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Objetivos e Introducción 

Hipótesis: El algoritmo de dinámica molecular propuesto por el Dr. Otis Walton es 

capaz de simular exitosamente el flujo dentro del silo hexagonal inventado por el Dr. Balta

sar Mena. 

El presente trabajo pretende ser una primera aproximación a la simulación completa de las 

propiedades de flujo dentro de un silo hexagonal, desarrollado por el Dr. Ba\tasar Mena en el 

Instituto de Investigaciones en Materiales de la UNAM. El diseño actual del silo ha probado ser 

altaxnente ventajoso para la conservación adecuada de los granos alimenticios. El objetivo con

creto de esta tesis es sentar las bases para poder analizar numéricamente el flujo granular dentro 

del silo. Para esto se realizaron modificaciones especiales a un algoritmo de dinámica molecular 

desarrollado por el Dr. Otis Walton en los Lawrence Livennore National Laboratories de los Es

tados Unidos. El objetivo a largo plazo de este estudio consiste en aprovechar las simulaciones 

numéricas para mejorar el diseño del silo hexagonal. 

El estudio de los materiales granulares y su flujo ha cobrado gran importancia en los últi

mos afias. Se han desarrollado diversas teorías para explicar su comportamiento .. pero resulta 

dificil analizarlos en detalle porque prácticamente todos los métodos de medición requieren in

vadir de alguna u otra manera al medio granular, perturbándolo en mayor o menor medida. Una 

forma de analizar el interior de un flujo granular consiste en hacer una simulación numérica satis

factoria. Si se logra aproximar la gcom~tría de uno de estos flujos por medio de una simulación .. 

podemos tener una relativa certeza de que las propiedades calculadas corresponderán a las pro

piedades reales (empaqueta.Iniento, energía cinética, tensor de esfuerzos, etc.). 

En el primer capitulo se describe el estado actual del conocimiento respecto a los materia

les granulares, enfatizando que su comportamiento los vuelve .. por derecho propio, un estado más 

1 



2 0B.JETIVOS E INTRODUCCIÓN 

de la materia. En el segundo capítulo se hace un resumen de los métodos más comunes de simu

lación numérica de flujos, describiendo sobre todo la dinámica molecular, pues el sistema desa

rrollado se basajustmnente en esta técnica. 

De ese punto en adelante, se describe detalladamente el algoritmo propuesto por Walton, 

así como también las modificaciones realizadas. Como apoyo a cada una de dichas modificacio

nes, se presenta una serie de resultados de simulaciones que coinciden cada vez mejor con la rea

lidad, para culminar con una simulación del siio completo. 

En los apéndices se presentan los listados del código fuente del algoritmo de simulación, 

los archivos de entrada para cada corrida representativa, el listado del programa de postprocesa

miento de datos y las referencias bibliográficas. 

Este trabajo se llevó a cabo en su totalidad en el Laboratorio de Reologia del Instituto de 

Investigaciones en Materiales de la UNAM, bajo la dirección del Dr. Baltasar .Mena Iniesta. 



Generalidades sobre Materiales Granulares 

Breve historia de los granulares 

¿Quién pudiera calcular la trayectoria de una molécula? ¿Cómo sabemos si la creación 

de los mundos no estd deternzinada por la caída de granos de arena?º Fue con esta frase que 

Victor Hugo transpuso los límites del sentido común al relacionar la creación de los mundos con 

el movimiento de simples granos de arena. Y sin embargo,. su metáfora demostró su real alcance 

y actualidad a poco más de cien años de haber sido planteada. Es dificil pensar en alguna indus

tria que no emplee materiales granulares en sus procesos de transformación. La erosión,. la di

námica de placas tectónicas y las avalanchas son todas procesos geológicos de carácter granular. 

Incluso el altero de libros,. papel y demás objetos que casi todos tenernos en nuestros escritorios 

suelen estar tan cerca de su ángulo de reposo que cualquier perturbación aleatoria puede provocar 

una avalancha hacia el piso. En este capítulo trataré de mostrar la riqueza y complejidad que tie

nen en sí mismos estos importantes materiales. 

Los materiales granulares son simples. Son grandes conglomerados de partículas macros

cópicas individuales. En ausencia de efectos cohesivos,. las fuerzas que actúan entre ellos son 

estrictamente repulsivas por lo que la fo~a del conjunto está determinada por sus fronteras exte

riores y la acción de la gravedad. Cualquier gas intersticial que se encuentre presente puede ser 

fácilmente despreciado al evaluar las propiedades del material granular sin incurrir en práctica

mente ningún error. Y a pesar de esta n1ustia apariencia,, los materiales granulares se comportan 

de manera diferente a cualquier otra forma de agregación de la materia-sólidos,. líquidos o ga

ses-y pueden por derecho propio ser considerados un estado más de la materia. 

0 Victor Hugo (1802-lSSS). escritor francés. en Les Misérables (1862). 

3 



4 GENERALIDADES SOBRE MATERIALES GRANULARES 

El meollo de este comportruniento único radica en dos características peculiares: la tem

peratura termodinámica no tiene efecto alguno y las interacciones entre los diversos granos son 

disipativas por causa de la fricción estática y la inelasticidad de las colisiones1 
• Un montón de 

arena que tenga una pendiente menor a su ángulo de reposo, por ejemplo, se comporta como un 

sólido: permanece en reposo aún cuando la acción gravitacional crea esfuerzos microscópicos en 

su superficie. Si inclinamos el montículo varios grados por arriba del ángulo de reposo de la are

na, las partículas comenzarán a fluir. Sin embargo~ este flujo difiere claramente del de un fluido 

ordinario pues sólo se presenta en la superficie 

del montículo (Figura l)~ sin que exista movi

miento alguno en el grueso de los granos. Po

dríatnos entonces modelar el flujo granular co

mo el de un gas denso., pues los gases también 

se conforman de partículas individuales cuya 

interacción cohesiva es despreciable. Pero a 

diferencia de los gases ordinarios, la energía 

térmica, kT, es absolutamente insignificante en 

Figura l. En esta toma se puede observar cómo el los materiales granulares. El factor energético 
flujo de granos de mostaza se presenta solamente en 
la superficie, sin que el material por debajo del ángu- relevante para una partícula de masa 111 y diánl.e-
lo de reposo se vea afectado. tro d es su energía potencial 1ngd, donde g es la 

aceleración gravitacional. Para un grano de 

arena típico a temperatura runbiente., la energía potencial es por lo menos 1012 veces kT., lo que 

significa que cualquier relación termodiná.Inica se vuelve inútil. El hecho de que kT~ O implica 

que la entropía del sistema es varios órdenes de magnitud menor que los efectos dinámicos, por lo 

que algunos efectos que aparentemente violan el principio del incremento de la entropía se pre

sentan con singular recurrencia en los sistema5 granulares. 

Por otra parte, al ser la temperatura termodinámica despreciable, los sistemas granulares 

están privados de experimentar el equivalente a un cambio de fase. Cada configuración metaes

table de un material granular permanecerá indefinidamente a menos que una acción externa lo 

perturbe. Además, no existe la posibilidad de que se alcance un equilibrio termodinámico entre 

las configuraciones vecinas. Debido a que cada configuración es única .. es dificil alcanzar la re

producibilidad del comportamiento granular., aún a grandes escalas y cerca del límite estático., 

donde la fricción se torna importante. Otro papel de la temperatura en los gases ordinarios es el 
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de proporcionar una velocidad característica a nivel microscópico. Los materiales granulares, de 

nueva cuen~ erradican completmnente este papel y la única velocidad característica que se puede 

considerar es la impuesta por un flujo. Es posible modelar una .... temperatura granular"" en función 

de las fluctuaciones de velocidad en torno a la velocidad promedio del flujo. 2 Pero estas aproxi

maciones no siempre restablecen la termodiná.Inica o la hidrodinámica del sistema debido a que 

las colisiones granulares son inelásticas. 

La ciencia de los materiales granulares tiene toda una historia., con una vasta literatura 

dedicada a su entendimiento. En ella se encuentran consignados los nombres de científicos no

tables como Coulomb., quien postuló las ideas de la fricción estática o Faraday, quien descubrió el 

efecto convectivo que se presenta en los polvos sujetos a vibraciones. Reynolds, por ejemplo, 

introdujo el concepto de dilatancia, el cual señala que un material granular asentado debe sufrir 

una expansión (o dilatación) antes de fluir como respuesta a un esfuerzo cortante. 3 Pero ha sido 

en los últimos diez años que el estudio de estos materiales ha adquirido un creciente impulso 

dentro de la fisica. La idea de criticalidad cooperativaº es un concepto fundamental para la des

cripción de muchos sistemas dinámicos disipativos y tiene sus orígenes en las avalanchas que se 

generan en un montón de arena acomodado a un ángulo cercano al de reposo. Diversas analogías 

se presentan entre el flujo de granulares y el flujo de muchos fluidos convencionales. Así ta.Itl

bién, se observan fenómenos que están relacionados con situaciones tan distantes como la ruptura 

dieléctrica de los semiconductores o la dinámica sísmica. 

La ciencia de los materiales granulares también se relaciona claramente con diversas in

dustrias. Entre éstas se incluyen la farmacéutica, que se basa en el manejo de polvos y píldoras 

(tabletas, cápsulas y demás), la agricultura y la industria alimentaria, donde diario se manipulan y 

transportan granos, semillas y otros objetos semejantes o la industria de la construcción, que de

pende de la grava, la arena y el cemento. Otros procesos, como la fundición de piezas auton1otri

ces,, dependen de la cuidadosa creación de moldes de arena compacta. Como se señala en diversos 

estudios,4 hasta un 40% de la capacidad total de muchas industrias se desperdicia por problemas 

relativos al transporte de este tipo de materiales. Así pues, cualquier pequeño avance en el en

tendimiento actual de los materiales granulares podría redituar ahorros substanciales. Trataré 

a En inglés, self-organi::ed crilica/ity. 



6 GENERALIDADES SOBRE MATERIALES GRANULARES 

ahora de hacer un bosquejo de las tres facetas más comunes que presentan los materiales granula

res. 

Un sólido poco común: arena en reposo 

Los materiales granulares presentan., aún en reposo., toda una gama de comportaniientos 

poco comunes. Por ejemplo, al ser contenidos en recipientes cilíndricos de altura considerable, 

como los silos verticales, la presión no es función de la profundidad., como en un fluido normal; 

es decir., que la presión en la base del contenedor no crece indefinidamente conforme la altura del 

material contenido aumenta. Al contrario, para una columna lo suficientemente alta, la presión 

alcanza un valor máximo que es independiente de la altura. Debido a las fuerzas de contacto en

tre los granos y a la fricción estática, las paredes del silo cargan el peso sobrante. 

La distribución de fuerzas dentro de un montículo se puede visualizar fácilmente colocan

do una hoja de papel carbón en el fondo del recipiente y midiendo las áreas de las huellas dejadas 

en un papel por efecto de la fuerza,.f. de cada una de las partículas individuales. La distribución 

de fuerzas es 

P(f) = cexp(-f I fo) 

donde e y fo son constantes.5 Las fluctuaciones defson de gran magnitud y son proporcionales a 

la profundidad, al igual que la fuerza promedio, en vez de ser proporcionales a la raíz cuadrada de 

la profundidad, como se hubiera esperado en un fluido convencional. Este cornportrunicnto ha 

sido explicado en términos de un modelo sin1ple en el que las partículas colocadas en una red 

distribuyen su peso de manera no uniforme y aleatoria sobre las partículas del nivel inmediata

mente inferior. Las diversas soluciones exactas del modelo descrito, que concuerdan tanto con 

los experimentos como con las simulaciones, arrojan una distribución exponencial de las fuerzas. 

Otro tema fundamental en la física de los materiales granulares tiene que ver con su em

paquetruniento. Dependiendo de la manera en la que se llene un contenedor, un conjunto aleato

rio de esferas puede quedar distribuido con fracciones de empaquetamiento en el rango com

prendido entre r¡ = 0.55 y r¡ = 0.64.6 Gracias a la fricción estática se forman cadenas de fuerza 

(Figura 2) que pueden mantener al conjunto en una configuración metaestablc dentro de los limi

tes mencionados. Pero, ¿cómo pasa el sistema de una de estas configuraciones a otra? Al ser kT 

despreciable, la única forma en la que se puede conseguir energía para lograr el crunbio en densi-
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dad es por medio de perturbaciones externas., e.g. vibraciones. Modelando como "'temperatura.,., la 

compacticidad del material, se puede reemplazar a 

la energía por una función del volumen. De esta 

manera, la entropía del sistema sigue siendo el 

logaritmo del número de estados posibles para un 

volumen dado. Al introducir energía al sistema 

por medio de vibraciones., se logra destrabado de 

manera que puede crunbiar lentamente de una 

configuración a otra. 

Estudios recientes de materiales granulares 

sometidos a vibraciones para lograr su asentamien

to muestran que estos sisten1as se relajan de una 

manera logarítinicrunente lenta. 7 Se han observa

do sistemas que aún después de 1 00 000 ciclos de 

vibración siguen compactándose de manera impor

tante. Aún cuando se han propuesto diversos mo

delos para tratar de explicar este comportamiento,. 

una analogía sencilla para visualizarlo8 consiste en 

pensar que el sistema es un estacionarniento públi-

Figura 2. Para visua1izar las cadenas de fuerza., 
se colocan esferas de vidrio un recipiente igual
mente de vidrio. Los espacios intersticiales se 
rellenan con un fluido del mismo índice de re
fracción al del vidrio y se coloca el conjunto entre 
polarizadorcs cruzados (de tal forma que no pase 
luz). Al aplicar una carga uniforme a la superfi
cie, se hacen evidentes las cadenas de esfuerzo 
como cambios en la polarización de la luz. 

co. Supongamos por un momento que en el estacionamiento no hay cajones trazados y que un 

gran número de automóviles iguales (léase partículas) se encuentra estacionado. Para una perso

na que desee estacionar un vehículo adicional (o insertar una partícula en el ensamble) normal

mente sucede que .. aunque amplios .. los espacios disponibles entre los coches no son lo suficien

temente grandes. La pregunta es: ¿cuántos de los demás automóviles (o partículas) deberán 

moverse ligeramente para que el vehículo adicional pueda caber? Si todo este proceso de com

pactado se lleva a cabo estacionando y "~desestacionandoH vehículos aleatoriamente, se requiere 

del movimiento cooperativo de muchos objetos (cantidad exponencialmente creciente con la 

densidad) para lograr abrir un nuevo cajón. Como resultado, la velocidad con la que se alcanza la 

densidad del estado estacionario es logarítmica en el tiempo. 
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Un líquido poco común: la hidrodinámica granular 

De manera cualitativa, observarnos que los materiales granulares pueden fluir corno líqui

dos. Existen diversos modelos teóricos que describen este comportamiento. Se puede hablar 

entonces de una hidrodinám.ica granular (aún cuando no haya nada que moje) en el sentido de que 

estos modelos teóricos describen medios continuos empleando ecuaciones diferenciales de forma 

análoga a las ecuaciones de Navier-Stokes de los fluidos newtonianos. Sin embargo, los modelos 

que describen los flujos granulares no tienen la generalidad de las ecuaciones de Navier-Stokes, 

pues estas últimas se obtienen de promediar a lo largo de tiempos y distancias muchos órdenes de 

magnitud mayores que los que rigen a escala microscópica y muchos órdenes de magnitud meno

res a los que rigen en el flujo macroscópico. Desgraciadainente, esta gran separación de órdenes 

de magnitud es imposible de alcanzar en los flujos granulares. 

Dos idealizaciones útiles para representar los flujos granulares son el flujo potencial lento 

y el flujo rápido de gases. Como los sistemas granulares disipan energía rápidamente, es común 

que presenten ambos tipos de flujo en regiones cercanas. Aún persiste la pregunta de cómo mo

delar la transición entre estos dos flujos. Se puede emplear la teoria cinética9 para modelar el 

flujo de granulares a bajas densidades. Para mantener este estado se requiere .. sin embargo, de un 

suministro constante de energía (vibratoria .. por ejemplo). 

El otro extremo se puede modelar por medio de deformaciones plásticas casiestáticas, ba

sándonos en el principio de Reynolds de la dilatancia10 y en la experiencia, que nos dicta que la 

deformación de polvos compactados es típicamente irreversible. La dilatancia se presenta debido 

a que las partículas de los materiales granulares típicrunente se enclavan entre sí bajo la acción de 

un esfuerzo normal. La única manera de lograr un flujo ante la presencia de un esfuerzo cortante 

es que algunas de estas partículas enclavadas logren brincar por encima de otras partículas, lo que 

forzosrunente conlleva a una dilatación del sistema. 

Hablar de modelos especificas implica hablar de las leyes de conservación en su forma di

ferencial y de ecuaciones constitutivas. Así pues, se cuenta con una ecuación de continuidad para 

la conservación de la masa. una ecuación de la energía y una ecuación del momento. De estas 

tres, es la última la más interes~te, pues relaciona el tensor de esfuerzos Tij y el tensor de rapidez 

de deformación 
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donde v¡ es la i-ésima componente de la velocidad. Uno de los modelos más senci11os 11 es 

( v,.) 
T!i = cr c5 !i + k 
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r:
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• 

9 

donde IVl2 = LVJ y k es una constante característica de cada n1aterial. Más específicrunente, 

k/ ..J2 = sen O, donde O es el ángulo de fricción interna. Si comparanl.os esta ecuación con la de 

Navier-Stokes observamos que el término viscoso, normalmente dependiente de la viscosidad y el 

gradiente de velocidad, es independiente de la rapidez de deformación. Esta característica es no

table, pues implica que un incremento global en la velocidad no afecta la condición de esfuerzo. 

El tipo de modelos descrito se emplea en la mecánica de suelos y en el diseño de equipo 

de proceso, como tolvas. Sin embargo, se ha descubierto que el flujo en tolvas angostas no con

cuerda con los modelos matemáticos. Por medio de imágenes de rayos X, se puede observar el 

flujo a través de una tolva para los casos de materiales de granos rugosos y de granos lisos. En el 

caso de los primeros, se presentan ondas viajeras de densidad, en contraste con la ausencia de 

éstas en los materiales tersos y casi esféricos. Las andes se pueden propagar hacia arriba o hacia 

abajo, dependiendo de cuán pronunciado sea el ángulo de la tolva. Hace falta profundizar más en 

el estudio de la geometría del grano, la cual juega en la estructura del flujo un papel crítico y poco 

entendido. 

Un aspecto apasionante de la fisica de los materiales granulares es la extraña gama de res

puestas que presentan al estar sometidos a vibraciones. Actualmente existe un fuerte debate por 

tratar de explicar las causas de estas respuestas. Dos de las causas más buscadas son: (i) la de la 

convección y del amontonamiento inducidos por vibraciones al material y (ii) la de la segregación 

de trunaños inducida por vibraciones. 

La primera persona en observar patrones convectivos en los materiales granulares sujetos 

a vibración fue Michael Farad.ay hace unos 160 años, 12 pero todo este tiempo no ha servido para 

entender cabalmente el mecanismo involucrado. Tanto la segregación corno la convección ocu

rren cuando se agita al material en la dirección vertical. Típicamente, se hace oscilar al recipiente 

siguiendo una función sinusoidal z = A cos( m t). Cuando la aceleración má.""<irna del contenedor 

alcanza valores mayores que la aceleración gravitacional---cuando r = A co 2 
/ g es mayor que 1-
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el material se separa del piso del recipiente durante una fracción de cada ciclo, lo cual le permite 

dilatarse y formar una recirculación convectiva macroscópica que continuamente acarrea granos. 

En un experimento típico que emplee recipientes cilíndricos o rectangulares se genera un flujo 

hacia arriba en el centro y hacia abajo en una estrecha franja cercana a las orillas, lo cual hace que 

se forme un montículo central desde el que de presenta una continua avalancha de partículas. 13 

Es posible lograr un flujo hacia abajo en el centro e invertir el sentido de la convección inclinan

do las paredes del recipiente hacia afuera. En general, el efecto combinado de la forma del conte

nedor, la fricción entre las paredes y las partículas y las fronteras internas de fases se pueden 

combinar para modificar la dirección de la'convección. 14 

Figura 3. A la izquierda se puede observar la 
imagen de resonancia magnétic~ sin ningún pa
trón evidente, de granos de ajonjoH en reposo. 
Intencionalmente se adhirió algunos granos a las 
paredes del recipiente para darles visibilidad. La 
imagen del centro muestra los perfiles de densi
dad que se presentan con oscilaciones periódicas, 
mientras que para la imagen de la derecha se dio 
un solo impulso vertical '"instantáneoº. 

Se .han propuesto varios 1necanismos para 

explicar estas rotaciones inesperadas en un expe

rimento en el que se sacude uniformemente a todo 

el conjunto. Uno de ellos establece que el arrastre 

de partículas debido a la fricción con las paredes 

crea una estrecha capa que se desplaza rápidamen

te, forzando la circulación. En varios experimen

tos recientes se han determinado tanto el perfil de 

velocidades en la convección como su dependen

cia funcional con la profundidad por medio de 

imágenes de resonancia magnética para visualizar 

el flujo dentro del material sin la necesidad de 

introducir una sonda que perturbe al material 

(Figura 3). 15 En contra de lo que ocurre con los 

líquidos, aquí el flujo más rápido ocurre en una 

estrecha región cerca de las paredes, en vez de presentarse una condición de no deslizamiento. 

Este resultado complica fuertemente la forma en la que se deben considerar las condiciones de 

contorno para los materiales granulares. 

Un segundo mecanismo, sugerido originalmente por Faraday, relaciona al fluido intersti

cial atrapado con la convección y la formación de montículos. La e.xperimentación en este senti

do está aún en desarrollo, con resultados contradictorios. De hecho, aún es un reto teórico la for

mulación de un modelo que involucre tanto la fricción como el efecto del gas intersticial. 
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Figura 4. Se presentan vistas superiores de un lecho de 7-8 partículas de prof"undidad. al vacío y sujeto a vi
braciones verticales. Para una :frecuencia dada. existe una amplitud crítica a la cual la superficie cambia de 
plana a estriada. A 25 Hz, se crean patrones cuadrangulares. mientras que si la amplitud aumenta. los patrones 
se vuelven hexagonales y luego toman la forma de costuras en una pelota de béisbol. En la última imagen se 
muestra, para una profundidad de 17 partículas. un tipo de estructura conocido como oscilón.16 

Por si fuera poco, la superficie libre de un material granular sujeto a vibraciones puede 

presentar tanto patrones irregulares y caóticos como fenómenos ondulatorios. Estas ondas pue

den ser tanto estacionarias (cuando casi no se presentan montículos) como viajeras (para un ma

terial cuyos montículos crezcan rápidamente). En general~ las ondas estacionarias que se forman 

son de carácter subarmónico. Los patrones de superposición de estas ondas tienen una semejanza 

impresionante con las inestabilidades de Faraday que se presentan en los fluidos comunes (Figura 

4). 

Figura 5. Después de un cierto número de rotaciones 
completas se observa una marcada segregación entre 
granos de arena de Ottawa (de color obscuro) y granos 
de sal (de color claro). Esta segregación se presenta 
para toda Ja altura y no sólo para la superficie. 
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En cuanto a la segregación de diferentes materiales, ésta se puede observar claramente en 

tambores rotatorios de longitud considerable y eje horizontal. En ellos se tiene que las partículas 

con diferentes ángulos dinámicos de reposo se congregan en regiones fuertemente delimitadas a 

lo largo del eje de rotación (Figura 5). 17 A veces se requiere lograr el efecto contrario y detenni

nar cuán bien se mezclan partículas de diferentes tipos en un ta.Illbor rotatorio. En este caso la 

sucesión continuada de avalanchas superficiales produce el 1nezclado (Figura 6). El grado mez

clado es función directa del nivel hasta el que se haya llenado el cilindro18 y se puede calcular de 

manera purainente geométrica. Tanto el mezclado como la segregación tienen una importancia 

real en procesos como la separación de finos," deseables o indeseables, o el mezclado de medi-

~~=tt• o. 0) 
!~~~ ·~ 

::~~"L~~~;6::=;~~:~: ~ 
observa que el mezclado se da sólo en la intersección de 

los planos superficiales. Si el trunbor se encuentra lleno a .r.... ~.) 
más de la mitad. se crea un núcleo central que jamás se 
mezcla. Para los pares de imágenes mostrados. la fotogra-
fla de la izquierda corresponde a simulaciones numéricas. ·~ 
mientras que la de la derecha corresponde a fotograflas de 
experimentos con sal teñida con dos tonos de colorante. El 
comportamiento es análogo para cualquier geometría del 
tambor. 

n Minerales fracturados. en el cuso de mincl"in; tamo. en el caso de granos pulvcdz.ndos. 
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camentos en polvo con un aglutinante,, pro

ceso en el que es fundamental alcanzar una 

mezcla homogénea y bien controlada. 

Se ha tratado por medio de diversos 

mecanismos de explicar tanto la segrega

ción como el mezclado de materiales gra

nulares sujetos a vibraciones (Figura 7). 

Uno de estos mecanismos es el de cernido 

(partículas pequeñas cayendo a través de 

los intersticios de las partículas grandes) 

seguido de reacomodos locales (que hacen 

que la dilatación del conjunto cree espacios 

en los que las partículas pequeñas se pre

cipitan,, empujando hacia arriba a las partí

culas grandes). En el caso de vibraciones 

verticales,, se ha hallado una relación direc

ta de la segregación con la convección: las 

partículas grandes son arrastradas por el 

flujo hacia arriba .. siendo obligadas a per

manecer ahí debido a que literalmente no 

caben en la estrecha capa de flujo hacia 

abajo que se presenta cerca de las paredes. 

Figura 7. Se muestra por medio de resonancia magnética 
la segregación de granos de café (manchas obscuras) en 
una matriz de ajonjolí sujeta a oscilaciones verticales. El 
tieinpo aumenta de izquierda a derecha. Las tres tomas 
superiores corresponden a un corte cercano a la parte 
frontal del recipiente. mientras que las inferiores corres
ponden a la parte posterior. Los dos juegos centrales son 
cortes cercanos a 1a mitad. Se observa cómo el flujo hacia 
arriba es más rápido en el centro que en la periferia. 

Un gas poco cornún: ine/asticidad, aglutinarniento, desp/orne 

Existe una diferencia crítica entre los materiales granulares y los fluidos ordinarios: las 

interacciones entre granos son inherentemente inelásticas~ por lo que se pierde un poco de energía 

a cada colisión. Esto in1plica que la mecánica estadística involucrada tiene una nueva gama de 

características. Cualquier analogía entre el comportamiento de los granulares y los fluidos~ pro

piamente dicho~ es netamente un fenómeno dinámico. Las ondas superficiales que se describie

ron en la sección anterior~ por ejemplo~ no son una respuesta lineal a un suministro externo de 

energía~ sino la consecuencia de una transición altruncntc no-lineal e histerética entre dos estados 
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esencialmente sólidos. El comportaxniento fluido es simple consecuencia de un suministro de 

energía por encima de un umbral; en cuanto el suministro cese, el flujo se detendrá por efecto de 

las colisiones inelásticas. Si dejamos caer una canica en un vidrio,. aquella rebota durante largo 

tiempo. Un costalito que holgadamente contenga varias canicas idénticas a la anterior se para en 

seco tras impactarse con el vidrio. Esta marcada diferencia entre el comportantiento individual y 

el del conjunto es producto del gran número de rápidas colisiones inelásticas que se presentan 

entre canicas vecinas. De hecho,. diversos dispositivos, como los martillos neumáticos,. algunas 

armas de fuego y los vibradores de moldes para fundición, emplean esta característica para absor

ber energía. 

Figura 8. Las partículas co
mienzan con velocidades aleato
rias a lo largo de la única di
mensión libre. El extremo 
izquierdo es una fuente de ener
gía., mientras que el extremo 
derecho es una pared fija. Los 
tonos más obscuros denotan 
velocidades más bajas. Confor
me avanza el tiempo, se observa 
que las partículas se colapsan, 
quedando al final una sola con 
muy alta velocidad. Si ambas 
paredes estuvieran termalizadas, 
¡se presentaría un colapso en el 
centro! 

Dado que las colisiones son inelásticas., un ""baño térmico"" puede ser insuficiente para 

mantener el estado termodinámico del sistema. Si las partículas comienzan a aglutinarse se pre

sentará un rompimiento del estado newtoniano del sistema debido a que estos conglomerados no 

están en posibilidades de .,.derretirsen de nuevo. En los últimos años se ha estudiado este efecto, 

descubriéndose un tipo especial llamado colapso ine/ástico. Sean McNarnara y William Young19 

demostraron que la inelasticidad puede ocasionar que en un tiempo finito ocurra un número in

finito de colisiones. En una dimensión (Figura 8)., las partículas se colapsan en un núcleo que 

mantiene contacto permanente y sin movimiento relativo entre sus partículas; en dos y tres di

mensiones, se producen densos conglomerados concatenados entre sí. Aún no se cuenta con una 

teoría que explique satisfactorirunente este tipo de fenómenos. Lo más notable es que los con

glomerados que se forman no son amorfos sino más bien largas cadenas de granos. De hecho, el 
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parecido con los mapas de densidad del universo conocido es notable. Vale la pena meditar un 

momento y tomar en cuenta que el potencial de atracción gravitacional puede jugar un papel im

portante para mantener una densidad lo suficientemente alta como para que se formen cúmulos de 

partículas. Así pues,. a gran escala, se podría considerar que las colisiones inelásticas son respon

sables, en parte, de la coagulación de gases que finalmente forma las estrellas y galaxias. 

Después de todo, parece que Víctor 1-Iugo no propuso algo tan descabellado. Es más: es 

posible que el movimiento de los granos de arena sea de fundamental importancia para la crea

ción, no sólo de mundos,. sino incluso de galaxias-para la estructura y formación del paisaje 

astronómico. Aún queda mucho por aprender acerca de este conjunto de materiales metaforiza

dos con la arena. Hay muchos detaIJes que, aún a sabiendas de que son relevantes, no se sabe 

cómo incluirlos en los modelos fisicos. Corno el mismo Victor Hugo mencionara en otra parte de 

su citado libro: uen la arena ... hay ciertafinura que es péif¡da". 

1 Jaeger, Nagel y Behringer, 1996a. 
2 0gaw~ 1978: Walton y Braun, 1986; Haff, 1986; Campbell. 1990; lppolito eral., 1995; Warr, 

Huntley y Jacques. 1995; Warr y Huntley. 1995. 
3 Coulomb. 1773; Faraday. 1831; Reynolds, 1885. 
4 Ennis et a/., J 994; Knowhon el al .• 1994. 
5 Liu el al., 1995. 
6 Onoda y Linigcr, 1990; Bideau y Dodds, J 991; Brooker el al .• 1992. 
7 Knight el al .• 1995. 
8 Ben-Naim el al .• 1996. 
9 Ogawa, 1978; Snvage y Jcffrey. 1981; Jcnkins y Savnge, 1983; J-laff., 1983 y 1986; Campbell. 1990. 

'° Reynolds, 1885. 
11 Jaeger, Nagel y Behringer, l 996b. 
12 Faraday, 1831. 
13 Knight el a/., 1993, 1995; Pak y Behringer, J 993, 1994; Lee. 1994; Pak el al., 1995. 



16 GENERALIDADES SOBRE MATERIALES GRANULARES 

14 Aoki el al., 1996. 
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16 Umbanhowar et al .• 1996. 

17Nakagawa y Caprihan, 1994; Morris y Choo, 1996; Hill, Caprihan y Kakalios,. 1997. 
18 Metcalf'e et al., 1995. 
19 McNamara y Young. 1994. 



Métodos para Simulación Numérica de Flujos 1 

¿Por qué simular t'lujos? 

Desde prácticamente el inicio de la década de 1980, se han vuelto cada vez más y más 

comunes las simulaciones de fenómenos fisicos por medio de computadoras digitales. ¿A qué se 

debe esto? Una respuesta sencilla sería que cada vez las computadoras son más comunes9 pero 

esta respuesta peca de ingenua y vaga. Una respuesta un poco más mesurada sería que, gracias a 

los desarrollos tecnológi.cos 7 las computadoras cada vez tienen más poder a un costo accesible 

para su aplicación en problemas de dificil resolución. Esto hace que se recurra a ellas como au

xiliares en la solución de ecuaciones que no tienen resultado analítico directo. Pero la duda persis

te: ¿por qué simular flujos (o cualquier otra cosa)? La respuesta a esta pregunta tiene mucho 

fondo. 

Las ecuaciones de la mecánica cstadistic~ a la cual se encuentran fuertemente ligados los 

problemas de flujo, sólo tienen solucióp analítica en contados casos. Esto nos obliga a recurrir, 

en caso de querer resolverlas para un problema determinado, a métodos aproximados que no 

siempre logran tener la precisión deseada. Sin embargo, en el caso de los fluidos probablemente 

ni siquiera quede claro por dónde empezar para generar una teoría aproximada que sea razonable. 

Mientras más complicado e interesante es un problem~ lo más deseable que es obtener resultados 

exactos. A la vez~ no se quiere introducir la duda de si en realidad el modelo empleado se aseme

ja o no a la realidad (a menos que estemos tratando de evaluar un modelo). 

Es aquí donde las simulaciones numéricas toman un papel fundamental para obtener resul

tados esencialmente exactos en problemas que, aún haciendo aproximaciones, podrían ser intra

tables. En este sentido, las simulaciones por computadora sirven para probar teorías, al comparar 

17 
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sus resultados con las mediciones experimentales. Las simulaciones por computadora también 

pueden dar ""'pistas1111 que auxilien al experimentalista a interpretar nuevos resultados. Este doble 

rol de las simulaciones numéricas hace que a veces se considere a la técnica numérica como ex

perimentación por computadora (Figura 9). 

luidos 
reales 

Realizar 
experimentos 

Generar 
modelos 

simulaciones por 
computadora 

Figura 9. Relación entre experimentos~ teoría y simulación por computadora. 

Las simulaciones por computadora generalmente involucran sistemas con un número de 

partículas, N, del orden 1 O :S N :S 1 O 000. El tamaño del sistema se ve limitado por la capacidad 

de almacenamiento de la computadora en la que se realice la simulación, pero sobre todo por la 

velocidad de ejecución. El tiempo de cómputo empleado en calcular las fuerzas típicrunente es 

proporcional a N 2--con ciertos trucos se puede hacer que su dependencia sea CJ(N}--.,. pero de

finitivatnente los sistemas pequeños son los más económicos. El problema es que.,. a menos que 

el sistema de interés sea pequeño por si mismo.,. cualquier intento por confinar el sistema sólo 

logrará. introducir efectos de frontera no deseables. Para ''darle la vuelta..,. a este problema~ se 

puede recurrir a fronteras periódicas. Se comienza por replicar la celda de simulación a lo largo 

de todo el espacio para formar una red infinita. Cada que una partícula se mueve a través de la 

celda original.,. su imagen periódica en cada una de las demás celdas se mueve exactamente de la 

misma manera. Así.,. cuando una partícula abandona la celda a través de una cara.,. una de sus 
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imágenes entra a través de la cara opuesta. No hay~ por tanto, ni paredes ni partículas de frontera 

en ninguna celda. 

Una alternativa viable para evitar el uso de fronteras periódicas consiste en referir un sis

tema n-dimensional a un espacio de orden n+l. Un sistema bidimensional se puede confinar en 

la superficie de una esfera, eliminando toda frontera. De igual forma se puede extender el con

cepto para embeber un sistema tridimensional en la superficie de una hiperesfera. Una compli

cación inevitable será la geometría no euclidiana involucrada con este tipo de topología. La si

mulación dentro de geometrías no euclidianas ayuda a reducir el trunaño de los sistemas al 

mínimo. Como no se cuenta con una periodicidad definida, estos sistemas son altamente compa

tibles con la simulación de líquidos. Su mayor debilidad se encuentra en la dificultad para simu

lar, por este camino, sistemas con crunbios de fase. 

La primera simulación numérica realizada colocó los cimientos de lo que actualmente se 

conoce como método de Monte Cario, llamado así por el papel preponderante que en él juega el 

azar (números aleatorios) para resolver un modelo determinado. Un método diferente se emplea 

para calcular las propiedades dinámicas de los sistemas de muchas partículas. A la solución 

acoplada de las ecuaciones clásicas del movimiento (ecuaciones de Newton) para un conjunto de 

partículas se le llama Dinámica Molecular. Con este método se conoce la velocidad de cada par

tícula entre una colisión y otra, por lo que se puede resolver el problema dinámico de manera 

exacta (en el supuesto de que se conozca de manera igualmente exacta el potencial de interacción 

para las colisiones). Si el potencial de interacción es, por ejemplo, de Lennard-Joncs, las fuerzas 

cambian continuamente con el movimiento por lo que se requiere una aproximación paso a paso. 

En un caso así (con potenciales de interacción de largo alcance) resulta importante truncar los 

efectos a una cierta distancia, pues de lo contrario requeriríamos tomarlos en cuenta para todos y 

cada uno de los cálculos, complicando excesivamente la operabilidad del algoritmo. La forma en 

la que este truncamiento se lleve a cabo dependerá tanto del método de simulación empleado co

mo de la topología sobre la cual se esté simulando, i.e. fronteras periódicas o fronteras no eucli

dianas. 
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Dinámica Molecular 

Las ecuaciones clásicas del movimiento para un sistema de N partículas que interactúan 

por medio de un potencial 'V se pueden escribir de diversas maneras. Probablemente la forma más 

fundamental sea la lagrangiana: 

El operador lagrangiano se define en función de la energía cinética y la potencial 

y es función de las coordenadas generalizadas y de sus derivadas temporales i¡ k. Para un sistema 

de átomos en coordenadas cartesianas y con las definiciones usuales de ~y'V, se obtiene 

m,'r1 = f'1 , (enfoque lagrangiano) 

donde m¡ es la masa de la partícula i y f, =V r,..t! =-V r/'tl representa la fuerza total que actúa so

bre el centro de masa de dicha partícula. 

El momento generalizado Pk conjugado a qk se define como 

Pk = éJ.t!/éJi¡k · 

Las forma hamiltoniana de las ecuaciones del movimiento es 

i¡k = 8'ri' / ºP• 
h = -O'ri' / éJq. 

donde H es el operador harniltoniano, que se define en función del momento y de las coordenadas 

generalizadas 

~(p,q) = L iJ.P. -.t!(q,q) 
k 

Para coordenadas cartesianas, las ecuaciones hainiltonianas se convierten en 

;-, =p,/m, 
p,=-V,,'Zl=f',. 

(enfoque hamiltoniano) 

En consecuencia, calcular la trayectoria de los centros de masa de N partículas implica resolver ya 

sea un sistema de 3N ecuaciones diferenciales de segundo orden (enfoque lagrangiano) o un sis

tema equivalente de 6N ecuaciones diferenciales de primer orden (enfoque hruniltoniano). 
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Para resolver estos sistemas se recurre típicamente a los métodos de diferencias fin.itas. 

La idea de fondo es, dadas las posiciones, velocidades y demás parámetros dináinicos en el tiem

po t, tratar de calcular, con la suficiente precisión, las posiciones, velocidades y demás parámetros 

en un tiempo posterior t + c5t. Se va resolviendo "paso a paso"" las ecuaciones involucradas; el 

valor de c5 t dependerá en cierta forma del método empleado pero es, en general, mucho menor al 

tiempo típico que toma una partícula en recorrer su propio diámetro. 

Si hiciéramos una peque:ña lista de las características deseables para un algoritino exitoso 

de simulación, podríamos enumerar: 

(a) Debe ser rápido y consumir poca memoria. 

(b) Debe permitir emplear pasos de tiempo grandes. 

(e) Debe replicar lo más cercanainente posible la trayectoria clásica. 

(d) Debe satisfacer las leyes de la conservación de la energía y ser reversible. 

(e) Debe ser simple y fácil de programar. 

Sin embargo, no todas estas características son importantes para la dinámica molecular. La ve

locidad del algoritmo es prácticarn.ente irrelevante en contraste con el tardado cálculo de fuerzas. 

Es mucho más importante poder emplear una O t grande, para reducir al mínimo el número de 

integraciones requeridas para simular un periodo determinado de tiempo. Pero al hacer crecer el 

paso de tiempo, la trayectoria calculada se aleja cada vez más de la trayectoria clásica. ¿Cuán 

importantes son los incisos (c) y (d)? 

