto
alcance puede resultar en un bajo rendimiento. Esto es debido a que atomos que se encuentran
espacialmente cerca pueden estar en procesadores distintos, lo cual aumentard la comunicacion
entre ellos. El Gltimo esquema implica dividir el dominio de simulacidén de forma espacial, cada
procesador recibe una region de la simulacion en la cual debe realizar el calculo de fuerzas de los

atomos/particulas que estan dentro de ella. Si un atomo se desplaza de un regiéon o subdominio a
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otro, ese atomo es transferido al procesador al cual le corresponde el subdominio.

En el esquema de descomposicion de dominio, es necesario que cada subdominio tenga
informacion de los &tomos que se encuentran en los bordes de los subdominios vecinos para poder
hacer el calculo de fuerzas entre atomos vecinos que no estan ubicados en el mismo subdominio.

En la figura 4.3 se puede ver un ejemplo de este pasaje de informacion entre subdominios (51).

La documentacion de LAMMPS incluye una detallada explicacion de cémo es posible optimizar
las simulaciones ejecutadas (http://lammps.sandia.gov/doc/Sectionaccelerate.html) y sobre la

ejecucion en GPUs.

3.1.4. Potenciales de Interaccion

En dindmica molecular, los atomos de un dominio se vinculan entre si a través de un potencial de
interaccion. Estos potenciales interatomicos suelen definirse mediante el uso de funciones
potenciales. Esto es, funciones que permiten determinar la energia potencial de una particula en
funcién de su posicion relativa respecto de su entorno. Luego, las fuerzas resultantes sobre cada
particula se derivan a partir de esta funcidon potencial. En términos matematicos se puede escribir

en forma general como:

Fi=-Vori(r,r,13,...,1N) [9]

Esta forma implica la presencia de una ley de conservacion de la energia total E = K + V, donde

K es la energia cinética instantanea.

La opcidon més sencilla para la V es escribirlo como una suma de interacciones por parejas:

Lrl.(rla"':ra“-r] = zzgﬁﬂri —I‘j”

i J=i [10]

La clausula j > i en la segunda suma tiene el fin de examinar cada par atomo s6lo una vez.
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El desarrollo de los potenciales de precision representa una importante linea de investigacion.

Mencionaremos uno de los potenciales mas utilizados, el potencial de Lennard — Jones.

El potencial de Lennard — Jones
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Fig. 5 Potencial de Lennard-Jones
Imagen obtenida de la tesis doctoral de Emmanuel Millan

El potencial Lennard-Jones esta dado por la expresion

[11]
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para la interaccion potencial entre un par de atomos, donde ¢ es la profundidad del potencial, ¢ es

el pardmetro de distancia y r es la distancia entre particulas (ver figura 5).

3.1.5 Escalas temporales y geométricas

Una vision de la técnica con cierta perspectiva permite ver que la misma tiene sus limitaciones:

*La validez de la simulacién depende del potencial interatdmico utilizado, y de la precision del

mismo para representar la fisica asociada al problema en cuestion.

*Escala geométrica: El recurso computacional con que se cuente limita el tamafio de la muestra a
simular, tipicamente en el orden de los cientos de nanometros si se cuenta con un cluster

computacional potente.

*Escala temporal: Para reproducir adecuadamente el movimiento atomico, se deben emplear pasos
temporales del orden de 1-3 fs. Esto, en conjunto con el tamafio de la muestra, limita la extension
de la simulacién en términos temporales, o bien impone el uso de tasas de deformacion sumamente

altas.

3.2 MD aplicada a materiales granulares

Las simulaciones granulares siguen la trayectoria de particulas con un volumen finito y que no
pueden ser penetradas por otras particulas. La interaccion entre particulas es tipicamente de corto
alcance, e incluyen fuerzas de contacto y adhesivas. Existen varios métodos para llevar a cabo
estas simulaciones, y dentro de un contexto de ingenieria o industrial, las simulaciones granulares
generalmente se estudian utilizando Discrete Element Method (DEM) (52). Cédigos de MD tipicos
pueden ser adaptados para ejecutar simulaciones granulares eficientemente, y LAMMPS incluye

la posibilidad de ejecutar algunos modelos granulares tanto en CPUs como en GPUs.

Ringl y Urbassek presentaron un modelo de simulaciones granular mejorado (34), y su

43



implementacién fue realizada dentro del codigo de LAMMPS para su ejecucion en CPUs. En esta

tesis, utilizamos este codigo modificado para obtener variantes de los trabajos posteriores de Ringl
(33).

3.2.1 Modelo granular utilizado

Los detalles completos de nuestro método de simulacion y el cddigo de mecénica granular
utilizado son ampliamente discutidos por Ringl y Urbassek (34) y han sido utilizados para simular

colisiones entre granos (27) y colisiones de un s6lo grano contra una superficie (33).

Para una descripcion del modelo de base utilizado por LAMMPS ver (53), para una introduccion

a la fisica de materiales granulares ver (54).
A continuacion, describiremos las principales caracteristicas de nuestro método.

Nuestra muestra total estd formada por una coleccion de 70.000 granos esféricos, todos ellos con
iguales propiedades (radio del grano R, masa, mddulo eléstico, etc.)

Nuestro objetivo de impacto es un cubo poroso (fig.6) de lado 71x10® m, con un factor de llenado

de 35,962%

Nuestro proyectil estd compuesto por granos
extraidos del objetivo y ubicados en una
aglomeracion aproximadamente esférica a
una distancia considerable del cubo.

El nimero de granos que conforman el
proyectil (Np) varia entre 1 y 50, a fin de
estudiar las propiedades del crater formado

ante la variacion de Np.

Los granos solo interactian si la distancia

entre sus centros, d, cumple d < 2R.

Fig. 6. Estado inicial de la simulacién. Blanco
cUbico compuesto de 70.000 particulas
esféricas. Proyectil aproximadamente esférico
(en color violeta) en este caso particular
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De acuerdo a nuestro marco teorico, las fuerzas entre los granos son clasificadas en fuerzas
normales y tangenciales.
Mencionaremos a continuacion un resumen del modelo mejorado que utilizaremos en este

trabajo.
Cinematica de colisiones

Los granos considerados son esféricos. Cada grano i tiene un radio r;

Sea X; la posicion del centro del grano i; V; la velocidad de su centro de masa y @; su velocidad
angular. Estas tres cantidades especifican univocamente el estado mecanico del grano (la
orientacion del grano no sera relevante).

Cuando dos granos i1y j colisionan necesitamos especificar algunas variables que caracterizan la
colision.

El vector normal (unitario):

n= —= [12]

especifica el eje de contacto.

