Please cite this article as:

Jolanta Btaszczuk, Zbigniew Domanski, Upakowanie sfrustrowanego ukfadu granularnego, Scientific Research of the
Institute of Mathematics and Computer Science, 2002, Volume 1, Issue 1, pages 29-32.

The website: http://www.amcm.pcz.pl/

Prace Naukowe Instytutu Matematyki i Informatyki Politechniki Czgstochowskiej

UPAKOWANIE SFRUSTROWANEGO UKLADU GRANULARNEGO

Jolanta Blaszczuk', Zbigniew Domariski"’

IlnsZytul Matematyki i Informatyki, Politechnika Czestochowska
21nslytul Informatyczno-Matematyczny, Akademia Polonijna w Czestochowie

Streszczenie. Rozpatrywany jest model sieciowy niejednorodnego uktadu granularnego sktada-
jacego sie z dwoch rodzajow czastek. Uktad jest strukturalnie niejednorodny z mozliwoscia
wystepowania geometrycznej frustracji. Numerycznie analizowane sa konfiguracje odpowiada-
jace stanowi upakowania gestego w obecnosci frustracji.

Materialy sypkie sa powszechnie spotykane w srodowisku naturalnym. Od
dawna stosowane sa w przemysle, w szczegdlnosci w takich instalacjach, jak:
silosy zbozowe, linie pakowania w zakladach farmaceutycznych, nie wspominajac
o budownictwie i przemysle wydobywczym, gdzie obecno$¢ hald kruszyw jest
widokiem podstawowym. We wspomnianych przykladach bardzo istotne jest za-
chowanie statyczne i dynamiczne materiatu granularnego w procesach formowania
stosow. Sypkie materialy granularne utrzymuja okreslony ksztalt gtownie dzigki
obecnosci grawitacji. Ziarnista struktura granulatu powoduje, ze w okreslonych
warunkach obserwuje si¢ zachowania typowe dla substancji ptynnych badz typowe
zachowania charakteryzujace ciata stale. Przyklady to plyniecie ziaren, wystepo-
wanie lawin na zboczu piramidy piasku czy klasyczne, geste upakowanie, jakie
wystepuje, gdy kat nachylenia $ciany bocznej stosu nie przekracza pewnej wartosci
krytycznej.

Analiza wlasnosci materiatdéw granularnych, w szczegdlnosci materiatléw syp-
kich, jest przedmiotem wielu opracowan, zaréwno teoretycznych, jak i ekspery-
mentalnych, wsrdd ktorych coraz powszechniejsze sa eksperymenty numeryczne.
Stosowane podejscia bazuja na opisie wykorzystujacym jezyk i aparat matema-
tyczny odpowiedni do opisu osrodkéw ciaglych lub ten wilasciwy dla osrodkow
o strukturze dyskretnej. Podejsciem odpowiednim do analizy wtasnosci mikrosko-
powych wzglednie matych uktadow jest podejscie wykorzystujace modele siecio-
we, w ktorych ziarna granulatu maja okreslony zbiér dostepnych polozen charakte-
ryzowany przez wezly wybranej sieci, np. kwadratowej kraty, ktora bedzie wyko-
rzystana w niniejszej pracy.

W uktadach granularnych w naturalny sposéb sa obecne: nieporzadek struktu-
ralny i geometryczna frustracja, bedace niezbednymi czynnikami generujgcymi
zachowania charakterystyczne dla uktadow szkiet spinowych. W ostatnich latach
pojawito sie kilka prac dotyczacych wykorzystania modelu sfrustrowanego gazu
sieciowego do opisu uktadow granularnych.
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W niniejsze pracy rozpatrywany jest model [1, 5], bedacy uktadem dwu rodza-
jow czasteczek rozmieszczanych w weztach strukturalnie niejednorodnej sieci
kwadratowej. Rysunek 1 przedstawia fragment takiej sieci wraz z kilkoma umiesz-
czonymi na niej czastkami.