La simulación numérica de un flujo implica evaluar un cierto sector, i.e. evaluar un siste

ma muy grande calculando valores en un sistema reducido. Esto significa que las trayectorias 

individuales no son muy importantes, pero sí lo es la conservación de la energía. Al aumentar el 

valor de O t se deteriora la conservación de la energía, por lo que w1 buen algorit.Ino será aquel 

que, manteniendo una buena conservación, permita un paso de tiempo grande. Así pues, se em

plean pasos de tiempo menores para partículas ligeras9 temperaturas altas y sistemas sujetos a 

potenciales que varían rápidamente. 

Por último, un algoritmo debe ser simple. Esto significa que debe implicar almacenar po

cos valores de las posiciones9 velocidades, etC. 9 y que debe ser f"ácil de programar. No vale la 

pena desperdiciar esfuerzos en programar un algoritmo complejo. Es mejor optimar el cálculo de 

fuerzas, pues así desperdiciaremos menos tiempo que el que ganaríamos con un algoritmo más 

ágil. 
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Algoritmo de Gear de predicción-corrección 

Si la trayectoria clásica es continua, las posiciones, velocidades y demás parámetros pue-

den estimarse en un tiempo t + 8 t por expansión simple de Taylor en torno a t: 

rP(t +o t) = r(r) +o tv(t) +to t2a(t) +-!;-o t3b(t) + ... 

vP(t +o t) = v(r) +o ra(t) +to t2b(t) + ... 
aP(r+ot) = a(t)+otb(r)+ ... 

bP(t+ot)= b(t)+ ... 

El superíndice indica que estos valores son producto de una predicción y que en breve serán co

rregidos. Los vectores r, v, a y b representan respectivrunente las posiciones, velocidades, acele

raciones y la tercera derivada temporal de la posición. Sin embargo, estas ecuaciones no generan 

trayectorias correctas conforme el tiempo avanza., pues no incluyen a las ecuaciones del movi

miento. Estas últimas entran en juego en el paso de corrección. A partir de las nuevas posiciones 

rP podemos calcular las fuerzas (y por ende las aceleraciones) en el tiempo t +o t. 

Si comparmnos el valor obtenido para la aceleración con el valor producto de la predic

ción, obtenemos un estimado del error en el paso de predicción 

L'l.a(t +o t) = a°(t +o t)- aP(t +o t) 

que podemos introducir a un paso de corrección tal que 

r°(t +o t) = rP(r +o r)+ c0L1.a(t + ot) 
v°(t + ot) = vP(r +o r) +c1Ll.a(r +o r) 
a°(t +ot) = aP(r + or)+ c2Ll.a(r +ot) 
b°(t +ot) = bP(r+ o r) + c3Ll.a(t +o t). 

La idea es que r e( t + c5 t ),. etc., son mejores aproximaciones a las posiciones, velocidades, etc. 

reales. Gear propuso entre 1966 y 1971 el conjunto ~óptimo' de coeficientes co,, c 1, c 2 , c 3 ••• para 

lograr la máxima estabilidad y precisión de las trayectorias. 

El paso de corrección puede iterarse para obtener nuevas aceleraciones corregidas a partir 

de las posiciones recién corregidas. Esto es la clave, en muchos casos, para obtener un resultado 

preciso. La predicción provee un estimado inicial de la solución-que en principio no tiene que 

ser muy bueno-y los pasos sucesivos de corrección convergen rápidamente a la solución correc

ta.. Sin embargo,, es precisamente el cálculo de fuerzas lo que más tiempo de cómputo consume 
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en dinámica molecular. Como este cálculo está implícito en el paso de corrección, un nÚJnero 

grande de iteraciones resultaría muy costoso. Es por eso que se requiere de un paso de predicción 

muy preciso, para poder disminuir el número de iteraciones de corrección a una o a lo sumo dos. 

Algoritmo de Verlet 

Éste es probablemente el método más difundido para integrar las ecuaciones de movi

miento. Este método se basa en las posiciones r(t), las aceleraciones a(t) y las posiciones r(t-c5 t) 

para resolver de manera directa las ecuaciones de segundo orden del enfoque lagrangiano. La 

ecuación para actualizar las posiciones, 

r(I + ol) = 2r(I)- r(/ - ol) + ot 2 a(t)' 

tiene varias peculiaridades. Para empezar, la velocidad no aparece en ningún lado, pues se le 

eliminó al sumar las expansiones de Taylor en torno a r(t): 

r(t + ot) = r(t)+ otv(t) + 1c5t 2 a(t) + .. . 

r(t-ot)= r(t)-otv(t)+1ot 2 a(t)- .. . 

Así pues, no necesitamos de las velocidades para calcular las trayectorias, pero si para calcular la 

energía cinética (y por tanto, la energía total). La velocidad se obtiene de la fórmula 

v(I) = r(t + ot)- r(t- ot) . 
201 

El error asociado a la posición es del orden de ót4
, mientras que el asociado a la velocidad es del 

orden de c5r2. Una pequeña inconveniencia radica en que necesitarnos conocer r(t+Ot) para cal

cular v(t). Por otra parte, el algoritmo de Verlet está propiamente centrado, i.e. r(t-ot) y r(t+ot) 

juegan papeles simétricos, por lo que es reversible en el tiempo. Además, el paso de tiempo se da 

de un solo golpe, en oposición al esquema de predicción-corrección ya descrito, que requiere de 

dos etapas por cada paso de tiempo. En cuanto a las aceleraciones, éstas se obtienen de la rutina 

de fuerzas. 

Para este algoritmo se requiere almacenar 9N valores, lo cual lo hace tanto compacto co

mo fácil de programar. Es exactamente reversible en el tiempo y, dadas fuerzas conservativas, la 

conservación del momento lineal está garantizada. El algoritmo es muy estable aún para pasos de 
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tiempo largos. En contra de este algoritmo se debe mencionar que el manejo de las velocidades 

es más bien extraño9 lo cual podría introducir cierto grado de imprecisión numérica. 

Para subsanar esta deficiencia existen varias modificaciones al algoritmo básico de Verlet. 

Uno de estos algoritinos modificados es el método del salto de rana. Su nombre resulta evidente 

cuando se le representa esquemáticamente (Figura JO). 

(a) r ,--....,......,..,--, 

~1 1 ti 1 1 1--::t!' 1 1 1 1 1 
t-gl I t+(it 

: 1$ii : 
Figura JO. Dos formas comunes del algoritmo de Verlet. La secuencia (a) muestra 
el método original de Verlel. La secuencia {b) corresponde al método de salto de 
rana. Los valores almacenados se representan por las celdas sombreadas. 

Las ecuaciones involucradas 

r(t + ot) = r(t) + ot v(t + tor) 
v( t + to t) = v( t - to t) + .5 t a(t) 

implican almacenar las posiciones r(I) y aceleraciones a(I) actuales y las velocidades v(t-Y,ot). 
Las velocidades y posiciones se van saltando entre si, apoyadas en el cálculo de fuerzas para de

terminar las aceleraciones. 

Para poder calcular la energía total del sistema en el tiempo/, es necesario calcular la ve

locidad actual 

v(t) = -t( v(t +-to t) + v(t - to 1)), 

ya que el cálculo de la energía cinética requiere del valor de la velocidad. 

Este método presenta la ventaja de que las velocidades aparecen de manera explicita 

(aunque no aparezcan en el tiempo 1). Esto facilita ajustar la energía de la simulación, normali

zando las velocidades para mantener la energía cinética total constante. 
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Método de Monte Cario 

El método de Monte Cario fue desarrollado por von Neumann, Ularn y Metropolis a fines 

de la Segunda Guerra Mundial para es~.1diar la difusión de neutrones en un material fisionable. 

Se escogió el nombre de 'Monte Cario', acuñado por Metropolis, debido a que este método hace 

un uso exhaustivo de los números aleatorios. 

Diversos científicos (Lord Kelvin, entre ellos) habían empleado previamente el método de 

muestreo experimental para resolver problemas. La contribución de von Neumann y Ulrun con

sistió en darse cuenta que diversos problemas matemáticos se pueden resolver por muestreo es

tocástico dentro de un problema probabilístico análogo. El muestreo se lleva a cabo calculando 

números aleatorios y luego sometiéndolos a un conjunto limitado de operaciones aritméticas y 

lógicas. Es por esto natural que con el advenimiento de las computadoras este método tomara 

fue~ estando fuertemente ligado al desarrollo tecnológico de las mismas. 

Claro está que algunas personas no pueden esperar a que la tecnología evolucione. 1-Iay 

un hermoso teorema en matemáticas .. descubierto por Buffon hace unos dos siglos. Este teorema 

dice que si aventamos al azar una aguja de longitud l sobre un conjunto de paralelas equiespacia

das a una distancia d (siendo d > l).,, la probabilidad de que la aguja atraviese una línea es igual a 

21/HCJ. Basándose en este teorema, el matemático italiano Lazzerini estimó en 1901 que el valor 

de :1res 3.1415929, dejando caer una aguja 3407 veces. Por un método semejante (pero emplean

do computadoras digitales), se ha calculado en la actualidad muchas más cifras de :;r. 

Dos cosas resultan importantes para el éxito de una simulación de Monte Carla .. a saber, 

un buen generador de números aleatorios y los criterios correctos para equiparar el problema fisi

co con el problema probabilístico. El método de Monte Cario no se adapta muy bien a la solu

ción de sistemas granulares, por lo que no profundizaré más en su análisis. 

En el programa empleado para las simulaciones numéricas de esta tesis, se utiliza un mé

todo simplificado de Monte Cario para calcular las fracciones de empaquetamiento del sistema. 

En dicho método.,, se determinan cien mil posiciones aleatorias dentro de la celda de simulación. 

Con base en la distancia al vecino más cercano a cada una de las posiciones determinadas.,, se es

tima la fracción total de empaquetamiento. 
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Descripción del Algoritmo Empleado 

El método numérico empleado es una extensión a tres dimensiones de los modelos de 

fuerza de contacto bidimensional y de las ecuaciones integrales de Walton y Braun1 (modelo 

WB), que están basados en algoritmos de dinánlica molecular. El código empleado----con todo y 

las modificaciones realizadas-y su diagrama de flujo se presentan en el Apéndice A. 

La integración explicita de las ecuaciones de movimiento se logra por medio del método 

de salto de rana para cada uno de los seis grados de libertad.2 Las posiciones y fuerzas se cono

cen al final de cada paso de tiempo" mientras que las velocidades se conocen a la mitad del paso. 

Cálculo de posiciones, orientaciones y velocidades 

Las ecuaciones de Newton se expresan como ecuaciones diferenciales de primer orden en 

cada dimensión espacial para cada partícula: 

a =x,y,z 

a =x,y,z 

Las derivadas centrales serán: 

n+.l n+.l ( F") va i =Vez i +dt ga + ;;, a=x,,y,z; 

a=x,y,,z 

o En adelante.. se le llnmnrá poso de tiempo (o simplemente paso) a cada intervalo de incremento de la variable temporal. 

27 
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siendo el superindice el número del paso .. r la posición .. v la velocidad, F las fuerza de contacto o 

de cuerpo, m la masa y g la aceleración gravitacional. 

Las derivadas temporales de la velocidad angular están definidas en el marco principal de 

referenciaª por las ecuaciones de movimiento de Euler, 

,¡,X = [ N"" + "'Y"'= ( I PY - I p:) ]/ I"" 

,¡,y = [ N py + "'="'X ( I p: - I"") ]/ I PY 

m= =[N"" +mxm,.(Ip.x-Ipy)]/I,r-

donde lp es el tensor (diagonal) de momento de inercia en el marco principal de referencia y Np 

es el vector de torque en el marco principal de referencia. 

Debido a que aparecen productos de velocidades angulares en el miembro derecho de las 

ecuaciones de Euler, se emplea un algoritmo del tipo predicción-corrección para integrar las de

rivadas de las velocidades angulares. Los torques se conocen en cada paso de tiempo y las velo

cidades angulares se conocen a la mitad de cada paso. Primero, se estima la velocidad angular en 

el paso actual suponiendo que la aceleración angular se mantiene constante por medio paso de 

tiempo más 

w'" = w"-t + aw:,-1 
a a 2 

a= x .. y,z. 

Esta velocidad angular extrapolada se emplea, junto con el torque actual, para hacer una primera 

predicción de las aceleraciones angulares en el paso actual 

A ,n [Nn ,n •n(I I )] L>t 
L..J.OJ= = P= +wx Wy px - PY J · p: 

Las aceleraciones angulares predecidas se emplean para estimar de manera más exacta la veloci

dad angular en el paso actual 

a Mnrco de referencia relativo a cada particula (marco principal o de cuerpo. también conocido como eulerinno). en contraposi
ción al de todo el sistema (marco espacial o absoluto. también conocido como lagrnnginno). 
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m" = m"-t + 6.co:,_" 
a a 2 

a=x,y,z. 

Los valores corregidos para las derivadas serán entonces 

6m; =[N_;;. +m';.m~(IPY -IP=)] :t 
px 

Am';. =[N;Y +m~w;(1P= -Ipx)]~ IP,. 
AaJ~ =[N;= +m;w';.(Ipx -IPY)] :t. 

P' 

En este punto se pueden emplear los valores corregidos para directamente actualizar las veloci

dades angulares a la mitad del siguiente paso, 

a=x,y,z; 

o bien seguir iterando en las seis últimas ecuaciones hasta alcanzar un criterio de convergencia 

basado en el cambio de 6.m:;_ de una iteración a la siguiente o hasta completar un número prede

terminado de iteraciones. 

La orientación de cada partícula se calcula por medio de una adaptación de los cuaternio

nes definidos por Evans. 3 Para emplear las ecuaciones de movimiento de Euler e integrar los 

cuaterniones., los torques se deben especificar en el marco principal de referencia,. mientras que la 

detección de los contactos y el cálculo de fuerzas se realizan en el marco espacial de referencia. 

La matriz de rotación pa=a transformar del marco espacial al marco de cuerpo está dada por: 

siendo 

.I?. (!i!::::±) q 1 = sen 2 sen 2 , 

-2(q,q2 -q3q4) 

qr-qi-qJ +q: 
-2(q,q3 + q2q4) 

q = senflcos("'-~) 
2 2 2 ' 

o ("'+~) q 3 = cos 2 sen - 2 - • 

y <A B, 'I' los ángulos de Euler para las rotaciones sucesivas en torno a los ejes Z, X' y Z'.4 

Las derivadas temporales de los cuaterniones se pueden expresar en función de los mis

mos cuatemiones y de las velocidades angulares 
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ci1 = !(-q3mx -q4a>Y + q2w=) 

i/2 =!(q4m:c -q3a>y -qiw:) 

i¡3 =!(qia.>x +q2t»y +q4m=) 

i¡4 = f(-q2mx + q¡my -q3w=) 

Al ser independientes sólo tres de estas ecuaciones, se requiere de la relación de normalización 

±qf =1 
l=I 

para que el sistema quede definido. 

Las derivadas centrales equivalentes a las derivadas temporales de los cuatern.iones se 

pueden resolver explícitmnente para conocer los valores de los cuatern.iones en el nuevo paso de 

tiempo, empleando los valores anteriores de los cuaterniones y las velocidades angulares a la mi

tad del paso. Las diferencias finitas de estas ecuaciones tienen la forma 

qí'+t = qí' +1'-[-(qJ+I +qJ)w;+! -(q;+1 +q;)m;+~ +(q~+1 +q~)m;+1 J 
n+l n .ílL[( n+l ") n+-} ( n+I ") '1+-} ( n+l ") n+-}] qz =q2 + 4 q4 +q4 wx - C/3 +q3 wy - C/1 +CJ1 m= 

q(;+l = q!f + 1L[ ( q1+1 + q~ )m;+t + ( q~+1 + q~ )m;+t + ( q;+1 + q; )w;+t J 
q;+1 = q; +~[-( q~+1 + q2,)m;+t + (ql+t + ql)m;+t -( q3+1 + qJ)m;+! J. 

Reacomodando las ecuaciones,. tenemos 

donde 

q~+l -p=q;_+I + fixqJ+l + pyq;+t = qf + P:q2 -/JxqJ -/Jyq';; 

/J:ql+1 +qz+t +p>'q3+t -/Jxq;+t = -p=ql +q2_-pyqJ +Pxq; 

-Pxqf+l _pyq~+l +qj+l _p=q';,+l =/JxqJ +/Jyq2, +qJ +/J=q';, 

-pyql+I + Pxq2+I + p,q!j+I +q:;+I = pyql -Pxq2 -p=q!j +q:; 

Sea B la matriz de coeficientes de los miembros izquierdos de las ecuaciones anteriores y C¡,. 

í=l,, 2,, 3,, 4 los miembros derechos de las cuatro ecuaciones: 
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·-[ ;. -/3. flx 
1 /Jy 

-/3,, -/3,. 1 

-/3y /3,, /3: 

e, =q:' +fJ.q!f. -/3,,q)-/Jyq; 

C2 =-/3.qí' +q!f.-/Jyq) +/3,,q; 

C3 = /3,,qí' + /Jyq!J. + q) + fJ.q; 

c. = /3 yqf - /),,q!J. - f3.q3 + q; 
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Entonces 

y 

det B = 1+2/3; + 2p; + 2p; + 2p;p; + 2p;p; + 2p;p1; + /3! + /3~ + P: 

qí'+I = (e,+ C2f3: - C3/J,, - C4/Jy )(1 + p; + /32,, + /32;)/detB 

q!f.+I = (-c,p= + C2 - C3/Jy + C4/J,, )(1 + /3';, + /32,, + /32;)/detB 

q3+1 = ( c,p,, + C2 /3 y+ e,+ C 4 /3= )(1 + p; + p;, + /32;)/det B 

q;+• = ( C1/3 y - C2 /3,, - C3 /3. + C4 )(1 + p1; + /32,, + /3;)/detB. 

Estas expresiones explícitas para los nuevos valores de q¡ están centradas en el tiempo:- por lo que 

se ahorran los pasos de predicción-corrección planteados por Allen y Tildesley.5 

Aún cuando los cuaterniones satisfacen por definición la relación de norrnalización:t es 

preferible asegurarse de que los errores de redondeo no hagan que la normalización falle. Es por 

ello que un factor de escala 

se emplea para garantizar la normalización para cada partícula, 

i = 1, 2, 3,4; 

después de cada paso de integración. Todo este procedimiento de cálculo es directamente pro

gramable en lenguaje Fortran. 
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Cálculo de 'fuerzas 

Se define una ''pier" radial para la búsqueda de vecinos cercanos a cada partícula. Estos 

vecinos se almacenan en un conjunto de np+l listas ligadas y entrelazadas entre ellas (una lista 

para cada una de las np partículas y una lista de direcciones de memoria previrunente liberadas 

que pueden reutilizarse para nuevos vecinos). Cada que una pareja de vecinos se aleja más allá 

de la distancia de búsqued~ se elimina su registro de la lista de vecinos a la que pertenece y se 

agrega a la lista de direcciones vacías. Todo el conjunto de listas ligadas se actualiza a intervalos 

irregulares, cada que el desplazamiento de alguna partícula excede al radio de búsqueda. 

Las fuerzas de contacto (y torques) se calculan para cada par de vecinos cercanos que en 

efecto presente una superposición. El modelo de desplazanliento de fuerzas incluye una histéresis 

dependiente de la posición tanto para la fuerza normal como para la tangencial (de fricción). La 

fuerza de contacto en la dirección normal se modela con una trayectoria lineal de carga (con 

pendiente K 1) acoplada a una trayectoria de descarga un poco más rígida (con pendiente K 2 ) de tal 

manera que una colisión binaria,. aislada y sin fricción presenta un valor constante para el coefi

ciente de restitución e= .J K 1 / K 2 , K 2 > K 1• La fuerza normal (modelo WB) está dada por 

FN = {K,a, para la carga, 
K 2 (a-a 0 ), paraladescarga, 

siendo a el ~·traslapen de las partículas en contacto y con ao representando el •'traslapen relatiV0 9 

debido a la deformación inelástica de las superficies, cuando la fuerza en descarga se vuelve cero. 

El área entre las trayectorias de carga y descarga representa la energía perdida durante la defor

mación plástica. Para representar mejor las deformaciones permanentes,. puede ser útil el caso en 

el que la pendiente de descarg~ K 2 , crezca linealmente con la magnitud de la fuerza máxima que 

se haya presentado en toda la historia de colisiones del sistema,. e.g. K 2 = K 0 + S Fmá..'<.' siendo S un 

parámetro empírico determinado experimentalmente. Asimismo, podemos elevar los términos de 

desplazamiento a y a- lXo a alguna potenci~ digamos 3/2, para hacer el modelo equivalente al 

modelo propuesto por Hertz en 1881.6 

Al ser las partículas esféricas, sólo se requiere de la magnitud y de la dirección de la ve

locidad angular para calcular los desplazrunientos infinitesimales que presenta la superficie a cada 

paso de tiempo, i.e. la información necesaria para calcular los cambios en la fuerza tangencial. 
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La fuerza tangencial se acumula de manera no lineal con los despla.z.a.Illientos tangenciales 

finitos que se presentan después de iniciado el contacto. Se determinan por separado los despla

zamientos tangenciales paralelo y perpendicular a la fuerza de fricción instantánea. Se combina 

vectorialrnente a ambos y se compara la suma obtenida con el límite total de fricción, µFN, sien

do µ el coeficiente de fricción. El comportamiento resultante es muy parecido al análisis hecho 

por Mindlin 7 para contactos para esferas friccionantes elásticas. 

La rigidez tangencial efectiva en la dirección para/e/a a la fuerza de fricción existente está 

dada por 

Kr =lKº(1 µ~;~;.r 
K (¡ __ T_*_-T_)r 

o µFN+T* 

para T creciente, 

para T decreciente, 

siendo K 0 la rigidez tangencial inicial; T, la magnitud actual de la fuerza tangencial; T* comienza 

valiendo cero, pero toma el valor de la fuerza tangencial total T cada que su magnitud cambia de 

creciente a decreciente, o viceversa; yes un parámetro que, en caso de valer 1/3, hace que el mo

delo se asemeje al modelo de Mindlin para contactos de esferas elásticas con coeficiente de fric

ciónµ. Para una mejor analogía con el comportanliento de esferas sujetas a deformación plástica, 

un valor adecuado de yes de 1 o 2. 

Este modelo de fuerza implica cierto manejo del álgebra vectorial, debido a que la orien

tación de la superficie de contacto cambia continuamente durante una colisión típica. Para fines 

del modelo se supone que estos desplazaniientos son relativamente pequeños de un paso de tiem

po al siguiente. Sea k ti el vector unitario instantáneo del centro de la esfera I al centro de la esfe

ra J, 

Este vector es también el vector normal unitario en el punto de contacto. Proyectando la fuerza 

tangencial T pn:v del paso previo al plano tangente actual 

T 0 = ky x Tprcv x ky = Tprcv - klj(ku · Tprcv) 
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y normalizándola a la magnitud anterior, obtenemos un vector "'inicial" T al cual agregar los 

canibios que se hayan presenta.do durante el último paso de tiempo 

Conviene también calcular el vector unitario ¡ = T/171 en la dirección de esta íricción 400iniciar''. 

El desplazamiento superficial relativo durante el último paso de tiempo se proyecta sobre 

el plano tangente de contacto 

ll.sn-t =[kv x(v;-t-v;-t)x ky+p,(w7-t x kv)+p1 (ro~-3 x kli)Jór 

= óry - ky{k. 11 - ll.ry) + [p, (¡;,~-! x k. 11 ) + p 1 ( @;-t x k. 11)] .ó.t, 

donde ll.ru = rlj - r¡¡-1 es el cambio del vector de posición relativa durante el paso de tiempo 6.t. 

Los subíndices i y j de la velocidad v, la velocidad angular W y el radio p indican, respectiva

mente, las esferas I o J. 

Los desplazamientos paralelo y perpendicular respecto a la fuerza de fricción previa son 

ós11 =(ósn-! .i)i, 

~.L =As"-! - ll.s11 . 

Si el valor de Ja fuerza normal FN cambia de un paso de tiempo al siguiente, se escala el valor de 

~ proporcionalmente al caxnbio de la fuerza normal 

r•·= r•I FÑ 1-Fn-• 
N 

La rigidez tangencial incremental efectiva KT se calcula de la ecuación correspondiente,. según 

sea T creciente o decreciente,. substituyendo con T'*' a T'*. 

Se calcula un nuevo valor 

para la componente de Ja fuerza de fricción paralela a Ja fuerza de fricción previa. Si simultá

neamente se satisface que 6sn-'h ·¡<O y T + ( &n-YJ: · t)Kr <O,. implica que se ha invertido la 

dirección de Tll; en el modelo,. se invierte el signo del punto de cambio ""recordado"",. i.e. se 

cambia T" por -T", de tal forma que el valor de Ja rigidez tangencial varía suavemente. 
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La fuerza tangencial perpendicular a la fricción será simplemente 

T_._ =K0 1'>.s_._, 

pues no se supone que haya esfuerzos previos en la dirección perpendicular a la fricción. 

La nueva fuerz.a tangente será, tentativamente, 

T'=T¡1+T_._. 
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Se compara el valor con el límite de fricción, µFN. En caso de que lo exceda, se le escala para 

hacer que la fricción sea igual al citado limite. El desarrollo de este modelo de fuerzas en Fortran 

es directo y sin ambigüedades. 

Modificaciones al Código Original 

Para poder plantear el problema de flujo dentro del silo, realicé modificaciones importan

tes al programa 3dshear de O. Walton y R. Braun. Basándome en la versión 2.05b de dicho 

program~ introduje los conceptos de planos finitos arbitrarios y de ejes de simetría. Ambos con

ceptos son fundamentales para simular una geometría del tipo de la del silo hexagonal. 

Para definir los planos arbitrarios~ había primero que encontrar la manera de representar 

un plano en el modelo descrito. Una manera sencilla de hacer esto consiste en apoyarnos en el 

concepto de partícula para definir el plano. Ya se mencionó que los cálculos de interacción se 

realizan sólo para las parejas de vecinos cercanos que se estén superponiendo. En el caso de dos 

esferas Iy J, la distancia entre ellas estará dada por el vector rij = rj- r¡, o en componentes 

órx = r1x -r1x,. 

Or>' = rfy -r1>', 

Or: = r1= -r1=-

Consideremos un plano norrnal a la dirección y. La distancia de una esfera a dicho plano 

estará dada por un vector de magnitud &y, cuyas componentes en x y z son nulas. De manera 

análoga, la distancia de una esfera a un plano normal al eje Z tendrá componentes nulas en x e y. 

Operativmnente, basta con forzar que t5rx y t5rz valgan cero para efectivrunente simular un plano 

infinito paralelo al plano xz y que contiene al punto r1- Asi pues, se puede definir directamente 

cualquier plano paralelo a los planos principales de la celda de simulación cancelando las compo-
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nentes en las direcciones contenidas en el plano. Para definir un cilindro del mismo radio que su 

partícula asociada bastará con cancelar la coordenada correspondiente al eje del cilindro. 

En el caso de un plano arbitrario, con una orientación que no coincida con ninguno de los 

ejes del marco espacial de referencia, se declara su orientación por medio de cuaterniones. A 

partir de estos valores, se calcula la matriz de rotación A que transforma del marco espacial a un 

marco auxiliar y fuerza al plano arbit:-ario a coincidir con el plano xz. Premultiplicando el vector 

rij que une los centros de ambas partículas-la partícula de referencia del plano y la partícula 

activa que queraill.os hacer interactuar con él-por la matriz de rotación A~ obtenernos un nuevo 

vector rf¡ en el marco de referencia tal que el plano arbitrario coincide exactamente con el plano 

xz. Si ahora, olvidándonos de las otras dos componentes, calculamos la componente c5 r; y la 

premultiplicamos por la matriz A- 1
, habremos obtenido un vector perpendicular al plano arbitra

rio que va de este último al centro de la partícula activa y que se encuentra expresado en el marco 

espacial de referencia. 

Hasta ahora, el plano descrito es esencialmente infinito, pero con un pequeño defecto: si 

el plano atraviesa una frontera periódica, se rompe en segmentos que pueden causar severos 

conflictos (Figura 1 Ja y b). Para evitar este problema, es necesario fijarnos en las dos compo

nentes, ór; y ór;, que originalmente ignoramos. El concepto de longitud es independiente del 

marco de referencia empleado. Como resulta más conveniente definir el tamaño del plano dentro 

del marco auxiliar de referencia, declaramos un par de valores Xp/n y Zp/n que representen la 

longitud total del plano en las direcciones x' y z'. En cuanto el valor absoluto de Or; (o de 

Or;) exceda !-xp1n(o fzP1,,, correspondientemente), dejamos de considerar a la partícula de refe

rencia como un plano, para considerarla un cilindro paralelo al eje Z (o~ respectivamente). De 

esta manera hemos transformado a un plano infinito en un plano finito de área Xp/n x zp/n, que se 

encuentra delimitado por bordes redondeados (los cilindros). De esta manera, una vista en planta 

del plano obtenido se parecerá a la que se muestra (Figura 1 Je). 

Una vez definidos los planos arbitrarios, se puede definir con facilidad cualquier eje de 

simetría. Para ello, consideremos un plano de simetría corno un espejo. La forma tradicional en 

la que conocemos a un espejo es como un plano verticalª finamente pulido en el cual se reflejan 

las cosas colocadas frente a él. Los reflejos obtenidos tienen varias características. Primerarnen-

a Para nuestros fines. consideraremos a éste como un plano nonnal ni eje Y. 
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/ 
V 

, 

(e) 

Figura 1 J. La figura (a) muestra el aspecto de un uplano infiniton dentro de fronteras periódicas. considerando 
que ta partícula de referencia se encuentra al centro de la celda. Si Ja partícula se encuentra en otra posición, el 
efecto puede ser aún peor. como se muestra en la figura (b). La figura (e) muestra el resultado obtenido para 
un plano finito. 

te, los desplazamientos en los ejes X y Z se reflejan sin modificación alguna, mientras que los 

desplazamientos en y se reflejan con signo opuesto. En segundo lugar, las rotaciones se reflejan 

de manera contraria a los desplazamientos, pues las rotaciones que cambian su signo en la imagen 

son las rotaciones en torno a x y z, mientras que las rotaciones en torno al eje Y conservan su 

mismo signo, como se muestra a continuación (Figura J 2). 

Parecería entonces que para simular un plano de simetría 

basta con colocar un plano y cambiar el signo de los desplaza

mientos, velocidades, rotaciones y velocidades angulares de 

cualquier partícula que interactúe con dicho plano, para así ob

tener su reflejo. Si asignrunos las propiedades de la partícula 

reflejada a la partícula de referencia del plano, lograremos que 

una partícula que se aproxime al espejo interactúe con su propia 

imagen. Este enfoque es correcto para medios continuos, pero 

tiene un grave defecto para materiales granulares (sistemas dis

cretos), como se muestra en la primera imagen de los resultados 

(Figura 14, pág. 41). La simetría obtenida es uduran y provoca 

un relativo ordenatniento que se sostiene por una distancia de 

algunos diálnetros. El problema radica no sólo en el ordena

miento, sino en que todas las partículas que están en contacto 

Figura 12. Grados de libertad de 
una partícula y su imagen refleja
da en un espejo plano. 

con el espejo se alinean perfectamente en la superficie de éste. En un sistema real, por muy simé-
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trico que sea, las partículas tienen la posibilidad de atravesar de un lado al otro del plano de sime

tría. Para acercarnos más a la realidad debernos permitir que las partículas penetren en mayor o 

menor grado la superficie del espejo. 

Se propusieron dos soluciones para lograr una simetría más real: espejos porosos y espe

jos brownianos. La primera propuesta implica una cierta densidad de perforaciones distribuidas 

aleatoriamente sobre la superficie del plano, pero esto complica fuertemente la programación. La 

segunda implica un leve movimiento aleatorio del espejo en una dirección perpendicular a sí 

mismo y es directamente programable. Por simplicidad, se optó por la segunda propuesta. 

Los llamados espejos brownianos toman su nombre del movimiento que se presenta en las 

partículas de un coloide. Operativrunente, lo que se hace es asignar a cada par de vecinos cerca

nos un número aleatorio O $ nb < l. Si al hacer el cálculo de fuerzas determinamos que una de 

las partículas en cuestión corresponde a un espejo, ajustamos la distancia entre ambas partículas 

con base en la fórmula 

t5ry = r.Jy -r¡Y + (2nb -l)P¡ 

donde p j es el radio de la partícula de referencia del espejo. De esta manera se obtiene un espejo 

roto a pedazos, cada uno de los cuales se mueve hacia adelante o atrás dependiendo de con cuál 

partícula interactúe, para formar un arreglo semejante al que se muestra (Figura 13). Corno el 

ajuste de distancia se hace para cada par de vecinos cercanos en el instante en el que se detectan, 

se evita que las partículas choquen inesperadamente con un espejo que aparece de pronto. 

~ 
~---------~~~~-~~~~~~-

Figura 13. Se muestra un espejo browniano al cual se aproximan 20 
partículas perfectamente alineadas. Nótese que el espejo asume una 
posición diferente para cada partícula, pero su desplazamiento en nin
gún caso excede un diámetro de partícula. 

El desplazamiento del espejo browniano está dictado por el valor de nb, que a su vez 

proviene de un generador de números aleatorios uniformemente distribuidos. Esto hace que el 

espejo se encuentre en la misma posición promedio para todas las partículas, por lo que su carn

bio real de posición para cada par de vecinos no afecta a la generalidad del sistema. Los resulta

dos obtenidos con este tipo de simetría se ajustan muy bien a la realidad (Figura 15, pág. 42). 
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La compilación del código completo, incluyendo las modificaciones, se realizó en una 

estación de trabajo Hewlett Packard. empleando el compilador f77 (Fortran77) de la versión 

10.01 de HP-UX. Para garantizar el mejor desempeño posible, se compiló utilizando el máximo 

grado de optimización posible. Con esto, et tiempo de compilación aumenta unas ocho veces con 

respecto al tiempo necesario para compilar sin optimización de código, i.e. el tiempo sube de po

co más de un minuto a cerca de diez. Esta inversión de recursos en la compilación paga con cre

ces la demora, pues la velocidad de ejecución del programa (comparando la compilación optimi

zada con la compilación sin optimizar) aumenta en un 78%.0 El código fuente tiene una 

extensión de 175 KB, mientras que el archivo ejecutable obtenido mide aproximadamente 

150 KB. 

Referencias 

1 Walton y Braun. 1986. 
2 Allen y Tildesley, 1987. 
3 Evans y Murad, 1977. 
4 Gotdstein, 1950. 

s Allen y Tildesley. 1987. 
6 Timoshenko y Goodier, 1970. 
7 Mindlin. 1949. 

a Valor promedio obtenido de 12 corridns de prueba. 



Resultados Obtenidos y Discusión 

Para poder evaluar las modificaciones al código original conforme se iban realizando,. se 

hicieron varias conidas,. cuyos archivos de entrada se muestran en el Apéndice B. En todos los 

casos se emplearon partículas con una densidad igual a la del maíz,. de 1200 kg/rn3
,. lo que equiva

le a 720 kg/m3 de densidad a granel (con una fracción de empaquetamiento r¡ = 0.6). 1 La confi

guración inicial dentro de la celda de simulación es aleatoria y uniformemente distribuida. Los 

cálculos y compilación se realizaron en una estación de trabajo Hewlett Packard 9000/712 a 

80 MHz, con 48 MB de memoria central, corriendo HP-UX 1O.O1. 

Figura 14. La figura (a) muestra Ja primera simulación obtenida con un plano de simetría. La simetría es 
uduraº y las partículas adyacentes al espejo se alinean perfectamente, como si estuvieran apoyadas en una pa
red rígida. Si en vez de un espejo hubiéramos empleado una pared rfgid~ las partículas rebotarían en ell~ 
formando oquedades como se muestra en la figura (b). Cada imagen consta de 14 000 partículas (7000x2). 

41 
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Una vez definido el concepto de espejos para sistemas con simetría, se hizo una corrida de 

prueba (Corrida 1, Apéndice B) en la que se colocaron dentro de la celda dos planos inclinados a 

35 grados respecto a la horizontal, como una primera aproximación a un silo hexagonal.2 La 

celda de simulación tiene un ancho de 1.1625 m, un alto de 1.55 m y un espesor (en la dirección 

perpendicular al papel) de 2.325 cm. Las fronteras laterales son una pared rígida y un espejo, 

mientras que en las direcciones vertical y frontal se cuenta con fronteras periódicas, i.e. las partí

culas que salen por la parte inferior (frontal o posterior) entran por la parte superior (posterior o 

frontal, respectivamente) de la celda. En esta corrida las partículas tiene un radio de 4.9 rrun, que 

es el radio equivalente de un grano de maíz.3 Se observa una simetría extremadamente falsa y 

antinatural, en la que las partículas adyacentes al eje de simetría se encuentran perfectamente ali

neadas con éste (Figura 14a). El resultado obtenido difiere, sin embargo, del que se extraería de 

emplear una pared rígida en lugar del espejo, como se muestra en la imagen (Figura 14b). 

Indudablemente esta manera no era la más adecuada para simular el sistema, por lo que, 

revisando el código, se introdujo el concepto de espejos brownianos, que ya se describió previa

mente. Empleando el mismo archivo de entrada.. pero con el nuevo código, i.e. espejos brownia

..• 
~,:-• 

Figura 15. La misma simulación de la figura anterior, pero 
evaluándola con un plano de simetría browniano. El resultado 
es mucho más convincente. 

nos, se repitió la corrida, obteniendo 

el resultado que se muestra (Figura 

1 5). Aquí la simetría se apega muy 

bien a la realidad. 

Para probar la independencia 

del silo hexagonal al factor de esca

la.. 4 es decir, ante partículas de dife

rentes tamaños y geometrías, se hicie

ron varias corridas más (Corrida 2, 

Apéndice B), cambiando el radio pero 

manteniendo constante la densidad y 

demás parámetros fisicos. De esta 

manera se determinó que, para el silo 

de tres toneladas, 5 cuyas dimensiones 

ya se mencionaron para la corrida 

anterior-se duplicó, sin embargo, el 
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espesor,, para hacerlo igual a 4.65 cm-, el radio máximo para las partículas es de 1 cm. Para 

cualquier radio menor al n1encionado, el cornportruniento del flujo es siempre el mismo, mientras 

que para un radio mayor se observa que el desfogue se bloquea por un efecto de Hcuello de bote

lla''. A continuación se muestra una imagen con partículas de 1 cm de radio (Figura 16). Nótese 

que en la parte inferior de la imagen hay unas cuantas partículas, aparentemente flotando. Debido 

a que las fronteras superior e inferior son periódicas, estas partículas corresponden a la parte su

perior. Con esta consideración en mente, observamos que las mitades superior e inferior de la 

celda de simulación tienen configuraciones totalmente correspondientes entre sí. 

Figura 16. Simulación con 14 000 particutas (7000x2) de 1 cm de radio. Los pequeños montículos en la parte 
inferior corresponden., debido a las fronteras periódicas. a la parte más alta de la mitad superior. Los ángulos 
dinámicos de reposo (encerrados con un circulo) corresponden a las esferas con coeficiente de fricción 
µ=0.5.6 

A estas alturas ya hemos determinado el diámetro máximo de las partículas para la simu

lación. Este valor es crucial pues nos permite obtener resultados confiables con el menor número 

posible de partículas .. lo cual es muy importante para minimizar el tiempo de cómputo requerido. 

Sin embargo., estatnos descuidando un detalle igualmente importante. Aún con fronteras periódi-
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cas,. es recomendable que el espesor de la celda de simulación sea cuando menos de cinco diá.Ine

tros de partícul~ para que no se favorezca un acomodo cristalino. Tomando esto en cuenta, se 

realizó Wla corrida más (Corrida 3, Apéndice B), aumentando el espesor de la celda a 11.625 cm 

y el número de partículas a 12 000. Las figuras siguientes (Figura 1 7a-c) muestran las posicio

nes y distribución de velocidades de las partículas dentro del silo en estado permanente. El esta

do permanente sólo se puede obtener en una simulación~ pues implica tener una masa constante 

que es posible exclusivamente si logramos que la masa que sale por un lado entre por el otro, i.e. 

fronteras periódicas. El mapa de velocidades (al igual que un análisis detallado de las posiciones 

en los dos instantes representados) muestra que el flujo principal se presenta en un núcleo central 

que desciende sin casi ninguna contribución de los lados. 