Mientras que V; — 17] denota la velocidad relativa del centro de masa de los dos granos.
La velocidad relativa del punto de contacto viene dada por:

I/C=Vl—l7]—(r151+r]5])xﬁ [13]

Su proyeccion en fi:

Vo= V. [14]

define la velocidad radial de la colision, mientras que la velocidad de colision tangencial esta

dada por:
Ve=Ve— Vi [15]
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V; define una tnica direccion tangencial:

£ = l% [16]
Con la velocidad angular relativa:
Wrep = W; — Wj [17]
podemos definir una velocidad angular de torsion como:
Brwist = (@rer- AN [18]

Esto caracteriza la torsion relativa o spin de dos granos alrededor de su eje de contacto. Su

direccion esta dada por:

S

[19]

Otwist =
La parte remanente de la velocidad angular define la velocidad angular de rodadura:
Wroyl = Wrel — Wiwist [20]

cuya direccion yace en el plano de contacto.

Fuerzas Normales

Siguiendo la aproximacion usada en mecanica granular, los granos se consideran elasticos.
Entonces durante su movimiento, la distancia relativa entre sus centros de masa, |%; — %;| se

convierte en < (1j + 1j). Luego, los dos granos transmiten sus fuerzas el uno al otro. Introducimos

la nocidn de solapamiento de los dos granos:

o=r1+1—|x— % [21]
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La cual es fundamental para describir las fuerzas entre los 2 granos. En nuestro modelo, las
fuerzas existiran solo si ¢ > 0 (si los dos granos estan solapados).
En el calculo de fuerzas entre dos granos de radios r; y rj la geometria de las dos esferas se tiene

en cuenta a través de un radio efectivo:

[22]

En el caso de dos granos solapados, resulta un area de contacto distinta de cero. Para granos
isotropicos, ésta serd circular, con un radio de contacto a. Asumimos a como el dado por la

teoria de Hertz como:

a=.[07, [23]

Ademas de las velocidades de contacto asumimos que solo el solapamiento (y el radio de

contacto que esto produce) determina las fuerzas de interaccion.
Fuerza Normal — Parte repulsiva

La bien conocida ley de Hertz sobre la interaccion elastica de dos esferas esta dada por:

2 E

— 3/2
fHertz - 5 1— 2 ref o / [24]

Esto depende del mddulo de Young E y de la constante de Poisson v del grano.

Una fuerza de interaccion puramente elastica es justificada para velocidades no muy altas, de
otra forma podria ocurrir una deformacion plastica. Seglin los estudios sobre silice de Chokshi
(16), esto limita nuestro modelo a velocidades menores a 580 m/s.

La fyert, forma parte de la fuerza normal total que consideramos.

Agregamos una segunda contribucion que viene del hecho de considerar que, durante la colision,
parte de la energia es disipada. De acuerdo con Brillantov (39), agregamos una parte disipativa a

la fuerza normal que es tomada proporcional a la derivada temporal de fy.,¢,, Y por lo tanto a

Vo V,. Este modelo describe un contacto viscoelastico (amortiguado) (39).
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Manteniendo los factores como en la ley de Hertz, podemos escribir:

2 E
fais = 5 o \Ter AV Wy [25]

La disipacion es modelada por la constante disipativa A, que tiene unidades de tiempo.
Experimentalmente se ha aceptado tomar A como el coeficiente de restitucion.

Para V,, < 0, es decir, una fase tardia de la colision cuando los granos se separan de nuevo,
obtenemos f;;s < 0. Para prevenir que la fuerza normal total se vuelva atractiva durante la

disipacion se adopta la siguiente forma final para la parte repulsiva de la fuerza normal:

fomman (0,2 25 B (07 AR e

Fuerza Normal — Parte atractiva

Cuando dos granos se aproximan entre si experimentan una fuerza atractiva, que tiene como
origen la atraccion de Van der Waals. A una distancia de equilibrio, las 2 esferas experimentan
una fuerza proporcional a la energia superficial y, dada por el modelo DMT propuesto por

Derjaguin — Muller — Toporov (40):
faan = AT Y Tef [27]

Esta fuerza debe superar a la de separar los granos, y experimentalmente se ha demostrado que
para granos de silice de tamafios um esto se cumple.

En nuestro modelo, consideramos la parte atractiva de la fuerza dada por la ecuacion [27] para

o > 0, es decir, asumimos que es independiente de la separacion de los granos, siempre que haya
un solapamiento positivo.

Se ha demostrado que la inclusion de las fuerzas de Van der Waals para o < 0 puede influenciar
el proceso de aglomeracion ya que cambia la densidad de la misma. De todas formas, en este

trabajo (y, en general, en las ciencias planetarias) se ignoran las fuerzas de atraccion para o < 0.
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Notemos que, durante un contacto dinamico (como una colisién), donde el solapamiento varia,
también varia el radio de contacto. Como consecuencia, los modelos de contacto asumen la
formacién de un cuello (creacion de un puente de materia entre los granos), como se ha discutido
anteriormente en este trabajo al presentar los modelos generales de contacto granular. Esta es una
caracteristica importante de nuestra implementacion, ya que este fendmeno se ha simplificado al
hacer la f, 45, independiente del solapamiento.

Si dos granos estan en contacto, su solapamiento de equilibrio o, es determinado al requerir

fadan = fHertz » Ya que cuando la velocidad es cero, la f;;; también es cero y s6lo nos queda la

frertz € la parte repulsiva.

Friccion tangencial (Sliding)

Si la velocidad de contacto tiene una contribucion tangencial distinta de cero (ec. [15]), los dos
granos experimentaran friccion de deslizamiento.

Para cuerpos macroscopicos, se asume que se originan por la rugosidad de las superficies
macroscopicas y se modela con la friccion de Coulomb-Mobhr.

Para esferas de tamafio pm, la friccion de deslizamiento se debe a la rugosidad en la escala
atomistica.

Segtin el modelo de Dominik y Tielens (20) la magnitud de esta fuerza de friccion de

deslizamiento viene dada por:

G a?
fstia = > [28]
donde G es el modulo de corte del material: G = o Y el radio del area de contacto

(ecuacion [23]).