Rys. 1. Model sieciowy

Puste i wypelnione kotka obrazuja dwa rodzaje czasteczek scharakteryzowa-
nych odpowiednio liczbami S, =-1 oraz S, =+1. Takie rozrdznienie pozwala

rozpatrywa¢ zachowanie si¢ mieszaniny czastek np. o ksztattach odbiegajacych od
sferycznego. Z kolei linie proste i faliste reprezentuja dwa rodzaje oddzialywan
miedzy weztami, wystepujacych gdy warunki lokalne nie sa homogeniczne w ob-
rebie materiatu. Oddzialywania te sa charakteryzowane liczbami losowymie,,

zgodnymi z zadanym rozktadem liczb losowych.

Czastki zwigzane z wezlami podlegaja ograniczeniu wynikajacemu z koniecz-
nosci dostosowania si¢ rodzaju czastek do warunkéw lokalnie panujacych w obre-
bie sieci. Rozpatrzymy mozliwie prosty warunek postaci

;8.8 =1 (1

ktoéry umozliwia powstanie niejednorodnej struktury upakowania czastek wynika-
jacej z réznorodnosci ich ksztattu.

Przyktadowe, energetycznie faworyzowane konfiguracje, zwane dopuszczal-
nymi, oraz konfiguracje niekorzystne energetycznie (niedopuszczalne) zaprezen-
towano na rysunku 2.

Wsrdd wezidw wystepuja wezly geometrycznie sfrustrowane, tzn. takie, dla
ktérych nie istnieje konfiguracja obsadzen umozliwiajaca spetnienie warunku (1),
tj. na osiagniecie przez uktad minimum energii.

Przy wysokiej gestosci czastek w ukladzie oddziatywania g; silnie wplywaja na
upakowanie czastek w ukltadzie. Generuja one geometryczng frustracje w uktadzie,
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spowodowana ksztattem i aktualnym obsadzeniem wezléw przez czasteczki.
Poniewaz liczba par weztéw geometrycznie sfrustrowanych w uktadzie nie jest
réwna zero, to znaczy, Ze suma

D (g,8,8, -1 )

po wszystkich weztach sieci nie bedzie rowna zero. Tak wiec mozemy nigdy nie
zapehi¢ sfrustrowanego wezta w sieci, a tym samym nie unikniemy pustych
weziow.

(a) (b)< ) ( : (e). 1 .

Rys. 2. Przyktady konfiguracji obsadzen wezléw: a) konfiguracje z frustracja geometryczna,
b, c, e) konfiguracje energetycznie faworyzowane oraz d, f) konfiguracje
energetycznie niekorzystne

Zbadanie zachowania si¢ ukladu, poddanego wibracjom w obecnosci grawitacji,
s interesujagcym zagadnieniem z uwagi na stabilnos¢ ukladéw granularnych wy-
stepujacych w warunkach rzeczywistych. Dynamika takich ukladéw byta przed-
miotem badan numerycznych, jednak, jak dotad, nie jest jasne, jakie sg konfigura-
cje stacjonarne, do ktérych ewoluuje uktad. Stad, interesujace jest okreslenie, jakie
s stany podstawowe tak zdefiniowanego uktadu. W ujeciu mikroskopowym ener-
gia konfiguracji czastek jest obliczona ze wzoru

E=-3(6;5.8;, ~1)mn, 3)

(i.J)

gdzie n; = 0,1 jest zmienng obrazujacg obecnos¢ czastek w wezle i; J jest jednostka
energii (koszt ,,falszywego upakowania™).

Dla opisanego modelu wykonano obliczenia energii minimalnej (3) dla przy-
padku, gdy potowa weztéw byla pusta, tj dla gestosci 2 czastki na wezet. Druga
polowa zostata zapetniona dwoma rodzajami czastek o jednakowej licznosci. Licz-
by byly losowane zgodnie z rozkladem jednorodnym w przedziale [-1, 1]. Zbada-
no uklady zawierajace n x n weztow, gdzie n = 10, 20,..., 70. Zwiekszanie liczby
weztdw w ukladzie, przy zachowaniu gestosci /2 czastki na wezel, nie powodowato
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istotnych zmian w rozkladzie energii uktadu. Przyktad takiego rozktadu prezentuje
rysunek 3 dla uktadu 70x70 weziow.
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Rys. 3. Rozklad energii minimalnej uktadu 70x70 weztow dla 50 000 probek
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