1 10 
(a) 

1~0 1
1000 

Figura 17. La figura (a) muestra 
el campo de velocidades de las partí
culas dentro de la celda de simula
ción en estado permanente. La celda 
se muestra con la línea continua. 
Los tonos más claros corresponden a 
velocidades más altas. La velocidad 
del núcleo central (extremo derecho 
de la celda) es entre dos y tres órde
nes de magnitud mayor que la de las 
partículas sobre la rampa (a la iz
quierda). Los tonos de gris represen
tan el logaritmo de la rapidez de las 
partículas en cada punto. Las figu
ras (b) y (c), a la derecha. muestran 
las posiciones de 24 000 ( 12 000><2) 
partículas de 1 cm de radio. a J y 4 
segundos de alcanzado el estado 
permanente. Un análisis detallado 
de las posiciones permite ver que la 
configuración en la rampa práctica
mente no cambia (como es el caso 
de las zonas encerradas por círcu
los), mientras que el núcleo central 
modifica substancialmente su confi
guración, al grado de que no se pue
de decir cuales partículas son la 
misma en ambas imágenes (zona 
encerrada por rectángulos). 
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En este punto ya se han determinado todas las condiciones geométricas del flujo,. y se ha 

establecido una clara analogía entre el comportam.iento de la simulación numérica y el cornpor

truniento real del flujo dentro del silo hexagonal durante el proceso de vaciado. 7 Con la seguri

dad de que tanto el algoritmo como la descripción geométrica empleadas son correctos,. sólo resta 

hacer una simulación del silo completo,. para la totalidad de su llenado y de su vaciado. A conti

nuación se presenta una imagen (Figura 18) de la configuración de las partículas dentro del silo 

totalmente lleno (Corrida 4. Apéndice B). En este caso, Ja celda mide 2 rn de alto, pues se trata 

del silo completo y no sólo de Ja celda inferior. El espesor de Ja rebanada empleada es de 

12.767 cm y el tiempo de cómputo empleado para calcular la configuración mostrada es de cerca 

Figura 18. Imagen simulada del silo hexagonal totalmente lleno. Se muestran 50 000 (25 000x2) partículas 
del máximo diámetro permisible. Empleando partículas con un diámetro equivalente al del maíz se hubiera 
requerido de 430 000 (215 000x2)~ lo que significaría un tiempo de cómputo 70 veces mayor. 
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de tres horas. Se muestra la celda sin flujo pues el tiempo de cómputo necesario para calcular el 

vaciado del silo en una estación de trabajo serial se vuelve prohibitivo. Para el caso de la HP 712 

empleada, se requeriría aproximadrunente de 140 semanasº de cómputo ininterrumpido para cal

cular la totalidad del vaciado. Con un poco de paralelización en el código y el empleo de una 

supercomputadora (como la CRAY-YMP4/464 o la Origin-2000) se podria reducir este tiempo 

entre 100 y 250 vecesb, lo que significa que el cálculo del silo completo tomarla unos cuantos 

días. Se deduce de aquí que, a menos que se empleen recursos de supercómputo o se simule por 

pedazos, resulta imposible simular el proceso completo de vaciado del silo. Lo mismo se puede 

decir respecto al llenado, pues se requiere dar seguimiento a todo el proceso para poder definir 

con exactitud la configuración que se obtiene.8 
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Conclusiones 

Se comprobó que el algoritmo de dimunica molecular propuesto por el Dr. Otis Walton es 

capaz de simular, con ciertas modificaciones importantes, el flujo dentro del silo hexagonal in

ventado por el Dr. Baltasar Mena. 

Se determinó que los planos arbitrarios infinitos producen conflictos con las fronteras pe

riódicas de la simulación numérica; los planos finitos, en cambio, son fáciles de controlar y no 

producen conflictos. 

Para simular planos finitos adecuados, es necesario que sus bordes tengan geometría cilín

dric~ evitando así que las partículas que se aproximan hacia las orillas se encuentren de pronto 

con un plano, o al contrario, en caso de que el desplazamiento sea en sentido opuesto, que el pla

no desaparezca. 

La simetría de un sistema granular se puede simular asignando propiedades de espejo a un 

plano arbitrario. 

Los espejos para simulaciones de sistemas granulares simétricos no pueden ser planos, 

pues en ese caso se obtienen resultados erróneos. Se requiere de espejos porosos o de espejos 

brownianos, siendo estos últimos los más fáciles de programar. 

Vale la pena invertir un tiempo largo en la compilación, con el objeto de obtener un archi

vo ejecutable más eficiente. 

Para simular sistemas granulares complejos (mayores que 1 O 000 partículas), las estacio

nes de trabajo convencionales resultan insuficientes. Se requiere de cómputo paralelo o de super

cómputo para simular exitosa.mente sistemas tales como el silo completo. 
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so CONCLUSIONES 

¿Qué sigue? 

Se sugiere llevar a cabo una serie de simulaciones del silo completo, empleando recursos 

de supercómputo,. para comparar los resultados con las filmaciones del vaciado y llenado con las 

que actualmente se cuenta. 

Dado que la geometría del silo se ha simulado de manera exitosa, es de esperarse que el 

programa arroje resultados correctos en cuanto a presión, esfuerzos y empaquetamiento. Se re

comienda hacer varias corridas para determinar estas variables y comparar los resultados con las 

mediciones realiza.das en el modelo de laboratorio y en el silo piloto. 

Se plantea también como labor futura emplear cúmulosº de esferas para simular con ma

yor precisión la geometría de granos alimenticios como el maíz. 

a En inglés. c/U5ters. 
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e lvers • 1 forera¡ ct:ql'Jter 
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c----par~eters 
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carn:m/chars/\'ers¡r.:n,title(lOJ,oldttlllOJ 
> ,la~ll,labzlmyzcme),lab¡(:o.group),nchar(80),lastchr 
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cor:r.\Cn vxb:,·O,\'Xl:yl,VJ'byO,vybyl,nbyO,vzbyl 
ccr.r..on vxbzO,vxtzl ,V'1tzO,·ry!nl,nbzO,vzbzl 
ccmoon vcell,xcell,ycell, zcell,xyrat,zyrat 
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ca:mon dgflox (l:l<]roup) ,dgfloy (cgroupJ, dgfloz (mgroupl 

CCCDJn vsq¡:;,xman,spnx,spny,spnz 
cc:n:rn pack,ekln,epot,erot 
ci'.R"An coo.p,visc,r..ass,vave 
ca:IOOn\·xave,V'/a\·e,vzave,wzave 
ccrmcn gekin /rr.grnupJ, gerot (mgroup) 
c~ngflcx{r:qroupJ,gfloy[rogroupl,gfloz(tiqroup) 

ccr..:xin gvxave frngroup), qoryave (mgroup), gvzave (mqroupJ 
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ca;;on packt, ekint ,epott, ~rvtt. 
cet:J.:nco::tpt,visct,inasst,vavet 
c:tl!:ICn gel'.int(rrqroupJ,gerott(C'!groupJ ,gwzave(mgroup) 
ccrn:i;;n gfloxt!m;roupJ,gflcytlr.19roupJ,gflozt(mgroup) 

cc::...::n d:r~ss(myzcne),d]'1sq:nlm1·zonel,dyxrr.::m(1:1yzone) 

camion dyspnx (t':J'Zone), dyspny (c:yzone), dyspnz (myzone) 
CCl:illQn dyedot JmyzcneJ, dypack [t'.yzcnel , d)'ekin (myzone), dyepot (myzone) 
ccw.:::m dyerot{rn:,•zone) 

cor.man y::iasslmyzone),y\'S'f"l::iyzonel,yx;:¡a:i(i:¡zoneJ 
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cammn :p.assi(myzoneJ,:¡;:iassti(myzoneJ 
cr.r::icnY"a'1el(i:tyzone),:rm·eti(r,yzoneJ 

c:::r.::ion d~nnkl 9), dpnnp 19), pnnk! 9), p:mp (9J, pnnkt ( 9), pnnpt (91, rnfn [9) 
ca:::ron dypnnkr1:1yzor.e,9),dj-pnnplrr.yzone,9J 
romon ypnnk(;:-,yzone,9), ypr.r1pl!o.yzon~,9l 

ccr.:r:in ypnnkt(i::yzone,9),yp-ilipt(::i:z•zcne,9) 

~ndpr.;;al,dpywal,dpzwal,pxwall,pJ""ªll,pzwall 
~np;,·walt,pJocilt,pzwalt 

cc:::.ion radius (::;~roupl , r;r..ass (t:group), planex (rr.group) ,planez (mgroupl 
cccr.cn rni':".ax(r.pl, radz (r..p), radlrr.pl ,¡.:plnh(r.pl ,zplnh(q:i) 
ccr.rnon brO'~nl:::p), raass (:::p), r:::nt (ir.p), vol lrr.pJ, time(r::pl 
cer.t:ion x!:::p), y(i..p), z(mpl 
c~ndx(r.p),dy(::p),dz!i::p) 

carncn xp{np),yp(::p),zp(mp) 

ccrr..:in qlold(mp), q2old (q¡), q3old [t:!p) , q4old(mpJ 
c~n qlnew(r..p) ,q2new(r..p! ,q3new(1:1pl ,q4new(mp) 

c::tr:IO:J vxl:::p),\"J(::p),vz(r..p),WX{c:p),,,.y(r::p),wz(mpJ 
ca::.on fx(rlfl) ,fy(mpJ ,fz fr..pJ ,ftx(mp) ,fty(mp) ,ftz(mp) 
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camion dvx!r..p) ,dvylrr.pl ,dvz(t:ip) 1dwx(t:ip) ,rt.r¡(tpl ,dwz(mp) 
co:mon vhxl~) ,vhy(q>), .,.hz(mpl ,whx{r..pl ,'Jhy(mp) ,'Jhz(mpl 
ccmcn tvx(rr;p),tvy(i:p),tvz(rnp) 

ccmnon search, tupjtl,-delrup,drmax 

ca:r.ion vp:!r..p),vnx(¡r.p) 
a::r:-..an r¡:<1s (::-.p), rneg (u¡>), ypshft (rr.p), ynshft (tp) 

ccmon binvx Jnvelmx), bimy(nvelrur:) 1 binvz (nvelrur:) 
ca:non bJnvxt lnvelmxl, bin"}'t !m'elmxl 1 binvzt lnveW) 

ca:oon blmr.<(m·elmlc) 1 bin•ytm·elmx) ,binwz!nvelmx) 
ccar.on binwxt 1nvelmxl ,bimqt (nvelmxl 1 blnwzt (nvelmx) 

coor.:cn gbin'lX(nvelmx,i=.groupl 1 c;¡blnvy(nvel:nx,mqroup) 
cotITT.on gb1nvz (n••elox, mgroupl, gbinvxt (n-:elmx,i:qroup) 
ccx:rnon gbinvyt(n•1elr..x,r.groupJ ,gblnvzt (nvelmx,mgroupl 

ca:r.i:in epsrep,sigrep, rijsq:i,epotz 
cctrrion zeta,dtdu:::p1 td1.:r.p,tstart 

c-----integers 
ccr.;r.onnri:n,in!o(2J 
ccr:nonr.tl,:r.axwd,nel:orlr..pl 
ccmon n¡:-os{4J),nnegír.:p),nt:::'.i:>eI!t:',groupJ 
ccc:ion np, r.byO, nbyl,nbzO,nbzl, nfix,nfxpl, nzql 
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cc:cr.on iter.n,izeta,icoord,iquat,itty,ihertz,istart,ialtk,istop 
ca:lnOO izer~ 1 itervs,mel~ialf,nstep,irad, iextra,im.in,ilr.ax,itot 
cct::'.on irdl,inc12,r.:'linus,nplus,ill:'Jve,nshift,i:'.shift,ngroup,icell 
ccm""Wnixyz,ndx2,ir.dly0,in:l2y01 indlyl,ind2y1 
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cc::r.mon M.r..p,lld,len,i2orl,ilor01 iBorl 

c-----note:stcpstoringccr=.:inindu:;pfileatvarl.ablelastsc 
ccc:r.onidll:'::'.y, lastsc, id1.=,y2 
ca:rnonlenfp,lenchr,ilastll, llused, illused 

di:riensicn dypxxk!myzone),dypyxklr.:yzoneJ,dypzxklmyzone) 
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1 ,ypxyk(myzcne),'fPJYk(myzcneJ 1 ypzyk(:r.yzone) 
2 1 :rpzk {myzanei 1 J'PYik !myzor.e) 1 ypzzk (rr,yzor.e) 

dil:.ension ypxxp(myzone), ypyxp (ciyzone), ypzxp1myzone) 
1 ,ypX)'Plmyzcnel,}'PYYP(myzone),ypzyplrnyzoneJ 
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1 , ypxypt (r.iyzonel, ypyypt (myzone), ypzypt {myzone) 
2 ,ypxzpt(myzcne) ,ypyzpt (myzonel ,ypzzpt(myzonel 

equivalence!rx!x1 rnfn[l)),(ryfx,rnfn(ZJ),!rzfx,rnfn{3)) 
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1 , Jpxyk,pnr.kl4JJ,lpyyk,pnnk(5JJ, Jpzyk,pnnkl611 
2 , [pY.zl:.,¡;;nnl:.(1)), [pyzl:.,pnnk(B) ), (pzzl:.,pnnl:.(9\) 

equivalence (pxxp,pnnp[l)), (pyxp,pnr:p(2!), [pzxp,pnnp{3)) 
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eq'Jivalence (pxxpt,pnnpt\lll, !pyxpt,pnnpt(2)), (pzxpt,pnnpt{3l) 
1 , (pxypt,pnnpt (4)), !pyypt,pnr.pt!S) J, (pzypt,pnnpt(6J) 
2 , (pxzpt,pnnpt (7)), lpyzpt,pnnpt\0)), (pzzpt,pnnptt9) l 
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1 , (dypzxk,dJ'Pnnl:.(1,3)),(d:rpxyk,dypnnk(l,4)1 
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equlvalence (dypxxp, dypnnp (1, 1) ), {dypyxp,dypnnp{l, 2) l 
1 , {dypzxp,dypnnp(l,3)), (dypxyp,dypnnp(l,4J) 
1 , ldypr,F,dypr•pll,5JJ, ldypzyp,dypnnpll,611 
3 , (dypxzp,dypnnp(l,?J),{d;'PYZP,dypnnp(l,9)) 

, (d:rpzzp,dypnnp(l,9)) 

equivalence (J!JXXk,ypr.nk[l,l)l, (ypJ'Xk,ypnnk(l,2)) 
1 , lypzxt,ypnnkll,ll J, (ypxyk,ypnnktl,411 
2 , (ypyyk,ypnnkll,5J J, lypzyk,ypnnk(l,6JI 
3 , (ypxzk,ypnnk(l, 1)1, lypyzk,ypnnk(l,BJ) 
4 ,[ypzzk,ypnnk(l,9)) 

equivalenCl! ()!JXXp,ypnnp{l,lJ ), (ypyxp,ypnnp(l,2)) 
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, (ypyykt,}'P!l.'lkt(l,5) ¡, !yptykt,ypnnkt(l,6)) 
, {JPXZkt,ypnnkt0, 11), !ypyzkt,ypnnkttl,8)) 
, !ypzzkt,ypnr.kt(l,91 l 

equlvalence {)'Pxxpt,ypnnpt!l,1) J, lypyxpt,ypnnpt(l,2) J 
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l , !ypxzpt,ypnnpt(l, 1) 1, {ypyzpt,ypnnptO, 8)) 
4 ,lypzzpt,ypnnpt(l,9)) 
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e use quaternions far representing orientatlcn of 1i'3rticles 

c-----versicns3ds5213,auq.l, 1985 {frc:iversicn.s:s3ds:s3ds5210uu} 
e use rcore ccr.¡:a::t solution far q'Jaternion equations 
e 
c-----version s3ds5221, aug. 9, 1985 (frar, \'ersion .s:s3ds:s3ds5213uu) 
e allo:it input of paril!::eters epsrep and sigrep fer 12th power repulsion 
e 
c-----\'ersions3ds5228,aug.16, 1995 {frc:iversion.s:s3ds:s3ds5221uu) 

increasepara!'.etersc.s•256andnna\'e•12 
newoptionizeta•2forrescalingvelocitiestoconstantteq¡erature 
increase cutoff to sigrep-2 fer 12th p<l\o'er law 

e 
c-----~·ersion s3ds5251, sept. 81 1985 ( fran version .s :s3ds: s3ds522Buu) 

replace initial cubic-close-packir.g algorithr..s with randOOI packing 
initializedparticle radii to zero; expand radii at t~ zero 
until particles are in contact: the;i continue to expand radii 

e 
e 

each tL':le step at rate 'drad:lt' until rcdli) • radz!i). 
after radii expansicn is finished, reset ti!:le to zero and 
reinitializeotherpara:.eters. 

c-----versicns3ds5J02,oct.29, 19BS(frc:rnversion.s:s3ds:s3ds5251uu) 
opticn fer run nll.'<.ber on execi;ticn line. 

e 
e 

na.":.e ali input ar.d O'Jtput files with l-digit ron number. 
allow ¡;.¡¡xbttt. slze fer c:.itput files. 

c-----versicn s3cts5311, nov. 8, 1905 tfrcn versicn .s:s3ds:s3ds5302uu) 
a1dtangent1alforces,storevectorforce (tfx,tfy,tfz)inlir.k 

~ 
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e 

list storage, change m.i:i to ~ words in each entry in iist. 
in subro1Jtine findrad, increase the nw.ber of extra. ti1te step:; 
afterradiiexpansiontolOO. 
change coliision-frequency calculation in datasave and rr.ain. 

e 
c-----versions3ds5329,r,cv.25,1995(frCC\\'!!tSicn.s:s3ds:s3ds53lluu) 
e signchangesincalculatingtorquecneachparticle 
e 
c-----versicnsjds5341, dec.13, 1985 (!roo.;ersicn.s:s3ds:s3ds53291.1u) 
e correct calculation of spin an:¡..ilar rr.:::enta 
e 
c-----versions3cts6013,r.ar.14, 19B6(frcr.iversion.s:s3ds:s3ds534'1uul 

recalculateskn2insubroutineforces,deletefrcnlink-list, 
change ni.'li to 9, add •:elccity-dependent da.71llng to hertz force r..odel. 

c-----versior. s3ds€080, t.ar. 21, BB6 (frao. versicn .s:s3ds:s3ds6013~:u) 

sa:o-e old norr.al force in link-list (nw:l•9),· 

e 

actl second velccity-depenctent daqling to hertz r.i:x!el if slc~.lt.O.; 
changesubroutine findra:lsothatúll2•sknl. 

c-----version s3ds61Vl apr. 11, 19e6 (fra: versicn .s:s3ds:s3dsE080uu) 
ch.3.ngecalculaticnof rctaticnal hnetlce;.ergytousez-rotaticnal 
\·elocity relath·e to s~.ear rate for whole cell (i.e., wz - 0.S•edotl, 
changecalculati:inofrotaticnalkineticenergyinyzoneto 
u.sez-rotatic.'lalvelccityrelati·:etor<>anw:inthatzcne. 
changecalculaticnofccr:pressib1lityfactortouse 

e 

{2/3) kineticer.ergy. 
change calculaticn of mean particle radlus (ra•re) ard dia;;eter 
(sigru.l to use aritl'cr:!tic, volu:r.e-;;eighted a'lera;e. 

c-----version s3dstl2€, ir.ay €, 1996 ( fro:n •·ersion . s: s~Js:s3ds610luuf 
e revise subro;,itir.e bcu.'ld to place ixll:r.dar:;panicles cnxzplane{s) in 
e expanded, t1exag:nal-close-¡:.acl:e:i arra:¡ 
e 
c-----·msion s3ds6135, r.~y 15, 1~86 (frcr.i versi.'.ln .s:s3ds:s3ds612ta•J'.J) 
e incorporate alternatü·e war of inpu:in:; partkle size and :=:ass data, 
c sp:cifying the n~~r cf particles having a gi•:en radius and µass 
e 
c-----versicn s3ds6143, ruy 23, 1936 (!rcm ~·ersion .s:s:!ds:s3ds6135auu) 
e awlyshearc:irrecticntodx ins:ibrouür.e integ2 
e 
c-----versicn s3dsElP, r..a:,· 21, 1966 lfrc::nrsicn .s:s3ds:s3ds6143uu) 

clange algcritt~., for initial ·:el:dties sJ that ¡:articles have 
zero initlal ne: m:r..er,tc:ne\·en-..Mn unequal-::ass particles are used 

e 
c-----versicn s3ds6150, rr.ay 30, 1966 [frro ;-ersicn .s:s3ds:s3ds6141uu) 
c diagnostics for l:inetic and rctaticna! er.erg/ for particle size grcu~s 
e 
c-----\·ersicr.s3ds6151,ray31, 198t (frcnversícn.s:s3ds:s3:ts6150uul 
e in subroutine fir.dra11: cakulate sknl fro::i rr:.assy instead of rr..assx 
e 
c-----\•ersion s3ds6192, july 11, 1966 (freo ·:ersicn .s:s3ds:s3ds61:1uu) 
e d'.ang:ecalculationofrotaticnalkineticenergytousez-rotational 

velccity relatüe to ther..ass-a:•eraged rotatia.'l:ü ·1elocity for cell. 
also, change calculaticn of rctaticnal klnetic energy for each 
particle-sizeqrcuptouset-rotatior.alvelocityrelativetothe 
ir.ass-a'lerage:trotationalvelocityforthatqroup. 
also, rr.ake changes in bour.<lary particle calculations. 

c--version s3ds6254, sept. 11, 1966 !fran version .s:s3ds:s3ds6192uul 
allow fixed particles within cell !whole partlclesl and 

e 

correct cell d~nsions for overlap of boundary particles and 
c•mlap of fixeci particles to cbtain desired paC"king fraction. 

c-----\·ersion s3ds6262, sept. 19, 1966 tfrcc version .s:s3ds:s3ds6254uu) 
L-;>le:i'.ent i::onte-carlo estL":'.aticn of net volures for 
boundary particles and other fixed particles (subroutine packing). 
redefine deviatotic x-, y-, and 2-translational velocities to 

e lea11eoutgravitationalpart. 
e 
c-----version s3ds6295, oct. 22, 19S6 (freo version .s:s3ds:s3ds6262uu) 

allao1non-zeroinitialnon-deviatoricvelocitycar:ponentsin 
x-,y-, andz-directicn. 

e 
c-----:·ersions3ds6321,nov. ll, 1986 (frcoversion.s:s3ds:s3ds6295uul 

usedeviatoricvelodtiestocakulategroupkineticenergies. 
correct na:::es to n¡>bzO and nybzl in output file. 

e 

correct printout of fixed particles coordinates when icoord • O. 
correctinitializationofra:lforfixedparticles. 
donotallcweps1tol:i!inputasO. 

c-----·:ersicr:isJds63J4,nc".JG, l996 [fra:lversion.s:s3ds:s3ds6321uu) 
allcw ful! cylir.drical particles: li'l z. direction. 

e 

allow separate sYJllb, elastb, and slcpeb for interactions 
bi!Neen active particles and boW".:iary or fh:ed particles. 

c-----•;ersicns3cts6358,dec.24, 1986 (fr::r.:version.s:s3ds:s3ds6334uul 
c corrections fornzcyl.gt.0 
e 
c-----verionsJds7009 1 jan.8 1 l99-(frc::•1ersicn.s:s3ds:s3ds635Buu) 

e 

new flag "ialt" to specify i.t.ether altemative k values (sknlb, skn2b 
elastb, an:i slopeb are to apply to (0) active/boundary collisions 
or (11 acfr:e/active collisions -..t.en both active particles are 
not in first particle size group 

c-----••ersion s3ds11EO, jun. 9, 1987 lfrcm ~·ersion .s:s3ds:s3ds700Buu) 
ailo;1planar1:-0undaries en y ar.d z faces of cell 
spedfy nxb:;O•nzbyO·l, ar n:,·bz.O•rur.bzO•l, etc. 
ad:led calculation o! 10',..er y-bour.dary ~article forces 

e 
c-----\·ersicn s3ds1117, jun 26, 1987 frc::". ·:ersicn .s:s3ds:s3ds1160 
e add velocity sqared drag force to subrcutine integl, read in dr11g 

corrected initial orientation of !ixe:l and boun1ary particles 
f!r.ub - separate friction coefficient far boundary ar fixed particles 
ixyz - fla<J to read ccords, "'º for only fii;ed particles, •l Uxed 'oound. 

•2 toread all particle c:o:ds. 
allc;inegativera:liusforfirstzcylin:ler-- asouterboun::I 

e 
c-----\•ersions3ds1257, septl4, BB7frcnversion.o:3d5hear:s3ds:s3ds1l17 
c correct de!inition of frist z-cylinder (was sphere in s3ds7111) 

correct alternate lx:ur,d:iry fricticn in findrad initializaticn [fr.,ub) 
ad:teditofradii,i:-.asses,ar.dr..r..entsofinertiabeforefirsttirr.eedit 

e 
c---version s3ds8ll0. april 2.0, 19E8 frorn·:ersicn .o:3dshear:s3ds:s3ds1251uu 

correct initialization of dx,dy,dz in subroutine init 
add calculation of dx for bourJüry particles in sclJrcutine integ2 
a:id additional d•J.T.T,y zor,e for all particles with ystart>y or y>ystop 

this changes mass assigned to z.one 1 and nyzone frm previous version 
delete yshift correction ;.'hen ireal.gt.O. in subroutine initstep 
correct rotational kinetic energy dlagnostic for zones (le. index to ywzJ 
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e 

add vx,vy,vz,wx,•)',wz to ina.':'ll!list input 
use values rea'.i in according to flag ixyz: 
ixyz•O,l,2forfixed, fixedandboundary,orallparticles, respo:!ctively 
ixyz•) for all particles - but x,y,z nat to be scaled by cell size 

c------versicn s3ds9335, no1 30, 1988 han version 3dshear/s3ds8ll0 

e 

add ialtkt-1 option to change fricticn, stiffness etc. to "b" values 
after partl:le index ind2yl (i.e. only for t-bcundaries or cylinders) 
variable r.dx2 added to cc:mon 

c------verskn s)dsm=.wl, dec 1988 frcm 3dshear/S)cls8335 
sununixversiontranslatedfrar.llnlcctopus•:ersion 
usessunfGrtranwithw.sextension(includesr.a:-.elistinputl 

e 
c-----verion s3dsne,,., r..ar. 2~. l'S9 fr~ s3dsnewl 

continuewithsl.!llunixversion: 

e 

ir:ple:::ent nao;elist ir.p.it, l:egin co:wersion of di:.p coding, 
clean-up sc::-e i/o probl~'l!S, and re-arrange o:r.:Y.;n. 
cede naw will c:;::pile, but link list has not been corrected. 

c-----version s3dsr.~·.t, r.:ay 5, 1999 froo. s3dsnew 

e 

r..odified lir1IHist ta work with 32 or 64 tit integers along with 
real'B floatir.q ~oint rnr..bers. use idx for integers, jdl: far real 
!:!Odified drp so thJt cnly latest tL~.e is a'Jallable \Le., can 
contim:eproblemt:•Jtnctrestartfrro.earlierti:e. 

c-----version s:!:Mla.1000 ~a:¡ 19,1991 
changej r..ax ::li.o;.ension in s3dsc=i to r.:p • lODO 

e 
c-----versicnJds':llb.lkJur.elS, 1991 
e eliminated sign fur,;tion calls & if tests in pi;!ricdic l.'l'.age tests 
e 
c-----'Jersicn3ds?lc.lkJuly U, 1991 !{rco3ds91b.H:l 

minar changes te get thr'J IEM cr.,'"Piler: 
re.~,oveddatastat8r.entsforvariablesin~l(f:irI0.'1risc6000) 

corrected iMest ln 'forces' H !(i.and.jl.gt.nu.-±-er(l)l 
t~ c~aracter :·ariable in 'datasa·1e', forr.at s~at!!:ient in 'ir1it' 
'etL-::e' functkn in 'da~asa'Je' :r.:xlified (still incorrect on IEM) 

e 
c-----versicn3ds9le.lk!frc:;i3ds91c.1k) 
e added boundar:¡ x-veloclty to \"IT.axx calculatic:i in dia~ncst 

re~·:ed red~r.d:int fa::tar of t;.·o in '11:.3.r.X calculatian in update 
restored 'et1~i; 1 in datasave 

e 
c-----J1shear\'l!rsicn2.0(fror..3ds9le.lkJ 
e diagncstics are ca.lculated an'.i written to o3:1s i! naut cr dtout 

isnonzero. x,y,:F'Jsitic:isandr.,y,zrotaticnanglesarewritten 
to cJcixq if nc:itxcr dtoi;tx is nonwro. velocities are written 
to o3d'J if nJ'Jt.Y or dt.outv is nonzero. dash1 and dash2 da..--.pi!'!g 

e factorswerea::l:ied. 
c-----3dshearvE"isic.'l2.0b!frCC12.0) 

increlse::lr.pt:2500 

e 

ccr..pleu::j l~q1:: for r,egath·e radius ILe., inside) ccntacts 
in sllbrcutir.e forces (frcrn 2-tody co:le) 

al!O",,.edrotatit.gcylir,ders {i.e., setwhz!il •wzli) for 
zcylindcrs ~n initl 

allowe:i cvern:le cf additiana! variables in cill:.pread: 
tzerc, n.:z~ra, dtoutx, dto:itv noutx, noutv 

c-----3dshear ·:ersicn 2.01 (fm:; 2.0bl May 1, 1993 
·1ersions 2.0la dia.ensioned 500, 2.0lb dit:ensioned 3500 

e 

autcr.atically place particles inside cylindrical bcundar¡ 
call up:late based on displacement criteria instead of ti:ie 

c-----3dshear version 2.02 (free 2.0ll August 5, 1993 
(2.02a di::ensianed 500, 2.02b dit".er.sioned 3500! 

e 
e 
e 

dashl, dashlb, dash2, dash2b dar-.ping factcrs ir.plei.iented in forces 
elast and elastb also apply to Hertz-like force models. 
'slope' no longer used for dar.pin~ in hertz force model. 
eli::Unated inverse 12th pcwer potential option in forces. 
rearran~ed force rcutine to speed search thru llnked-list. 

(c:::ding fer da..7inq forces not fully tested as of B/5/93) 
note: if extensive runs with ·slcpe' are planned then, skn2 should 
bepi.:tbad intocontactlinked-listfcrgreaterefficiency. 

Septl6, 1993rearran;edstater..entsindiagnostandforcesto 
al'io:l warning errors frcr.i il:rl f71 ccq:¡Uer. Elirninated 
redun::lentstate:;;ent.sinforces, changedranftoranfl. 

c----Jdshear \'ersicn 2.03 (frc.'1 2.021 February 9, 1993 
e addedinFutvariableswxzero,W}'?ero,i;zzeroforinitialangular 

e 

velocities of the acti\•e particles (ene fixe:I value for ali 
st~eres, na rar.dco variation about r.ean). 

c----3dshear ~·ersion 2.04 (frm 2.03) Harch 29, 1994 
correctprinttk.e intervalsindi.::::prea:I 

e 

elir..inated divide by zero in init {fer cylindrical boundaryl 
adde-:1 ir.u ar.d fr..ubasvariablesr.difie:lby restart filewhen 
restartir.g fmn durr.p file 11-::JST IJ12WDE iliESE VARIAflLES IN 
RES'iil.:;,T rru: for them to~ non-zera an restart). 

c----Jdshear ·:ersion 2.05 !fran 2.04) P.ay 3, 1994 
ad:led ir.~ut variable WZC'Jl both initially andan r1;9tart 
(n:m-zero value overrides pre•:ious or alterr.ate input values) 
fortheangularvelocityofthelstz-cylinder(boundary!. 
also, changed d1J.'11 length of nei~hbor llnked list. 
fileso3ds,oJ:i.<,o3d•1areclosejaftereachwrite 

e OliHOi READ REST;..RT üt,~P FILES fi\rl! EAALIER VERSlONS! 
c----\'ersicn2.05b 

increased dioensions ta allcw ilOO particies, decreased 
l:'.a:<yzonesto20,groupsto5,veiocit¡groupsto10 
changedorientationedittoqiJaternionsino3dxqfile 

cccc:::c::::::cccccc::ccccccc:::ccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccc 
cccc:::c:::ccccccccccc:::cccccccccccccccccccccccccc::cccccccccccccccccccccccccccccccccc 

lnclude's3dsc:r.:i' 

datapi/3.141592653599190/,ccpack/0.1404004/ 
data haif/.5/,third/.3333333333333/,fourth/.'25/,f.ifth/.2/ 
data sixth/.166666666661/ 
data one/l./,twa/2,/,three/3./,four/4./,ten/10./ 
data trifle/l.e-50/, hu;e/1.e~so; 
data mtl/1/, nebor/llfl'O/ 

ieee•ieeehandler('set','in•1alid' 1 sa.,..plehandler) 
ieee • ieee)andler('set', 1di11ision',sarnp1é_handler) 

version • '2.05b 
cne•l. 
two • 2. 
three•3. 
four•4. 

~ 
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e 

ten• 10. 
half•0.5 
two5ths • fou:lten 
threehf •three/tvo 
third • one/three 
fourth • 0.2~ 
lifth•0.2 
slxth•one/6. 
ccpack • 0.7404604 
pi • four•atan(one) 
trifle • l.e-50 
huge • l.e+50 
mtl•l 
do 1 i•l,mp 

l neborlil • O 

c-----define machine dependent variables 
if(ivers.eq.2lthen 

e----- useinteger•4inlink-list (sun) 
i2orl•2 
ilorO•l 

e----- e lbytel locatlons per floating pt. variable !sunl 
i8orl•8 

el se 
e----- integersandrealssa:;.elength(cray) 

e 

i2orl•l 
ilorO•O 

1 cray .,,'Ord per floating pt. variable 
i8orl•l 

endif 

c-----open input and output files 
open(2,file•'13ds',status•'old'! 

e 
c-----setr..axir.:u:nindexfcrlinkedliststorage 

maX\ld • 1 + mld•ep•nnave 

e 

it:la.Xlo'd • i2orl'c.axwtl - ilorO 
lastll • nwd + nwd'rr.p•nna•:e 
ilastll • i2orPlastll - ilorO 
llused • md 
illused•i2orl'llusd-ilor0 

c-----deternine ler.gth of data to .,..rite to restart dlt:lp file. 
!enfp • l + ((loc(lastsc) - loc(firstsc)J/i8orl) 
ler,chr • 1 + !(locthstchrl - loc(oldttlOl)l/i8orl) 

e 
c-----read input data 

calldatain 

if!istart.ne.O)tt.en 
c-----restart frcr.id~..p of nm istart 

call d'i:::pread 
c-----resi.rne run 

gotolO 
endif 

e 
c-----initializ.e general parr.eters 

callinit 
e 
c----increase particle radii rad(il until they reach radz.(i) 

callfindrad 

call update 
e 

10 continue 
e 
c-----write header into to output files 

callo3dsO'Jt{Ol 
if(iquat.eq.01 then 

callo3dxout!OJ 
el se 

callo3dxqout(01 
endlf 
call o3d•aut{0) 

e 
c-----startintegration 
20 continue 

e 
c-----up:!ate linked list of near nelghbors if dlsplacement to large 

delrup•delruptdrn.ax 
if(delrup.gt. haif•search) call update 

e 
c----initializ.e forintegrationstep 

callinitstep 

c----calculateinterparticle forces 
callfarces 

e 
c-----iterati'le integration of velacity equaticns to salve fer vx1 vy, and vz 
c-----at start of current tirr~ step 

callintegl 
e 
c-----calculatediagnosticsbeforecc.q¡letingtheintegration 

if!nout.gt.O)then 
calldlagnost 

c-----test far writing file o3ds (diagnostics) 
if(t.gt.tout+dtout-half•dt!callo3dsout(l) 

endlf 
e 
c-----test far .,..riting file o3dx {x,y,z,rotations) ar oJdxq tx1 y1 z1 quaternions) 

if(noutx.gt.0) then 
if(t.gt.toutx+dtautx-half•dt) then 

if (iqi~at.eq.0) then 
callo3dxcut!ll 

el se 
callo3dxqout(1) 

end.if 
endif 

end.if 
e 
c-----testfor.,..ritingfilea3d1!velccities) 

if(noutv.gt.Ol then 

e 

if [t.gt.toutv+dtoutv~half•dtl call o3d·;autill 
endif 

c~----now finish this cycle of integration to obtain coordinates at tirr.e t + dt 
c-----andestirr,atianofvelodtiesattilwttdt 

callinteg2 

e 
c----test fordir"..ping 

if!t..Ot .gt. td~.p-half•dt) then 
c----increi:ent d\17.P time 
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tc1<1>. tit.:n¡> + dtdi<¡l 
e 
c-----create/cpen dlZf'tl file. 

open(4, file•'d3ds' ,status•'unl:ncnm', for.¡¡•'unformatted' l 
e 
c-----writeleng:hofeac.'ldatablockincfar.:pfile(forconsistencychkl 

write!4,iostat•kheck,err•999J lenchr,Uastll,lenfp,illused 
> ,llused 

c-----write characters to dug;file 
writel4,iostat•icheck,err•99Bl {oldttl(i),i•l,lenchr) 

c-----write linklist variables to du:np file 
write{4,iostat•icheck,err•996) !ndx!i),i•l,illuse:l) 
if(icheck.ne.Olgoto998 

c-----writeblankcc:mncntodir.pfile 
'lil'ite(4,iostat•1check,err-996) (firstsc(i),i•l,lenfpl 
ifticheck.ne.Oigoto998 

e 
c-----close dur.;ifile afü!r each time written 

close14) 
endif 

if!itty.eq.llthen 
c-----testforcontinueintegration.,,"henintty-interactiveC'IOde 

if(istop.ge.O) gato 20 
el se 

c-----test for continue integration when not in tty-interactive !Xlde 
i!(t.le.tr .. whalf•dtJgoto20 

endif 
e 
e 
c-----r..eancollisionftequencyforentirerun 

if((12sst+rnassJ .c¡t.O.J then 
colfrq • three•pack•sqrt((vsi;nt•vsq:a.J/!fl'.3Sst+massJ l/rave 

el se 
colfrq•Q, 

endif 
e 
c-----::ieanestk.atedcollisicnsperparticle 

nC"..ax • t.r.ax•colfrq 
e 
c-----tP.an counted collisions per particle 

nctot • two•totcol/r.p 

open!J, file•'o3ds' ,status•'old', access•1apper.d') 
i.Tite(J,301) tnax,colfrq,nc:nax1nctot 
callo3dsout(2) 

e 

e 

e 

999 if(ivers.eq.l) then 
callexlt(ll 

el se 
stcp 

en<ilf 

999 open(3, file•'o3ds' ,status•'old', access•'append' l 
write!J,398! icheck 
goto999 

301 format{lp,///, 

e 

'" t:.ax • ",ell.4," Smax time far run•,/, 
'" colfrq. •,ell.4," s~an collision frequency",/, 
& "nariax • ",15,~1.," Sestimated caUisior.s ~r particle",/, 
& "nctot • ",15,5x," Scounted collision5 per particle",/, , ...... ) 

393 format(!,'errori.·ritingdi:npfile, icheck•',19) 
en<I 

subrcutir.et:our.d 
include's3dscr.i:i' 

e 
c-----thissubroutineiscalledcnlyifireal.ne.O 
c-----it assiqns coord., •el., and other para:neters for boundary particles 
e 
c-----index of 'i zone below zane 1 

nr.Jnus • 1 
c-----index of 'i zone above zone nyzcne 

roplus•nyzone 
c-----ir.ultipller fer calculating shear rate in boundary y zones, 

yfact•l. 