La direccién de la friccion de deslizamiento es opuesta a la velocidad tangencial V., y entonces,
desacelera a V;. Notar que la magnitud de la fuerza no depende de V,, entonces salta
abruptamente si V/, cambia el signo. Esto otorga una inestabilidad numérica en el caso de

pequedias V;, porque el signo de V; puede oscilar entre cada paso temporal.
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Este problema se resolvio considerando que la fuerza tangencial decrece continuamente a cero

para V; pequefias:

ft = —signo(V). min {Utang Vi, fslid} [29]

El valor de la constante de amortiguacion 7qng €s elegido para que las oscilaciones
mencionadas no ocurran. La eleccion de 7454 depende entonces del paso temporal elegido y se

determina mediante simulaciones computacionales.
Friccion Rotacional

En adicion a la friccion de deslizamiento, que sélo ocurre cuando V; es distinta de cero, también
la rotacion relativa de dos esferas entre si produce una fuerza de friccion que tienden a producir

una disminucién en el momento angular rotacional.
Friccion Rotacional - Torsion (Twisting)

En la rotacion de torsion, los dos granos rotan alrededor de su eje de contacto (ecuacion [18])
Segun el modelo de Dominik y Tielens (20) la friccion de torsion se modela similar a la de

deslizamiento, ya que tiene el mismo origen:

Ga3
Aewist = —— [30]

3

Esta friccion produce un torque que desacelera el movimiento.
Como en el caso de la friccion de deslizamiento, este torque es independiente de la velocidad
angular de torsion (ecuacion [28]). Procederemos como en la ecuacion [29] introduciendo una

constante de amortiguamiento Ny ist -

Diwise = — min {ntwist- 5twistl ’ dtwist } Wrywist [31]
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Friccion Rotacional - Rodamiento (Rolling)

El origen de la friccién de rodamiento proviene de la naturaleza atémica de los granos. Cuando
dos granos ruedan uno sobre otro, se forman nuevas uniones atémicas en el borde delantero y se
rompen las uniones del borde trasero. Mientras que este proceso parece balanceado desde el
punto de vista energético, hay una histéresis en el proceso de formacion y rotura que produce una
disipacion de energia y un torque que desacelera, d,,;;. Desde un punto de vista macroscopico,
este torque se debe a la distribucion de presion asimétrica bajo el punto de contacto del
rodamiento de las dos esferas.

Desde el punto de vista atomistico Dominik muestra que d,,; puede escribirse como (20):

Aron = 2. faan - gyield [32]

Aqui f,qn es la ecuacién [27] y £¥% denota la distancia critica a la cual dos esferas pueden
rodar una sobre otra sin romper contactos. Se asume £ = [ A,
De nuevo, dejamos que el torque se desvanezca con la velocidad angular relativa introduciendo

una constante de amortiguamiento 17,.,;; y finalmente tenemos:

Dyoy = —min {Nyo - |@roul, dron 3. Oron [33]

3.2.2. MD en medios granulares

La colision de nanogranos tiene un rol importante en varios escenarios, desde la nanotecnologia
(29,55,56) a la astrofisica (29,34, 57). Es posible utilizar simulaciones de Dindmica Molecular
(MD) para modelar el proceso de la colision. Existen estudios previos que simulan la colision de
nanogranos utilizando simulaciones atomisticas o de grano grueso. Algunos estudios se enfocan

en la mezcla de granos (55) o la fragmentacion (34, 58, 59).

En las simulaciones de grano grueso, los granos son tipicamente aproximaciones a esferas
perfectamente eldsticas (34) lo cual limita su aplicacion a velocidades mas bajas que el umbral de

plasticidad para el material simulado.
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Una determinacion precisa del umbral de plasticidad no es facil de obtener, porque la flexibilidad
plastica macroscopica cambia en la escala nano, incluyendo los efectos de la tension, que

dependeran del tamafio del grano y las velocidades de colision.

Un estudio reciente analiza el umbral de plasticidad para la colision de nanogranos amorfos contra
una pared dura (56), y encuentra el umbral de velocidad para que ocurra plasticidad de un grano

con unos pocos miles de atomos, analizando los cambios de energia antes y después de la colision.

En este trabajo, debido a que se trata de un problema que contiene granos que a su vez se componen
de miles de atomos; y a la dificultad de tratar las fuerzas disipativas, se hara uso de técnicas
numéricas para integrar las ecuaciones de movimiento de los constituyentes individuales del
medio. A partir del conocimiento de todas las trayectorias y fuerzas se pueden obtener las
cantidades de interés como, por ejemplo, energia total del sistema, velocidades de las particulas en
un tiempo dado, posiciones de cada grano en cada instante, etc.

Este método se desarrolld originalmente para calcular la interacciéon entre moléculas en
aproximacion con las formulas de Newton.

Las ecuaciones a integrar son las de Newton con la fuerza dada por un potencial de interaccion
que consta de dos partes: Una ligeramente atractiva a distancias mayores que el tamafio de un
atomo o molécula, y otra fuertemente repulsiva a distancias menores, cuando las nubes
electronicas se solapan levemente.

Este método se aplica a los medios granulares truncando el potencial de interaccion, que conserva
su parte repulsiva a distancias que ahora se interpretan como inferiores al didmetro del grano,
mientras que es nulo a distancias superiores. La interaccion es, por tanto, de contacto y consistente

en un ligero solapamiento de los granos en colision.

Los detalles de la fuerza que experimentan las particulas dependen del modelo que uno escoja. Sin

embargo, todos comparten algunas caracteristicas necesarias para modelar un medio granular:

*La fuerza repulsiva es proporcional al solapamiento de los granos.
*La fuerza disipativa es proporcional a la velocidad de impacto relativa.

*Hay una fuerza perpendicular a la direccion de la colision dada por el criterio de Coulomb-Mobhr.
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Una vez conocidos los detalles de la fuerza, el método de MD procede a la integracion de las
ecuaciones de movimiento, para lo que serd necesario conocer las posiciones y velocidades

iniciales de todas las particulas.

A su vez, como se indico previamente, LAMMPS permite ejecutar simulaciones tanto en CPUs
con MPI y OpenMP, como en GPUs. Aprovechamos esta caracteristica y se realizaron la mayoria
de las simulaciones utilizando una CPU de doble nucleo, y algunas simulaciones mayores

utilizando 16 ntcleos CPUs de un cluster y una GPU NVIDIA C2050.

El script toma un arreglo que contiene los parametros de entrada y sus valores, en nuestro caso
contienen los valores de velocidad inicial y posiciones de todos los granos. En el mismo se indica,
para cada caso, el radio del proyectil y su velocidad inicial, y se procede con la simulacién. Cada
proceso ejecutado crea un directorio para cada simulacion, y mantiene el archivo de entrada y
todos los archivos de salida creados por LAMMPS en ese directorio, separados del resto de las

simulaciones.

Cada vez que una simulacion de LAMMPS finaliza, contamos con un archivo de salida que
contiene la posicion y velocidad de todas las particulas, ademas de otros parametros como energia,
etc. Ademas, en nuestro trabajo se guardaron datos de cada simulacion cada un intervalo de tiempo
determinado, para poder seguir la evolucion del sistema. Estos archivos se utilizaran para realizar

los calculos de post-proceso.

El script completo se puede ver en el APENDICE A

3.3. Seleccion de parametros y armado de la muestra

Los parametros del material fueron elegidos como los apropiados para el SiO; (16): Modulo de
Young Y = 54GPa; radio de Poisson v = 0.17; médulo de corte G = Y/[2(1+V)]; y vy = 0.05Jm™ es
dos veces la energia especifica superficial del SiO».