packyO•O. 
iflnbyO.eq.l)then 

c-----plane 
ip • lndlyO 
nd!ipl • radz!ip) 
X{ip)•O, 
ylipJ • -radllpl 
zlipl•O. 
VX(ipl • vxbyO 
vylip) • vybyO 
vz!ipl•vzbyO 

elseif(nbyO.gt.l)then 
c-----er.panded, hexaganal-close-packed coord. fer xz boundary at y• zero 

ip•in<liy0-1 
da 10 j•l,nzbyO 

zz•{j-lJ•zcell/nzbyO 
xx • (1 ~ m::d(j,2!)•half•xcell/ru<lly0 

do 10 i•l,nxbyO 
ip. ip + 1 
x(ipl • xx + (i-lJ•xcell/nxbyO 
Z(ip} • ZZ 
y{ip)•O. 
vxlipl • nbyO 
vy(ipl • •¡byO 
vz(ip) • vzbyO 
"-'lipJ•O. 
wy(ipl • o. 
wzlipl •O. 
radlip)•radzlipJ 
npos\ipl • l. 
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Me<¡iip) • 0. 
rpos(ip) •l. 
rneglipl •O. 

c---packlnq contribution frcnhalf-particles at y .. zero 
packyO • pack',-0 + half•volf1p) 

10 continue 
c----correct !or overlap of boundary half-particles at y • zero 
c-----no overlap is assi.L':'ed with particles on the X'J boundary, if any. 

do UO 1-lndiyO,indlyO·l 
doll0j•i+l,ind2y0 

dxij • minlabs(x(j!-x{i)J 
,ats(x(j)-x(i)-xcell) 
,abslxljHtUJ+xcell)) 

dzij • irJnlabs(z{j)-z(l)J 
,abs!z(j)-z(i)-zcellt 
,abs!z(jl-z(i)-tzcellJ) 

dijsq•dxij'dxij•dzij'dzij 
if(dijsq.ge. !radz(i) + radz(j!)it21 goto 110 
dij• sqrt(dijsql 
hi•(radzfj)••2-(dij-raclz(iJ)• 12J/!2.•dij) 
hj • lradz!iJ .. 2- (dij-radzfjlJº2J/(2. 1dijl 

1 
2 

packyO • packyO - shth'pi 
'!h!lhi'(3. 1radzUJ - hi) 

110 continue 
endlf 

packyl•O. 
if(nbyl.eq.lJ then 

c-----plar,e 

•hj'hj'll.'radzljJ·hjll 

ip•indlyl 
rad!ipJ•radz!ipJ 
x(ip) •O. 
y(ip) • ycell + rad!ipJ 
zlip) •O. 
v:<lip) •V>:byl 
vyllpl • vybyi 
vz(ip) • vzbyl 

elseif(nbyl.gt.lJ then 
c----expanded, hexagonal-close-packed coord. for xz boundary at y• ycell 

ip • indlyl - 1 
do20j•l,n:byl 

zz • f j-ll •zcell/nzbyl 
xx • (1 - m~(j,2)J•half•xcell/nxbyl 

do20i•l,nrl!yl 
ip. ip + 1 
x{ip) • xx • (i-l)"xcell/nxbyl 
Z{ip) • ZZ 
ylip)•ycell 
vx(ip) • vxhyl 
V'Jlip! • r¡tyl 
vzlipl •vzbyl 
wxlipl • o. 
wylipl • o. 
wz(ip) •O. 
rad(ip)• radz(ip) 
nposlipl •O 
nneg(ip)•nyzcne 
rposliPI • O. 

rne~(ipl • l. 
packyl • packyl + halPvol!ipJ 

20 continue 
c-----corrcct Cor overiap of boundary half-particles at y • ycell 
c----no overlap is assined with particles on the r¡ boundary, if any. 

do 120 i•indlyl,ind2yl-l 
do i20 j•Hi,lndlyl 

dxlj • minlabslxljJ-xlill 
,abs(x(j)-x(iJ-xcelll 
,ahs(xlj)-x(iJ+xcell)J 

di:ij • m.in(abs(z(j)-z(l)J 
,abs(zfjl-zli)-zcell) 
,abs!z(j)-z!i)+zcellJl 

dljsq • dxij•dxij • dzij'dzij 
if(dljsq.qe.(radz{i)+radz(jJ) .. 2)qotol20 
dij• sqrtldijsq) 
hl • lradzij)"2 • ldij • radzlill"21/12.'dij) 
hj • (radz(i) 0 2 - {dij - radzljl)'*2l/12.•dljJ 

l 
2 

packyl • packyl - sixth•pi 
'(hi-hi*IJ.•radzUI - hil 

120 continue 

endif 

packzO•O. 
if!nbzO.eq.11 then 

c----pJane 

• hj'hj'll.'radzljJ • hj)J 

ip•lndlzO 
radfipJ • radz!ip) 
xlipl •O. 
y{lp) • o. 
zfip)•-rad(ipl 

elseif(nbzO.gt.l) then 
c----xy-boundaryatz•zero 
c•••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••tt••U•••••u••••••••••••••••tt• 

c••tttttttt+tottttttttottt•ttttttttut•totttttttttUUttttttttUtttUttttttttttt 

c----gen~rate coordinates, similar to xz boundary 
c••ttttttttttttttlttttttttttttttttttttttt•ttttttttttttttttttttttttttfttttttttttt 

c•ttt+lttttttttttttttltttttttttttttttt•lttttttt;tttttttttttttttttttthtttttttttt 

c-----correct fer o'.'erlap of baundary half-particles at z • zero 
c-----no overlap is assu:ed with particles on the xz boundary, if any. 

do lJO i•indlz0,ind2z0-I 
do IJO j•i+l,ind2z0 

dxij • min(abs[x(j]-x!i)) 
,abs!x(jJ-xli)-xcell) 
,abslxlj)·xli)<xcell)J 

dyij•llinlabslyij)·ylill 
,abs{y(j!-y!iJ-ycell) 
,abs[y(jJ-y[i)+ycell)) 

dijsq • dxij'dxij • dyij'dyij 
if(dijsq.ge.{radz(i) + radz.(jl) .. 2) goto IJO 
dij•sqrt(dijsqJ 
hi • !radz{j)•'2 - (dij - radz(i)J .. 2)/(2,•dij) 
hj•(radz(il .. 2- ldij-radzfj)) .. 2)/(2.•dlj) 
packzO • packzO - sixth'pi 

•!hi'hi-{3.•radz!il - hi) 

130 continue 
• hj'hj')J,'radzljl - hj)J 
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endif 

packd •o. 
if(nbzl.eq.ll then 

c-----plane 
lp • lndlzl 
radilpi • radzilpl 
xilpl •o. 
yllpl • o. 
z{ipl • zcell + rad(ip) 

elseif(nbzl.qt,l)then 
c-----xy-boundaryatz•zcell 
e••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••• 
ctttUtttttttttlttttOttttt•tttlttttttttttttttttttttttttUt•ttUHttttttttttttttt 

c-----qenerate coordinates, sir.ilar to xz boundary 
ctttttltttttttttttth1ooottttttttttttottttUUtttttU•tlttthtttttttttttOttttttt 

c••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••tt••••••••••••••••••••••••••••••••••• 
c-----correct for ov~rlap of boundary half-particles at z • zcell 
c----no o·.rerlap is ass•z:ed;dth particles on the xz bounduy, if any. 

do 140 i•indlzl,imi2zl-l 
do 140 j•i•l,ir.d2:1 

1 
2 

dxlj • mln{abslxlj)-xlll I 
,ats(x(jl-x(i)-xcell! 
,at:s(xljl-x(i)+xcell)J 

dyij • min(absly\j)-ylill 
,ats(y(jl-yU)-ycellJ 
,absly(j)-y(iJ+ycell)) 

dijsq • dxij•ct.dj • dyij•dyij 
if(dijsq.qe.!rajz(i) + radz(j))••2) goto 140 
dlj•sqrt{dljs1l 
M• {radzlj)*'2· (dij-radz!iW'2)/(2.'dijl 
hj • (radZfil"2 - [dij - rad?{j)l"'2J/(2.'dijl 
packil • packzl - sixthºpi 

'lhi"hi'(J.•radz(i)-hil 
+ hj'hj'(3.•radz(j) - hjJ! 

140 continue 
endlf 

return 
end 

subroutine datain 
include'sJds::m' 
character•ao chr:i\:m 

na..-ielist /var/ r:p,nr.byO,nzbyO,nxbyl,nzbyl,nlbzO,nybzO 
+ , nr.h.::l ,n)obzl, nfix, nfxpl, nzcyl, r.cnax, nout,noutx,r.outv 
+ ,nczero,ntcol,n-;el1ndlJ.'t"P,nyzone,ireal,imirr,iteni:n 
1 ,izeta,icoord,iquat,itty,ihertz,istart,ialtk 
2 , tmax.,dt,dto:.it, dtcutx,dtoutv ,dtdi:::¡p, tt.ero, edot,epsv, pack 
2 , va7e, vxzero, vyzero, n:ero, vseed, wxzero, W'/Zero, wzzero, "'::C'/l 

3 ,sknl,elast,slope,ratk,ft:u,power,tstart,r:massz 
4 ,xcell,J•cell,zcell,eyrat,zyrat,gra·1x,gravy,gravz 
5 ,vxty01;-xtyl,•1ybyO,vybyl,vzbyO,vzbj'l 
6 , vr.bzO, vxbzl, vybzO, V'¡bzl, nbzO, vzbzl, qlold, q2old,q3old, q4old 
1 ,seard,,iar.ax,drad:lt,ystart,ystop 
B ,ra::lz,m:iber,radius,¡:mass,planex,planez 
e ,x,y,z,sklllb,elastb,slopeb 
9 ,draq, ixyz, faub, vx, vy, vz, wx, "J', wz, dashl, dash2,dashlb,dash2b 
$,finis 

c•tt .. lttttttotttlt+ttttttt•ttttttttttttttttttufltlttttttttHtHttttt+f 

c-----inP'Jt title 
rea:l!2,20ll !title(i),1•1,10) 

e 
c-----findrunn~.bergivenontitleline (theJdigitsafter"i3ds") 

write(chr:lt;:;,'(lOaS)'l (title(iJ,i•l,lOJ 
readlchr:l1.n,' (SOall 'l (nchar(il,i•l,SO\ 
l•l 
nnrun •O 
contir.ue 
iflnCT,ar(iJ.eq."i".an:Lnchar(i+l).eq."3".and.nchar!i+2\.eq."d" 

l .a:id..ncharli+3J .eq.•s") then 
1óiite[chrd1Z1, 1 (3al)') (nctiar(i+j),j•4,61 
read(chrdu:n,' (i3J ') r.rirun 

el se 
i•i+l 
if(i.lt.10)qotol 

er.dif 

cttttt••t••tt•tottttOUt•ttttttttt+ttltt•tttOltottt•tttHtUtt•ttttHtH 

e 
c-----initialize control para::-ieters 
c-----np • total m:.-..ber of boundar)' and non-toundary particles 

np•125 
e 
c-----rutbyO • m:r.her of tcundary particles in x direction at y• zero 

lll'.byO•O 
e 
c-----nzbyO•nwib!:rotbour.daryparticlesinzdirectionaty•zero 
e !nzbyO r.rJst be an even nu:r~rl 

nili)'O•O 
e 
c-----ro:byl • ni.T~r of boundaryparticles in r. direction at y• ycell 

111~¡1 •o 
e 
c-·---ru:byl • r.!:"..ber of bcundary particles in z direction at y• ycell 
e (nZbylr.iustbeanevennu:-..berl 

nzb1l ·O 
e 
c-----nxbzO • rnr.ber of boundary particles in x direction at z • zero 

nxbzO•O 
e 
c-----nybzO • nw..ber cf boundary partkles in z direction at z • zero 
e (nybzO m'.lst be an even m¡:-berJ 

nyb:G•O 
e 
c----nxbzl • mr!ler of OOi:ndary particles in x direction at z • zcell 

nxbzl•O 
e . 
c---nybzl • ni.::.ber of boundary particles in z direction at z • zcell 
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e 

{nybzl must be an even mt:.ber) 
n¡b1l•O 

c----nfix • other flxe1particles 
nfix•O 

e 
c-----nbpl • m::üier of fü:ed planes 

the orientation detemined by the quatemions 
the extents detertr..ined by xcell and zcell 

nfapl •O 

c-----nr.cyl• nt:."'..berofcylindersparalleltozaxis 
e ifnzcylis [lJandrad(indlczlisneQafr;ethenassu::e 
e the z-cylinder is the outer bourd.lry fer problem 

nzcyl·O 
e 
c-----ncr.ax • m:r:ber of collislcns perpartlcle during er.tlre run (est.). 
e note: thls is used only if ir.p~t uo.ax.eq.O. 

ncr.ax • 50 

c-----nout• !lU."'..beroftir..estowritefileo3ds (usual3dshearoutP'Jt) 
e note: this is used cnly if dtcut.eq.O. 

nout•25 
e 
c-----noutx • ni=.b<.!r of ti."tes to write file o3dxq (x,y,z,quaternions) 

note:thisisusedcnlyifdtoutx.eq.O. 
noutx•lOO 

e 
c-----noutv • n\Z.ber of times to ;;rite file o3d·1 (velocities) 

note:thisisusedonlyifdtoutv.eq.O. 
noutv•lOO 

e 
c-----nczero • n:r.ber of collislons per particle befare restart m:l. a\'e, 
e note: this is used only if input tzero.eq.O. 

nczero•S 

c-----ntcol • nw..b<.!r cf time steps durir.g a collision 
e note: ntcol and elast are used for cakulating the 

ti:r.e str:p, dt, only if the input dt.eq.O. 
ntcol·:O 

c-----nvel • n!Z'.b<.!r o! inten·als for saving velocitydistribution 
nvel•nvelr..x 

c-----ndtm;i • nw..ber cf ti-::es to ;.·rite restart di:.p. 
note:thisisusedcnlyifdtdu::-.p.eq.O. 

ndu:r.p•lO 

c----nyzone• ntr.b€rct zones inydi:ectionfcrdiagr¡ostics 
e note: r..a.xi:nll.'il nyzone allO"o1ed is myzone 

nyzO!ie•5 
e 
c~----ireal • if ireal.eq.O the all boi.:r.daries are periodic 

ireal·O 
e 

if ireal.eq.l then planes r,cr::al to y axis are real 
if heal.eq.2 thenplanes nortr.ai toy axis are real a:ld 

planesnot""...altozaxisarealsoreal 
note: if ireal.ne.O then edot must be zero. 

c·----im.irt • if i.mirr.eq.1 'ireal.gt.O ü,en plane y-ycell is a rJ.rror 
imirr•O 

e 
c----itemi • l'.aximtmi nurnber of iterations for veloclty integration 

(iten'!ll. must be .ge. 11 
iterv::i•J 

e 
c----izeta .. if izeta.eq.O, do not keep trans. kinetic ener9'/ constant 
e if izeta.eq.1, use hoc·;er zeta ~thod to keep constant t 
e if izeta.eq.2, rescale dev. vel. to keep constant t 

izeta•O 
e 
c-----icoord • if icooci.eq.O, write out coordinates in prilriary cell 
e 1f icoord.ne.O, write out coordinates in present cell 

icoord•O 
e 
c--·--iquat• ifiquat.eq.O,writeo1Jtrotationsassuccessiveangles{o3dx) 
e if icpat.ne.O, write out rotations as quaternions (oJdxql 

iquat•O 
e 
c-----itty • if itty.eq.l proqram can be teminated frl'.Xll tty 

itty•O 

c----ihertz • if ihertz.eq.l use hertz 3/2 ¡x¡wer law force 
if lhertz.eq.O use latching sprir.g force law 

ihertz•O 

c·----istart • flag to deterr.iine wbether ~o restart run. 
e ifistartlsnonzero,thenrestartrunusingvalues 

froo-. di.=.p file. 
istart•O 

e 
c----laltk • flag to specify i.t,ether to use sf.nlb, sknZb, slopeb 

and elastb for (01 col Usier . .:; between an active particle 
and bou.~::iary, cr lll coll:sions Cetween two active 
particles when b::Jth are outside of first size group. 
(-ll use alternate values cnly far z-boundaries, fixed 
particles and cylinders (Le., let x- and y-boundary 
particles ha•-e sa.o;e values as active particlesl. 

ialtk•O 
c-----ixyz•flagtoreadincoordinatesar.dvelocitiesforparticles 
e • O only use coords and ~·elo.::ities of fixed particles 

e 

.. 1 use x,y,z,vY.,vy,n,;.'X,W'f,wZ fer boundary and fixedparticles 
•2useccords&\•elocities fcrallparticles 
• 3 use fer all particles but do not scale by cell size 

b:yz•O 

c-----trr3X • r.3:Ür..\l!:l tll:e for entire n:n 

tl:lax•l. 
e 
c-----dt• 

dt•O. 
e 

nate: if tr.cax.eq.O. then t:r.ax is detemined by ncr.ax 

ti.J:estep 
note: if d~.eq.O. then dt is deter:rJ.ned by ntcol 

c-----dtout • titt:e inter'lal fer writinq file oJds (diaqnostics) 
nate: if dtout.eq.O. then dtout is detemlned by nout 

dtout•O. 

c-----dtoutx • tir..~ intenal fer writing file oJdxq (x,y,z,quatemions) 
note: if dtoutx.eq.O. then dto•Jtx is detem.ined by noutx 
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dtoutx•O. 
e 
c-----dtoutv • tl.r.e interval for writinq file o3dv (velocities) 
e note: if dtoutv .eq.O. then dtout~· is deter.nined by ncutv 

dtoutv •O. 
e 
c-----dtdump • ti::'.e intenal for writinq to d:x.p file. 
e note: if dtdi;:p .eq. O. then dtdir.:p is deternined by nd~ 
e dtd1r.p•O. 
e 
c-----tzero • tWt! at which a.::nulative averaqinq is restarted 

e 

note: if t:ero.eq.O. then tzero is determlned by nczero 
tzero•O. 

c-----edot • strain rate 
edot•O. 

e 
c-----epsv • relati'le error tolerar.ce for deterr.J.ninq packinq fraction 

when real bcundary particles are used. 
epsv•0.00001 

e 
c-----xcell • cell lengtr, in x dir. 

xcell•O. 
e 
c-----ycdl• cell lenqthinydlr. 

ycell•O. 
e 
c-----zcell • cell length in? dir. 

?Cell•O. 
e 
c-----xyrat• ratioofxcelllengthtoycelllenqth 

xyrat•l. 
e 
c-----zyrat • ratio of z cell length to y ce1 i ~~nqth 

zyrat•l. 
e 
c-----pack • packinq fraction !must be qreater than zero) 

note: i f code adds more boundny particles, 
then pack will be rzdified fran input value 

pack•0.7 

c-----vave• a·;eraqeinitialvelocit:i·relativetoshearfield 
(if•:a·;e.eq.O.,donotnarr.alizeinitialvelocitiesf. 

vave•l. 
e 
c-----vxzero• initialr.cr.-de•;iatorictransl.vel.inx-dir. 

\?::ero•O. 
e 
c-----vyzero• initi.:ilncn-deviatorictransl.vel.iny-dir. 

vyzero•O. 
e 
c-----vz~ero • initial ncn-deviatoric transl. vel. in z-dir. 

nzero•O. 
e 
c----inltialite amplar ..-elocities for active particles lixyz < 2) 
c-----wxzero • initial ar.:¡ular \'el. atout x-axis 

'llXzero•O. 

c-----wyzero• initialan:¡ular\•el.ab:luty-axis 
'ii'Jzero•O. 

c-·---wzzero • initlal angular vel. about z-axls 
wzzero•O. 

e 
c-----wzc-¡cl • ar.qular velocity of lst ?C'/linder {bollndary) 
e if non-zero, initiall or on restart, will overrlde 

wzli) value 
wzcyl •O. 

e 
c-----vseed.. seed !between O. and l.) for qeneratinq a new 

sequence of randan initial particle telocities 
\'Seed•O. 

e 
c-----sknl • norr.al force coefficient fer loadln~ 

sknl•l.e•06 
e 
c----~last • coefficient of restitution 

e 

if slcpe is nonzero, elast is not used for 
determining n¡¡r:::al force coefficient for unloadinq; 
but an a~proximate value of elast r..ust still be input 
for use in calculating the ti:w step, when the input 
talueofdtiszero. 

elast•0.8 

c-----slcpe • if slope is nonzero, use altemati';e r:'.ethod for 
e deternining nonr.al force coefficient far unloadinq 

slope•O. 
e 
c-----lca:iin~ ar.d unloadlng coef!lcients for collisions bet..,-een 

active particles and b:lund.ary or other fixed particles. 

e 

assign default values of -1.; then after na.':'oelist input if they are 
still -l. let sknlb • sknl, elastb • elast, ar.d slopeb • slope : 
s;we for frr,ub, if •-l. set ir.lub • fmu 

c-----sknlb • r.orr-.al force coefficient for loading 
sknlb •-l. 

..:------:iasto • coefficient of restitution 
dastb•-l. 

e 
c-----slopeb • altemative para.7il!ter for unloading 

slopeb•-1. 
e 
c-----dashl linear viscous daoping coefficient 

dashl•O. 
e 
c---dash2 C".'erlap (i.e., 'a') i.-eighted ctarr.ping coefficient 

dash2•0. 
e 
c-----dashlb • alternative linear da:ping coef. 

dashlb ·-l. 
e 
c-~·--dash2b • alternative O\'erlap-;,-elghted da:ping coef. 

dash2b • -1. 
e 
c----ratk• ratiosktO/skn fortangential forcecalculation 

ratk•l. 

c----·frr.u• frictioncoefficient 
fl'U•O. 

e 
c---·-fmub • alternative friction coefficient 
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tmub. -1. 

c----(XJWer • exponent for tangential force calculation 

P""'"º· 
e 
c-----nnassz • JtaSS of particle having unit radius 

noassz•l. 
e 
c-----tstart • time at ... tiich to restart run. 

if tstart is zero1use final dump when restarting. 
tstart•O. 

e 
c-----gravx • acceleraticn of gravity in the r. direction 

gra7X•O, 
e 
c-----qra•r¡ • acceleraticnofgravityintheydirection 

gravy •o. 
e 
c-----gravt • acceleraticn of gravity in the z direction 

gran• O. 
e 
c-----vxbyO• velocityinxdirectionofrealboundaryaty•zero 
e note:vr.by0isuse1onlyifireal.gt.O&r.by0.gt.O&ixyz.lt.1 

vr.tyO•O. 
e 
c-----vxbyl• velocityinr.directionofrealboundaryaty•;¡cell 
e note: vxbyl is use1 or.ly if ireal.gt.0 & nbyl.gt.O' ixyz.lt.1 

vxbyl •O. 
e 
c-----•"/byO • ·:elocit¡• in y direction of real toundary at }' • zero 
e r.ote:vyty0isuse1cnlyifireal.gt.O&nby0.gt.O&ixyz.lt.1 

vybyO •O. 
e 
c-----rybyl • velocity in y direction of real boundary at y• ycell 
e note:vybylisuselonlyi!ireal.gt.O,nbyl.gt.O'i>:yz.lt.1 

~¡tyl. o. 
e 
c-----vtllyO • >1!lodty in z dire:ticn of real bcundary at y• zerc 
e note: vzbyO is used only if ireal.gt.O & nbyO.gt.O 'ixyz.lt.1 

vzbyO •O. 
e 
c-----vzbyl• \'elocityinzdirectionofrealboundaryaty•ycell 
e note:vzbylisusedonlyifirea!.gt.O&r.byl.gt.O,ixyz.lt.1 

nbyl •O. 
e 
c-----vxb:O • ;·elocity in x direction of real bcundary at z • zero 
e note: •:xbzO is used cnly if ireal.gt.0 & r.bzO.gt.O & ixyz.lt.l 

vxbzO •O. 
e 
c-----vxbzl • velocity in x direction of real bcundary at t • zcell 
e note: vxbzl is used cnly if ireal.g:.O & nb.::l.gt.0 ' 1xyz.lt.1 

nb:l•O. 
e 
c-----v:,tzO • velocity in y direttion cf real ooundary at z • zero 
e note: vyb:O is used cnly if ireal.gt.O' nbzO.gt.O ¡ ixyz.lt.1 

Vj1lZ0 • 0. 
e 
c-----rybzl • velodty in y dlrection of real bcundary at z • zcell 

note: VJ'ilZl is used only if ireal.gt.O & nbzl.gt.O 'ixyz.lt.1 
vybzl •O. 

e 
c---vzbzO • velocity in z direction of real OOundary at z • tero 

note: vzbzO is used only if ireal.gt.O 'nbzO.gt.O ' ixyz.lt.l 
vzbzO•O. 

e 
c-----vzbzl • velocity in z direction of real boundary at z • zcell 

note: vtllzl is used orilY if ireal.gt.O' nbzl.gt.O & ixyz.lt.1 
vzbzl•O. 

e 
c-----search • distance fer near-neighbor search 

sea:ch•O. 
e 
c----xir.ax • !i.axiltu::I allowable relative x-coordinate 

ifabs(x).gt.xrr.ax•xcell, 
then rove ali particles back to prUr.ary cell 

x::-.ax•5. 
e 
c-----dra:i:l.t • rate of increase of particle radii fran rad(il to radz{i) 

after rad(i) have been set to their maximum values at t •O. 
draddt•l. 

e 
c-----ystart • y-coordlnate of bottan of first y tone 

ystart•O. 
e 
c-----ystop • y-coordinate of top of last y zone 
c-----r,ote: if ystop • -1., then ystop will be set to ycell 
c-----as soon as the value of ycdl has been determined. 

ystcp ·-l. 
e 
c-----radz(i) • radius of ith particle 

d'J5i•1,trfl 
radz!i!•l. 

contlnue 
e 
c-----alterr.ate meth:id of inputing particle size and mass data 

d:J 10 i•l,mgroup 
c-----m:ter of particles having radius•radius[i) and ir.ass-µnass(i) 
c-----M:ied sup¡:-ort for dir.ensioning arbitrary fixedplanes 

n~rli)•O 
radius(i)•O. 
¡r..ass(i) •O. 
planex[i)•O. 
planez\i)•O. 

10 contJ.nue 
e 
c-----finis • if finis is nonzero, then na.i.elist input is terminated 

finis•O. 

c••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••••tt•••tu••••u•tt•• 
c••+t++Htttt++UtUHHltl+ttt•tt+tt+HtttHH+++OttttHttttUttUtUU 

c-----input control para:.eters to over-ride abo•·e values 
20 continue 

rea1 !unit•2,ra:-J.•var,err-9971end•251 
iflfinis.eq.0.)goto20 

c•••t+ttt+++++ttl+tt++tttt•+t•tt+t+t+ttt•+u+++••tttUt+tttlttt•t•tUttt 

c••••••••••••••••••••••••••u••••••••••••••••u•••••••••tttttttt•tt••••• 

c----error checks 
25 if ( (nrun.gt.01 .and. tnrun.ne.nnrunJ l goto 999 

if(epsv.le.O.)eps•1•l.e·06 
if(nyzone.gt. (i:yzone-l))nyzone • myzone • 1 

t"l 
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return 

c--errorexits 
999 call ex.it{l) 

e 
996 writeil,3961 

goto999 
991 write¡J,3911 

go to 999 
e 
201 formt(10a0) 
391 format{/,• error reading namellst input file, unit 2") 
398 format!//," run n•.m-ber inco:isistency"l 
601 format(10a0) 
602 formatt00all 
603 formatlJall 
604 format(iJ\ 

end 

e • 

e uuu 

subroutinedelete:i 
include's3dsaa:i' 
real'BrotD,3! 

e 
c-----this si:broutine loc¡:s through all near neiqhbors in the linked-
c list and deletes contacts tha.t are beyond the i:ia.xb'.:n distar.ce. 
e lt ls only used .,..hen the rr.axir..i.cn distance has been reduced to 

save total itemory used for near-neighbor storage. 
jdx is pointer far real nos., idx for integers 

e 
c-----examine all m:ar-neighbor pairs in linked list 

00 lOOi•i.Nn,iim 
jdxl • nebor(U 
if(jdxLeq.0) gcto 100 
idxl • i2orl•jd..ü - ilorO 

jdx. jdxl 
idx • idxl 

e----- lcop thru the i-th particle's linked list 
10 j•ndx(id><J 

lflj.eq.O)gotolOO 

rsum•radlil +radfj) 
e 
c-----Oeltaxar.ddeltay 

rx • x\j) - x\i) 
ry•yljJ-yliJ 
rz•zljJ-zliJ 

e 
c-----cylinde::s 

i!(j.qe,indlcz) rz •O. 
c-----boundary planes 

lf 11 IJ .eq.indlyOJ .and. inbyO.eq. lJ J,or. 
1 ll .eq.lndlylJ .and. lnbyl.eq.lJJ J then 

rx•O. 
rz•O. 

elseif( ( (j .eq.indlzOl .and. (nbzO.eq. ll J .or. 
( {j .eq.indlzll .and. (nbzl.eq. ll l l then 

rx•O. 
ry•O. 

endif 

if{ireal.eq.0) then 
c---find nearest i:.age delta-y 

L'lty • [ry + ycellhl'ycelli + 10. 
yshi!t•inty-10 
ry • ry - yshifttycell 

c----shearcorrectiontodeltax 

e 

ne • rx - yshift• (edot•tshift - int (edot•tshiftl 1 
endif 

c-----fir.d nearest ir..a;e delta x 
lntx • (rx + xcellh)"xcelli + 10. 
intx•intx-10 
rx•rx-intx•xcell 

if(ireal.lt.2) then 
c-----find nearest image delta z 

intz•(rz•zcellh)•zcelli+lO. 
intz•intz-10 
rz•rz-intz•zcell 

er.dif 
e 
c-----fixedplanes 

ifl lj.ge.infüxpl .and.{j.le.indlfxpJJ then 
xplanh • xplr.h(jl 
zplanh • zplnhlj) 

c-----rotate coordinate system to ir.ake plane horizontal 
callrr.atrot[qlold{j),q2old(j),q3old!j),-q4old(j),rot) 
rxr•rx'rot(l,l)+[}'•rot(1,2J+rz•rot!l,3) 
r¡r•rx•rotl2,ll +ry'rot\2,2)+rz•rot{2,J) 
rzr•rx•rct(3,1J+ry•rot(3,2J'lrz•rot(3,31 

c-----detect borders of plane 
lf(abs(rxrl .gt.xplanh) then 

rxr•rxr-sign(xplanh,rxr¡ 
el se 

rxr•O 
endif 

if(abstrzr).gt.zplanhl then 
rzr • rzr - siqn(zplanh,rzr) 

el se 
rzr•O 

endif 
c-----rotatebackthecoordinatesystei:i 

call c-.atrot(qlold!j! ,q2old!jl ,qJold(j) ,q4old(j), rotl 
rx•n:.r•rot(l,l)+ryr•rot{l,21 +rzr•rot{l,J) 
ey•rxr•rot(2,l)+ryr'rot!2,2) +rzr•rot{2,3) 
rz•rxr•rot(J,11 +ryr•rot(3,2) +rzr•rot(3,3) 

endif 

rijsq•rx•rx+ry"ry+rz•rz 
mear2 • (rsum + searchl .. 2 
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e.u• if(rijsq.lt.rnear2)goto20 
if(((ndfj).gt.O.).and.frijsq.lt.rnear2)).or. 

> llrad{j).lt.0.).and.{rljsq.gt.mear2111 go to 20 
c---------------------------------------------
c-----tielete entry in linked lht of i 

if(nebor(i).r.e.jdxJgoto15 

this is first entry in i's linked list 
nebor!il• next(idxl 
next(idJ.:!•mtl 
ndx{ldxl•O 
r.tl•jdx 
jdxl•neOCr(i! 
idxl • i2orl*jdxl - ilorO 

jdx•jdxl 
idx. idxl 

lf{jdx.eq.Ol i;oto 100 
gotolO 

this is not first entry in i's linked llst 
15 nxtl • r.ext(idx) 

next!idxl • mtl 
ndxlidxl • o 
mtl • jdx 
jdx•nxtl 
idx • i2orl'jdx - ilorO 

next{idxl) • nxtl 
if!jdx.eq.0) goto 100 
gotolO 

c-----------------------------------------
20 continue 

jdxl • jdx 
idxl .. idx 
jdx•next{idx) 
idx • i2orl*jdx - ilorO 
lf!jdx.ne.0) g::ito 10 

lOOccntinue 
return 
er.d 

subroutinediaJr.ost 
include's3ds~· 

c-----calculatediagnostics 
e 
c-----mass average 2-rotaticr.al velccity and x-, y-, and z-translational 
c-----velocities relative to shear for non-boundary particles in cell 

wzsir.i •D. 
vxs~·O. 
vysu:n•O. 
vzsu::•O. 

doJi•indl,ind.2 
vzsu:n • ...-rn::i. + rmss{i)•1o12!il 

e 

vxsu:n • vxsum + rmass{1}t(vxli1 - edatty(i)) 
\-¡su:n • vys1.C1 + rmass !i) •vyfil 
vzsum • vzsum + nr.ass(i)•vz(i) 

continue 
wzave • wzsum/cbass 
vxave • vxsllCl!d:ass 
vyave • vysum/d:"..ass 
vzave•vzsum/cti'..ass 

c---a:ass average 2-rotational velocity and x-, y-, and 2-translational 
c-----velocities relative to st.ear fer nan-boundary particles in cell 
c---in each size group 

ip. o 
do7j•l,ngroup 

gwzsu:n•O. 
gdr..ass•O. 
gvxslJ,'.11 •O. 
gvysum .. O. 
gvzs1m1•0. 

doSi•l,nu:r.ber(j) 
ip. ip t 1 
gctr.ass·g~ss+rmasstipl 
if{ip.gt.in:i2)goto5 
g"WZSu:t • g;rzsum + rmass{ipJ*wz.(ip) 
gon.sll!ll • gvxsum t rmass\ipl'tvx(ipl - edot•y!ip)I 
gvysum • gvysum t rmass(ipl*vy(ip) 
gvzsuro • gvzsum + rmass{ipJ•vz(ip) 

continue 
(}'"Zavefj) • g¡.<:sU1:1/g±lass 
gvxave(j)•g-ns~g±:iass 
gvyave(j) •g•¡ysi:.t/g:hass 
gvza11e(j) • gvzsu::i/g¡t-.ass 

continue 

ip•O 
do 9 j•l,ngroup 
doBi•l,nllltber!jl 

ip. ip + 1 
if(ip.gt.ind2)gotoe 

c-----x-velocity distribution far free particles in particle size group j 
vdevx • vx(ipl - edot•ytipl - gvxave(j) 
if(vdevx.lt.0.)then 

n•nvelhalf+intlvde.,.x•delvxil 
if(n.lt.Of n•l 

el se 
n • nvelhalf + int {vdevx•delvxil + 1 
if(n,gt.n1el)n•nvel 

er.dif 
gbinin;(n,jl•gbinin;(n,j) +l. 

c-----y-velocity distrituticn fer free partlcles in particle size group j 
vdevy • vytip) - g";yave(j) 
if[vdevy.lt.0.)then 

n • nvelhalf + int(vdevy•delvyi) 
if(n.lt.O)n•l 

else 
n • melhalf + int(vdevy•delvyiJ + 1 
if\n.gt.m·ell n • nvel 

endif 
gbinvy(n,jl • gbinvy(n, jJ + l. 

c--··-z-velocity distribution fer free particles in particle size qroup j 
vdevz • vz(ip) • gn.aveljl 
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if{vrlevz.lt.0.) then 
n • nvelhalf + int{vdevz•delv:il 
if(n,lt.Oln•l 

el se 
n • nvelhalf + int(vdevz•cft!lvzil + 1 
if(n.gt.nvel) n • nvel 

endif 
gbinn\n,jJ •gbinvz(n,j) •l. 

c-----special cell dlagnostlcs fo[ i:ulti-size dist[ib'Jtlon!I 
dgekin{jl • dqeki.ntjl + r:r.ass(lpl'lvdevxu2 

+ \'Clevyt'2 + vdevz .. 2) 
dgerotlj) • dqerot(j) + r.LI1t!ip)'(wx(ip)"2 + wy(lpJ 0 2 

+ (wz(ipJ-gwzave(j))••2) 
dgflox(j) • dgfloxlj) + (vx(ipl - edot•y(ip)J•nr.ass(ip\ 
dgfloy[j) • d¡floy[j) + vylip)•r::iasslipl 
dgfloI(j) • dqfloz{j) + vz(ip)•mass(ip) 

contlm:e 
gekin!j)•gekin(j) +half•dgekin(j)•vc<?lli 
gerc~ (ji • gerot [j) + half'dgerot(j)•vcelli 
gflox(j) •gflcic(j) + dgflox(j)'\'Celli 
gfloy!jl • gfloytjl + dgfloy{j}'vcelli 
gfloz(j)•gfloz(jl +dgfloz(j\'vcelli 

omtinue 

irr.ove •O 
dol0i•indl,ir,d2 

c-----de·liatoric x-, y-, and z-translational velocities in cell 
vde•nc •',?:Ji) - e::!ot•y(i! - vxave 
vdevy • vy(i) - v1•ave 
vrle;iz•vz(i)-vzave 

e 
c-----patticle-r..ass-;,-eightedvelocitysquare 

vsq•vdevx"2+vdevy"2+vdevz"2 
vsq • rr..asslil'vsq 

e 
c-----su.":lofparticle-cass-weightedvelocltysquares 

dvsqn • dvslfl + vsq 
e 
c-----deviat.orictranslaticnalkineticenergy 

dekin•dekin+half•vsq 
e 
c-----ltlnetic contribution to stress tensor 

dpxxk • dpr.xk + rmasslil'vdevx•vdevx 
dpxyk • dpxyk" rir.ass(i)•vdevx•vde·;y 
dpxzk • dpxzk t rmass(iJ'·1devx•vt1en 
dpyyk • ctpyyk + ma.sstil9vdevy1vdevy 
dpyzk • dpyzk + nnass!i)'vdevy•vdevz 
dpnk • dpzzk + rmass (il ·~·devz•vdevz 

c-----rotational kinetic energy (using wz [elative tornean shear rate) 
de[Ot • derct + half•r:r.nt(i)•t.,,'X(i\'*2 

1 t wyli) "2 t (.,,7.(i) - wzave\''2) 
e 
c-----s::ncfir.ass-wel;htedspinanqularri::oenta(usinqfull1nl 

dspnx • dsFnx t r...ass(il'r=.ntlil'.,,'X(i) 
dspny • dspny t roasslil •m.nt\i)•wytil 
dspnz•dspnz + rnass(l)•~..nt(i\•wz(il 

e 
c-----save x-velocity distribution information 

if\vdevx.lt.O.l then 
n•nvelhalf+int(vdevx•delvxi) 

if{n.lt.0) n • 1 
el se 

n • nvelhalf + int (vdevx•delvxil t 1 
if(n.gt.nvel) n • n•:el 

er.dif 
binvx\nl • binvx!nl + l. 

e 
c-----sa·.1e y-velocity d.istribution infonnation 

if(vde;y.lt.0.) then 

e 

n • nvelhalf + int(véevy•delvyU 
if(n.lt.O\n•l 

else 
n .. n1elhalf + int(vdevy•delvyi) + 1 
if{n.gt.nvel)n•nvel 

endif 
bim"f(Ol • binvy(n\ + l. 

c-----save z-velocity distribution inforniation 
if('i'den.lt.0.) then 

n • nvelhalf t int(vden•delvzl) 
if{n.lt.Oln•l 

else 
n·m·elhalf + int{vdevz•delvzi) + 1 
if(n.gt.nvel)n•nvel 

endif 
binvz!nl • binvz!n) +l. 

e 
c-----save x-a:1gular-velocity distributlcn infonr.ation 

Hhoc(i).lt.0.) then 
n • nvelhalf + lnt(wxli)'delwxi) 
if!n.lt.0) n • 1 

else 
n • nvelhalf + int(ill(i)'delwxil + 1 
if(n.gt.nvell n•nvel 

endif 
binwx(nl • bimox!nl +l. 

e 
c-----sa~·~ y-angula[-velocity distribution infor.:iation 

if(·.-y(i).lt.0.)then 
n•n.,.elhalf+int("'J'(iJ•del.,,yil 
if(n.lt.Oln•l 

el se 
n • nvelhalf + int{.,.-y(i)•delwyil + 1 
i!(n.gt.nvelln•nvel 

e:i:iif 
binwy(;i) • bimr¡(nJ t l. 

e 
C-----save zwangula[-Velocity diStribution (USing full WZ) 

if{wzlil .lt.0.l th~n 
n • nvelt.alf + int(wz(i)•delwzil 
lf(n.lt.O)n•l 

el se 
n • n·,1elhalf + int(wz(i)'delwzil t 1 
if(n.gt.nvelJn•nvel 

end.if 
bin;,'Z(n) • binwz(nl +l. 

e 
e 
c----x-t[anslational velocities far pos ancl neq parts of particle 

vpxlil • \'X\il - edot•ypshft(i) 
vnx(i) • vxli) - ectot•ynshfttil 
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e 
c----su::i oí mass-weighted x-translational velocities in y zone 

Y'IX(npcs(i)) .. yvx(npos(ill + rpos(i)•rmass(i)*vpx(i) 
yvx(Meg(ill • yvx{Meg(i}) + rneg(i)•rmass(i)•vnx(ll 

e 
c-----sum of ir.ass-1"11üghted z-rotational velocities in y zone 

ywz{npcsli)J • ywz(npcs(ill + !JY.lS(i)•mass(ill);z!il 
:¡w?(nneg(il)•ywztnneg!il)+rneg(iJ•rmass(i)•wz!il 

e 
c·-·-totalr..asslnyz::ir.e 

d:¡r"..ass[npos(i)) • dJ!"..a.Ss(npos(i)) + rpos(i) •nr.ass(i) 
d~sslnr.eg!i!) .. dy;:".aSs(nneq(iJ) + rneg{i)•mass[i) 

10 continue 
e 
c-----equivalent stress tensor Cai.ponents (kinetic) 

dpyxk • dpxyk 
dpzxk • dpxzk 
dpzyk • dpyzk 

e 
c-----amulath'e ca:pressibility factor: (Jp)/12e) 

carp • cor.-? + (dp:ak•dpxxp + dpyyk+dpyyp 
1 + dpzzk•dpzzp)/(two•dekln + trifle) 

e 
c----·runulati;•e viscosity 

vise• vise - hal!•(dpyxk+dpyxp + dpr.yk+dpxyp)•vcelli•edoti 

do 20 1 .. 1,ny:one 
c-----totalX!!'.t1".ienti=:iir.celi 

diocrn • dli:'.oo. + yvx(i) 
c-----totalx!!'.ci:-.entu.'llinyzone 

dyx::m(l) • rncUl 
c--·--!t'ass-a"•eraged x-translational velcdty in y zone 

yvx[i) • yvx!i)/(d:pr.assli) + triflel 
c-----r.ass-averaged z-rotational velocity in y zone 

y.;z(i) • ¡.;z(i)/(dymasslil + trifle) 
20 continue 

c----increr..'l!nt other a::r.ulative diagnostics 
r.ass • mass + ctr.ass 
vs:p • vsc;rt t dvs¡p 
X:.a!l" x:"..:rtl t d.-:tm 
spnx • SFnx t dspnx 
spny•spr1y+dspny 
spnz • spnz t dspn: 
ekin•ekin•dekin•vcelli 
epot•epot+depot•vcelli 
erot•erot+derot•vcelli 

cb:'5i•l,9 
pnr.klil • ¡r.nk(il + dpnnklil'vcdll 
pnr.plil • pnplil • dpnnplil'mlll 

25 continue 
¡::xwali • p.1 .. all + dpool 
p¡i.<ill • pywall + dpy..'lll 
pzwall • pzwall + dpzwal 

ctttHt••utttUUUOUU•utUtUttUtoU+ttHtuttUUtttttttH 

c ........ . 

c ...... zone diaqnostics roa.y be in error if Uxed particles in cell 
c•••••••u•••••••••••••••••••••••••••••H•••••••••••••••••••••Ht••••tt•••• 
c••tttttt•t•t+ttt+•tt+tttt+ttttt•t•tt+t+t•t••tttt•+t•••tt+ttttttt•Ht+ttt•t 

c•••••tt if((nfix,gt.0).or.(níxpl.gt.0).or.{nzcyl.gt.0)) retum 
c••ttt•••••••••t••t••tU+•t••ttttt•t•tlt•tt+•t+•tttttttttttttlttttUt 

c----calculate diagnostic:! fer y zcnes only if nfix ' nfxpl ' nzcyl are zero 
e 
c-----CT.eckforzonesha•1ingno¡::articles 

if(ireal.eq.0) then 
c-----for periodic bo1.md.3.ries 

do50i•l,nyzone 
if(dF4SS(i),gt.0.I goto 50 

c-----zcr.eihasnoparticles 
yabove•O. 
)1lel0'<•0. 

c-----find first. zone below zone 1 that has particles 
do JO j•l,nyzone-1 

ybelO'll • ybelO'Jf • dyzone 
jbelow • i · j 

c------determine y5hift 
if{jbelow.lt.11 then 

jbelow • jbelO'll + nyzone 
y5hift•ycell 

el se 
yshift•O. 

erdif 
c-----are there particles in zone jbelO'll 

if(dJ'll'<ISS(jbelO\o') .gt.O.) then 
vbelow • yvxljbel.ow) - edot"yshift 
gotoJl 

endif 
JO ~ntinue 

e 
c-----find first zone above zone 1 that has particles 
Jl do40j•l,nyzone-1 

yabove .. yabove + dyzone 
jabove • i + j 

c---·-deter:;.J.neyshlft 
if(jabove.qt.nyzone) then 

jabove • jabm1e - nyzone 
yshift•ycell 

else 
yshift•O. 

eniif 
c-----are there particles in zone jabo'le 

if{dymass!jaboveJ .gt.0.) then 
vabove • yvx(jabove) + edot•yshift 
goto41 

e mil! 
40 ~ntinue 

41 ccntimie 
c----now interpolate to find velocity in zone i 

yvx (i) • \-below • ybelow• lvabove - vbelowl /(yabove - ybelO'il'} 

50 contim.:e 
el se 

c-----for real OOundaries 
do 120 i•l,nyzon~ 

ifld:,mss(il .qt.0.) qoto 120 
c-·--zone 1 has noparticles 

yabo\•e •o. 
ybelcr.1•0. 
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jabove •O 
jbelow•D 

c-----find first zone with particles below zone i 
do1Dj·i-l,l,-l 

ybelcr.,. • ybelow - dyzone 
if{dyr1ass{j).gt.D.I then 

jbek•. j 
vbelcv • yvxlj) 
goto11 

endlf 
70 continue 

c-----find first zone with particles atcve zone i 
71 do 80 j•i+l,nyzone 

yabo'le·~e•dy1one 

1fid,,,assljJ.qt.0.Jthen 
jabo·ie • j 
vabo'.'e • yvx (j) 
gotoBl 

endif 
80 continue 
61 lf! [jbelow.ne.0) .ar.::l. !jabove.ne.0) t then 

c-----interpolate to find average velocity at zone 1 
Y'r.<(if • vbelow - ybe!ow•(vabo>'e - ;obelcwl/!yabove - ybelO'f/) 

elseif(jbelow.eq.O)then 
}'CT!low • yabove 

c-----find another :ene with particles abo;·e jabo·1e 
do 9·J j•jabo•:e+l,n:r•zcr.e 

Jtelow • j'below • dyzcne 
if(d¡.:'ass(j).gt.0.) then 

jtel"" • j 
·1t-elow•yvxljl 

goto91 
endif 

90 ccntinue 
91 if(jabo·,·e.lt.jt-elcr.,.) then 

c-----extrapolate frcx:t abo._,,e to fir.d a·1erage velocity at zone i 
y-,rxlil • vbelow - ybelcr.i•(vabo·1e - vbelc\o/)/(yabove - ybelow) 
else 

c-----no zones with particles found above or below jabove 
y-.x(i) • yvx(jaOO>·e) 

endif 
el se 

c-----jabove.eq.O 
yabcve • ytelow 

c-----find ar.cther zone with particles below jbelcw 
do 100 j•jbelow-1,1,-1 

yabc.,•e•yabove-dyzone 
if(d'¡'::iassljl.gt.0.) then 

jabove • j 
valxlve•y1:x!j) 

gotolOl 
en::Hf 

100 continue 
101 if!jbelC'oi.gt.jabo'le/then 

c·--·-extra¡xilate frcm below to find average velccity at zone 1 
yvxlil • vbelcw - ybelC',;•(vabove - vbelO'oo')/(yabove • ybelowl 
el se 

c·----no zones with particles found above or belcr.,. jbelC\ri 
ynlil • yv:<ljbel""J 

endif 
er.d.if 

12'J continue 

endif 

e 
c----calculatestrainrateinyzone 
c·--·-note: the strain rate is based en extrapolated or interpolated 

x velocities fer those zones that do not contain particles. 
the diagnostic x velocities, on the other l\and, are based only 
on the actual l!'<ISS present in the zone, with no contributions 
when no particles are preser.t. 

e 

Wnyzone.eq.l)tt,en 
dyedot(lt•i:dot 

el se 
dyedot!l)•yfact'(y-1xl2l-r:x(r.:J.nus) 

+ycell•edot)'dyzcni 
dyedot(nyzone) • y!act•lyvx(nplus) - yvx(nyzone-1) 

• ycell •edotl ºdj·zoni 
do 130 1•2,nyzone-1 

dyeiot(~) • h.dftlyvx!l+ll - yvx(i-l)l"dyzoni 
130 contir.ue 

endif 

c-----calculate other y-zone diagnostics 
dol40i•indl,ind2 

e 
c-----fornpos(i): 
c-----x velocity relative to a'lerage relority in y zone 

vdevx. \'p:<li) - r;x(npos(il) 
e 
c-----particle-t:ass-;;eighted •elocitJ' square 

vsq • rp:is(i\•rr..ass1U•!vde"-x .. z + vytl) .. 2 • nti) .. 21 
e 
c-----su:n of particle-r...ass-weighted "'elocity squares 

dyvsq:n(r.pos(i) l • ct1~;scr..lnpvs (i) l • vsq 
e 
c-----de.,·iatoric translaticnal kinetic energy in y zone 

dyekin(npos(i)) • dyekin(np:s(ill • half•vsq 

c-----kineticcontributlcntostresstenscrinyzone 

e 

dypxxk!r.pos(il) • d¡p:xk(n~sli) l +rpos (i\•rmass{il •vde.,-x•vdevx 
dypxyklnpos!il) • dypx:,•klnp:is(i) l+rpos{i)":mass(i)•;·de·;x•.y(il 
dypxzk(nposli)l • d:¡px~k(n¡xis(il )+rpos(l)'n:".ass(i¡•vdevx•vz[i) 
dypyyklnpos!il) • di'PYYk(np::s lil l •rpos(il •nnass(i)•.y(i)•vy(il 
dypyzk(npos(i)\ • d·/pyzk(npos(i!l+rpos(i)•mass!i)•V'J(i)•vz!il 
dypzzk(npos(il! • dypzzk(n¡xisli)l•rpos(i)•nnass(i)•vz[i)•vz(il 

c~----rotatior.al kinetic er.ergy far y zon~ 
e {usir.g ;;z relati·;e to ::-ean wz in y zone) 

dyerot(npcs{i)) • dyerat(nf·:·s(i)) ; rpos(i)'halftmnt!i! 
1 •!v.<!il .. 2 • wy!il .. 2; !wzli) -ywz(nposmw•2¡ 

e 
c-----:r.ass-weighted spin ar.g"Jlar l!'~rr.°"ntu: !or y zone (using !ull wz) 

dyspnx(npos(i)) • dyspnx!npos!i)) 
1 + rpos(i)•r.rass(i)*rmnt(i)•wx(i) 
dyspny(npos(il) • ctrspny\nposllll 

1 + rposji)•:msslil*tmnt(iJlvy\il 
dj'spnz(npos(i)) • cti:spnzlr.pos(i)) 

1 + rpos111•r..,ass!i)*CClt[i)•wz(il 
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c--packinq fracticn foryzone 
dypack(nposlill • dypacklnpos(ill + rpos[i)•vol(iJ 

c----fcrr.neq[i): 
c----x 1elocit:; relative to a7erage velocity in y zone 

vdevx • vnx(iJ - yvx(nneg(i)) 
e 
c-----particle-c-.ass-... -eightedvelocitysquare 

vsq • meg(i)•rmass(i)•(v.:levxtt2 + vylilº2 + rz(il .. 2) 

e 
c-----su:n cf particle-::i.ass-',{l!ighted velocity squares 

d~1'sq::i(nr.eg(i)) • dpsg:i(nneg(i)) + vsq 
e 
c-----deviatorictra.:slationalkineticer.ergyinyzc.r,e 

dyekin!nr,eg(i)) • d:i·ekin!nneg!il) + half•vsq 
e 
c---kineticcontributiontostresstensorinyzcne 

e 

dypxxk(nr,eg(i)) • dJ'PXXk!nr.eg(i))+rneg(i)•r...ass(i)•vdevx•vdevx 
dJ'PXYk(r.neg(i)) • dypxyklnneg1i))+rneg!i)•rrass[i)•vdev1.+vy(il 
d~r'pxzklnneg lil l • dypxzk(mieg(il J+meg(i) •mass (iJ•vdevx•vztil 
dJ'PY'fk(nr.eg(i)) • dypyyk(nr.eg(i))+rneg(i]•m.ass(i)•vy(i)'vy(il 
dJ'PYZk(r.negfiil • dypyzk(nneg(il)+rneg(il•~ass(i)•vy(i)•vz(il 
dypzzk(r,neg(i))•d:¡pzzk(nr,egli))+rneg(i)•rr.ass(iJ•vz1il•vz(i) 

c----rotaticr.al kinetic energy for y zcne 
[using wz rclati•Je to mean wt in y zcne) 

dyerot(r.neg(i)) • d:i-erot(nneg!i)) + rr.eg(i)•half'rr..r.tlil 
1 •(.,.x!i)"2 + 1'"f(l\H2 + lwz(i) - ywz(nrieg(i))) .. 2) 

e 
c-----cass-weighted spin ar.qular ~.enturn for y zone (using full w:) 

dys~nx(nneg!i) 1 • dysprunnr.eg(il) 
l •rr.eg[i)•rr.ass!iJ•r.:-.nt(i)•h'X(i) 
dyspny(r.ne~!il) • dyspny[n.'leglill 

1 -+ rnegli)•r::ass(il•mnt(i)•wy{i) 
dyspnz(rJleq(i)J • dyspnz(nneg(iJ) 

l +rneglil'mss(i)•r.:nt(il•n(i) 
e 
c-----packingfracticnforyzcne 

d:,'Pack(nr,eg(i))•dypack(nneg(i)) +rneg(i)•vol(i) 
e 
140 continue 

dol50i•l,n:¡:cne 
c-----equh•alent stress tensor ca:pcr.ents (kineticl 

d¡i:yxk(il •dypxyk(i! 
di'PZXk(i)•dypxzk(iJ 
dypzykii) •dypyzk(i) 

e 
c-----e1::dative c=r.pressibility factor for y :ene: (3pJ/(2e) 

ycc:.plil•J'Cc;:p!il + ldypxxkliJ+d:rtuXP(il + 
1 dJ'PYYk(if•dJ'P:f.r'P(i) + dypzzk!il+dJ'PZZplilJ/[twotdyel:ln(il 
2 +trifle) 

e 
c-----a..-::ulativevisccsityforyzor.e 

:r:isc(il • yvisc!il - half'vyzoni•(dypyxk[i)+d:r•pjrxplil + 
di'PXYk(il+dJ'PXYP(i)J/ldyedot(il + trifle) 

c-----incre::entct1",erCU1:ulativearraysinyzone 
J':7.ass(il ,. ¡russ!i) + dy::a.ss[i) 
yvs¡pii) • j'5c¡lii) t dyvS<¡llii) 

ymcmlll • YJI'Cl'(l) + dYJI'Cl'(l) 
¡spru<llJ • ¡spru<(l) • d¡spru<(l) 
yspny(i) • yspny[i) + dyspny(il 
yspnzti) • yspnz!il + dyspnz(i) 
yedotlll • yedot(i) • dy<dotlli 
yel:inli) • yei:in(i) + dyeltln(i)•vyzoni 
yepot(i) • yepot(i) + dyepot(iJ•vyzoni 
yerot!lJ•yerot!iJ+dyerot{iJ•vyzoni 
ypack(i) • ypack(i) + dypack(i)•vyzoni 

150 continue 

do 160 j•l,9 
de 160 i•l,nyzone 

ypnnk!i,jl • ypnnk(i,jl + dypnnk(i,jJ•vyzoni 
-pll,jl • ypnnp(i,jl • dypnnpli.j)'vyzonl 

160 continue 

retum 
end 

e • 

subroutine dw..pread 
inclt:de 's3dscm' 
character•BO chrdum 
character•B filed 

c-----restart run using stored values frcn restart durtp frcn run istart 
e 
c-----save new values of tir.ax,istart,dtout,tstart,dtdump(only allowed changesJ 
c-----to m•erride values fran dwrip file. 

e 

tir.axl • tmax 
istartl•istart 
tstartl•tstart 
noutl•nout 
dtoutl • dtout 
ndu::.pl • ndinp 
dtd•zpl • dtcfi.cp 
nrunl •nrun 
tzerol•tzero 
nczerol • nczero 
dtoutxl•dto!Jtx 
noutxl • noutx 
dtoutvl • dtoutv 

r.outvl•noutv 
fmul • fau 
n.Jbl • floub 
WZC'/11 • wzcyl 

c-----1o·rite and read na..-ie of dtJr.P file to interna! buffer. 
write (chrdun, ' ( ''d3ds' ', i4J ') istartl 
readlchrd!E.l,' (a8! 1

) filed 
e 
c-----cpen the stored dl.q) file. 

open!~, file•filed,status•'old', form•'unfomatted') 

(") 
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c---read the block lengths !or data in the file, 
read(4,iostat•icheck:,err•997)l'!!nc,lastl,lenf,illu,llu 
if{icheck:.ne.Ol qotoH7 

e 

if! (lenc.r.e.lenchr) .or. Uastl.r.e.ilastll) .or. /lenf.ne.lenfp) J 
goto991 

c-----read characters fran d!.I!tpfile 
illused•illu 
llused•llu 
read(4,iostat•ici'.eck,err•997) (oldttl{l),i•l,lem:hr) 

if{icheck.ne.O)goto997 
c-·---read linklist variables fran diq;file 

read(4,iostat•ichek,err•991J (ndx!il, l•l,illus~d) 
if(icheck.ne.Olqcto991 

c-----read s~ cc::mon variables froo. the final dtm.p 
read!4,iostat•icheck,err-9911 (firstsc(i),i•l,lenfp) 
if\icheck.r.e.O)goto997 

e 
c-----closethecurrentdt::;iflle. 

close(4) 

c-·--·di:.p inter;al 

e 

if(dtdtr.pl.le.O.J then 
if(ndu¡.pl.gt.O!then 

dtdw..pl•t:Q.a.Xl/nd~l 

else 
dtdor..pl •t:naxl/rut..~ 
nd:.r:pl•ndu.-:p 

endif 
el se 

r.dql • int({t:axl - t + dt)/dtdtl:!pl + trifle) 
endif 

c-----print-outintervals 
if{dtoutl.le.0.) n.en 

if(no:.itl.gt.OJthen 
dtoutl • (t:r.axl - t + dt)/noutl 

el se 
dtcutl •O.O 
noutl•O 

endif 
el se 

noutl • int(ltr..axl - t+dt)/dtoutl + triCle) 
endif 

c-----tirre interval fer writinq file o3dxq {x,y,z,quatemior.s) 
if(dtoutxl.le.0.)then 

e 

if[noutxl.gt.Clthen 
dtoutxl .. (tmaxl - t + dt)/noutxl 
nouul•int(!Wxl-t+dtJ/dtoutxl+trifleJ 

el se 
dtcutxl•O. 
noutxl•O 

endif 
el se 

noutxl•ir.t(l~xl-t+dt)/dtoutxl+trifle) 

endif 

c----tilte: interval far w:iting file o3dv {velocities) 
if(dtoutvl.le.0.J then 

e 

if(noutvl.gt.01 then 
dtoutvl • {tmaxl • t + dt)/noutvl 
noutvl • int((tmaxl - t + dtl/dtoutvl + trifle) 

el se 
dtoutvl •O. 
r:outvl•O 

endif 
else 

noutvl • intl(tma:d - t + dtl/dtoutvl + trifle) 
endif 

c-~--replace old values of tmax, istart, dtout,tstart,dtducip wlth current enes. 
tt.ax • tmaxl 
istart•istartl 
tstart•tstartl 
nout•noutl 
dtout•dtoutl 
ndw..p•ndur.;pl 
dtdu::¡i. dtdu::¡il 
nrun • nrunl 
tzero•tzerol 
nczero•nczerol 
dtoutx•dtoutxl 
noutx•noutxl 
dtcutv • dtoutvl 
noutv•noutvl 
fcu • fmul 
fmcl>•fmubl 
wzcyl • wzcyll 
if(\nzcyl.qe.l) .and. !wzcyl.ne-.0.ll then 

wz[indlcz) • wzcyl 
whz(indlcz) • v:cyl 

endif 
e 
c----reinitializations 

nc:".ax•O 
istcp •O 

retum 
e 

600 fomati"dlds",131 
601 format(a1) 

999 if(i•ms.eq.llthen 
callexit{l) 

el se 
stop 

endif 

c----""f!rror >7.essaqe if dtI:lp file does not exist 
997 ;;rite(3,397l filed 

goto999 
e 
c-----error t.essage if at end cf duop file. 

996 write[J,396) filed 

e 

goto999 
995 write(3,395Jlenc,lenchr,lastl,ilastll,lenf,lenfp 

goto999 

395 for:iat(" incxpatible di::p file, check: cede verslon",/, 
> " len;th chars, file•",19, • ccde-",19,/, 
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>"lengthlinklist, file•",19,• code-",19,/, 
>" length cca:ion, file••,u,• code•",19) 

396 fcrmatt•endof dui=p fUe•,alOl 
391 formattalO,"file d.''es not exist"l 

end 

c ...... 
e• 
e• 
c .... 
e• 
e• 
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subroutine euler \qql, qq2, qq3,qq4, theta, phi, psi} 

c-----this subro•Jtirie com•erts tt.e four q>Jaternions, ql,q2,q3,q4 

e 
to Eulers anqles, with O < theta <pi 

O< phi,psi<2ºpi 

references fcrde!initicns of quaternicns: 
(il"hittaker, Ji.nal)•tical Dyna.."lics, 1937, Carbridge U.Press) also: 
(Evans 'H'Jraj, MJl. fhys., :u,p.327 tl911l; also: 
Evans, Hol.Fhys., 34, p3l1 (1971!) 

ql .. xi, q2•eta, qJ•zeta, q4•chi 
\ihese quaterr.icns differ frcc those in Allen ' Tildesley, 1981) 

e Euleranqlesarethosecf: 
c-----(GGldstein, Classical Hechanics, 1980, At:.lison-Wesley), 

Tt.e rotaticn r.a~rix frro lab to principal body frame is qi>en by: 
e (-qitql•q2ºq2-q3'q3+q4•q4, 2º(q3'q4-ql"q2), 2'!q2'q3+qlºq4J l 
e A • 1-2" !ql •q2•q3'q4], ql •ql-q2'q2-qJ•qJ+q4°q4, 2º (q2'q4-ql"q]) ) 
e ( 2º(q2•q3-ql'q~), -2•tql•q3+q2ºq4l, -qlºql-q2'q2+qJ•q3•q4°q4l 

ii:".plicitreal'8 la-h,o-?) 
data initial/O/ 
if(initial.eq.O!then 

initial•l 
one•l. 
two • 2. 
fcur•4. 
half•0.5 
s:riall•l.e-10 
tri!le • 1.e-15 

pi• four•atan(one) 
tv.;;pi•t"«t•pi 
halfpi•haWpi 

endif 
c-----use local variables 

ql. qql 
q2•qq2 
qJ•qqJ 
ql. qql 

c-----check input q..:aternions 
if!abs(ql),lt.trifle)ql•O. 
i!iabsiq2J.lt.triflel q2 •O. 

iflabslqJ\,lt.trlflel qJ •o. 
i!labslq4).lt.triflel ql •O. 
if I lq\.eq.O.\ .and. lq2.eq.O.\ .and. (qJ.eq.0.) .and. (q4.eq.0.))goto 99 

e---- ncr-..alize quaternlons 
qnorm • one/sqrt\ql•ql + q2ºq2 + ql•q3 + qt•q41 
ql•ql•qnorm 
q2·q2•qnorm 
q3 • qJ•qnoon 
q4 • q4•qnorm 

costheta • q4°q4 - q2*q2 - ql'ql + q3•q3 
sintheta • tw•sqrt({ql•ql + q2ºq2l'(q3•q3 + q4•q4ll 
if(abs(costhetaJ.gt.0.9) then 

theta•asin(sinthetal 
if(costheta.lt.0.) theta •pi - theta 
i!ltheta.lt.0.\ theta•O. 
ifltheta.gt.pil theta •pi 

else 
theta•acos(costhetal 

endif 

if(sintl:eta.lt.smalllthen 

c----·---phi and psi for theta near zero or pi 
phi•O. 
if!theta.lt.halfpil then 

e-------- thetanearzero 
halfpsi • angle!q3,q4) 
psi • two'halfpsi 
if(psi.ge.twopil psi• psi - twopi 

else 
thetanearpi 
halfpsi • angle(ql,q2) 
psi• two'halfpsi 
if(psi.ge.twopil psi• psi - t\(Qpi 

e-------- for sene obscure reason the fcllowing Une in needed 
if(ql.lt.0.) psi • twopi - psi 

endif 

el se 

c--------p~.i fer theta not ne:ir zero ar pi 
sinphi • two•(q2•q3 - q4'ql)/sintheta 
cosphi•to1o•(q4*q2+ql•qJ}/sintheta 

phi• angle{sinphi,cosphil 

c--------psi fer theta not near zero or pi 
sinpsi • two•(ql 1q4 + q2•q3)/sintheta 
cospsi • two•(q4•q2 - ql'qJ)/sintheta 

psi•angle(sir.psi,cospsil 

er.dif 
return 

99 write(•,•¡• error subroutine qua.tero, all values zero, exit' 
call exit(O) 

end 

t'l 
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function angletsina,cosa) 
e 
c-----This function retums an angle in the range O e angle < 2•pi 
e using asin near zero and pl and acos near o.s•pi for ir.ax accuracy 

input values are checked fer consistency ar.d rr.ay be rwdified 

ir.;ilkitreal•S (a-h,o-z) 
data initial/0/ 
lftirJtial.eq.Olthen 

inltial • l 
one•l. 
two • 2. 
four•4. 
trifle•Le-15 

pi• four•atan(onel 
t;,'Cpi • two'pi 

endif 
c-----use local variables 

sinang•sina 
cosang•cosa 

e 

if(abs(sinangJ.lt.trifle)sinang•O. 
if(abs(cvsangJ.lt.trHlel cosang•O. 

c-----norr..a.lize input 
if(tsinar,g.eq.0.).and.\c{;sang.eq.O))qoto99 
anorn.•one/sqrtlsinang•sinang+cosang•cosang) 
sinang•ar.on::tsin.ang 
cosang • anorm•c,;sang 

e 
c-----select asin or acos depending on cosine input value 

if(abs(cosang),lt.0.91 then 
ang•acos{ccsang) 

e----- define over oü.er quadrants 
lf(sir.ang.lt.O.l ang•twopi-ang 

el se 
ang•asin{sinang) 

e----- 2ndan:lJrdcrJadrants 
if{cosang.lt.0.) ang•pi-ang 

4thquadrant 
lf!ang.lt.0.)ang•t·.;cpi+ang 

endif 

angle•ang 

return 

99 'irltitel•, •¡' erreir: function angle, sin and cos both zero, exit' 
callexitlO) 
end 

subroutine quatern(ql,q2,q3,q4,theta,phi,psil 
e 
c-----This sutroutine converts Euler's angles (Goldstein, Classical 

Mechanics, 1980, A.idison-\ri'esley) to quatemions 
('fihittaker, Analytical Dyna::ics, 1931, Ca:nhridge U.Pressl also: 
(Evans & Murad, lo!::il. Phys., 34,p.327 (19i7); also: 
Evans, J.:01.Ph:r·s., 34, p3l1 !191'1ll 

ql •xi, q2 •eta, qJ •zeta, q4 • chi 

{ihese q>Jaternions differ frcm those in Al.len' Tildesley, 19871 

n.e rotationl!'.atrix frcm labtoprincipalb:xiy fr~ isg:ivenby: 
e (-ql•ql+q2•q2-q3 1 q3~q4•q4, z•¡qJ•q4·qPq2), 2'!q2•qJ+ql•qtJ I 
e A• 1·2•(ql"q2tqJ•q4l, ql•ql-q2•q2-qJ•q3+q4'q4, 2•(q2•q4--ql•q3J l 

( 2• 1q2•q3-ql •q4l, -2· (ql •qJ+q2'q4) 1 ·ql •ql-q2*q2+qJ•q3+q4•qtl 

ir..plicitreatte (a-h,o-zl 
datahalfl0.11 

c-----calculatequatemions 
coshft • cos\half*thetal 
sinhft•sin(half+theta) 
hfppp • half• (phi + psil 
hffl'P • half'lpsl - ¡:hl) 
cosppp • cos !hf PWl 
sinppp • sin!hf¡iwl 
cos¡:qi•coslhfp:ipl 
sinµ::p•sin(hf¡'.q>) 

e• 

ql • sinhft•sinµr.p 
q2 • sinhft •cosµop 
q3 • coshft•sinPPP 
q4 • coshft•cos¡iw 

return 

end 

subroutir.efindrad 
inclu:le'sJdsc:n' 

c-·--·this subroutine finds the rr.aximum alla.rable particles radil at t • O. 
c-----ar.d increases rad(il each tilr.e step thereafter until it reaches radzlil 
e e------- sl:ip radius expansion if coords read in 

if(ixyz.gt.l)then 
do5i•1ndl,ind2 

useinputradii 
rad(i) • radz\i) 

e ·---- add shear ca:pcnent to vx 
vx(il • vx(il + edot•y[il 

continue 

call update 
e----· return 

goto90 

endif e------------·--
' 

~ 
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e 

irad•O 
iextra •O 
dmax •O. 

,. 

c-----save para:neters needed for actual run 
xsknl •sknl 
xsknlb • sknlb 
xskn2 •skn2 
xsknlb • skn2b 
xslope•slope 
xslopeb- slopeb 
xfmu•fmu 
xfmub • fmub 
xe1ot • edot 
xedoti • edoti 
iihertz•ihertz 

e 
c-----para.~ters neede:i for radii expansion 

sknl •0.l*rriassy/ldt•dt) 
sknlb • sknl 
skn2 •sknl 
sl:n2b • sknl 
slope•O. 
slopeb- O. 
fir:u•O. 
fmub •O. 
edot•O. 
edoti•O. 
ihertz•O 

do 10 i•l,np 
c-----save initial translational velccities 

tvxli) •vx(i) 
tvy{i) • V'/(il 
tvz(il •vz(i) 

c-----set translational velocites to zero for radH expansion 
VJ<lil •O. 
vylil •O. 
nUl •O. 

c-----ir.atlt.t:n allo.,,.able radii at t~e zero 
rad:r.ax!il•huge 

10 contim:e 
e 
c-----find iraxir.'.urn allO'<i'able particle radii at time zero 

e 

do 20 i•lndl,ind.2-1 
doZOj•l+l,ind2 

rsu::i•rad!i) +rad(j) 

c-----delta x and delta y 
rx•x(jl-x{i) 
ry•ylJl-ylil 
rz.•z(jJ-z(il 

if(ire.:il.eq.Olthen 
c-··--findnearesti:nagedelta·y 

yshift·:i·cell•int(ry•ycellil 
ry=:y-yshift 
lflabs{ryl .qt.ycellhl ther. 

ydel • slgntycell,ryl 
ry • ry - ydel 

yshift • yshift + ydel 
endif 

c-----shearcorrectiontodeltax 

e 

ne• rx • yshift•(edot•tshift - intledot•tshift)l 
endif 

c-----findnearestil:agedeltax 
rx•rx-xcell•int(rx•xcelli) 
if(abs(rx).gt.xcellhl rx • rx - siqn(xcell,nc) 

if(ireal.lt.2)then 
c-----findnearestimagedeltaz 

rz•rz-zcellºint[rz•zcelli) 
i!{abs\rzl.qt.zcellh) rz•rz:-siqn(zc:ell,rzl 

endif 

c:----square of distanc:e between centers 
rijsq•rx•rx+ry•r¡+rz•rt 

e 
c-----distanc:ebet;,-eencenters 

rij•sqrt/rijsql 
e 
c-·---!l'.a.ximum allcwable radii 

e 

raá:lar.(i) •rn.in[raX.ar.(i),rlj•radz(i)/{radz(i) +radz!jl)) 
rail""1<{jJ•minlracbaxljl,rij'radzijJ/iradz(iJ+radzljlll 

20 ccntinue 

doJOi•ir.dl,ind.2 
if(rad(i).eq.radz(iJ)qotoJO 
rad(il •c.ax(rad(il. radr:..ax(i)! 
rad(i) • m.in!rad[i),radz(iJ! 

30 contir.ue 

callup:Ete 

40 continue 
c-----increase rad(i) until it equals radz(i) 

do50i•ind1,ir.d2 
if(radli).eq.radz(i))goto50 

rad{i) • rad{l) + draddt•dt 
rad(i) •cin(rad(it,radz(i)) 
irad•l 

50 continue 

c-----up:l.ate linked list of near neiqhbcrs 
delrup • delrup + dn:ax + draddt•dt 
if(delrup.gt.half•search) call u¡xlate 

if((irad.eq.1).or.(ier.tra.lt.100)) then 
c-----continue adjusting particle coordinates 
e 
c-----d~ a few er.tra cycles of integratior. even after rad(i) reach radzlil 

if(irad.eq.OJ iextra •!extra+ 1 
e 
c-----initializeforanotherinteqrationstep 

call initstep 

' c---calc.ilateinterparticleforces 
callforces 

e 
c---inteqration of velocity equations to solve for vx, V'J1 and vz 

t'l 
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c-----at start of currer.t time step 
call integl 

e 
c-----finish this cycle of integration to obtain coordinates at ti!r.e t + dt 

callinteg2 
e 
c-----set velocites at !rl..id¡>"Jint of tilr.e step to zero 

e 

do 60 i•l,np 
vhx(i)•O. 
vhytlJ•O. 
vhztlJ•O. 

60 cantinue 

c-----resize radii expansion 
irad•O 
goto40 

else 
c-----radii expansicn is finished, reinitialize for acti.:al run 

nshift•O 
nstep•O 
t•O. 
tshift•O. 
sknl •xsk.11 
sknlb • XS~Jllb 
skn2 •xskn2 
sl:n2b • xsb12b 
slape • xslope 
slopeb- xslopeb 
fmu • xfmu 
f:llub•xmub 
edot•xedot 
eOOti•xeOOti 
ihertz • lit.ertz 

e 
c-----initlalizeshort-termaveraqes 

callinitcu:r,J 
e 
c-----initialh.elong-ter:naverages 

callinitcur..2 
e 
c-----restore initial translaticnal velocities 

do 70 i•l,np 
vx{i)•tvx!il 
vy(i) • tvy(il 
VZ\i)•tvz!il 

10 continue 
e 
c----add shear ccr..pJner.t to vx for non-bcundary particles 

do80i•indl,ir.d2 
VX(i) • \'X(i) + edot•y(i) 

eo continue 

endif 
e 

90 return 
end 

e 

subroutine forces 
include 'sJdscrm' 
real•Brot!J,3) 

c-----this subroutine calculates the nom.al and tangential 
forces acting bet ... -een two spherical particles 
the force l!'.od.el is a partially 

latching spring caupled with an incre:nentally sllpping 
tangential friction madd similar to mindlin's friction model. 

e partially latching spring version written 12/14/04 
e 
c-----12121184 

e 

rr.od.ifiedtomaketan3entialstiffnesspraportionaltonormal 
stiffness. 'sktO' becroes a calculated variable instead of 
an input variable. 'ratk' is the ir.put quantity far sktO/skn 

c-----12/21/84 ad:ied. heru 3/2 po;;er normal force cption 
e selected by setting 'ihertz' • l 
e 
c-----03/11/95 tt.odifie:i variable latching sprin; rnodel 
e stare twa quantities for each contact, reduces sqrt calls 
e 
c-----04/12/85 oodified ta use near neiqhbar arrays and 11nked-list 
e data structure. also save ald \'alue of rel. cverlap •a• 
e 
c---·-11/0S/853-dtanger.tialfrictiona.lgotith,'!ladded 
e 
c-----03/14/66 recalculate s~.n2 to sa\re llnk-list storage 
e and a::!d velocity-dependent d3::pin9 to hertz model. 
e 
c-----06/15/91 elh-Unate 'sign' functian calls and if-tests in nearest 
e imagecalculations{retainnegatii:erad!j)aption). 
e 
c----09/05/93 illipler..ent dashl and dash2 in both latching-spring 

~odel ar.d hertz model. adl elast to hertz model 
Le., hertz-like constant coefficient af restitution codel 

e elil:linate inverse 12th po-.;er potential model. 
c-----initialize forces an each particle 

e 

doll-1,np 
fxlil •O. 
fyli) •O. 
fz(i)•O. 
ftxtll •O. 
ftytiJ•O. 
ftz(iJ•O. 