El radio de cada grano individual es de: R = 0.76 um y su masa es: m = 3.68 x 107" kg,

La densidad para granos de SiOz es p=2 x 10° Kg m™.
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El factor de llenado de un ensamble de N granos, cada uno con un volumen Vgrin= 47R>/3, en un
volumen V es definido como ¢ = NVgrin/V. Nosotros construimos nuestro blanco con un factor de

llenado especifico (en nuestro caso 35,962%) de la siguiente manera:

(1) Se establece un grano en una posicion arbitraria del volumen

(2) Se calcula el factor de llenado local para cada grano; esto es hecho contando el numero de
granos en una esfera de radio SR alrededor del grano establecido.

(3) Se determina el grano con el menor factor de llenado local

(4) Se adjunta un grano en una direccion al azar.

(5) Si el actual nimero de granos es < N se vuelve al paso (2).

Este simple algoritmo distribuye los granos de manera homogénea en el volumen.

El volumen construido es cubico, con longitud de lado 93R, o equivalente a 71 pum, como
mencionamos anteriormente.

Para las superficies del cubo se utilizaron condiciones de borde periddicas. La caja de nuestra
simulacion limita las paredes laterales impidiendo la deformacion del cuerpo, y so6lo hay espacio
libre sobre y debajo del cubo.

Para formar el proyectil se tomod un grano del volumen, se trazé una esfera de radio igual al radio
deseado del proyectil y se la desplazo hacia arriba, corroborando que efectivamente quedase a una
distancia relevante del blanco. El grano inicial que se elige pertenece a la parte inferior del blanco,
y representa menos del 0,07% del total de granos, por tal motivo este recorte en la muestra no
modifica las propiedades generales del bloque y al estar en un extremo inferior no intercede en la
formacion del créter.

Las propiedades de los granos son las propiedades elasticas y de contacto del silice. Ademas, no

poseen ninguna estructura interna.
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Capitulo 4

Resultados

Se realizaron simulaciones numéricas considerando proyectiles compuestos por 1, 5, 10, 20, 30 y
50 particulas y con velocidades iniciales del proyectil de 10, 100 y 200 m/s. Este rango de

velocidades es elegido para la relevancia en el campo de la astronomia (39).

Todas las simulaciones constaron de 400.000 pasos temporales (con una equivalencia de 1paso
temporal = 5e-11 segundos). Y se realizaron simulaciones extras de 700.000 pasos temporales para
evaluar la estabilidad del sistema en funcion del tiempo. Cada simulacién emitié un archivo de
salida cada 10.000 pasos temporales, lo que nos permitié evaluar la evolucion temporal de cada
muestra. En la fig. 7 puede verse la evolucidon de una colision para un proyectil formado por®50
particulas, cuya velocidad inicial es de 200m/s, los graficos se obtuvieron ut.ilizando el programa
Ovito. Al ser una velocidad elevada y un proyectil grande cercano a la superficie, el impacfo se

LA |
visualiza en el primer corte, es decir, a los 10.000 pasos temporales. |

&

Fig. 7 Colision de un proyectil formado por 50 particulas y velocidad inicial de 200 m/s. Se muestra el
sistema en los outputs (a) 0 (estado inicial) (b) 10.000 (c) 400.000 (estado final)

Para el andlisis de datos se utilizaron los programas Ovito, Xmgrace y Qtiplot.
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4.1 Tamano del crater respecto del radio del proyectil

En el siguiente analisis se estudiara la profundidad, el didmetro y el volumen del crater formado
luego de la colision. Todos los datos pertenecen al tltimo output de cada simulacion, es decir, al
paso 400.000 donde la muestra es relativamente estable. Las variaciones del volumen calculadas

en una simulacion corrida hasta los 700.000 pasos aportan un error menor al 2%.

Como se explicd en el armado de la muestra, el proyectil se crea reuniendo particulas en un
volumen aproximadamente esférico a cierta distancia del blanco. Por simplicidad en la
comparacion con los trabajos existentes, se ha trabajado con el niimero de particulas que
conforman el proyectil. A continuacion, se adjunta el radio equivalente a cada uno de los

proyectiles utilizados.

Np Radio del proyectil (m)
1 0,76 e-6

5 1,034 (+0,4) e-6

10 1,99 (+0,47) e-6

20 2,25 (£0,23) e-6

30 2,7 (£0,4) e-6

50 3,41 (£0,2) e-6
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4.1.1. Diametro del crater vs Radio del proyectil

Vemos que para las distintas velocidades analizadas (fig 8), las curvas se adaptan a la misma ley
de crecimiento, siendo este crecimiento mayor para los radios menores. En los analisis realizados
por Ringl (33) para proyectiles mono-grano el didmetro se satura para velocidades mayores a

20m/s y radios mayores a 20 — 30 Rgrain, cuyos valores son 1,52 — 2,28 e-6 m.

T
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A —

ol
— 200
O | [ | l ‘ | . T 7 1

Fig. 8 Diametro vs niimero de particulas en el proyectil. Las lineas son fits siguiendo una ley
N~(1/3). Las barras de error provienen del calculo del promediar distintos diametros a través de
varios cortes en el eje x yen el eje y.

Al considerar proyectiles multi-granos y un rango mayor de velocidades observamos que el
didmetro sigue creciendo y si bien la tasa de crecimiento disminuye notablemente para velocidades
mayores a 10 m/s y proyectiles con mas de 10 particulas (un proyectil de radio 1,99 (+0,47) e-6m),

valores que coinciden con el trabajo de Ringl, el didmetro no se satura completamente.

Esto indica que la forma del crater podria variar, y el aumento del diametro indica que, en lugar de
un crater conico, como los obtenidos con proyectiles mono-grano (33), podriamos obtener una

forma mads esférica. Para esto debemos analizar el comportamiento de la profundidad.
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4.1.2. Profundidad del crater vs Radio del proyectil
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Fig. 9 Profundidad vs ntimero de particulas en el proyectil. Las lineas son fits siguiendo una ley
N~(1/3). Las barras de error provienen del calculo del promediar distintos didmetros a través de
varios cortes en el eje x yen el eje y.

Observamos que para la profundidad (fig 9), las curvas analizadas siguen la misma ley que en el
caso del didmetros, esto es, una ley N*(1/3), concordando con el modelo de Ringl(33). Si bien el
crecimiento es mucho mayor en proyectiles pequefios (compuestos por 10 particulas o menos) la
tasa de crecimiento decae y los valores finales se mantienen por debajo de los valores obtenidos

para el diametro, esta diferencia se incrementa para velocidades mayores.

Por lo cual el crater tendra una forma elipsoidal. Ahora bien, dado que los distintos diametros del

elipsoide son similares, el crater podria verse aproximadamente como un hemisferio esférico.

Las fig. 10 y 11 afirman nuestra hipotesis, en ella podemos observar algunos de los diferentes
crateres obtenidos en nuestras simulaciones, donde hemos variado radios y velocidades. Se

muestran los mismos crateres desde un corte en el eje x (fig. 10) y en el eje y (fig. 11).

58



En todos ellos observamos una formacion similar a un hemisferio eliptico.

Fig. 10 Crater. Corte en el eje x (a) radio 1 velocidad 10 (b) radio 5 velocidad 100 (c) radio 10 velocidad
200 (d) radio 20 velocidad 100 (e) radio 50 velocidad 200

Fig. 11 Crater. Corte en el eje y (a) radio 1 velocidad 10 (b) radio 5 velocidad 100 (c) radio 10 velocidad
200 (d) radio 20 velocidad 100 (e) radio 50 velocidad 200

4.1.3. Volumen del crater vs Radio del proyectil

En general para calcular el volumen de un elipsoide tenemos:
Vol=4/31Tabc donde a, b, ¢ son los semiejes del elipsoide

En nuestro caso calculamos el radio a partir del diametro, que estaba promediado entre los ejes x

y y, por lo tanto, obtenemos:

Vol = 4/3 11 (radio)? (profundidad)
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Como nuestro volumen es s6lo un hemisferio de este elipsoide tenemos

Vol = 2/3 T1 (radio)? (profundidad)
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Fig. 12 Volumen del crater vs Numero de particulas en el proyectil.

Las barras de error provienen del calculo de la propagacion de errores para el
volumen, teniendo en cuenta los errores anteriormente calculados para el diametro y
la profundidad

Recordemos que tanto el radio como la profundidad tenian una dependencia de N*1/3 respecto al
nimero de particulas en el proyectil, por lo tanto, esperamos que el volumen siga una relacion

lineal respecto al nimero de particulas en el proyectil.

Como se observa en la fig. 12, el volumen sigue una relacion aproximadamente lineal como se
habia predicho, sin embargo, el ultimo valor, para un proyectil de 50 particulas tiene un leve

decrecimiento en la curva, para todas las velocidades simuladas.

El valor correspondiente Np = 1 no se ajusta a las rectas mostradas, pero consideramos que
pertenece a un régimen umbral donde, al ser proyectiles pequeios no producen un crater notable

y el error que conlleva su medicion es grande.
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Esta dependencia coincide con la propuesta por Anders (29) para tamafios atomisticos en
materiales metalicos y es aproximadamente la predicha por Ringl (33) para proyectiles

individuales.

Sin embargo, considerabamos la posibilidad de que, para proyectiles compuestos por muchos
granos, el hecho de tener una friccion interna cambiara esta dependencia. Quizas este fendmeno

se observe para proyectiles mucho mayores que los analizados.

4.1.4. Conclusiones

Como extension al trabajo de Ringl (33) podemos decir que al considerar proyectiles multi-granos

en lugar de mono-grano obtuvimos los siguientes resultados

(a) La profundidad aumenta siguiendo una ley N*1/3, con un crecimiento similar al trabajo de

Ringl.

(b) El diametro sigue aumentando, siguiendo una ley N*1/3, y no se observa la saturacion obtenida

con los proyectiles mono-grano, razén por la cual esperamos que la forma del crater sea distinta.

(c) La forma del crater obtenido en todas nuestras simulaciones de proyectiles multi-grano presenta
la forma de un hemisferio elipsoidal, a diferencia de la forma conica obtenida con proyectiles

mono-grano.

(d) El volumen del crater tiene una dependencia lineal con el nimero de particulas en el proyectil,
Np como se esperaba de las dependencias del didmetro y la profundidad. Esta dependencia

coincide con modelos anteriormente estudiados (29) y (33).

4.2 Analisis de las particulas eyectadas

Un grano se considera eyectado cuando su altura estd por encima de la superficie del blanco y su
velocidad es superior a cero. Por lo tanto, los granos que forman la cresta del crater no se cuentan

como eyectados, ya que su velocidad es cero. Por otro lado, hay granos de baja energia que aun se
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mueven en la zona vacia del crater y que finalmente podrian ser eyectados.

Para los graficos presentados se utilizaron los programas Xmgrace y Gnuplot. En primer lugar, se
analiz6 si el numero de particulas eyectadas era estable en el paso 400.000, para lo cual se
realizaron simulaciones de 700.000 pasos temporales y se compararon los resultados finales. Esto
es importante, ya que no debemos contabilizar las particulas que sufren una redeposicion, sino

s6lo aquellas que definitivamente fueron eyectadas en la colision.

Definimos Y como el nimero de particulas eyectadas. A continuacion, analizamos la dependencia

de Y respecto del radio y velocidad del proyectil, y el volumen del crater formado.

Para la contabilidad de las particulas eyectadas se utilizé el programa Ovito, y el procedimiento
fue realizar un corte a una altura razonable desde la superficie, por encima de la cresta del crater
para evitar cualquier tipo de confusion y estar seguros de contabilizar efectivamente las particulas

que permanecen fuera del crater y de la superficie.

4.2.1. Y vs tiempo (estabilizacion)

I | I | I | I | I | I | I |

le+05 2e+05 3e+05 4e+05 Se+05 6e+05 Te+05

Paso temporal

Fig. 13 Simulacion realizada con 700.000 pasos temporales. La grafica corresponde a un proyectil
conformado por 20 particulas y con una velocidad de 100 my/s.

62



Observamos de la fig. 13 que desde el paso 400.000 al 700.000 hay una leve continuacion en la
redeposicion de las particulas eyectadas. En las simulaciones analizadas hasta el paso temporal
700.000 esta diferencia siempre se mantuvo menor al 10%. Para nuestro andlisis este error sera

contemplado y procederemos al analisis de nuestras simulaciones de 400.000 pasos.

4.2.2.Y vs Radio del proyectil

Como observamos en la fig. 14, obtuvimos una buena aproximacion modelando la dependencia
de Y respecto del nimero de granos del proyectil como curvas N*1/3, lo que obtenemos es una

buena aproximacion lineal en la escala log-log.

Obviamente, este nimero crece con la velocidad de impacto y con el radio del proyectil, pero para
proyectiles formados por mas de 30 particulas, es decir, con radio mayor a 2,7 (£0,4) x10° m la

tasa de crecimiento disminuye.

® 10
- o 100
200

100

Fig. 14 Grafico en escala log-log
Numero de particulas eyectadas vs nimero de particulas en el proyectil.

Las barras de error provienen del error obtenido al calcular Y en diferentes cortes
sobre los distintos ejes.
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4.2.3. Y vs Velocidad del proyectil

En el trabajo de Ringl (33) se habia hallado que el nimero de

particulas eyectadas como funcion de la velocidad del proyectil

tiene una dependencia lineal, Y = av.

Nosotros encontramos que, en concordancia con el trabajo de

Ringl (33), hay una dependencia lineal entre el niimero de

particulas eyectadas y la velocidad del proyectil, siendo el valor

de la pendiente a. Los diferentes valores de o se muestran en la

tabla.