5continue 

c-----exarnine all near-neighbor pa.irs in linked list 

e 

do 100 i•lr.J.n,Uw. 
jdxl • nebar(i) 
if(jdxl.eq.0) gato 100 
idxl • i2arl•jdxl - ilorO 

jdx- jdxl 
idx. idxl 

e-- loop thru the iMtt, particle's linked list 
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e 

~· ·~ . . . ~ 

10 j • ndxlldxl 
lflj.eq.01 9oto 100 
nxt • next{idx) 

rsi.n • rad(i) + rad!jl 
rsin.2• rsir.i•rs!Ell 
siqnrj • rad!jl/ahstrad(j)) 

c-----coordinate and velocity differences 
rx•xljl-xlil 
<Y• Ylil - ylll 
rz • ztjl - z(il 

e 
c-----cylinders 

lf(j.9e.lr.dlczl rz•O. 
c-----boundary planes 

ifl(lj.eq.indly0),and.(riby0.eq.l)).or. 
( (j.eq.indlyl) .and. (nbyl.eq.llll then 
lfllj.eq.lr.dlyll.an<l.(lmlrr.eq.111 then 

c-----mirror on y-ycell 
rsu::i•rad{i) + nd(i) 
rsu.-..2 • rsum•rst:i 
ry•2.'(ry-rad(jl'bro-.m(iJ) 
dxljl•dxlil 
d¡ljl·-d¡ill 

dz(j)•dZ(i) 
vx(j) • vx(i! 
vyljl • -vylil 
vz(j)•vz(i) 
""1<1jl • -whxlll 
whyljl • whylll 
whzljl • -whzlll 

endif 
rx•O. 
rz•O. 

elselfl l lj ,eq.lndlzOi .and. {nb•O.eq.111.or. 
l IJ.eq.lndlzll .and. lnbzl.eq.1111 then 

rx•O. 
ty•O. 

endif 

iflireal.eq.O\ then 
c-----find nearest 1:".age delta-y 

e 

inty• (ry+ycellh)•ycelli+lO. 
yshift•inty-10 
ry•ry-yshift•ycell 

c----shear correcticn to delta x and delta vx 

e 

rx • rx - y~hift• \edot'tshift - int\edot•tshiftl) 
el se 

yshi!t•O. 
endif 

c-----find ne.uest il:".aqe delta x 
intx• (rx+xcellhJ'xcelli+lO. 
intx•intx-10 
rx • rx -inuc•xcell 

if(ireal.lt.2) then 
c-----find nearest i::.aqe delta z 

int:•(rz+icellh)'zcelli•lO. 

e 

lntz • intz - 10 
n•rz-intz•zcell 

endif 

c----fixed planes 
lfl lj .9e.lndlfxpl .an<l. lj.le.lnd2fxpl 1 then 

xplanh • xplnhljl 
zplanh • zplnh(jJ 

c-----rotate coordinate system to make plane horizontal 
call .. trotlqloldljl ,qloldlj l,qloldljl,-qloldljl, rotl 
rxr•rx•rot{l,l)+ry+rot(l,2) +rz•rot(l,3) 
ryr•rx•rot{2,l)+rytrot(2,2)+rz•rot(2,3) 
rzr•rx•rot(J,l)+ry•rot(J,2J+rz•rott3,JI 

c----detect borders of plane 
if(abs(rxr) .gt.xplanhl then 

rxr • rxr - sign(xplanh,rxr) 
el se 

n:r•D 
endif 

if(abs(rzr).gt.zplanhl then 
rzr • rzr - sign[zplanh,rzrl 

else 
rzr•O 

erdif 
c-----rotate back the coordinate system 

e 

call ll1ltrot\qlold!jl,q2old(jJ,q3old(j),q4old!jJ,rot) 
rx•rxr•rot(l,1J+ryr•rot!l,2)+rzr•rot{l,3l 
ry•rxr'rot(2,l! •ryr•rot(2,2J+rzr•rot(2,3) 
rz•rxr•rot(3,l)+ryr•rot:(3,2)+rzr'rot(3,J) 

endif 

rijsq•rx•rx+ry+ry+rz•rz 
rnearZ•!rsu::i+search)'•2 

c-----hertz model or partially latchinq spring to:lel (oni) 
if!slgnrj•tijsq.qt.siqnrj•rsurr1J then 

c-----nocontact 
!f(!liqnrj•rijsq.gt.siqnrj•rnear2) t~.en 

c------------------------------------------------
c----- delete entry in linked list of i 

if{nebor!il .ne.jdxl gota 15 

thisisfirstentrylni'slinkedlist 
nebor\i!•next(idx) 
next{idx) • r.tl 
ndx!idx) •O 
t!tl•jdx 
jdxl • nebor(il 
idxl • i2orl•jdxl - ilorD 

jdx. jdxl 
ldx. idxl 

lf!jcbc.eq.Dl gato 100 
gotolO 

this is not first entry in i 's llnked llst 
15 nxtl • next(idxl 

next(idxl • mtl 
ndxiidxl • o 
J:ltl. jdx 
jdx • nxtl 
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idx • i2otl•jdx - ilorO 
next{idxll•ructl 

if!jdx.eq.O(gotolOO 
gotolO c-----------------------------------------------

e 

e.'ldif 
if(a(jdx).eq.O.)goto90 
a(jdx!•O. 

endif 

aO!jdxl •O. 
fnljdxl • o. 
tfx!jdxi•O. 
tfy!jdx) • o. 
tfz(jdxJ•O. 
tm!jdxl • o. 
goto ~O 

c-----contact 
rij•signrj'sqrt(rijsql 

e 

dtX • dx(j) • dx(i) - yshJ.ft•edot•dt 
dry•dyljJ-dyliJ 
drz • dzljJ - dzlil 
aa•rsu:n-rij 
aold • aljdxl 
haave•fourth*(aa+aoldl 
atjdY.J•aa 
rlji•!./rij 
xk•rx•riji 
yk • r¡'rlji 
zk•rz•riji 

vrx • vxlj) - vx{i) - yshift•edot 
vry • vy\j) - vy(i) 
vrz•vz(j)-vz{i) 

ajot • -(vn:'xk + vry'yk + vrz•zk) 
fnold • fn(jdx) 

c-----incre.'llenttotalcollisioncount 
iflaold.eq.0.) totcol • totcol + l. 

e 
c-----normal fo~ce 

select apprcpriate force para:ieters (prWry or alternate valuesl 

if(ialtk.le.O)then 
c----a¡:ply alternative k values to active/bcundary collisicn 

if(j,qt.r.d.<llthen 
c-----collisic:1 t-etween acth·e particle and boundary or cther fixed particle 

sknln•sknlb 
sl:n~n • sl:nZb 
slo¡:en • slcpeb 
f!!lUn•fmlJb 
dshl • dashlb 
dsh2 • dashZb 
rest • elastb 

else 
c-----colli51Cn between two active particles 

sknln•sknl 
skn2n•slr.2 
{lt'Jll•~U 

slopen • slope 

dshl • dashl 
dshZ • dash2 
rest•elast 

endif 
el se 

c-----apply altemative k values to active/active collisions if both 
e particles are outside of size group l 

if( (i.gt.number(l)) .and. \j .gt.n!cl>er(lJ)) then 
c-----both actio;e particles are outside of qroup 1 

sknln • sknlb 
slopen • slopeb 
skn2n • skn2b 
fmun • fmoJb 
dshl • dashlb 
dsh2 • dash2b 
rest • elastb 

el se 
c-----one or both of the acth·e partlcles are in group 1 

sl'.nln•sknl 
slopen • slope 
skn2n • sl'.n2 
fr.:.m•fr.ll 
dshl • dashl 
dsh2 • dash2 
rest•elast 

endif 
endif 

if(ihertz.eq.1) then 

c ........... hertt 312 power law force .................... .. 
aroot • sqrt{aal 
fhtz • sknln•aa•aroot 
sktO•threehf*sknln•aroot•ratk 
ddepot • t\o'05ths•fhtz•aa 
fdash2 • aa•dsh2•adat 

e 
c-----~.odífied hysteretic hertz-llke h.Odel with fixed coefficient 

of restitution, based on input value of 'elast' (8/15/89). 

e---

if(rest.lt.one) then 
ap • aa - aOljdx) 
if(ap.le.O.Ol then 

zero force, define new reloading path 
aO{jdxl • aa 
goto30 

endif 

aprcot • sqrt[ap) 
fhtzp • sl'.n2n•ap•aproot 

if(fhtzp.lt.fhtz) then 
fhtz•fhtzp 
ddepot • two5ths•fhtzp•ap 
sktO • threehf*skn2n•aproottratk 
fdash2 • ap'dsh2•adot/(resttrest) 

else 
define new unloading path fran current location 
aO!jdx) • aa'(one - rest•restl 

endil 
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endif 
fnij•fhti 

c••••••••••••••• 0 •••••••••••••end herti••••••••••••••••••••• 
el se 

c .. 0 • 11 • 1 •part1ally latchin~ sprlng ir.odelº'º .. 'ººtt'"º 
if(slopen.ne.O.J then 

e 

aOs•slop<n'aOljdxl 
skn2n • half*sknln'(2. + aOs + sqrt!a0s 0 (4. + aOslll 

endif 

c----newnorr..alforce 
fnlj•skntn•a3 
ap • aa • aOijdxl 
fnijp•skn2n•ap 

e 
c----settangentialstiffnesstoratktimesnormalstifness 

if(fnijp.lt.fnijJ then 
fnij•fnijp 
sktO•skn2n'ratk 
fdash2 • ap'dsh2°adottskn2nfsknln 

else 
sktO•sknln'ratk 
fdash2•aa•dsh2'adot 
aO(jdxJ•aa-fnij/sl:n2n 

endif 

lflfnlj.ie.O.J then 
aO(jdxl • aa 

c------ieroo1.1tforces 
gotoJO 

endif 

ddepot • h:ilf•fnij•taa - aO(jdxll 
c•••*"'"'""º'*'''•""'end latchin~ sprinq rnodelº'º ..... 

endif 
e 
c-----add veloclty dependent forces, do not allow tensile force~ 

fdashn • dshl'adDt + fdash2 
fntot•frlij+fdasl'.n 
iftfntot.gt.0.)goto35 

c------zeroo1.1tforces 
JO fnijdxi•O. 

tfx{jdxJ•O. 
tfyljdxl ·O. 
tfzljdxl •O. 
tmljdxl•O. 

goto90 

35 fnljdxl • fntot 
e cssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssmsmmsmsss 
c----tan~ential force 
c-----check against ina.xizu:. frictlon force 

ftmaX • tmun•fntot 
H(ftmax.le.0.) tt.en 

ftijK•O. 
ftijy•O. 
ftijz•O. 

tfxljdxJ•O. 
tfyljdxJ•O. 
tft(jdxl•O. 
t>ljdxJ•O. 
goto40 

endif 
e 
c----project old tar.gential force onto current tangent plane 

dottk • xk•tfx(jdK) + yk•tfy(jdx) + tk'tft(jdxl 
txp • tfx!jdr.l - xk'dottk 
t¡p•tfyljdxJ-yk'dottk 
tzp•tfz{jdxJ-zk•dottk 

c-----nor:r.alize to old ir.agnit1.1de 
tfsq • tfx(jdxl*tfx(jdx) +tfy(jdx)*tfy(jdxl +tfz(jdx)*tfz(jdx) 
tf • sqrt\tfsql 
ttsq • txp•txp + typ'typ + tzp•tzp 
if(ttsq.qt.0.)then 

tfp•sqrt(ttsq) 
scf • tf/tfp 

el se 
scf•l.O 

endif 
txp • txp•scf 
t)'P•typ•scf 
tzp • tzp•scf 

e 
c-----detetmine unit vector in tangential force direction 

e 

if(tf.9t.O.Jt.'"1en 
tfi·l./tf 

el se 
tfi•0.0 

en:l.if 
tx • txp•tfi 
ty•tJ'P•tfi 
tz•tzp•tfi 

c----determ.ine slipprojectedcnto plane 
dotkdr•xk•drx+:,·k•dry+zk•drz 
riave•ra:l(iJ-haave 
rja\'e•ra:l(j)-haave 
dsx • drx - xk'dotkdr - (riave•(why(il'zk - wht(i}*yk) + 

rjave1 (1ritly(j)'zk - whz(j)'yk)J•dt 
dsy • dry - yk•dotkdr - (riave•(whz!i)'xk - whx(il*zkl + 

rjave•t1o1hz(j)*xk - whx(j)'zk\J'dt 
dsz • drz - zk'dotkdr - (riave*\whxlil*yk - why(il'xk\ + 

rjave•(whx{j)•yk - why(j)'xkWdt 

e 
c-----deter:ni.r.ec~ner.tparalleltotf 

ó:ltds:f•tx•dsx+tytdsy+tz•dsz 
e 
c----detect ctange in direction of slidir.; !i:agnitude of tf) 

tm.1•tm(j:ix) 
delft • tf - tr..x 
if((dctdstf.gt.O.J.and.(delft.lt.0.))~·tf 
if!(dotdstf.lt.O.J.and.(delft.gt.0.)) tl:lX • tf 

c-----scale r..ax or !!".in tangential fcrce b:¡ change in normal force 
if(fnold.gt.0.)then 

fratio•fntot/fnold 
el!: e 

fratio•l. 

l'l 
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e 
c-----get next entry in llnked list of neighhors for particle 1 

e 

e 

90 jdxl • jdx 
ldxl • ldx 

jdx • nxt 
ldx • llorl'jdx - UorO 

lf!jdx.ne.01 goto 10 

100 continue 

return 
end 

e • .. 

e • 

e 

subroutine init 
include 'sJdsoo' 
real•4 randfl,vseed4 
real•Brot(J,3) 
character•eo chrcbm 

c-----total elapsed tice 
t•O. 

e 
c-----total m.::ter of collisions 

totcol•O. 
e 
c-----total m:=.ber of t~e steps taken in this run 

nstep •O 
e 
c-----flagfo:::restartofcurTJlativeaverages 

izero•O 
e 
c-----flag to continue (1) or not to continue Hl integration 
c-----... ten in tty-interactive mi:de 

istcp•l 
e 
c-----therr.ostat term in veloclty equations 

:eta•{l, 

c-----nvel ~ust not be areater than nvel.mx 
if(M•el.gt.nvel=.."<i nvel •mek.x 

c-----n.,.elc:Jstbee·•en 
if(:;.od{nvel,2J.r.e.0)n.,.el•rwel+l 

e 
c-----if tr.ax.eq.O. the nc;.ax n:ust be nonzero 

if((tr.ax.eq.0.).and.{ncnax.eq.OJ) narax • 50 
e 
c-----ifdt.eq.O.thenntcolciust~nonzero 

ifl(dt.eq.O.J.and.(ntcol.eq.0)) ntcol • 40 
e 
c-----if dtd:.z.p .eq. O. then n~ ~ust be nontero 

lfildtd'J:ll·•q.O.I .and. lndu!:~.eq.011 - • l 

e 
c----if tzero,eq.O. then nczero must be nonzero 

if ( (tzero.eq.O.) .and. {nczero.eq.0)) nczero • 5 
e 
c----xyrat must be qreater than zero 

if{r¡rat.lt.0.\ xyrat •l. 

c-----zyrat must CE qreater than zero 
if!zyrat.lt.0.J zyrat•l. 

e 
c-----initialpacrinqfraction 

packf • rrax(pack,trifleJ 
e 
c----set flag if ycell is already nonzero 

lflycell.gt.01 !cell•l 
e 
c-----default index of y zone belov zone l 

n.'ilinus•nyzone 
e 
c-----defa•Jlt index of y zone atove zone nyzone 

nplus • 1 
e 
c-----default r.ultiplier for calculatinq shear rate in y zone 

yfact•0.5 
e 
c-----ed:it ~ust be zero if real OOundaries are used 

if{lreal.r.e.0) edot •O. 
e 
c----itervmmust bi? greater tha!l zero 

if!iteI\'ln,le.0) itervm.•l 
e 
c-----check default \•alues of sknlb, e!;istb, slopeb and fmub 

if{sknlb.lt.0.) sknlb • sknl 
if(elastb.lt.0.J elastb • elast 
if(slopeb.lt.0.) slopeb • slope 
lfif:<"Jb.lt.0.1 útub•fmu 
if(dashlb.lt.0) dashlb • dashl 
if(dash2b.lt,Ol dash2b • dash2 

e 
c-----no mirrors should exist for periodic b:lundaries 

if(ireal.eq.Ol ir-irr •O 
e 
c-----check for plane at y• zero 

r.byO•nxbyO•nzbyO 
if(\ixyz.lt.lJ .and.{nbyO.ne.l)fthen 

e---- nibyO~ust bi? even 
if\r.odlntby0,2).ne.OJnibyO•nibj'O+l 
nbyO • nxbyO•nzbyO 

endif 
e 
c----check for plane at y-ycell 

nbyl • !lllbyl 'nzbyl 
if({ixyz.lt.l) .and. (nbyl.ne.lJ l then 

e----- nzbyl must be even 
if(r..odlnzbyl,2\.ne.0) nzbyl • nzbyl + 1 
nbyl • ru<byl'nzbyl 

endif 
e 
c----check for plar,e at z• zero 

nbzO•nxbzO•nybzO 
if{ (b:y:.lt.l) .and. tnbzO.ne.ll J then 
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e----- nybzO must be e·•en 

e 

if!mod(nybz0,2J .ne.O) nybzO • nybzO + l 
nbzO"' nxbzO•nybzO 

endlf 

c-----check for plane at z•zcell 
nbzl • nxbzttnybzl 
if({ixyz.lt.ll ,and. (nbzl.ne.l)) then 

e----- nybzl:nustbeeven 
iflmod!nybzl,2).r.e.0) n:;'bzl • nybzl + 1 
nbzl • nxbzl•nybzl 

endif 

c-----non-boun:iary particle indices 
indl•l 
ind2 • np - nbyO - nbyl - nbzO - nbzl - nfix - nfxpl - nzcyl 
imin•l 
imax • ind2 
if{ir.ax.ge.npJ imax • np - 1 

c-----boundary particle indices 
indlyO•ind.2+1 

e 

ind2y0 • ind2 + r.byO 
fodlyl. indlyO. l 
lnd2yl • ind2y0 + nbyl 
indlzO•ind2yl+l 
ind2zO•ind2yltnbzO 
indlzl•ind2z0+1 
ind2zl•ind2zO+nbzl 

c-----other fü:ed particles indices 
indlfx•irui2zlt1 
ind2fx • ind2zl + nfix 

c-----fixedplanesparticleindlces 
indlfxp • indlfx + 1 
ind2fxp•in:i2fx+nfxpl 

e 
c-----indicesforcyindersparalleltozaxis 

indlcz•ind.2fxp+l 
ind2cz • ind2fxp + nzcyl 

e 
e---- set index where friction coefflcient etc changes to "b" values 

ndx2 • ind2 
if(ialtk.lt.OJ n:1-:2•ind2yl 

e 
c-----nl.l::'.bet o! rand::rn lo::ations to check far boundary or fixed particles 

itot•lOOOOO 

c-----start sequence o! randroi :iu::t.i:rs (note: functicn is realt4) 
vseed4•vseed 
dl.-"ll • randfl(vseed~) 

e 
c-----initialization fer alternate ::-.ethod of iriputinq particle size and mass 

nptot •O 
ngroup •O 
do 1 j•l,~roup 

if[nizr.ber(j).gt.01 11group • ngroi:p + 1 
do l i•l,nu::iberlj) 

nptot • nptot + 1 

radz(nptotJ • radlus(j) 
rr.ass(nptot) • P"..ass!j) 
xplnhfnptot) • half•planex!j) 
zplnh!nptotl • halftplanez(jJ 

continue 
c-----have all np particles t.een assiqned a size and mass 

lf({nptot.9t.OJ.and. (nptot.ne.np)J qoto 918 

c-----initialize particle mass, nment of inertia, volurne, and orientation 
rn.assx•O. 
rr..assy•huge 
zcell•zyrat•ycell 
do 3 i•l,np 

c-~-~-mass 

if(r.r.ass{i).le.O.J rmass(i)•rriassz•radz(i)*'3 
rr.assx•rr.ax(r:nassx,nr.ass(i)) 
massy •r:tin(rtr.assy,D"..ass(il) 

c-----~ntcf inertla forsphere 
rn:1t(i)• (Z./5.)•rr.assaJ•radzli)•radz!iJ 

c-----voli:;e 
vol(i) • (L/3.)'pttradz!ilº3 
if(i.ge.indlcz) vol{!) • pi'radz!iJ•radz(l)'zcell 

c-----orientation and rnirror positions 
bro..,n(i) •l. 

qlnew{i)•O. 
q2ne.lil •O. 
q3new(i)•O. 
q4new{i) •l. 
if({i.ge.indlfYp).and.(i.le.ind2fxp)I gota 3 
qlol:ilil •O. 

q2oldlli ·o. 
qJold!i)•O. 
q4cld(i) •l. 

continue 
e 
c----a5signgrouppropertiesifnonewereinput 

e 

if(nptot.le.0) t~.en 

j•l 
numberljl • 1 
radluslj) •radz(l) 
µr.ass!j) •nr.ass!lJ 
do 5 1•2,np 
if(!a:i.ass{i) .eq.µnass(j)J .and.{radz(i) .eq.radlus!jJJ lthen 

n!.dler!j) a mr.ber{j) + l 
el se 

j. j '1 
if(j.9t.aqroup) gato 997 
m:r.ber!j) "1 
radius(j)•radz(i) 
FQaSsljl •r:nass(iJ 

er.dif 
ccntinue 
ngrO'.ip•j 

endif 

c----volume of free particles 
vfree•O. 
do 1 i•indl,ind2 

vfree • vfree + vol(i) 
continue 
vtotal • vfree 
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rxcell•l. 
rycell•l. 
rzcell•l. 

c-----volune o! boundary particles (half) 
01bound. o. 
if(iieal.gt.0) then 
do9i•1ndlJ>O,ind2zl 

vbcu.'!d • vbound + half•vol !i) 
continu!! 
endif 

e 
c-----volur..e of other fixed particles and fiXed planes (fulll 

vfix'!d•O. 
lf(\nfix.qt.0).or.{nfxpl.gt.O)!then 
dol11•1ndlfx,ind2fxp 

vfixed • vfixed + vol(i) 
11 continue 

endif 
e 
c-----volu:r,eofcylindersinzdirectionandrotationalvelocities 

override wz(i) value if wzcyl is non-zero (fer lst cylinderJ 
vzcyl•O. 
if(nzcyl.gt.Ol n.en 

do 12 i•indlcz,ind2cz 
vzcyl•VZcyl+vol(i) 
whzli)•wz(il 

12 continue 
if(wzcyl.ne.O.I then 

wz(indkz) • wzcyl 
whz\indlczl • 'oltcyl 

endif 
endif 

iloop •O 
13 contimie 

iloop•iloop+l 
if(iloop.gt.1000)goto995 

c-----celldiltiensions 
if(icell.eq.0) ycell • tvtotal/(xyrat•zyrat•packf))uthird 
xcell•xyrat'ycell 
zcell•zyrat•ycell 
vcdl•xcell•ycell•zcell 
\'celli•l./vcell 
xcelli•l./xcell 
yc<>lll•l./ycdl 
zcelli•L/zcell 
xcellh • xcell•half 
yceilh•ycell'half 
zcellh • zcell •~.alf 

if lixyz.lt.J) th~n 
e----- ccnvert input fractional coordinates to absolute values 

do 15 i•l,np 
x!i)•x(il'xcell•rxcell 
ylil•ylil'yc<>ll'rycell 
z(i)•ztiJ•zcell'ricell 
xplnh(i) • xplnh(i)'xcell'rxcell 
zplnh{il • zplnh(i)ºzcell'rzcell 

15 continue 
endlf 

e 
c-----assign boundary particles 

if!(ireal.gt.0) .and. tixyz.lt.111 then 
cal! bound 

elseif(\ireal.gt.0).and.(ixyz.ge.lll then 
dol6i•indly0,ind2z.1 

rad(i)•radz.(il 
16 continue 

endif 

e• note: sho'Jld check to see that free particles can not 
e• ge through ar,y of the boundarles 
c••••••••1•••••••••••••1•••••••••••1••••••••••••••••••••••••••••••-*• 
e 
c----determine packing fraction freo boun::lary and other fixed particles 

if((ireal.gt.0),or.{nfii.gt.0).or.(nfxpl.gt.O).or.(nzcyl.qt.Oll 
1 call packing(indly0,ind2cz.,packbf) 

c----newvoli.r-eofsolidsincell 
vtotal • vfree + packbftvcell 

e 
c-----nev pacltln~ fraction 

pack • vtotal/vcell 
e 
c-----test fer ccnvergence on desired packing fraction 

ifl(abs1pack-packfJ/packf.gt.epsv).and.ticell.eq.Oll then 
rxcell•l./xcell 
rycell .. l./ycell 
rzcell•l./zcell 
gotol3 

endif 

if(ystcp.eq.-1.l ystcp • ycell 
e 
c-----wir.:miallC',,.ablex-coorinatel!lllStbegreaterthanxcell 

if(xmax.lt.xcell)xr..ax•xcell•I.5 

yz.ir.p•O, 
r..,axp•ycell 
zminp•O, 
zmaxp • z.cell 

d::'ass•O, 
if((nz.cyl.eq.lJ.and.{radz.(ir,dlcz).lt.0.J) 

> rcyl•abs{radz!il'.dlcz)J 

do 23 i•indl,ind.2 
c-----total mass of ncn-boundary particles in cell 

d:r.ass•ctnass+rma.ss(i) 
e 
e----- slúp if cocrds anci velocities read in 

if (ixyz.ge.2) go to 23 
e 
c---initialize velocities 

vx{i) •o. 
vylii•O. 
vz(i\•0. 
k'X(i)•k-xzero 
i;y!iJ • wyzero 
'o11\1)•'ol1Zero 
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c---randcc coordinates for non-boundary partlcles 
lloop. o 

e 

19 continue 
Uoop" Uocp + 1 
if!lloop.gt.1000) goto996 

if (ireal.eq.~l then 
z:o.inp • radz(i) 
maxp • zc~ll - radzti) 

endlf 
z{i) •Zlllinp+randfl(0.} 1 (Ii.ar.p·zminp) 

c---------if cylinder 00:.ndary, place partlcles iriside inscribed square 
lf!{nzcyl.eq.1).ard.(radzlindlczJ.lt.O.Jl then 

delr•rcyl-radz{i) 
xminp•x(in:füzl-delr 
ioaxp • x(irdlczl + delr 
yminp • y!ir.::ilczl - delr 
¡.T'..axp•y[indlcz) +delr 
x{i) • x:r.inp + randfl(Q,)•(xruaxp - xmlnp) 
y(i) • ymir.p + randfl(0.) 1 (Jmxp - yminpl 
delx • xli) - xlindlcz) 
dely•ylil-yUndlczJ 
lf {(delx•delx+deltdely).gt.(delr1delr)Jgotol9 

el se 
x(i) •randfl(0.1 1 xcell 

if(lreal.qe.l)then 
y:ninp • ra:lz(i) 
}'!r.a.XP•J'-=ell-radz!il 

endif 
y(i) " yminp + randfl[Q,)º(:(i"..axp - y:r,inp) 

endif 

endif 

ifUreaI.lt.2) then 
c----find nearest il:lage delta z 

rz•rz-zce11•inttn•zcellil 
if(ats(rz).qt.zcellhl rz•rz-slgr.(zcell,nl 

endlf 

c-----fixedplanes 
if( {j .gi?.indlfxp) .and. (j.ie. ind2fxp)) then 

xplanh • xplnh!jl 
zplanh•zplnhljl 

c----rotate coordlnate system to make plane horizontal 
call t:".atrot(qlold(j),q2old(jJ,q3old(j),-q4old(j),rot) 
rxr•rx•rot(l,ll +ry•rot{l,2) +rz•rot(l,3) 
ryr•rx•rot(2,l) +ry'rot(2,2) +rz•rot(2,3) 
rzr•rx•rot(3,l) trytrot{3,2l +rz•rot(3,3) 

c-----detect OOrders of plane 
i!!abs(rxrJ.r;t.xplanh)then 

rxr • rxr - signlxplanh,rxr) 
else 

rxr•O 
er.dif 

if[abslrzr).gt.:planhl then 
rzr • rzr - sign(zplanh,rzrl 

el se 
r:r•O 

endif 
c-----rotate back the coordinate system 

call rr.3.trot(qlold(j),q2old{j),q3old[j),q4oldlj),rot) 
rx • ri.r•rot(l,l) + ryr•rot(l,2) + rt.r•rotO,Jl 
ry•rxr•rot(2,l! +ryr•rot!2,2)+rz.r•rotf2,3J 
rz•rxr•rot(3,l) +ryr'rot{3,2) +rzr•rot!3,3) 

endif if (np.eq.ind2) g~to 23 
c-----does this particle 0·1erlap any OOundary particles or other fixed particles e 

rijsc¡•rxºrx• rrry+ rz•rz do2lj•ind2+1,np 
rx•x(j)-x(i) 
ry•yljl·ylil 
rz•zljl-zlil 

e 
c-----cylinders 

lf(j.ge.indlczl rz•O. 
c-----bcundary planes 

e 

if(l(j.eq.irdlyD).and.!r.byO.eq.l)).or. 
( (j.eq.indlj:l) .and. (nbyl.eq.11) l then 
rx•O. 
rz•O. 

elseif ( (O .eq.indlzOJ .and. (nbzO.eq.1)) .or, 
l(j.eq.indlzlJ.and.(rJnl.eq.llll then 

rx•O. 
ry•O. 

endif 

c·----flnd n~arest ir..aqe delta x 
rx•rx-x::ell•inttrx•xcdlil 
lf(al:s(rx).gt.xcellh)rx•rx·sign(xcell,nc) 

ifllreal.lt.ll then 
c-----findnearestiir.agedelta-y 

ry•rywycell•int(r¡'ycelli) 
if{abs{ry) .gt.ycellhl ry • ry • sign{yceil,ryl 

c ..... 

21 
e 

if\rijsq.le.!radz.{i)+radzlj)l'º2)gotol9 
iflsignirljsq,radzlJll.le. 
sig:1(lradz(i)+radz!j)) 0 2,radz(jJ)) goto 19 

ccr."inue 

23 contir.ue 
e 
e-·--- only set veloclties if not read in 

if(ixyz.lt.2lthen 
e 
c·----rar1dcm 1elocities relative to shear field for non-boundary particles 
c-----so t~.at net rratentu:n is zero 

e 

vs~z·O. 
ind2h • (ind2 - indl + 1)/2 

do25i•indl,ind2h 
nli)•half-randfl(O.) 
·ry(il •haH - randfl{O.) 
v:liJ •half-randfl(O.J 

vx(indZh+il • -vx(iJ•r:nassti)/rn.ass{ind2h+i) 
vy(in:i2h+il • -vy(i)•rmass(il/r.:iass(ind2h+i) 
VZ(ind2h+i) "-vz!i)•r::iassli)/INSS\ind2h+i) 

c-·-velocity square s!lT..ation for non-boundary particles (mass-weighted) 
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vsc;n • vs~z t mass!iJ•!vxlil"'2+vy(il .. 2+n{1) 0 2) 
1 + rmass (lnd2Mi¡• (VX!ind2h+i)tt2+vy[ind2h+i) º2+vz(ind2h+i) .. 2) 

25 continue 

el se 
vsi:;nz • Q, 

do 26 i•ir.dl1 ind.2 
vsq:nz • vsg:::z + rmass(i)*(vxfi) 1 *2+vy{il .. 2+vz(i) .. 2) 

26 continue 

endif 

c----initializeparticlesizes 
irad • 1 
rmln•huge 
rmax • O. 
rave•O. 
pvol•O. 
do27i•indl.1nd2 

xp(i)•xlil 
yp!i/ • ylil 
zp!il • zli/ 

c----particle radi1Js 
rad(i)•O, 

c-·---minimum particle dia.,..eter 
m.i.n•min!rr.iin,radzlill 

c-----maximu:n particle radilJs 
max • :.aX(I::'..:ix,radz(iJJ 

c-----particle volu::e 
pvol • pvol + radz(i) .. 3 

c-----fonction for cal:ulating a·,·erage particle radius 
rave • rare + radzUJH4 

2? continue 
c-----mean particle ra::Hus (savage and sayed: arith::',etic l<iOlu::-.e-.,..eighted mean) 

rave • ra·•e/(pvol + trifle) 

c-----partkledia.-:-.eterforuseincalculatin1savage'svelocityratio 
si:pa • tvo•rave 

if!np.eq.lJ rad(l) • radzOl 
e 
c-----initialize ra::I fer fixi:d particles, planes an1 z-cylinders 

if((nfh.gt.Ol.o:,(nfxpl.gt.0).or.(r:zcyl.gt.01) then 
do291•ir.dlfx,ind2cz 

radli)•radz[i) 
29 ctmtinue 

endif 
e 
e----- if negath'e ra:Hus for fiist cylir.der set vcell • vcelli 

if(!np.ge.lndlcz).and.{rad[indlcz).lt.O.Jlthen 
vcell•>-cl(ir.dlcz) 
vcelli·l./\'cell 

endif 
e 
c-----t~.e m:-..ber ot y z:mes must not be greater than int(ycell/(2•rrnax)) 
c-----so that the largest particle will not be in mere than t'•"O zones. 
c-----the nu.c-ber o! yzones can nct exceed parar:eter ~yzone. 

nyzone • :linOlny:cne,myz~e.int()'Cell/(two•r.::axJ)l 
e 
c-----nyzone must be greater than zcro 

Wnyzone.le.Olnyzone•l 

e 
c-----initial root-rr.ean-square deviatoric velocity [G".ass-weightedl 

vavez•sqrt(vscp:z/ct::ass) 
e 

if((vave.qt.0.).anc!.(vavez.gt.O.ll then 
c---noa:alize a'l'erage initial veloclty to vave for non-boundary particles 

do3li•indl,1nd.2 
\'X{i)•vx(iJ•vave/vavez 
vy(i) • vy(i)•vave/va;·ez 
vz(i) • vz[i)•vave/vavez 

31 continue 
vavez • vave 
vscpz • ttass•va·1ez•vavez 

endif 
e 
c-----ad::I initial non-de>'iatoric transl. vel. canponent 

do32i•ind1,ind2 
vx(l) • vx(i) + vxzero 
vy(!) • vy(iJ + vyzero 
vz(i) • vz(i) + nzero 

32 continue 

if(dt.eq.0.) then 
c-----ccr.;iute time step 
c-----usethemassofthes:r.allestparticle{r:r.assy) 
c-----and use ntcol time steps per collision. 

dt • pi'elast•sqrt(half•rmassy/sknlJ/ntcol 
endif 

c·----edotinverse 
if(e.:lot.eq.O.Jthen 

edoti•O. 

e 

el se 
edoti•l,/edot 

endif 

c-----para::ieters for i.::proving accuracy of shear shift 
tshift•O. 
nshift•O 
r..shift•2 .. 32-1 
if!e::lot.qt.0.) then 

mshift•int(xyrat/!edot•dtll 
dt•xyrat/!edot•itshift) 

endif 

da 33 i•l,np 
c-----initialize increr.ental changes in coordinates 

dx(i)•\'X(i)•dt 
dy!i) • vy!i)'dt 
dz(i)•VZ(i)'dt 

33 ccntir.ue 

c-----yzonespacing 
d}'zone • (ystop - ystartl/nyzone 
dyzoni•l./dyzone 

c----y zonevol~ 
vyzone • xcell•zcell*dyzone 
vyzoni • 1./vyzone 
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c-----label of y zone 
labcell •" 
doJSi•l,nyzone 

write!chrdll!!l,' (" zone ",121 '1 1 
read!chrdi.111, 1 (aSJ'llabz!il 

35 continue 
e 
c----label of partkle-size qroups 

do40i•l,ngroup 
write{chrdtn, 1

('
1group '',121'1 i 

read(chrdu:n, 1 (aS) 1 Jlabg{i) 
40 continue 

e 
c-----1n1tializ.eshort-termaveraqes 

calllnitcunl 
e 
c-----initializelor1q-tern.averaqes 

callinitc:ir.i2 
e 
c-----velocitydistributionintervals 

nvelhalf•nvel/2 
delvx• 6.•vavez/m·el 
del'.'}'•6.•vavez/n•:el 
deh·z•6.•vavez/ni·el 
deh'X • 6.•vavez/lnvel'rave) 
delW'f•6. 1vavez/(nvel 1 rave) 
delwz • 6.'vavez/!nvel'rave) 
delvxi•I./delvx 
delvyi•l./delvy 
delvd • 1./deln 
delwxi • l./dehr.< 
deh.-¡i • 1./de!l.y 
delwzi • l./delwz 

e 
c-----estir..atedcollisicnfrequency 

colfrq•three"pack'va·rez/rave 
e 
c----elapsed ti!:"~ to be allcwed before ci.culative averaqes are restarted 

if!(tzero.le.0.) .and. (colfrq.qt.0.)J tz.ero • nczero/colfrq 
e 
c-----checkwx 

if(tmax.le.0.) then 
c-----detetmine tr..ax fr~ ncr.ax anj freo t~.e estk.ated collision frequency 

if(colfrq.qt.O.! tr.ax • nc:ax/colfrq 
el se 

c-----initializenClax 
ni:=.ax•O 

endif 
e 
c-----time interval far writinq file o3ds (diagnostics) 

ifldtcut.le.O.J ü.en 
if(nout.gt.O)then 

dtcut•trr.ax/nout 
nout • int(t:ax/dtout + trifle) 

el se 
dtout•O. 
nout•O 

endif 
el se 

r.out • int~t':'.aX/dtout + trifleJ 
endif 

tout • -dtout 
e 
c--·--time interval ter writing file oJdxq Jx,y,:z:,quaternions) 

if{dtoutx.le.0.) then 

e 

if(nout.x.gt.Ol then 
dtoutx • tmax/noutx 
noutx•int(tmax/dtoutJ:+trifle) 

else 
dtoutx•O. 
noutx•O 

er,dif 
el se 

noutx • int!t=.ax/dtoutx + tr1flel 
endlf 
toutx•-dtoutx 

c-----tite interval far writing file o3dv {velocitiesJ 
if(dtoutv.le.0.)then 

if(noutv.gt.0) then 
dtoutv•t:.ax/noutv 
noutv•int(tr.ax/dtoutv+triflel 

el se 
dtoutv•O. 
ncutv•O 

endif 
el se 

noutv•intltr.ax/dtoutv+trifle) 
endif 
tontv•-dtoutv 

c-----tir.~ !rt¡;>rv~: for writinq d.:"p. 
if(dtd..:.:¡¡.e1.0.J d:d:.:.':'{' • tmax/ndurr.p 
ndtr.'fl•int(tl:lax/dtdi.op+trifle) 

skipdqatt•O. 
tdu.-..p. dtdtmp 

e 
c-----sa•:etitleinarrayoldttl fordurr.pfile 

do50i•l,10 
oldttl!i)•title(i) 

50continue 

c-----:r.ake tzero a rnultiple of dtout 
tzero • dtcut'intltzero/dtout +l. - half•dtl 

e 
c-----recakJlatenczero 

nczero•tzero•colfrq 
e 
c-----nomal force coefficient far unloading 

if!elast.qt.O.J then 
skn2•sl:nl/(elast•elast) 
if(ihertz.eq.l)then 

skn2•sknl/(elast•e1ast 1elast) 
endif 

er.di.f 
if{elastb.gt.0.)then 

'kn2b • sknlb/!elastb•elastb) 
if(ihertz.eq.lJthen 

skn2b • sknlb/(elastb•elastb'elastb) 
endif 

endlf 

~ ... 
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return 
e 

999 call exitlll 
e 

e 

e 

e 

998 write!J,398) np,nptot 
goto999 

997 write(J,397) 
qoto 999 

996 wrlte!J,3961 i 
goto 999 

995 write{J,395) epsv 
goto999 

e 

e 

395 format{// 1 • unable to converge on cell dimensions" 
1 ,/,•torepsv•",lp,el2.4) 

396 foz-...at(/J,• unable to position active particle ",15 
1 ,/," outside of fixed particles in subroutine init"J 

397 fonr.at{/J,•too many groups of particles sizes•) 
39B !onr.at!//,i5,• partic:les a;::e in c:tll, but only ",15, 

l"havebeenassignedasizeand.mass.",/,"chec:klnputdata", 
2 " for np and (nw.iber{l), i•l,mgroup) ,•¡ 

602 fornat("zone",i2J 
603 format(a9) 
604 fomat("group ",12J 

end 

e •u 

e • 

subroutine initcuml 
include 's3dscm' 

c-----initializec:u::¡ulativeavera9esforshortterm 
e 
c-----fortotalcell 

itervs•O 
save •O. 
mass •o. 
Vsc;it•O. 
xmcxo•O. 
ekin•O. 
epot •O. 
erot•O. 
spnx •o. 
spny •O. 
spnz•O. 
-·O. 
vise• O. 

do 1 j•l,ngroup 
gekinlil•o. 
qerotlJl•O. 
gflox!j)•O. 

e 

gfioylj) •O. 
qfiozljl•O. 

continue 
do 5 j•l,9 

pnnk(jl •o. 
pnnp(j) • o. 

continue 

c----for lcwer y-boundarystress 
pn.all •O. 
py.rall •o. 
pr.'illl. o. 

e 
c----foryzones 

e 

dolOi•l,nyzone 
ymass(iJ •O. 
yvsr;:i{1)•0. 
\'l"l'lli•O. 
ypac:kfil •O. 
yedotlil•O. 
yekin(i) •O. 
yepot(i)•O. 
yerot{i)•O. 
yspnxllJ •o. 
yspny{i) •O. 
yspnz(i) •O. 
Y-liJ•O. 
yvisclli•O. 

10 contlnue 

do 15 j-1,9 
do 15 i•l,nyzone 

ypnnkll,j) • o. 
ypnnpll,j) • O. 

15 c:ontinue 

c---initlalize veloc:ity distribution short-term c:um. ave. for total cell 
do 20 i•l,nvel 

binvxlil•O. 
bini;y[i) • o. 
binvz(i)•O, 
binwx(i) •O. 
bin'Ylil •o. 
binwz!il .. o. 

do 20 j•1,ngroup 
gbinvx(i,jl•O. 
gbinryli,jl •O. 
gbinvzU,jl •O. 