Np a
1 3,22
5 6,51
10 9,33
20 12,35
30 17,04
50 18,64

400

300

P> 200
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10

100
Velocidad (m/s)

Fig. 15 Particulas eyectadas vs velocidad del proyectil.

sobre los distintos ejes.

Las barras de error provienen del error obtenido al calcular Y en diferentes cortes

Ringl (33) encuentra que para un factor de llenado como el nuestro y un proyectil de radio
aproximadamente 2um el valor de la pendiente es 0=2,91. Esto corresponde a nuestras
simulaciones con un valor de Np entre 5 y 10. Por lo cual al considerar proyectiles multigranos en

lugar de monogranos obtenemos una pendiente de 2 a 3 veces mayor para proyectiles pequeios.
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Sin embargo, el valor de o es muy similar para nuestra simulacién donde el proyectil esta formado

por una sola particula, solo que es un tercio de la que Ringl utiliza en su analisis (33).

Ademas, ampliamos el rango analizado y podemos concluir que, si bien o aumenta con el aumento
del radio del proyectil, como es logico, esta tasa de crecimiento comienza a ser menor para

proyectiles mayores a los que contienen 20 granos.

También consideramos que al tener sélo tres puntos es muy dificil afirmar el modelo de curva a
seguir, ya que, si bien el lineal fue el elegido por tener menor desviacion, esto puede variar al
considerar mas puntos. Como trabajo futuro se propondra ampliar esta seccion de la investigacion

utilizando un mayor nimero de velocidades.

4.2.4.Y vs volumen del crater

En esta seccion analizamos el nimero de particulas eyectadas vs el volumen del crater formado,

como esperabamos la fig. 16 nos muestra que Y crece con el volumen.

Por otro lado consideremos el volumen Vy, formado por las particulas eyectadas Y. Se espera una
relacion lineal x=y en relacién con V¢, el volumen del crater. Para ello normalizamos las
mediciones, calculando el volumen que formaria el total de particulas eyectadas y dividiendo

ambos ejes por el volumen total de la muestra, V.
Encontramos una relacion lineal:
Vy =aV,
donde Vy es el volumen formado por las particulas eyectadas y V. es el volumen del crater.

El valor de la pendiente (fig. 17) es o = 0,094. Como se aprecia en la fig. El eje x tiene un orden
de magnitud mayor que el eje y, por lo tanto, el volumen del crater es casi un orden de magnitud

mayor que el volumen formado por las particulas eyectadas.
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Fig. 16 Particulas eyectadas vs volumen del crater

Las barras de error verticales provienen del error obtenido al calcular Y en diferentes
cortes sobre los distintos ejes. Las barras de error horizontales provienen del error de
propagacion obtenido para el calculo del volumen
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Fig. 17 Volumen de las particulas eyectadas Vy vs volumen del crater
formado V.,
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Esto nos indica que hay una mayor pérdida de particulas en la zona del crater que las que son
eyectadas, esto se debe a dos posibilidades, o bien, las particulas faltantes se ubican formando la
cresta del crater, o hay un fendmeno notorio de compactacion en la periferia del crater lo que
provoca un cumulo de particulas en esta zona. Al ver las iméagenes a través del programa Ovito,
como las fig. 10 y 11 no observamos la formacion de una cresta relevante, por lo que nos
inclinamos a pensar que lo que esta sucediendo es un gran fendmeno de compactacion alrededor

del crater.

Para confirmar esto se propone como trabajo futuro calcular la porosidad en la zona periférica del

crater y calcular las particulas que componen la cresta del mismo.

4.2.5. Conclusiones

A través del analisis de particulas eyectadas podemos concluir que:

(a) En primer lugar hay un crecimiento de Y cuando aumenta el radio y/o la velocidad del proyectil,
como se espera. Sin embargo, encontramos que la tasa de crecimiento es menor para proyectiles

compuestos por un numero mayor a 30 granos, cuyo radio correspondiente es 2,7 (+0,4) e-6 m.

(b) La dependencia lineal de Y con la velocidad nos indica que, a diferencia de la saturacion en el
crecimiento que sucede con el radio, la cantidad de particulas eyectadas crece a un ritmo contante

a medida que la velocidad aumenta.

(c) Si bien en este andlisis las simulaciones obtenidas no tienen una concordancia exacta con el
modelo lineal sugerido, su predisposicion a seguir este modelo concuerda con la légica de que un
aumento del volumen total del crater debe tener una dependencia lineal con el nimero de particulas

que han sido eyectadas.

(d) El volumen del crater es casi un orden mayor de magnitud mayor al volumen formado por Y,

lo cual podria indicar una gran compactacion de material en las zonas proximas al crater.
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4.3 Analisis de la Energia

Para el andlisis de la energia del sistema hemos utilizado los archivos de salida de nuestras
simulaciones, que nos brindaban el dato de la energia total del sistema. Recordando el modelo
granular utilizado, esperamos que a lo largo de la simulacion la energia disminuya rapidamente
por friccion en el instante de la colision. Luego de esto habra particulas eyectadas que adquieren
una energia cinética y particulas ain en movimiento que siguen provocando pérdida por

rozamiento. Por lo cual habra una energia total oscilante.

Debemos tener en cuenta que, como la colision ocurre antes del paso temporal 10.000 y habiamos
fijado ese rango de corte, se realizaron nuevas simulaciones con cortes de 100 pasos a fin de ver
en detalle el comportamiento de la energia antes, durante e instantaneamente después de la
colision.

Para estimar el error, realizamos una simulacion con el proyectil ubicado en una posicion X,y

levemente diferente, respetando la distancia en z. Las energias obtenidas presentan un error menor

al 10%
Los graficos presentados se realizaron utilizando Xmgrace y Qtiplot.

Por ultimo, destacamos que en estos analisis hay estudios novedosos de parametros no estudiados

anteriormente.

4.3.1. Volumen del crater vs energia total

En la fig. 18 apreciamos una relacion lineal con pendiente 2/3 entre el volumen del crater y la
energia total del sistema, en una escala log-log. Esto nos indica que hay una dependencia
aproximada como E”2/3 del volumen respecto de la energia, siendo diferente al modelo de

formacion de crater de Anders para escalas atomisticas (29).

La mayor parte de la energia del sistema se utiliza para la creacion del crater en el comienzo de la
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simulacidn.

Esta energia provoca la compactacion del material circundante de la zona de impacto, y se pierde
por la friccion producida entre las particulas del proyectil y la superficie, y las particulas que se
van compactando en los primeros instantes de la colision. Una vez que el crater alcanzé su

volumen, es decir, se encuentra formado la energia tiende a estabilizarse.

En los diferentes radios y velocidades analizados podemos ver que la pendiente es la misma, esto
indica que en el modelo de colisiones utilizado la relacion entre volumen y energia sigue el mismo
patron, verificando que esto se cumple aproximadamente independientemente del tamafo y

velocidad del proyectil.
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Fig. 18 Grafico log-log.
Volumen del crater vs energia total del sistema.

Las barras de error provienen del error de propagacion
obtenido para el calculo del volumen
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4.3.2. Energia total vs tiempo

En la fig. 19 se corrobora que la energia inicialmente es estable y decae abruptamente en el
momento de la colision, hecho que sucede casi al comienzo de nuestra simulacion. Luego contintia
disminuyendo, pero a una tasa mucho menor, hecho provocado por la compactacion del material

y el movimiento remanente de las narticulas en su reacomodamiento lo aue sieue nrovocando
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Fig. 19 Grafico log-log. Energia vs tiempo

4.3.3. Energia total vs centro de masa del proyectil

En la fig. 20 apreciamos de forma cuantitativa la variacion en el tiempo de la energia respecto a la

posicion z del centro de masa del proyectil, cantidad denominada cm. Esta posicion se calcula
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mediante un script sencillo que realizamos.

Se muestra en la fig. 20 un caso particular, de un proyectil compuesto por 10 particulas y velocidad
200 m/s, los resultados para otras simulaciones realizadas son similares, levemente diferentes para

proyectiles pequenos, donde el error de medicion es grande.

Energia (j)

7 7.5 8 ;.5
cm(z) (e-5m)

Fig. 20 Energia total vs cm (z), la posicion en el eje z del centro de masa, de
un proyectil de 10 particulas y velocidad inicial 200 m/s

Esta fig. Nos indica que la energia es estable cuando el cm (coordenada z del centro de masa del
proyectil) est4 a una altura de 8,5x10m, es decir, en el estado inicial. Luego decae abruptamente
cuando el cm se encuentra a una altura de 8,1x10°m, lo que corresponde con la superficie del
blanco, es decir, cuando impacta el proyectil. La energia continiia disminuyendo, perdiéndose por
friccion mientras los granos que componen el proyectil se reacomodan y tiene un punto de cuasi-
equilibrio al final de la simulacién donde el movimiento de las particulas es minimo. Estos valores

se verificaron calculando el cm mediante Ovito y los valores son congruentes.
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4.3.4.

dE/dcm| vs tiempo
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Fig. 21 |dE/dcm(z)| vs tiempo para un proyectil de 10 particulas y velocidad
inicial 200 m/s

En esta seccion analizamos la derivada de la energia respecto de cm (la coordenada en z del centro

de masa del proyectil, dato obtenido en la seccion 4.3.3) respecto del transcurso temporal.

Este analisis incluye la derivada hasta los 3x10” segundos, es decir, hasta el paso 6000. Esto
corresponde a un valor de cm = 7,3692x10>m, por lo cual no tenemos inconvenientes con la curva
de la fig. 20, ya que vemos que hasta este valor la funciéon modelada no tiene inconvenientes para

ser derivada.

Este grafico coincide con nuestros analisis anteriores. En los primeros 1e-7 segundos (equivalente
al paso 2000) tenemos la mayor variacion de energia en el sistema, luego la muestra comienza a
estabilizarse, y luego de los 2,5e-7 segundos (paso 5.000) el valor de la tasa de cambio de la energia
respecto de la posicion en z del centro de masa del proyectil permanece en una situacion cuasi-

estable.

Este grafico es de utilidad para estimar donde se deposita la mayor cantidad de energia, lo cual es
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necesario por ejemplo para estimar posibles reacciones quimicas en el material organico que puede

estar depositado en granos de silica.

4.3.5. Conclusiones

(a) El analisis de volumen vs energia sigue una ley N*1/3. Lo cual indica una diferencia en los

modelos presentados para materiales metalicos (29)

(b) La energia decae abruptamente antes del paso 2000 (le-7 seg), que segun los graficos
realizados coincide con la formacion del crater, y luego de los 100.000 pasos temporales (5e-6 seg)
hay una estabilizacion total en los valores de la energia con leves disturbios, coincidiendo con los

analisis de Y de la seccion 4.2, donde el movimiento de las particulas en esta etapa era muy leve.

(c) Dentro de un estudio novedoso, analizamos la energia respecto de la posicion z del centro de
masa, verificamos la pérdida de energia en la superficie (donde se forma el crater) y luego este
analisis nos permitid6 mostrar como se reubica la coordenada z del centro de masa proyectil en la

muestra con el transcurso del tiempo.

(d) Siguiendo en el estudio anterior graficamos la derivada de la energia respecto a la posicion z
del centro de masa, obteniendo las zonas de mayor y menor deposito energético, analisis que tiene

numerosas aplicaciones, y poder dar origen a un amplio trabajo a futuro.
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Capitulo 5

Conclusiones y Nuevas Perspectivas

Conclusiones

En este trabajo nos planteamos extender las investigaciones realizadas por Ringl (33) y Anders
(29), ademas de estudiar otras propiedades de los crateres de impacto formados en escala micro.
La novedad del trabajo consistio en considerar un proyectil multigrano, formado por un nimero
variable de particulas idénticas entre si, e idénticas al blanco sobre el cual impactan. También se
vario la velocidad del proyectil a fin de comparar la diferencia con los resultados obtenidos

previamente.

A través de MD se realizaron decenas de simulaciones a partir de las cuales obtuvimos los

siguientes resultados:

* Tanto el didmetro como la profundidad del crater se incrementan con el aumento del nimero de
particulas en el proyectil, Np, siguiendo una ley N*1/3, siendo levemente mayor el crecimiento en
el diametro que la profundidad. El volumen total del créter tiene una dependencia lineal respecto
a Np, lo cual era de esperarse a partir de las dependencias de didmetro y profundidad. Esta
dependencia es la que se ha encontrado en formacion de crateres por proyectiles atomisticos (29),
y no era claro que se encontrase en sistemas granulares, donde la fricciéon cumple un rol importante.
Ringl encuentra una dependencia similar para proyectiles individuales (33), pero en nuestro caso
la friccién dentro del proyectil podia modificar la dependencia. Quizas esto ocurra recién para
tamafios de proyectil mucho mayores a los estudiados en esta tesis, y es importante observar que

hay tendencias con N que deben ser estudiadas en mayor profundidad.
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* La mayor parte de la energia del sistema se utiliza para la creacion del crater en el comienzo de
la simulacion. Esta energia provoca la compactacion del material circundante de la zona de
impacto, la formacion de un anillo alrededor del crater, y continuia perdiéndose por la friccion
producida entre las particulas del proyectil y la superficie y las particulas que se van compactando
en los primeros instantes de la colision. Como la mayor parte de la formacion del crater ocurre tan
rapidamente, el rol de las perdidas por friccion se minimiza, contribuyendo a explicar la ley de

escala mencionada arriba.

* La forma del crater formado al considerar proyectiles esféricos multi-granos es un hemisferio
eliptico, a diferencia del estudio de Ringl (33), donde el proyectil era un grano unico que generaba

un crater conico.