20 c:ontir.ue 

e • 

return 
end 
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subroutine initomt2 
include 'sJdsarm' 

c----initialize cumulative a7eraqes for long tecm 

' c-----!or total cell 
savet•O. 
masst •O. 
vscpt •O. 
JC!ll(nt. o. 
ekint•O. 
epott • O. 
erott•O. 
spru<t•O. 
spnyt•O. 
spm:t •O. 
-t·O. 
visct •O. 

do 1 j•l,ngroup 
geklntljl•O. 
gerottljl•O. 
gfloxtljl •O. 
gfloytljl•O. 
gfloztljl•O. 

continue 
dos j•l,9 

pnnkt(j} • o. 
pMptljl •O. 

continue 

' c-----foryzones 

' 

do 10 i•l,nyzone 
Yl""'till•O. 
yvsc¡ntill•O. 
¡packtlll •O. 
yedottlll •O. 
ymasst!i) •O. 
yekintlil ·o. 
yepottill •o. 
yerott!il•O. 
yspru<tlll•O. 
yspnytlll•O. 
yspnzt(iJ •O. 
y-tlll•O. 
yvisctlll • O. 

10 continue 

do 15 j•l,9 
do 15 i•l,nyzone 

ypnnkt!i,j) •O. 
ypnnptll,jl • o. 

IS continue 

c----for lower y-boumiary 
pxwalt•O. 
py.-alt•O. 
pzwalt •O. 

e 
c·--·-initiali?e veloc1ty distribution long-term Clml. ave. for total cell 

do 20 i•l,nvel 
binvxt!i) • o. 
binvyt{i) •o. 

binvzt(i) •O. 
bim0<tlll. o. 
blm<ytlll • o. 
bim;zttil •O. 

do 20 j•l,ngroup 
gbinnt(i,jl•O, 
gbinvytli,jl •o. 
gbinvzt(l.j) •O. 

20 continue 

return 
end 

subroutine initstep 
include's3dsar=' 

c-----initializeforintegrationstep 
e 
c----fortotalcell 

ruc::io:n•O. 
dvsqm • o. 
deUn•O. 
dep:it • O. 
~rot•O. 

dspnx•O. 
dspny •O. 
dspnz •O. 

do 1 j•l,ngroup 
d:¡ekinlj)•O. 
dgerot(j) •O, 
dg!lox(jJ•D. 
dgfloyljl •o. 
dgfloz(j)•O. 

c:intinue 
dos j•l,9 

dpnnkijl • o. 
dpnnpljl •O. 

continue 

c----for y zcnes 
do 10 i•l,nyzone 

r:x[i) • o. 
y.nill. o. 
d:z'!SSS(i}•O. 
dy-lli•O. 
dyvsc¡nlli•O. 
dyekinti)•O. 
dyepot!il •o. 
dyerot{i)•O. 
dyspnx!il •O. 
dyspnytil •a. 
dyspnZliJ •0. 
d¡packill •O. 
dyedotill • o. 
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10 continue 

do 15 j•l,9 
do 15 1•1,nyzone 

dypnnkll,j) • o. 
d¡pnr.p¡l,jl • o. 

15 continue 
e 
c-----forlO'ii-ery-boundary 

e 

dpxwal •O. 
dpY"al • o. 
dpZA'al • Q, 

c----special packir,g initialitation for lowest zone 
d)~acklll • packyO 

e 
c----sp¡;!cial packinq initialh.ation for upper-most zone 

dypack(nyzonel • packyO 
e 
c----calculate para.-.,eters fer non-'ooundary particles 

do 20 i•indl,ind2 

c-----y-coordinatesir,pri!r.ary-cell 
yshift • ~·cell' int (y (il •ycelli \ 
lflyliJ.lt.O.Jyshift•yshlft-ycell 
if(ireal.gt.Olyshift•O. 
yp(i)•y(i)-yshift 

e 
c-----y-zoneindexfor yptil +rad(i) 

npos(il•int(!yp(lJ-ystart+rad(i))'dyzoni)+l 

e 
c-----y-zoneindexfor yp(iJ-rad(i) 

nneg!i) •O 
dLn • yp!i) - ystart - rad(i) 
if(d\L'li.ge.O.)nneg(iJ•int(d1m1•dyzoni)+l 

c-----weighting factcrs 
rpcs!i!•0.5 
if tnpos (il .ne.nneg(il) rpos lil • 

lyp(i) + raci(i) - ystart - {n¡xis(i)-l)•dyzcne)/(two•ra::Hill 
rnegli) •l.-rposlil 

e 
c-----}'fShft ar.O y:-.sh!t are r.eeded for deteroining vp1. and vnx 
c-----atterccn-:ergenceonvxinH1evelocityintegraticn 

ypshft(i) • y~hift 
ynshft(i) •rshift 

e 
c-----aFply correcticr.s if npos or nn~g are o'Jtside of cell 

if((ireal.eq.0).and.lystart.eq.0.).and.(ystop.eq.:i·cell)lthen 
iflr.posli).qt.nyzonel then 

r.pos(1J •l 
ypshft(il •ypshft(il +ycell 
endif 

if(nneg(il.lt.ll n,en 
nneg(il •nyzor.e 
ynsh!t\il•y¡ishft(iJ-ycell 
endif 

el se e-·-- put particles in dl.CCY zc.'le outside ystart-ystop regicn 

e 

if ( (npos(il .gt.ny:.cnel .or. (npos!il .lt.l) J npos(i)•l+nyzone 
if I (nneg(i) .gt.ny:.one) .or. (nneg(i) .lt.ll l nneg(i)•l+nyzone 

endif 

20 continue 
return 
end 

subrm:tineintegl 
include's3dsc:rrn' 

c-----iterath·e integration of velociy equations to salve fer vx and vy 
c-----at start of current t~ steponly 
e 
c-----incres::ent nurller of time steps for current short-tem averages 

save•save+l. 
e 
c-----teqin integration of angular velodty equations 

do 5 i•lndl,ind2 
ch<xllJ•ftxll)'dt/m1t\ll 
d;.)'(il • ftytl)'dt/rmnt(il 
dwz(i) • ftz!iJ•dt/m.nt(i) 

conti:me 
if(t.le.O.!then 

c-----first til:-e step 
do6i•indl,ind2 

c-----angular ;·elocities at half tiine step befare time :.ero 
whx(il • wx(il - half•d.,..x(i) 
>tylil • wylll - t•lf'dwyill 
whz(il • wz!il - halftdwz(il 

ccntinue 
el se 

c-----other than first ti.rr.e step 
do1i•indl,ind2 

c-----angular \'elocities at start of current time step 
Wlti) • 1ot.x(i) + half•cr.ncli) 
wy(il • why(i) + half•d',;yli) 
wz(i) • whz!il + half•chrz(il 

conti:>ue 
er.dif 

e 
c-----begin iterative integration of translational veloclty equations 

iter1 •O 
10 continue 

if\iterv.ge.itemi) gato 60 
iterv•iterv+l 
itervs•itervs+l 

!.ftizeta.eq.1) then 
c-----keep translational kinetic energy constant by hoover zeta method 
c-----calculatezetapara::eterforvelccitynor.r.alizatlon 

zeta.11•0. 

~ 
5 o 
l!J 
!! 

~ 
~ 

~ 
...¡ 



zetad •O. 
do20i·lodl,indl 
vde'IX • VX(i) - edot•y(i) 
zetan • zetan + n-.ass{i)•({fx(i) + gravx•rmass(il 

- edot•vy(i!•rmass(i))•vdevx 
+ ffy!i) + qravy•rmass{l))fvy(il 
+ (fz!il + qravz•mass(i)J•vz(i)J 

zetad • zeta:i + r:ta!!S(i)•m.ass(i)•(vdevx .. 2+vy(il .. 2+n(i) .. 2l 
20 continue 

zeta • zetan/!zetad + 1.e-20) 
endif 

vdrag • O. 

do 30 i•indl,ind2 
c----quaternions at start of tilte step 

qlold(i)•qlnew(i) 
q2old{i)•q2ne..,.W 
q3old!i) • qJnew(lJ 
q4old(i) • q~new(il 

vde•:x•vx(l)-edot•y[i) 
a:asi•l./r...ass!i) 

c-----set veloc:ity squared c:!ependent drag force 
if(drag.ne.0.J 

+ vdrag•rr.:isi •drag• sqrt (vdevx•vde7X+vy!i) •v¡(i) +vz (i) •vz (il l 
e 
c-----velocityincr8'.ents 

dvx!i) • (fx(i)'rr.Jsi + gravx - (zeta+ .,.drag)'vdevx)•dt 
dvy(i) • (fy(i)•masi + gravy - !zeta+ vdrag)''l'J(i)J'dt 
dvz(il• (fz(i)'r:nasi+gravz-(zeta+vdrag)'vzliJ)'dt 

30 continue 

if/t.le.0.)then 
c----first time step 

do40i•indl,ir.d2 
c-----trans. velocltiesathalftiru?stepbeforet~zero 

vhx!i)•\'l(il-half'dvx(iJ 
vhy(i\ • vy(i) - half'dvy!il 
vhz(i) • vz(i) - halPdvz(i) 

40 continue 
el se 

c----other than first tir:e step 
do50i•indl,ir,d2 

c-----trans. velocities at start of current time step 
vx(il•vhx(i)+half'd•'X{i) 

e 

vy!il•vhy(i) +half•d•'Yil) 
vzfi) •\'hz(i)+half'dvzfil 

50 continue 
goto 10 
endif 

c---rr.ax1.m1:1 allcwed nu:ber of iterations reached 
60 continue 

if!izeta.eq.2) then 
c-----rescale trans. de'.'. velocities to constant t 

fvscpi•O. 
1. o. 
do70i•indl,ind2 

vdevx • vx(i) - edot•y(il 

fvscp • fvsq::¡ + rmasst1J•(vdevx0 2 + vy{1)••2 + vz!i) 0 21 
70 continue 

iftfvscp.gt.O.J f•sqrt(VS!p?/fvsq:l) 
do eo i•indl,ind.2 

vxliJ • f'lvxlil - edot'ylill • edot'ylil 
vyl!J • f'vylil 
vz(i) • ft\•z(i) 

60 continue 
endif 

return 
erul 

e • 

subroutine integ2 
include'sJdsc:r.:i' 

c----finish this integration step to cbtain coordinates at end of 
c----current türe step and estilr.ation of veloclties there 

do30i•indl,ind2 
c-----velocities at midpoint of tir..e step 

;·hx[i) • vx!i) + half•dvx(i) 

e 

vhy(i) • vy!i! t half'd•'Yli) 
'.'hz(il•vz(i)+halftdvz{i) 
whx(il • 'illC(il + half'dwx[i) 
why(i) • W'/(il + half'd\.)'(i) 
11tlz!il •'ltZ(i) + half•c!wz(i) 

c-----char.ge in coordinates 
dx(i)•vhx(i)*dt 
dy{i) .. ;•hy(iJ'dt 
dzli)•vhz(il'dt 

e 
c-----coordinates atendar tin'.e step 

X(i)•X(i) +dx(i) 
y{i) •y(i) +d:,•(il 
Z{i) •Z(i)+dz(i) 

e 
c-----esti!"..ate:l velocitles at end of time step 

vx(i)•vhx(i)+half'dvx(i) 
'."/(iJ •vhy(i)+half•dvy(i) 
nlil •vhzll) + half'dvt!il 
WX(i) • ;;hx[i) + half•c!wx!i) 
i.-¡(i) • why!i) + half•ctwy(i) 
ll'Z{i) • whz(il + half*dwz(i) 

e 
c-----rotatian coeffkients 

l:x•fourth'dt•wtuc(il 
by• fourth'dt'1o'hylil 
bz • fourth'dt'whz(il 
bxsq • bx•bx 
bysq • by+by 
bzsq • bz•bz 
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e 
c----determlnant of ccef!icients of quaternion equaticns 

!futb • 1. + two•(bxsq + bysq + bzsq 
1 t bxsq•bysq + bysq•bzsq + bz.sq•bxsq) 
2 + bxsq•bxsq + bysq•bj·sq + bzsq•bzsq 

e 
c----constant factor for sclution of quaternicn equations 

con• tl. + bxsq + bysq + bzsqJ/detb 
e 
c-----riqht-handside 

bbl • qlold(i) + bz•q2old(i) - bx•q3old[i) - by•q4old!il 
bb2 • -bz•qlold(i) + q2old[i) - bytq3old(il + bx'q4old(i} 
bb3 • t:x•qlold(iJ + by•q2old(il + qJold(iJ + tz•qfold!il 
bb4 • by•qlold(il - bx•q2old(il - bz0q3oldl1) + q4old(il 

c-----new quaternions 
qlnewtil •con•{ tbl + bb2 1bz - bbl•bx - bb4•by) 
q2new{i) • con•(-bbl"bz + bb2 - bb3°by + bb4°bxl 
qJnew(i) •con•( tbl"bx + bb2"by + bbl + bb4°bzl 
q4new(i) •con• ( bblºby - bb2'bx - bbl'bz + bb4 ) 

e 
c-----scalefactor 

factor• sqrt(l./(qlnew(i)'qlnew(i) + q2new(iJ*q2new(i) 
1 • q3new[l)tq3new(i) t q4new(i)•q4new(i))) 

e 
c-----rescale CfJaternicns 

qlnew(i) •factor•qlnew(il 
q2new(il • factor•q2new(i) 
qJnew(i) • factor•qJnew!i) 
q4new(i) • factor•q4newli) 

30 continue 
e 
c-----calculate new x cC'Ordinates of xz-boundary particles at y• zer:i 

do 40 i•ind2+1,ind2+nby0 
dxlil•vxlil'dt 
x{i) •x(i) tdx(il 

40 contim1e 
e 
c-----calculate new x cC'Ordinates of xz-boundary particles at y • ycell 

do ~o i•ind2+nbJ>O+l,ind2+nbyO+nbyl 
dx!il • vxlii•dt 
X{i) •X(il +dx(i) 

50 continue 
e 
c-----incr~nttUe 

nstep•nstep+l 
t•nstep•dt 

e 
c-----incrflM!ntshearshiftpar~ters 

nshift•nshift+l 
tshift •nshlfrdt 
if(nshift.ge.!1'.shift)then 

tshlft•O. 
nshift·O 

endif 
e 
c-----testformveofparticlesbacktoprir.arycell 

imcve •O 
do 60 i•l,np 

if(abs(x(i)).gt.x::ax•xcellJ~·l 

60 continue 

if(Wl\'e.gt.Ol then 
c---move particles back to pdmary cell and adjust x veloclty 

if(ireal.eq.0) then 
c------y-coordinate in primary cell 

do 70 i•l,np 
yshift•ycell•int(y!i)•ycelliJ 
if{y(i).lt.O.J yshift • yshift - ycell 
y(i)•y(i)-yshlft 

c-------shear correction to x-corrdinate 
xlil • xlil - yshift'ledot'tshift - intledot'tshlft)) 

c------shear correction tox-veloclty 
\'hx!i) • vhx(i) - yshift•ec!ot 
vx(i) • vhx(il + half•dnli) 

c-------shear correction to dx!il 
dxlil • vhxlil'dt 

70 contir.ue 
endif 

e 
c----shiftx-coordinateintoprimarycell 

doBOi•l,np 
x(iJ•x(l)-xcellºint(x(iJ•xcellil 
iflx!l).lt.0.) x(i) • x{i) + xcell 

eo continue 

if(ireal.lt.2Jthen 
c-----shift z-coordinate into primary ce-11 

do 85 i•l,np 
zlil • z(i) - zcell•int(z(l)•zcelll) 
if(z(iJ.lt.0.) z{i)•z!il+zcell 

85 continue 

e 

endif 
endif 

c----find ir.ax displac~ient in this timestep 1 for update check) 
dll'.ax2•0. 
do 90 i•l,np 
·-·•m~m·•m~m·•m~m 
if(dsqrd.gt.ctnax2J d:'.ax2 • dsqrd 

90 continue 
drux• sqrt(d:nax2) 

return 
end 

e ..... 

e• 

e •••u 

suhroutineo3dsout{ifirst) 
include 'sJdscim' 
realetime,tarray!2J 
character•S labw 

c---ccr.puter t~e used 
e call timeused(icpu,io,isys) 
e ttot•[icpu+iotisys)/1000000. 
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ttot•etime(tarrayl 
ttot•tarray{l) +tarrayl21 

1f!ifirst.eq.0Jthen 
c-----wrlte ru.1 infori:ation to file o3ds 

o¡:enl3, file•'o31s' ,status•'un~-'lO'Jll') 

write!J,351) (titie{i),i•l,10) 
write!J, 352) ~·ersicn 
if!istart.ne.O)write(3,351) (oldttl[i),i•l,10) 
write (3 1 353) np, nxtyO, nzbyO, nxbyl, n:±1l,nxbzO,nybzO, ro:bd,nyt:zl 

,n!ix,nfxpl,nzcyl,r,:;ut,ncutx,noutv,nczero,ncr.ax,ntc:ol,r.vel 
write(3,J54) ndll""fl,r.yzone,iter:::i,ireal,ilr.irr,izeta,icoord,iq<Jat 

, itty, ihertz, is~art, ialtk, ixyz 
write(3,355J tm.u:,dt,dtout,dtoutx,1toutv,dtd!.l':"p,tzero,edot,eps·1 

,xcell,ycell,zcell,xyrat,zyrat,pack 
,\•a·1ez,vsEed 

write[J,3701 wxzero,w:r·zero,wzzero,wzcyl 
write(3, 3~6) vxzero, vyzero, vz:ero,sknl, sknlb,elast,elastb 

,slcpe,slc¡:et,dashl,dash2,ratk,k.u,f::ub,draQ 
write(3, 357) po;;er, rr.assz, t.~tart 

,9ran,gra'ly,gran,VxbJ•O,v:<byl,vybyO,•:ybyl,vzb¡·O 
,vzbyl 

write(J,359) search,rr.iax,drad:it,ystart,ystcp 
1 (nll.'l'.ber(iJ,i .. 1,:::group),lradius!i),i•l,r..group) 
,(µ:-.assli),i•l,tr.group) 

write(3,359) fir,is 
write(),360) (i,radli),i•l,npl 
write(3,361) (i,nnass(j),i•l,np) 
write(J,362)(1,mnt(iJ,i•l,npl 

c----close file t'?tween writes (to e:.pty ti.1ffer & fadli~ate restarts) 
close()) 

return 
elseif(ifirst.eq.2)then 

write(),363) ttot/60. 
close!J! 

return 
endif 

e 
c-----incre:nenttimeforo3dsout 

tout • tout + dtout 
e 
c----checkforrestartofC'.mrulativeaverages 

if((tout.gt.tzero).and.(izero.eq.Ol) then 
c-----reset flag for restart of runulative average 

izero•l 
c-----estlr..ated collisio:i frequency 

colfrq•three 1pack•sqrt(('.'St;::t+vsq:n)/(masst+:nass)J/rave 
if{(nc:-.a:cgt.0) .and.{colfrq.gt.O.l) tmax • na-.ax/::oltrq 

c-----initialize~ulativeaverages 
callinitcu:n2 

endif 

savei•l./save 
rr.assi•l./ll'.ass 

riterv•itervs•savei 

c----long-term Ctr.lU!ative averaqes 
e 
c-----forcell: 

e 

sa.,.et•savet+save 
masst • ruasst + mass 
vscpt • VSC?t + VSCftl 
7.llalt•x::ii:ot+)CCCCI 
spnxt • spnxt + spnx 
spnyt • spnyt + spny 
spnzt • spnzt + spnz 
el:int • ekint + ekin 
epott • epott + epot 
erott•erott+erot 
cc:cpt • et:r.pt + catp 
visct•visct+visc 
do 1 j•l,ngroup 

gekint(j) • geldr.t(jl + gekin!jl 
Qerott(j)•gerott!jl +qerot!jJ 
gfloxtlil • gfloxtljl + gfloxljl 
gfloytlj) • qfloyt(j) + gfloy(jJ 
gfloztlj) • gflozt(jl + qfloz(jJ 

continue 
do 5 j•l, ~ 

pnnkt(jl • pnnkt(jl + pnnk(jJ 
pr.npt(jJ • Fr:npt(jJ t pnnp!jl 

continue 

m·eti•l./sa·;et 
rr.assti•l./l!'.a.sst 
binfi • 1./(savet•(r.p-nbyO-nhylll 
axzi •l./!xcell'ycell) 
latw • ny~O 1o·a11n 

:folOi•l,rwel 
binvxt(i)•binvxt!iJ+bim'X(i) 
binryt(i}•bin·qt\i)+binvylil 
binvzt(i) • binvzt(i) + binn(i) 
b¡nwxt(il • blnio'Xt{i) + binwx(iJ 
binwyt(i) • bir.wyt(il + binwy(i) 
binwzt(i) • bir.wzt(i) + binwz(i) 

d::i 10 j•l,r.groi.:p 
gbinvxt!i,jl • gbinnt(i,j) + gbinvx(i,jJ 
gbin·r¡t(i,j) • gbim•yt(i,j) + gbinvy(i,j) 
gbinvztli,j) • gbinvzt(i,jl + gbinvz(i,j) 

10 continua 

c----for lower y-wall particles 
pxwalt • pxwalt ~ px;;all 
pf'.ialt • p¡"Walt + p:¡wall 
pz·.ialt • pzwalt + pzwall 

c-----foryicnes: 
do 20 i•l,ny:one 

y::-.asst!il•r...asst!il+ymass(il 
yvs:pt!U • yvscptliJ + yvs¡p.(il 
yx:mt{i) • yxmo;::t(il + yx¡m(il 
yspnxt(il • yspnxt\il + yspnx(i) 
yspnytliJ • yspnytl!J + yspny!ll 
yspnzt!iJ •yspnzt(i) +yspnz.{i) 
yekint(il • yeHnt{i) + ye~jn(i) 
yepottli) • yepott!il + yep::it(i) 
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yerott(i)•yerott(iJ+yerot!iJ 
ypackt(il • ypackt(il + ypack!iJ 
ycc:q>tlli•Yec:q>tlll•ycc:q>lll 
yvlsctlll•yvisctill+yvlsclll 
yedott!il • yedott(i) + yedot(i) 

20 continue 

e 

do 25 j•l, 9 
do25i•l,nyzone 

¡pnnkt{l, ji • ¡prJ.ktll, ji + ¡pnnkll,j) 
¡pllf.pt{l,j) • ¡pnnptll,jJ • ¡pnnpll,jl 

25 continue 

c-----mo·;e x,y,z to prir..ary cell if specified by icoord 
callcoord 

e 
c----n:s deviatoricvelocity fer cell 
c-----short-ter:nave:aqe 

vave • sqrt(vscr..•massi) 
va•1ei•O. 
if(vave.gt.0.J va\'ei•l./vave 

c-----lonq-temaveraqe 
vavet•sqrt[vsc¡r.t•l"..assti) 
va·;eti •O. 
lf(vavet.gt.0.}\•aveti•l./vavet 

e 
c-----rir.sde·Jiatoricvelocityforyzones 

do 70 i•l,nyzcr.e 
if(y¡r.ass(i).qt.0.J then 

yr.iJ.ssi(i)•l./y;:iass!i) 
yvave(il •sqrt(yvsc:ptll'yr..asslli)l 
Y'•a·;ei(i} •l./J'Vave(i) 

else 
ymasslli! "O. 
Y'melil •O. 
yva·;ei(il •O. 

endif 

lf(y:nasst(l).gt.0.J tten 
ymasstiW • l.Jy;nasstli) 
yvavettil • sqrt[Y'IS!flt(i!•ymasstilill 
y1:a'leti(ll •l./J'Va'let(il 

el se 
y.r.asstl\U•O. 
yva•·etli) •O. 
yt;a•:etWJ•C!. 

endif 
70 continue 

e 
c-----printdiaqncstics 

cpen0,file•'o3ds', status•'old', access•'append'I 
write(J,304) t,ttot 

write(3,313l riter·1 

write(J,329) searc.'l,tu¡:dtl 

write(3,318) !labz(i),J"lave{i),yva·1et(i) 
l ,i•l,nyzone) 
write(J,318) labcell,•·a•·e,vavet 

write\3,334) (labz(il, j'lC!OC'C':(i) ºJ"'C4SSi (i) ,yxmaat{i) •:¡:;lassti (il 

,i•l,nyz.onel 
;irite{3,334) labcell,XC'lOOlºmassi,x;:mt•massti 

write{J,317) !labz{i) ,yspnx(il •ymassi (il ,yspnxt(iJ*ymassti(il 
1 ,1•1,nyzone) 
write(3,317) labcell,sprut•:.assi,spnxt•i:assti 

write(3,3191 [labzliJ,yspny(i)•}-russi(ii,yspnytfi)*¡...assti(i) 
1 ,l•l,nyzone) 
write {3, 319! labcell, spny•massi, spnyt 11:'.asstl 

write(3,321) (labz(i\,yspnz[i)•~ssi[i),yspnzt(i)•y:nassti(il 
1 ,i•l,nyzo:ie) 
writet3,32ll labcell,spnz•;nassi,spnzt•:.assti 

write{3,333l llabzli),J'edot(i} 1savei,yedott(i)•saveti 
1 ,i•l,nyzoneJ 

.,,.ritel3,332l !labzl1),ypack(il•savei,ypackt(i)•saveti 
1 ,i•l,nyzone) 

write(3, 30~) (labz(i) ,yekin(i) •savei, yekint 11) •saveti 
1 ,i•l,nyzone) 
;;rite(3,305l labcell,ekin•savei,ekint'saveti 
if(ngr~up.gt.ll .,,.rite(3,3051 (lak:q(i) ,ge~Jn(i)•savei 

1 ,gekint(i)•saveti,i•l,ngroup) 

write(J,306) !labz(il,;•epot(i)•savei,yepott(i¡•saveti 
1 ,i•l,nyzcnel 
wdte\3,3061 labcell,epot•sa·•ei,epott•saveti 

write(3,30iJ llabz(i),yerot!i)•sa·1el..,yerott!i)•saveti 
1 ,i•l,nyzcne) 
\ro'rite(3,307) labcell,erot•savei,erctt•saveti 
if(ngrc·up.qt.ll write(3,30il (!ak:q{l..),gerot(iJ•savei 

1 ,gerott(i)•saveti,i•l,ngroup) 

write(J, 3061 (labz (i), (yekin(i)+yepot li)+yerot {i)) •savei 
1 ,(yekint(i)+¡:epott(iJ+yerott(iJJ•saveti 
2 ,l•l,nyzone) 
write!),3~81 latx:ell, (ekir.+ep:it+erot)'sa·1ei 

1 , (ekint+epott~ercttl •sa·:eti 

write(3,3i4) llabz(il,yccr.p(i)'sa•,.ei,yccr..pt!i)•saveti 
l ,i•l,nyzone) 
write13,314)labcell,coqi•savei,ccc:pt'saveti 

write(3,3151 (labz(i),yvisc(i)'savei,yvisct(iJ•saveti 
1 ,i•l,nyzone) 
write(3,315) labcell,visc•savei,vls-ct•saveti 

write(3,3Hl (labz{i),sig:r.a•yedot(i)•savei'Y';aveiti) 
1 ,sig:¡r.a•yedott(i)•mreti•yvaveti{i) 
2 ,i .. l,nyzone) 
write(3,316J labcell,sig::".a•edot•vavei 

1 ,sig:a•edot•vaveti 

do80j•l,9 
;irite(J, 309) (j, labz(il,ypnnk!i, jl •savei, ypnni:tti,jl •sa:;eti 

1 ,i•l,nyzcne) 
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write (3, 3091 j, labcell,pnnk(jl •savei, pnnkt {j) •sa'l'eti 
eo cc:mtfo'.le 

do85j•l,9 
.,,.rite{], 320) (j, lahz {i J, ypnnp (1, j) •savei, ypnnpt !1, ji •sa7et1 

1 ,i•l,nyzcr,eJ 
write !3, 320J j, labcell, pr.np(j) •savei, p:mpt (j) •sa·;eti 

es ccntinue 

e 

do9Dj•l,9 
.,,.ritel3,324) (j,labz[i),(ypnnk(i,j\+:¡¡;nnpli,j)J•savei 

1 ,lyp:uikt[i,j)~¡¡:mnpt{i,j))•sa-;eti 
1 ,i•l,nyzonet 
write(J,324) j,labcr!ll,(pr.nk[j)•prmp(j)J'sa;·ei 

1 ,lpnnkt(j)•pnr.ptlj)J'saveti 
90 ccntim1e 

c-----print stresmcnlD".;ery-wallpartlcles 
if(nh:,'D.r.e.01 

e 
e 

1 write(3,34l)lat....,px""a!l•axzi•savei,pxwalt'axzi•savetl, 
1 lab'.,.,pywall•ar.zi'savei,pr.;alt•axzi'sa·teti, 
2 lat-,..,pzwall•axzi•sa·1ei,pzwalt'axzi•sa·1eti 

c-----printr..ass fb;ratesinx, y, ardzdirei::ticns 
wntel3,325) (!al:q(i),gflox(iJ'savei 

1 ,gfloxt(i¡•sa·;eti,i•l,ngroup) 
write(3,320 llat>qli),gfloyli)•savei 

1 ,gfloyt(il'rn·eti,i•l,ngro!.lp) 
.,,.rite(J,327) (labg(iJ,gfloz!it'sa\'ei 

l ,gflozt[i)•sa•;eti,i•l,ngroupl 

c-----printcoordinates 
.,,.ute(3,312l li,r.pli),yp(i),zp(iJ, 
1 qlcldfi),q2oldli),q3old!i),qfoldli),i•l,np) 

' c-----printde·.'iatori:translationalandrotatianalvelocities 
write13,322) ii,·:x(i)-<.::bt'y[i)-'J:<a\'e,vy(i)-vyave,vzlil-nave 

l ,wx(i) ,;,y(i),1;z(iJ-wzave,i•l,np) 
e 
c-----printtranslaticr.alvelocitydistributions 

writi:(J,329) -r,·:elhalf•delvx,nvelhalf'delvx 
1 ,nvel,delvx,lbi.n-.'Xt!i)•binfi,i-.1,nvel) 
write(3,330)-nvelhalf"delvy,n·1elhalf•dE!lvy 

e 

l ,mel,delvy, (binvyt(i)•binfi,i•l,nvel) 
writel3,331) -n·:elhalf•deln,m·el~.alf•ctelvz 

1 ,n\'el,delv:, lbinvzt(i)•binfi,i•l,nvell 

c-----print rotatlcr.al velocity distributicn:; 
lifite(J,335) -rwelhalftdel....-.<,melhalf•dehr'X 

1 ,nvel,deh1x,(bin1o"Xt(i)'binfi,i•l,nvel) 
writel3,336)-nvelhalf•delV'f,nvelhalf•cIBlV'f 

1 ,nvel,delW"¡', !bir.;¡yt(i)'binfi,i•l,nvell 
write(J,331) -n.,·elhalf•delwz,nvelhalf*del\o'Z 

l ,nvel,deh·z,ibin;;ztfi)'binfi,i•l,no:el) 

da 100 j•l,n9roup 

c--print translaticnal -relocltydistributions forsizeqroups 
write(3,338) labgljJ,-nvelh:ilf•d'!.lvx,m·elhalf*delvx 

1 ,n·:el,deh'X, (~bim'lCt(i,jJ•binfi,i•l,nvel) 
write(3,339) labg(j),-m•elhalf'delvy,nvelhalf*delvy 

1 ,m'el,delvy, (~binvyt(i, jJ •binfi,i•l, nvel) 
write(3,340J labg(j},-nvelhalf*delvz,nvelhalf*delvz 

l ,mel,delvz, (gbinvzt (i,j) 'binfi, l•l,n\•el) 
100 continue 

if!itty.eq.l) u.en 
write(59,50ll t,ekin•sa•;ei,ekint•savetl 

,epot•savei,epott•sa»eti,erot'savei,erott•saveti 
, lekin+epotterotJ'sa\•el, (ekint+epott+erott)•saveti 
, Ctr.fl' savei, ccqit • saveti, vis:• savei, vis et• saveti 
readl59,502J istcp 

er.:lif 

clase(3J 
c-----ir.itializeshort-tennaverages 

cal! inb:i..oil 

return 

351 for.natllx,lOaB) 
352 forr..atllx,'s3dshearversion',a8J 
353 foroat! 

'"np• 
&"ru:t:tO• 
' " nzbyO • 
' .. nY.byl. 
'"nzbyl• 
& " nxbzO • 
&"nybz.0• 
&"nx.btl• 
'"nybzl• 
'"nfix• 
& "nfr.pl • 
& "nzcyl • 
&"nout• 
'"r:C'..:tX• 
&"no'..:tv• 
&"r,czero• 
& "nc=ax • 
&"ntcol• 
&"nvel• 

354 for:at( 
&"nd~· 
&"nyzor,e• 
&"itervrn• 
&"ireal• 
& "itirr • 
&"izeta• 
&"icocrd• 
&"iquat• 
& "itty .. 
&"!hertz• 
&"istart· 
' .. 1altk .. 
l"ixyz• 
&2•all"l 

15,5x,"Stotalparticles",/, 
i5,Sx," Sbnd. particles in x-dir. at y• zero",/, 
i5,5x,"Sbnd.particlesinz-dir.aty•zero",/, 

,iS,Sx,"Sl::nd.particlesinx--Oir.aty•ycell•,;, 
",i5,5x," Sl::r.d. particles in z-dir. at y• ycell",/, 
",i5,5x," Sbnd. particles in x-dir. at z • zera",/, 
"i5,5x,"Sbnd.particleslny-dir.atz•zero",/, 

l5 15x," Sbnd. parlicles in x-dir. at z • zcell",/, 
15,Sx,"Sbnd.particlesiny-dir.atz•zcell",/, 
iS,Sx," Sother fixe:I particles ",/, 
i5,Sr.,"$nu.-.beroffixedplanes ",/, 
i5,Sx," Smlll:er of c¡linders ~ralle! to z axis",/, 
i5,5x," Sm:ber ot tb!s to write file oJds",!, 
i5,5x," Snttrber of tJJ:es to wrlte file o3dxq",/, 
i5,5x," Smr.ber of tk.es to write file o:kiv",/, 
i5,5x,"Sest.collisionstorestartafrunave",/, 
i5,5x,"$est.collisicnsforentirerun",/, 
i5,5x,"St~estepsduringcollislon",/, 
i5,5x," Snu:.ber of intervals for vel. distrib."J 

",15,Sx," $n'..:.7ber of ti.J:es to write du:.p file",/, 
•,i5,5r.," Snll'!'.ber of y zones for diagnostics",/, 
•,15,Sx,"Sr..axiterations~rtimestep",/, 
",i5,5x," Sflag for type of baur.d.aries•,;, 
",i5,5x," $f!ag for 1t1irror lxmn:iaries",/, 
",iS,Sr.,"SflagforhJldingkinenerg-¡constant",/, 
",i5,5x,"Sflagforcoordir,atesprintout",/, 
",15,Sx," S!lag for rotations printaut•,/, 
",15,Sx,"Sflagforttyir.teraction",/, 
",i5,5x," Sflag for hertz po;;er law",/, 
",i5,5x,"Sflagfor restartd~i.p",/, 
",i5,5x,n Sflag for alt, usage of sknlb et al.",/, 
",15,Sx,8 Sflag toread ccords, O•fix:d, l•fix~bound, 
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355 fomat!lp, 
'" tir.ax • •,ell.4, 11 Smax tiu for run•,/, 
i"dt• •,ell.t,•Stl::M!step",/, 
'

11 dtout • •,ell.4,• Stil:le interval far writing file o3ds",/, 
&"dtoutx•",ell.4,"$tir.eir.tervalforwritingfileo3dxq",/, 
'"dtoutv••,etl.4,"$tineintervalfcrwritingfileo3dv",/, 
&"dtdtm;i•",ell.4,"$t~intervalfordU:tiplng",/, 

,•tzero• ",el1.4,"$startC'.nlllativea•1eraging11
,/, 

'"edot• ",ell.4,"$striiinrate",/, 
&"epsv• ",ell.4,"$rel.errortol. fcrpackingfraction",/, 
& 11 xcell• ",ell.4," Sx cell length",/, 
&"ycell11 ",ell.4,"Sycelllength",/, 
'"zcell11 ",ell.4,"Szcelllength",/, 
'" xyrat11 •,ell.4," Sx/y cell length ratio",/, 
&"zyrat• ",ell.4,"Sz/ycelllengthratio",/, 
'"pack• ",ell.4,"Ssolidpackingfraction",/, 
'"vave• ",ell.4,"Saveragedeviatorictransl.velccity",/, 
& "'lSeed• ",ell.4,"Sseejforrand~velocities"J 

370 fonr.at(lp, 
& "wxzero • ",ell.4," Sinitial x- rct. ·;el. active ¡:articles",/, 
& " wyzero • ",ell.4," Sinitial y- rot. vel. acti•1e tarticles",/, 
&"wzzero•",ell.4,"$initialz-rot.\'el.activetarticles",/, 
'" wzcyl • ",ell.4," Srotaticnal vel. lst z-cylinder (bndry)") 

356 fcnr.at[lp, 
& "vxzero • ",ell.4," Sinitial non-di!V. transl. vel. in x-dir.",/, 
& " vyzero • ",ell.4," Sinitial ncn-dev. transl. \'el. in y-dir. ", /, 
'"vzzero•",ell.4,"Sinitialnon-dev.transl.vel.lnz-dir.",/, 
&"sl:nl• ",ell.4,"Snorr.alforceC"vefficii!rit",/, 
&"sl:nlb• ",e11.4,"Sdittoforbo1.1ndary/fixedparticles",/, 
&"elast• ",ell.4,"Sccefficientofrestitution",/, 
'" elastb • ",ell.4," Sditto for boor.d:lry/fixed particles",/, 
& " slope • ",ell.4," Salternati••e para::.eter for unloading",/, 
¡" slcpeb • ",ell.~," Sditto for bc1.1ndary/fixN particles",/, 
&"dashl• ",ell.4,"Slinear\'iscoosda;..pingcoeffi:ient",/, 
'"dash2• ",ell.4,"Soverlap;,-eighti!dda::-.plngccefficient",/, 
&"ratk• •,ell.4,"Sratiooftangential/no~lstiffness",/, 
&"fuu 11 ",ell.4,"Scoefficientof!ricticn",/, 
'" f:nub• ",ell.4,"Sfrktion f::irbndaryor fixedparticles",/, 
& • draq • ",ell.4," Svelocity s:¡-Jared drag force coefficie:-.t"J 

351 forr..atOp, 
& " po;;er ",ell.4," Sta~.;er.tial fcrce ex¡:cni!nt",/, 
&"massz. 11 ",ell.4,"Sttassofparticleha·<ingunitradios",/, 
&"tstart•",ell.4,"$tir::etorestartrun",/, 
& • gra•tx • ",ell.4," Sa:::celeraticfl of gra·1ity in x direction",/, 
&"gravy• ",ell.4,"Sacceleraticflofgm·ityinydirection",/, 
&"gravz• ",e!l.4,"Sacceleraticnofgra"'ityinzdirecticn",/, 
'" vxtyO • ",ell.4," Sx-\·el of xz-botmdar:,·part.icle (y•zeroJ",/, 
¡"vxt::,•l• ",ell.4,"Sx-•·elofxz-boondaryparticle ('j'•ycelll",/, 
¡ • vybyO 11 ",ell.4," $y-•;el of xz-lxmndary ~articli! (J'•:erol",/, 
¡ " vybyl • ",ell.4," Sy-vel of xz-b~:mdary particle (YªJ'Cell)",/, 
¡ • nbyO • ",ell.4," Sz-'.·el of x:-boundary particle ly-zerc)",/, 
¡"vzhyl• ",elU,"Sz-·:elofxz-büudar:,·partide (J"•¡celll"i 