* Hay una dependencia aproximada de E*2/3 del volumen respecto de la energia, difiriendo del
modelo simple de formacién de crater de Anders(29). Esto nos indica que la mayor parte de la

energia del sistema se utiliza para la creacion del crater en el comienzo de la simulacion.

* La dependencia de numero de particulas eyectadas (sputtering yield, Y), respecto del nimero de
granos del proyectil sigue un modelo N*1/3. Y crece con la velocidad de impacto y con el radio
del proyectil, pero para proyectiles formados por mas de 30 particulas, (radio mayor a 2,7 (x0,4)
e-6 m) la tasa de crecimiento disminuye notablemente, coincidiendo con los modelos

anteriormente estudiados (29,33).

* También evaluamos la dependencia de Y respecto de la velocidad del proyectil y obtuvimos una
relacion aproximadamente lineal en concordancia con los trabajos anteriormente publicados por
Ringl (33) para proyectiles mono-grano. También podemos ver que para proyectiles mayores a los
compuestos por 30 granos la tasa de crecimiento disminuye, verificando el punto anterior y

extendiendo la validez del modelo de Ringl (33) propuesto para Y, para proyectiles multi-granos.
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* Se encuentra que el volumen equivalente de todas las particulas eyectadas, Vy, depende
linealmente del volumen del crater formado, Vc. Sin embargo, el coeficiente es 0,094, lo que nos

dice que el volumen del crater tiene cerca de un orden de magnitud mayor que el Vy.

Nuevas Perspectivas

*En primer lugar nuestra proxima meta es aumentar el tamafo del blanco, para poder realizar
simulaciones con proyectiles multigranos mayores, ya que para un nimero Np mayor a 50, el

contorno del crater se superponia con los limites de la caja, siendo estas simulaciones desechadas.

* Realizar simulaciones con un mayor nimero de velocidades, ya que hay graficos, como la fig.15,
que se ha ajustado a una recta con solamente 3 puntos (las 3 velocidades consideradas). Para tener
una mayor exactitud en el ajuste a seguir se propone considerar mas velocidades dentro del rango

1 — 200 m/s, el limite superior se eligio por su relevancia para el campo de la astronomia.

*Verificar si el volumen del crater mayor en casi un orden de magnitud al volumen de particulas
eyectadas se explica mediante la compactacion en la zona periférica del crater o por la formacion
de un anillo. La propuesta concreta es realizar un corte superficial y medir desde alli el volumen
del anillo formado, luego calcular la porosidad de la zona interna del crater y a partir de alli poder

confirmar cudl es el fendémeno que predomina.

*Estudiar en detalle la tasa de pérdida de energia respecto del tiempo, para poder comprender
mejor el rol de las colisiones y la friccion en la formacion del crater y del anillo, y en el proceso

de eyeccion.
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*De forma ambiciosa se planea poder trabajar con materiales formados por compuestos de
distintos elementos. Si bien se eligid trabajar con silica por el estudio de colisiones en polvo
interestelar y objetos menores del sistema planetario, seria de gran interés para el campo de la
astrofisica poder implementar este método para el estudio de materiales compuestos por silice
recubierta con hielo, o bien, de hielo puro, que serian de gran importancia para el analisis de anillos

planetarios y comas cometarias.

Divulgacion

Los resultados que fuimos obteniendo a lo largo de esta investigacion fueron expuestos por medio
de una presentacion mural (ver Apéndice B) en la 99 Reunion de la Asociacion Fisica Argentina,
realizada en septiembre de 2014 en Tandil, Buenos Aires, Argentina; y en la 57 Reunion de la

Asociacion Astronémica Argentina realizada en septiembre de 2014 en Cérdoba, Argentina.

En ambos Congresos hubo interés por el trabajo realizado, y en este marco se contact6 con el grupo
astrondmico de sistemas planetarios de San Juan, para seguir trabajando dentro de este marco, con
colisiones granulares relevantes en el campo de la Astronomia, junto al Doctor Ricardo Gil-Huton,
director del centro Casleo. El plan de trabajo doctoral que sigue esta linea fue “original y de posible
desarrollo” para el comité de CONICET que evalué el proyecto, y otorg6 a la autora de esta tesis

una Beca Doctoral.

También se otorgd una conferencia semiplenaria sobre este trabajo en el 7mo Congreso de

Juventudes Cientificas.
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Apéndice A

Script

#!/bin/bash
OUTPUT="start 20grains_sphere collision_v10.init"
VELOCITY="-20.000000000000000e+01"
RADIO="0.60e-11"
awk -v velI=$VELOCITY -v rad=§RADIO '
BEGIN {
x0 = 2.1846000000000000563615127e-05;
y0 =2.6239599999999995225000507¢-05;
70 =2.2726199999999995964841334¢-05;
R2 =rad;
vel = vell;

vel0 = "0.000000000000000e+00";

count = 0;
34
if (NR > 13 && NR < 70014) &&
(($5 - x0)*2 + ($6 - y0)*2 + (87 - 0)*2) <= R2) {

count += 1;
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$7 =87 + 6.200000000e-5;
$6 = $6 + 1.000000000e-5;
$5 =85+ 1.000000000e-5;
$2=2
id=$§1
print $0;
while ((getline < "start.init nuevo 2013 11 13 2")>0) {
if (81 ==1id)){
$4 = vel;
$2=383=%5=3%6=9%7=velO;

print $0 > "velocities.out";

}
}
close ("start.init nuevo 2013 11 13 2");
} else {
print $0
}

} END { print count;}' start.init nuevo 2013 11 13 > init 0
echo "Numero de granos en la esfera:"
tail -1 init 0
head -n -1 init_0 > tmp
mv tmp init 0
awk -v velI=S§VELOCITY 'BEGIN {
vel = vell;

vel0 = "0.000000000000000e+00";
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count = 0;

NR == FNR{a[$1]=82; next};

for (i=1; i<=NF; ++i) {
if ($iin a && NR > 70014) {
#31 = a[$i];
$4 = vel;
$2 =133 =35=86 = §7 = velO;
print $0;
} else {

print $0;

}

}' velocities.out init_0 > tmp.out
awk "la[$0]++' tmp.out > final5.out
sed 21\ ' final5.out > tmp
sed '41\ ' tmp > final5.out
sed '6i\ ' final5.out > tmp
sed '101\ ' tmp > final5.out
sed '121\"' final5.out > tmp
sed 700131\ ' tmp > final5.out
sed 700151\ "' final5.out > tmp

mv tmp SOUTPUT
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rm tmp.out
rm final5.out
rm init_0

rm velocities.out
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Apéndice B

Divulgacion

Frenamiento, fragmentacion y
formacion de crater causado por
colisiones de granos de alta porosidad

Planes M.B. (belenplanes.88@gmail.com), Millan E.N. (emmanuel.millan@gmail.com), Bringa E.M. (ebringa@yahoo.com)
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales - UNCu
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