358 fcrr..atllp, 
& "search 11 ",eil.4," Sdistance for ne.:ir-neighbcr search",/, 
&"~x· ",ell.4,"Sr..axi:::'.::i.allC'.;ableabs(r.-0"..cr:iinatel",/, 
& • draddt • ",ell.4," Srate of ir.crease of f-=.rticle radii", /, 
&"ystart•",ell.4,"Sy-coordinateoftottcr:ioffi:styzcr.e",/, 
¡•ystop •",ell.4,"$y-cxirdinateoftcpoflastyzor.e",/, 
&"nlt'.ber•",101i5,5x),/,2l.x,"SparticlesineachslZegroup",/, 
&"radius•",101el0.3),/,2lx,•s¡:articleradiusforgroop",/, 
&"p:iass •",10(el0.3),/,21x,"Sparticlei:.assforgrci:p") 

e 
359 for.uat(lp, 

' " finis • ",ell.4,• Send") 
e 

360 foroat(lp,/," particle radii",/, 
& (lx,5!15,ell.4),f)) 

e 
361 forr..at{lp,/,"particlernasses",/, 

' (lx,5115,ell.t),/)) 
e 

362 forr..at(}p,/,"rr...'t' .. entsofinertia",/, 
& {lx,5il5,ell.4J,/I) 

d 
363 fomat{//,' Ccrit:oter ti:<í! used (n!ln) • ',lpel3.7) 

e 
304 fornat(!,Ix,"••tir.e•",lp,el2.4,/, 

1 lx,"co:iulath·ectC".putert~ (s)•",el2.4l 
313 format(lx,"average mm.l:-i!r of iterations • ",lp,el2.41 
328 format(lx,"searchradlius-nearneighbors•",el2.4,/, 

1 lx,"lastupd.ateti::te •",1p,el2.t) 
318 format(lx,"r:r.sdeviatoricvel", as," •",lp,2el2.4) 
334 format(lx,"l:'.ean total x vel ", aB, " • ",lp,2e12.4l 
333 format(lx,"strainrate ",aB," •",lp,2el2.4) 
332 fonr.at(lx,"packingfraction ",ae," •",lp,2el2.4l 
305 !omat(lx,"trans. kifl. energy ", aB, " • ",lp,2el2.4J 
306 fom.at{lx,"tra:is. pot. energ¡ ", aS, " 11 ",lp,2e12.4J 
301 fonr.at(lx,"rot.kin.energy ",as," •",lp,2el2.4) 
303 format(lx,"total energy ", aB, " • ",!p,2el2.4J 
317 forr..at(lx,"spin ang. m~. (Y.)", ae," • ",lp,2e12.4) 
319 forr..atOx,"spinang.m:::n. (yl ",aB," •",lp,2el2.4) 
321 forr.at(lx,"spiflang.m:::oi. (zl ",aB," •",lp,2e12.4) 
314 forr..at(lx,"ror.pressibility ", aB," •",lp,2el2.4) 
315 forr.-.at(lx,"viscosity ",as," •",lp,2el2.4) 
316 for;;.at(lx,"savageve!. ratio", a8," •",1p,2el2.4J 
303 forr..at(lx,"stress:kin. (",il,") ",a9," •",lp,2el2.4) 
320 forr.at(b:,"stms: pot. (",il,") ... as," • ",lp,2e12.4) 
324 fon~.at (lx, "stress : tct. (",il, "l .. ' ae, .. • ",lp,2el2.4J 
325 forut(lx,".:-.ass flux lx) ", ae, .. 11 ",lp,2e12.4) 
326 fo?"nat(lx,";:assflox(y) ",as," 11 ",lp

1
2e12.4) 

32? forr.at (lx, "r.ass flux lz) ", aB, " • ", lp,2el2.~) 
312 for;¡,at(/,3x,"i",2x,•x1il",b:,"ylil",l!x,"z(i)",8x,"xi(iJ" 

1 ,7x,"eta(i)",6x,"zetali)",5x,"chi{i)" 
2 ,lp,/,(lx,i4,1el2.4)) 

322 forr.at(/,3x,"i",2x,"rx(i)",'1x,"vyU)",7x,"n(i)",1x 
l ,"wx!iJ",7x,""f(i)",1x,"..,z(i)" 
2 ,lp,/,(lx,i4,6el2.4)) 

329 fo:::-.at(h:,"distril::t:ticn of \'X (",lp,ell.4," to •,ell.4, 
l "i.n",i3,"stepscf",ell.4,")",/1 (lx,l0ell.4)J 

330 forr.atOx,"distributicn of vy (",lp,ell.4," to •,ell.4, 
l "in",13,"stepsof",ell.4,"J",/,(lx,lOell.4)) 

331 for::at(lx,"distritution of vz (",lp,ell.4," to ",ell.t, 
l "ifl",iJ,"stepsof",ell.4,"J",/,(lx,lOell.4)) 

335 for..J.tilx,"distributicn of wx (",lp,ell.4," to ",ell.4, 
1 "i:i",i3,"stepsof",ell.4,"l",/,llx,10ell.4)) 

336 for:-..atfl>:,"distrihution of "1 l",lp,ell.4," to ",ell.4, 
1 "in",i3,"stepsof",ell.4,"J",/,(lx,10ell.4)) 

337 for.:-.at(lx,"distribution of wz l",lp,ell.4," to ",ell.4, 
1 "in",13,"stepsof",ell.4,"/",/,llx,lOell.4)) 

338 for;;.at(lx,"distrib ",a8," vx t",lp,ell.4," to ",ell.4, 
1 "in ",i3," steps of ",ell.4,")",/, (lx,lOell.41) 
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339 for:nat(bc,"distrib ",aa,• •ry (",lp,ell.4,• to ",ell.4, 
1 "1n",i3,•stepsof",ell.4,•)",/,(ll,10ell.4)] 

340 for::at(1r.,"distrib",a9,"vz (",lp,ell.4,•to",ell.4, 
1 "1n",i3,"stepsof",ell.4,"l".l,(lx,10ell.tll 

341 for=at(lx, "boun:jary x-stress ", aB, "• ",lp,2el2.4,/, 
1 lx,"bvi:n::laryy-stress •,a8,"•",2e12.4,/, 
2 lx,"txiundaryz-stress •,a9,"••,2el2.4l 

501 forr.at.("tir.e•",lp,e12.4,"ek.in •",2e12.4,/, 
1 20x,"epot •",2el2.4,/, 
2 20x,"erot •",2el2.4,/, 
3 20x,"etot •",2el2.4,/, 
5 2fü:," ccr.p • ",2e12.4,/, 
6 20x," vise • ",2el2.4,/, 
8 "tostopcalculatlon, type-1,otherwisereturn"l 

502 fom•tli2J 
end 

subroutinecocm1 
include 's3dsc:m' 
if(icocrd.eq.Olthen 

c-----m:ne ccordinates back to prir..ary cell fer printout 

if(ireal.eq.OJ then 
c-----y-C"..,ordinate ir. prl.Nry celi 

do30i•ir.dl,ind2 
yshift•ycell•int(yli)•ycelli) 
if!y(i).lt.0.)yshift•yshift-ycell 
yp(i)•y(iJ-yshift 

c-----shearcorrectiontox-comlinate 
r.p(iJ • x(i) - yshlft•(edot•tshlft - int!edot•tshiftll 

c-----noshearcorrectiontoz-coordinate 
zp!il•zlil 

30 contir.ue 
c-----no shear corre:tions for fixro particles 

if! [nfix.gt.OJ .or. (nfxpl.gt.01) then 
do 35 i•indlfx,ind2fxp 

xpli/ • xlil 
)l>lil •yll/ 
zp(i)•Z(i) 

35 ccntinue 
endif 

el se 
c----~no y shift or shear correcticn for any particles when !real.ne.O 

do 40 i·l,r.p 
r.p(il •x{i) 
yp(i)•y(i) 
zp!H • z!l) 

40 cor.tinue 
endif 

c-----shift x-coordir.ate into primary cell 
do 50 l-1,r~ 

xp!il • xp!il - xcell•int{r.p(i)•xcellil 
lflxpll/,lt.O.J xpll/ • xpli/ + xcell 

50 ccntir.ue 

if{ireal.lt.2J then 
c·---shift z-coordinate ir.to primary cell 

do551•1,np 
:p!i! • zp!il - zcell•int(zp(i)•tcelU) 
if{zp(i).lt.0.) zp!il • zp(i) + zcell 

55 continue 
e.idif 

el se 

c-----do not move coordinates back toprimary cell forprintout 
do60i•l,np 

xpll/•xlil 
ypll/ • ¡li/ 
zpli/•zll/ 

60 continue 

' 
' e• 

endif 

return 
er,d 

subroutine o3dvout(ifirstJ 
include 'sJdsc:m' 

if(ifirst.eq.Ol then 
C"'~n(8,file•'o3dv',status•'unl'J10.,.n'l 
write(S,301) {title(i/,i•l,10) 
write!B,300) version 
write[B,302) (mr..ber(iJ,i•l,ngroup) 
write(B,303) !rad!.us(i),i•l,ngroup) 

else 
open(B,file•'o3dv',status•'old', access•'append'l 

write{B,304) t 
c·----write lir.ear velodties and anqular velocities of all particles 

write(B,JOS) {vx(il ,vy(i) ,n(i) ,wxlil ,wi¡li) ,wz(l), i•l,np) 
c-----increment t.Ue for writing file o3dv 

toutv•toutv+dtoutv 
er,dif 

close[BJ 

return 

300 forr..at(lx, 's1dshear version • ,aB~ 
301 fomat(lx,10a8l 
302 fomat(lx,'nJJrher ',10{1x,i5,SxJ) 
303 formatllx, 'radius ',lO(lpell.3)) 
304 fomatllx,' tirie ',lpe12.4l 
305 forr..at(6(1pe13.5)) 

end 
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subroutir.e o3dxout(ifirst) 
include's3dsO!l':I' 

c--variables for successive rotation anqles about +x
1 

+y, a.id +z 
real*Brot(J,J),anqx,anqy,anqz 
ifllfirst.eq.0) then 

openf1,flle•'o3dx 1 ,status•'unknO"~n') 
write[7,301J (tltle(iJ,i•l,101 
write(7,300) Vl!rsion 
write(7,302J /nu=ber{l),i•l,nqroupJ 
write(7,303) (radius(il,i•l,nqroup) 
write(1,J06J xcell, ycell, z~ll 

el se 
c-----.. ·wrlteoutrotationsto fileo3dx 

open(J,f1le•'o3dx',sta:us•'old',access•'append'J 
wrlte(7,304) t 
fact•180./p1 
halfpi•0.5•pi 
twopi • 2.•pi 
do 10 i•l,np 

c----------calculate rotation matrix frc:Q quaternions 
call ir.a.Lrotfqlold(iJ,q2old(iJ,q3old(iJ,q4old[i),rot) 

c-----------calculate successi•;e rotation angles about +x, +y, and +z 
call angles(rot,angx,angy,angz,halfpi,twopiJ 

c-----------move x,y,z to prill'.ary cell, if specifled by icoord 
callcoord 

c-----------write pcsltion ar.d rotation angles 
write!?,305) xp[iJ,yp(i),zp(iJ,angx,angy,angz 

10 continue 
c-------increment tll:le for writing file o3dx 

toutx • toutx + dtoutx 
endif 
close(7) 
return 

JOO format(lx,'sJdshearversion',aB) 
301 fom.atllx,lOaSJ 
302 fonr.atUx,'m:±ier ',l0{1x,i5,5x)) 
303 format(lx,'radlus ',lO(lpell.3)) 
304 forniat(lx,' time ',lpel2.4J 
JOS fonr.at(6!lpe13.5JJ 
306 fom.at(lx,'xcdl ycell zcell ' 1 lpJelJ.SJ 

end - -

subroutineo)d.'Cq<Jut(ifirst) 
ir.elude 's3dsc:n• 
iffifirst.eq.01 then 

open(9,file•'oJdxq', stat~s·'unknoi.TJ') 
write(9,J01J (title[il,i•l,lOJ 
write19,300) version 
write(9,J02) {nll!'.ber(i),i•l,ngroup) 
write(9,JOJ) fradius(l),i•l,ngroup) 
write{9,306Jxcell, J'Cell, zcell 

el se 
c--------wtite out quaternlons to f1le oJdxq 

open/9,file• 1o3dxq',status•'old', access•'af:pend') 
write(9,J04! t 
do 10 1-1,np 

c-----cove x,y,z to prilr.ary cell, if specified by icoord 
call coorct 

c-------write position and quaternions 
wdte(9, 305) xp(i) ,yp(iJ ,zpfi) ,qlold!i) ,q2old!i),qJold(i), 

q4olcl[i) 
10 continue 

c----increreenttk.eforwritingfilesoJdxq 
toutx•tcutxtdtoutx 

endif 
closef9) 
return 

300 format(lx,'sJdshearversion',aBJ 
301 format(lx,lOaBJ 
302 for.nat(lx,'mr.ber ',lOflx,15,SxJ) 
303 fott.at!lx, 'radius ',JO(lpell.J)J 
3C~ fomat (lx, ' tir:e ' 1 lpe12 .4) 
lOS fomatllllf'll.511 
306 format(lx,'xcell_ycell_zcell ',lpJelJ.5) 

er.ct 

subroutine :.atrotlq1,q2,qJ,q4,r) 
c----rotation rr.atrix lr) fraa quaternions {qil 

real•Sql,q2,q3,q4,r(J,JJ 

r!l, lJ • -ql"ql + q2•q2 - q3•qJ + q~•q4 
r/2,2) • qlºql - q2•q2 - qJ•qJ + q4"q4 
r(J,3) • -ql'ql - q2•q2 + q3•q] + q4ºq4 

rl2,11··2•iqJ•q4•ql•q21 
r!l,2J • 2•(q3•q4 - ql'q2) 

r/J,l)• 2•¡q2•qJ-qJ•q4¡ 
r(l,3)• 2'(q2•q3+qlºq4) 

r(J,2) ·-2'!q2•q4+ql•q3J 
rl2,ll• 2•1q2•q4·ql'qll 

retum 
er.:l 

subrcutine angles(r,x,y,z,halfpi,twopil 
c---calculatesuccessiverotationabout+x1 +y, +z franrotationmatrix 

real •a r(J, 3) ,x, y,z,cx,sx,h,halfpi, twopi 

iffl.-abs(r(3,1J).lt.1.e-12)then 
x•atan2Jr(l,2),rl2,2)) 
y•sii;n(halfpi,r(J,1)1 
z:•O. 

el se 
x•atan2(-r(3,2),r(3,3)) 
Z•atan2(-r(2,1J,r(l,l)) 
O• CCS(X) 

sx•sin/x) 
lflabs(sx) .gt.abslcr.11 then 

fx • abs(r(J,2)/sx) 
y•atan2!r{3,l),fx) 

el se 
fx•abs{r{J,Jl/cxJ 
y•c.tan2(r(3,ll 1 !x) 

er.iif 
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en:!if 
x • mod{x+twcpl,twpi) 
y• mod(y+twpi,twopil 
z • ir.od\z+tvopi,twt1pil 
retum 
end 

subroutine packlng(indexl,index2,pakl 
include's3dsa:D'I' 
real*4randfl 
real•Srct(J,3) 
realpak 

c-----thissubroutineestir..atesthepackinqfractionof 
c-----boundary particles and/or other fü:ed puticles in cell 
e 
c-----pickitotrand:rnlocatlons 

e 

ivol•O 
do 10 i•l,itct 

xi• randfl(O.)•xcell 
yi • randfl!O.J•ycell 
t.1 • randfl(O.)•zcell 

c-----is the rar.da:i locaticn within a particle in the specified range 
do5j•ir,dex1,index2 

IX•X(j)-Xi 
<y•y{j)-yi 
rz•z!jJ-zi 

c-----cylinders 
if(j.ge.ir,dlcz) r:•O. 

c-----boundary planes 

e 

if({(j.eq.indlyO) .and. (nbyO.eq.l)J .or. 
{(j.eq,indlyl).and.(nbyl.eq.l)JJ then 
rx•O. 
rz•O, 

elseifl!O.eq.indlzO).anci.lnbzO.eq.l)).or. 
(lj.eq.ir11lzlJ.and.(nb:l.eq.l))I then 

rx•O. 
ry•O. 

endif 

c-----find nearest ir.age delta x 
rx•rx-xcell'ir,t!rx•xcelli) 
if(abslrx) .gt.xcellh) rx • rx - siqn(xcell,rxJ 

if(ireal.lt.l)then 
c-----find nearest ir~ge delta-y 

ry•ry-ycell•int(ry•ycelli! 
if(abs!ry).gt.ycellh) ry•ry-sign(ycell,ryl 

endif 

if(ireal.lt.2)then 
c-----findnearestiir.3gedeltaz 

rz•rz-zcell'int{rz•zcellil 
if(abs(rzJ.gt.zcdlh) rz • rz - siqntzcell,rz) 

en:::lif 
e 
c---!ixedplanes 

if( !l.ge.indlfxp) .an:i. (j,le.ind2fxpJ) then 
xplarJi • xplnhijl 
zplanll • zplnh(j) 

c-----ratate coardir.ate system to make plane horizontal 
call rr.atrot(qlold(jJ,q2old(j),q3old(j),-q4cld(j),rot) 
rxr • rx•rot(l,1) + ry•rot(l,2J + rz•rot{l,J) 
ryr•rx•rot(2,l) +ry'rot(2,2J +rz•rot(2,3) 
rzr•rx•rot(3,l}+ry•rot(3,2)+rz•rotjJ,Jl 

c----detect borders of plane 
if(abs(rxr) .gt.xplanh) then 

rxr•rxr-signlxplanh,rxrl 
el se 

rxr•O 
er.dif 

if(abs!rzr) .gt.zplanh) then 
rzr • rzr - sign(zplanh1 rzr) 

el se 
rzr•O 

endif 
c-----rotate back the coordinate system 

call rr.atrot!qlold(j),q2old(j),q3old(j),q~old(j),rot) 
rx•rxr•rot(l,l)+ryr•rot(l,21 +rzr•rot(l,3) 
ry•n:r•rot(2,1J +ryr•rot!2,2J +rzr•rot(2,J) 
rz•rxr•rot(J,1\+ryr•rot(J,Zl +rzr•rot!3,3J 

endif 

rijsq•rx•rx+ry•ry+rz•rz 

cutt if(rijsq.le.radz(j)''2) then 

e 

if(sign(rijsq, radz(jll .le.siqn(radz(jJ .. 2,radz!jJ )) then 
ivol•ivol+l 
gotolO 

endif 

5 continue 
e 
10 continue 

e 
c-----estir..ated pacl:ing fraction of tliese particles 

pak • float!ivol)/float(itotl 
retum 
end 

e ...... 

e ..... 
e • • 

function randfl (rl 
c• .. begin proloque randfl 
c"'revision date 811015 (yy:¡ir.1dJ 
c• .. category no. gSe 
cu*keywords randCCI nw..ber, unlfono, special function 
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c .. •date written aprll 1977 
c•ttauthor fullertcn w. (lasll 
c•••¡rurpose 
e qenerates a unifort:"J.y distributed randari nu:r.ber. 
c•ttdescription 
e aprU 1977 version. w. fullertcn 1 c3 1 les alaoos scientific lab. 

e thls pseudo-rand.:.m nir::ber qenerator is portable a::1oung a wide 
e variety of CCl."'..p1Jters. randfl(r) undoubtedly is notas gocd as cany 
e readily available installation dependent versions, and so this 
e rcutine is not reccr.r:ended for 'ltidespread ~a~e. its redee.."ling 
e feature is that ü,e exact sa-ne randool ntr.'.bers {to within fin:il round
c off error) can be generated freo i:.achine to r.achlne. thus, progra.':'..S 
e that make use of ran::!:;::; m.c-.bers can be e:isily transported to and 
cchecl:edinanewenYi.ror.::.ent. 
e therand:cnu:-cbersaregeneratedtytr.elinearccngruential 
e method described, e.g., by knuth in se:ninir.erical r..et~.:ds (p.9), 
caddlson-1<esley, 19(9. giventl:ei-thr.~..b<:!rcfapseudo-randcrn 

e sequence, the i+l -st nt!.':'.ber is generat.ed frm 
e x!i+l)•(a'x!i)+c)t«!r.i, 
e where here m • 2"22 • 4194304, e• 1731 and se•·eral stiitable "•alues 
e of tl'.e i::ultiplier a are discussed below. both t~.e nultiplier a and 
e rand:x:i nlrtber x are represented in double precision as two 11-bit 
e \/Ords. the ccnstants are chosen se that the perio::! is the rr.axLir:.l:l 
e pcssible, 4194304. 
e in order that the sa.r..e nl.J:'.bers be generated fran ?:'.acI',ir.e to 
e ir.achine, it is ne~ssary that 23-bit integers be re:luciOle module 
c2°11exactly, that23-bitintegr;rsbead::l<:deicar.tly,ar.dthatll-bit 
e lntegers be ir.ultiplled exactly. furthernore, 1.f the restart cptbn 
e is used (where r is between O ar.d 1), then tl'.e product r•¡ .. 22 • 
Cr"419430411:ust becorrect toü.enearest inte;er. 
e the first !cur ra~ctcr.: n':..h!!rs sr.oul:i be .0004127026, 
c.6750936372, .l6l4?S4200,and.9096198507, ü.etenthrar.d::mnir..ter 
cis.5527707209, andthehundredthis.3€00993021. thethcusandth 
cn~rshouldbe.217t990509. 
e inordertogeneratese•eraleffectivel:i•ir,de¡:endentsequences 
e with the sa:re generatcr, it is necessary to kr.cw tt,e randari mr.!:.er 
e for se·:eral widely spaced calls. the 1-th rand:r.i mr..b!?r tines 2 .. 22, 
c"tierei•k•p/9an:lpisthepericdoft!"•ese::¡uence (p•2 .. 22),is 
cstillofthefonil'p/8, in¡:articularl<iefln:ltt,ei-thrand::.t'l 
cnMrmultiplie:l't:'J2"22isgi~·enty 
e i • o t•p/B 2•p/B 3•p/B 4•p/B s•p/9 f•p/9 7•p/S e•p1e 
crandfl• O 5'p/8 2'p/9 1•p/9 4'p/8 l•p/S 6ºp/B 3'p/8 O 
e thu9 the 4•p/9 • 201152 rand:om::-..t:er is 209il52/2"22. 
e severa! multipliers have been s'Jbjected to the spectral test 
e {see knuth, p. 82). tour suitable !l'.ultipliers roughly in order of 
cgo..."<lnessacccrdingtothespectraltestare 

3146151 • 1536'2C48 ~ 1029 • 2 .. 21 + 2 .. 20 + 2••10 • 5 
209s1e1-1024•204e+1029•2"21+2••1o+s 
3146245•1536'2048+ 517·2··21+2••20+2 .. 9+5 
217Hf9• l355'2C48+ 1629•5•'9• i••7+ 1 

in the table t:elcw k.glO(nu!i)) gh·es roughlJ the nu;;.ber of 
e rand::::D deCL':'.al digits in t~.e rar.d:r.i nu.-..ters ccnsidered i at a tll:le. 
e e is ü.e prir.ary me~~ure of gcodr.ess. in both cases big;er is better. 

3146151 
2099181 

lv:¡lOnufi) 
1·2 1•3 1•4 j .. 5 

3.3 2.0 l.6 1.3 
3.3 2.0 1.6 1.2 

c(i) 

1•2 1•3 1•4 i•5 

3.1 1.3 4.6 2.6 
J.2 l.J 4.6 1.1 

3146245 J.J 2.2 1.5 1.1 J.2 4.2 1.1 o.e 
2116669 J.J 2.1 1.6 l.J 2.5 2.0 1.9 2.6 

C.st 
p:¡ssible 3.3 2.3 1.7 1.4 3.6 5.9 9.7 H.9 

input argiz;.ent --
e r if r-0. 1 the next raridcm ntllnher of the sequence is generated. 
e if r.lt.O., the last generated ntt':'.ber will be returned for 

pos.!ible use in a restart procedure. 
if r.gt.O., the sequence of randcr.i nU!l'.bers will start vith the 

seed r lrDd l. this s~ is also returned as the value of 
randfl prorided the arithr.etic is done exactly, 

e outputvalue--
c randfl a psei.rlo-rand:n nu:-~r between O. and l. 
e 
e ial and iaO are the hi an:I lo parts of a. lal!r.aO • ial - laO. 

c•••references 
c•"routinescalled (nor.e) 
c• .. end prologue randfl 

d3.taial,la01 iall"..a0/1536, 1029, 507/ 
d3.taic/1731/ 
data!xl,ix0/0,0/ 

c .. 'firstexecutablestat~ent randfl 
if (r.lt.0.)gotolO 

e 

if (r .gt.0.) g~to 20 

a•x•2 .. 22'ial"ix1+7. 0 11•1ial'ixl+(iaHaOJ•(ix0-1xll 
+iaO•ixO)+iaO•ixO 

iyO•iaO•iJCO 
1yl • ial•ixl + ialraQ•(ixO-ixl) + iyO 
!¡O•iyO+ic 
ix0•rtod(!y0,2048l 
iyl•iyl+(iyO-ix0)/2048 
ixl•ir.odliyl,20481 

10 randfl • ixl'i.048 + ixO 
randfl•randtl/4194304. 
ret!lrn 

20 ixl•a::cd{r,1.) 0 419004. +0.5 
ixil • m:x! lixl, 20~81 
ixl • (ixl-ixOJ/20~9 
gotolO 

end 

subroutine up:iate 
ir.elude 's3dscm' 
real•t randfl 
real•Brot(3,3) 
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this subroutine ched:s all particle palrs and up:iates the near
neigt.boI artays for all active particles 

e 

e 

10 do 500 i•imln,tmax 
do 500 j•i+l,np 

rsu:n. • radlil + radljl 
rsll'l2 • rsum•r5um 

c-----delta x and delta y 
rx•x(jJ-x(i) 
ry•y\jl·ylil 
rz•z{j)-z(il 

e 
c-----c'jlin::lers 

if(j.qe.lndlczl rz•O. 
c----boundary planes 

lflllj.eq.lndlyO) .and. inbyO.eq.l)).or. 
(\j,eq.indlylJ.and.(nbyl.eq.lJ)l then 
rx•O. 
rz•O. 
if{(j.eq.indlylJ.and.{imirr.eq.lJlthen 

c-----rn.irrorony-ye€ll 
rsi::i•rad(i) +rad[i) 
rnim2 • rs=n•rsum 
ry•Vtry- rad(jl'trown{ill 

endif 
elseif(((j.eq.indlzO!.aml.(nbzO.eq.l)).or. 

((j,eq.indhlJ.ar.ci.(nbzl.eq.1)1) then 
rx•O. 
ry•O. 

er.dlf 

if(ireal.eq.Ol then 
c-----fir.dnearestbagedelta-y 

inty•{ry•ycellh)•ycelli•lO. 
yshlft•inty-10 
ry•ry-yshift•ycell 

c----shear cortecticn to delta x 

e 

rx • rx - yshift•(edat•tshift - int!edot•tshlft)) 
endif 

c-----find nearest l::.,age delta x 
intx • (rx • xcellhJ*xcelli • 10. 
intx•intx-10 
rx•rx.-intx•xcell 

iWreal.lt.2lthen 
c-----findnearesti::':3gedeltaz 

intz• (rz+zcellhJ'zcelli+lO. 
lr.tt•intt-10 
rz•rz-intz•zcdl 

endif 
e 
c-----fixedplanes 

if{(j.ge.indlfxp) .ar:d. (j.le.ir.d2.fxpll then 
xplanh • xplnli(j) 
zplanh • zplnh{j) 

c-----rotate coor:iinate system ta :.ake plane totitontal 
call matrotlqloldlj),qloldlj),qlold{j),-q4oldljl.rotl 
rxr•rx•rot[l,l) +ry•rot[l,2)+rz•rot(l,3! 

ryr•rx•rotl2,l)+ry•rot(2,2) +rz•rot{2,3) 
rzr•rx•rot(3,l) +rtrot!3,2) +rz•rot(3,3) 

c---detect bcrders ofplane 
if(abs(rxr) .gt.xplanhl then 

rxr • rxr - siqn!xplanh,rxr) 
el se 

rxr•O 
endif 

if(ab9(rzr).gt.zplanhl then 
rzr•rzr-siqn(:planh,rzr) 

el se 
r:r•O 

endif 
c----rotatebackthecoordinatesystei:t 

can ttatrot(qlold[j),q2old(j),q3old(j),q4old(jJ,rot) 
rx • rxr•rot(l,l) • ryr•rot!l,2! • rzr•rotU,3l 
ry-rxr•rct(2,l!•ryr•rot12,2)+rzr•rot!2,3) 
rz • rxr•rct(J, lJ ~ ryr•rot!3, 2) • rzr•rot (3,31 

endif 

tijsq•rx•rx+rytry•rz•rz 
mear2 •(rst::1 • searchl .. 2 

e•• .. iftrijsq.gt.rnear2)goto500 
if(f(ra:l(j).qt.O.).and.(rijsq.qt.rneu2)).or. 

> ((rad(j).lt.0.).and.(rijsq.lt.rnearZ!))goto500 
e 
c-----checktaseeifjisalrea:lyini'slist 

jdx • nebor(i) 

e 

H(jdx.eq.0Jgoto200 
idx • 12orl•jdx - lloro 

lOOjj•ndx{idxl 
if{j.eq.jjl goto500 
if[r.ext(idx) .eq.0) goto 220 
jdx • next(idx) 
idx • i2crlljdx - ilcrO 
qatolOO 

e--- this will be first entry in i's list 
e---- if( (rijsq.le.rsi:lZ) .and. \t.qt.O.) .and. (iextra.ge.100) lgoto 100 

e 

200 if ( { (rad(j) .gt.O.) .and. (rijsq.lt. rsum2) .and. {t.gt.0.) .and. 
1 (iextra.qe.100)).or. 
2 ({rad!jl.lt.0.).and.(rijsq.gt.mm>1),and.(t.qt.O.J.and. 
3 {iextra.ge.lOOJJl goto100 

jdr.new • 1!'.tl 
idxnew • i2orl •jdxne.,, - ilorO 
nebor(il • jdxne.,, 
gato300 

e----- add this er.try to end of l's list e---- if!lrijsq.le.rs-.c".2).and.(t.gt.0.).and.tiextra.ge.iOOJ)goto 100 
220 if ( ( (rad!j) .qt.O.J .and. Jrijsq.lt.rsu:n2) .and. (t.gt.0.) .and. 

1 (iextra.9e.l00)J.or. 
2 liradljl .lt.0.) .and. lrljsq.gt.rsu:n2! .and.{t.gt.0.).and. 
l ilextra.ge.100111 goto 100 

jdxnew- • mtl 
idxne" • i2orlljdxnew - lloro 
next(idx) • jdKnew 

300 imtl • i2orltmtl - lloro 

~ 

~ :z 
= ñ 
l'l 

> 



if{next!imtl).eq.0) then 
utilize previously unused lir.k~-list storage space 
mtl • mtl + nwd 
if!citl.i¡t.max;.i::I) goto 600 
imtl • i2orl•mtl - lloro 
nextUmtl) •O 

e----- set llused to the largest index ever used in linked list 
llused • mtl + r.wd 
illused • i2orl'lh:sed - lloro 

el se e---- use previously released storage in 'eqity' (Le. 'mt' list) 
mtl • r.ext(ir.tl) 

endif 
e 
c----initialize entrles in linked list for thls neighbor 

ndx(idxnew)•j 

e 

next!idxnew) •O 
a\jdxne-") •O. 
aOljdxn"I •O. 
fn!jdxnew) • O. 
tfx(jdxne'il)•O. 
tfy(jdxnew) • O. 
tfz(jdxne·ll') •O. 
b(jdxne'il) •O. 
if((j.eq.ir.dlyl) .an:l. (imirr.eq.111 brownfil • l. + randfl!O.) 

500continue 

c----resetpara::1eters fortestir.g.,,ilenup:lateisneeded 
tup:ltl•t 
delrup •O. 
return 

e 
c-----storageisfoll, reducesearchandup::!atetimebylO• 

e 

600 search • 5earch • .90 
retrievelaststcragelocatloninavallabler::eoory 
a:tl • ctl - nw::I 
if(jdxnew.eq.next!idxll nextUdxl •O 
if(jdxnew.eq.neborli)Jnebor(i) •O 

lf{dnr.ax.gt.half•search) then 
open (3,file•'o3ds' ,status•'unknown', access•'append'l 

write(),1000) 
wrlte(•,10001 
CJll e:dt(l) 

endif 
calldelete.'11 
gotolO 

c-----error nl'ar neighlxlr fcund after overlap occured - call exit 
100 open (3,file•'cJds',status"'unkncr.m', access•'append'I 

write ll,l100Ji,j,i,radlil,xlil,ylll,tlil,j,radlj},xljJ,yljJ,zljl 
) ,rx,ry,rz,t,search,ti.:pjtl,dmax,delrup,rr.ear2,rijsq,rsum 
write (',1700Ji,j,i,rad(i),x{i),y(i),z(i),j,rad(j},x(j),y(j),z(j) 

) , rx, ry, rz, t, search, ti.:¡xltl,dmax,delrup, mear2, rljsq, rsum 
callexit(ll 

c-·---ranoutofparticles 
BOO open [3,file•'o3ds',statcs•'unknown',ac~ss•'append') 

vrite (3, f::it•"{'ran out of particles, t!Jr..e: ',e10.3)")t 
write t•,fut•"('ran cut of particles, time: ',elO.J)")t 
callexit(l) 

1000 format{" error - atte:pting to set search less than max•, 
) •displa~ntinlasttimestep"I 

1100 format!" error exit frcn subroutine ufdate - ",/, 
1 "near neighbor fo1md after overlap, particles ~ ",15,• and•,16, 
2/,"no. ",4x,"rad",lbt,"x",Ux,•y",lb;,•z•, 
J/, tx,i5,lp,4el2.4,/,lx,i5,4e12.4,/,"rx,ry,rz•",7x,Je12.4, 
5 /," time•",e12.4,• search•",e12.4," tupdtl•",el2.4, 
6 /," drmax•",el2.4," delrup-",e12.4," rnear2•",e12.41 

7 t,• rijsq•",el2.4," rsum-'",el2.4l 

""' 

g 
e 
i5 o 
'!l 
e: 

~ 

~ 
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Corrida l. Simctria en el eje vertical 

i3ds001 35deg sil.o e-o.as, 
$var np - 7004 
$var nfix - O 

plane) 
$var nout = 
$var noutv = 
$var nczero ""' 
$var ncmax = 
$var ntcol = 
$var nyzone "-" 
$var nvel 
$var itervm = 
$var ireal 
$var imirr 
$var nxbyO 
$var nzbyO 
$var nxby1 
$var nzbyl 
$var nxbzO 
$var nybzO 
$var nxbz1 
$var nybz1 
$var nfix = 
$var nfxpl. ""' 
Svar nzcyl. ... 
$var izeta = 
$var icoord 
$var itty = 
$var ihertz = 
$var ixyz = 

o 
o 
o 
o 

40 
l. 
l. 
l. 
l. 
l. 
l. 
l. 
l. 
l. 
o 
o 
o 
o 
o 
2 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

boundary particles 
$var ialtk = o 
$var tmax = 

$var dt -
$var dtout == 
$var dtoutx = 
$var dtoutv = 
$var dtdump == 
$var tzero = 
$var edot = 
$var epsv ,,.. 
$var search = 
$var ycel.1. = 

1. 
o. 
o. 
0.1. 
0.5 
0.1. 
1. 
o. 
o. 

0.005 
l.. 1.6250 

k=2000, fmu-0.5, frnub=0.65 
$end total. number of particles in cell 
$end number of fixed particl.es (1.ower boundary 

$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 

$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$enct 

number of times to print out results 
number of times to print out velocities 
number of coJ.lisions befare start cum. 
number of collisions during entire run 
nurnber of timesteps during a co1J.ision. 
number of y zones 
number of velocity intervals 
max iterations per time step 
flag for periodic boundaries 
flag fer mirror boundaries 
no. boundary particles in x-dir. at 

boundary particles in z-dir. at 
y 
y zero 

no. boundary particles in x-dir. at 
boundary particles in z-dir. at 
boundarz particles in x-dir. at 
boundarz particies in y-dir. at 
boundarz partic1es in x-dir. at 

y ycel.1 

no. boundarz particles in y-dir. at 
no. of fixed particles 

of fixed planes 
no. z-cyJ.inders 
flag for holding kin energy constant 
flag for coordinates print out 
f1ag for tty interaction 
flag for hertz power law 

y 

z 
z 

flag to read initial coords of fixed & 

flag for alternate values for side walls 
max time for ca1culation 
time step 
time interva1 for 
time interval. far 
time interva1 far 
time interval. far 
restart long-terrn 
strain rate 

printing 
printing 
printing 
dumping 
cum. ave. 

relative error tolerance 

out results 
positions 
velocities 

search distance for near neighbars 
cell height (m) 

ASl 

yce11. 
zero 
zero 
zcell 
zcell. 



AS2 

xyrat = 1.33333 
zyrat =- 0.02 
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$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
Svar 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 

pack """ O. 

$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
Send 
Send 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 

ratio far xcell = 1.55 
ratio fer zcell. = .0465/2 
solids packing fraction 
average ve1ocity (initia1) 

group 
$var 
$var 
$var 
Svar 
$var 
Svar 
$var 
$var 
$var 
$var 

vave 1:R o.o 
vseed ... 0.5 
vxzero = O.O 
vyzero = O.O 
skn1 """ 2000. 
el.ast = 0.85 
e1astb = o.es 
slope = O. 
ratk = 0.7 
fmu = O. 5 
fmub = 0.65 
drag = O.O 

$end 
$end 
$end 
$end 

power = 1.0 
rmassz = 5032.3019 
gravx - 9.80665 
draddt = 10. 
number(l) = 7000, 4 

seed for random initia1 partic1e ve1ocities 
initia1 ve1ocity in the x-direction (ave) 
initia1 ve1ocity in y-direction (ave) 
normal force coefficient 
coefficient of restitution 

a1ternative parameter for un1oading 
ratio of tangentia1/norma1 stiffness 
coefficient of friction 
friction for boundary and fixed partic1es 
v-squared drag force coefficient 
tangentia1 force exponent 
mass of unit sphere (makes rmass=5.92045e-4) 
acce1eration of gravity in y direction 
rate of increase of partic1e radii 

$end nurnber of partic1es in each 

radius(l) = 0.0049, 
pmass(l) = 5.92045e-4, 
X(7QQ3) = .2132117818, 
y(7003) = .3463731207, 

0.0049 $end partic1e radii each group 

Z(7QQ3) = .5, 
qlold(7003) 
q2ol.d(7003) = 
q3old(7003) = 
q4ol.dC7003) = 
finis = 1. 

5.9204Se-4 $end partic1e rnass in group 
.7132117818 $end location of fixed planes 
.3463731207 $end y location of fixed planes 

.5 $end z location of fixed planes 
. o 
. o ' 

-.461748613235, 
.887010833178, 

$end 

.O $end fixed plane director 

. O $end fixed p1ane director 
-.461748613235 $end fixed plane director 

.887010833178 $end fixed plane director 

Corrida 2. Diámetro máximo permisible para las partículas en el silo 

i3ds002 35deg silo e=0.85, k=-2000, fmu-o. s. fmub=D.65 
$var np - 7004 $end total number of particles in cell 
$var nfix - o ~end nurnber of fixed particles (lower boundary 

plane) 
$var nout - o $end number of times to print out resul.ts 
$var noutv - o $end nurnber of times to print out velocities 
$var nczero ~ o $end number of collisions befo re start cum. 
$var ncmax - o $end number of col1isions during en tire run 
$var ntcol - 40 Send number of timesteps during a collision. 
$var nyzone - 1 $end number of y zones 
$var nvel 1 $end number of velocity intervals 
$var itervm - 1 $end max iterations per time step 
$var ireal 1 $end fl.ag for periodic boundaries 
$var imirr 1 $end flag for mirror boundaries 
$var nxbyO 1 $end boundary particles in x-dir. at y zero 
$var nzbyO 1 $end boundary particl.es in z-dir. at y zero 
$var nxby1 1 $end no. boundary particles in x-dir. at y yce1l. 
$var nzby1 1 $end no. boundary particles in z-dir. at y ycell. 
$var nxbzO o $end boundarz particl.es in x-dir. at z 
Svar nybzO - o $end boundarz particles in y-dir. at z zero 
$var nxbz1 o Send boundarz particl.es in x-dir. at zcel.l. 
$var nybz1 o $end no. boundarz particles in y-dir. at zce1l. 
$var nfix - o $end no. of fixed particles 
$var nfxpl. 2 Send of fixed planes 
$var nzcyl. - o $end no. z-cylinders 
$var izeta - o $end flag for holding kin energy constant 



$var icoord 
$var itty """ 
$var ihertz 
$var ixyz .... 

o 
o 
o 
o 

boundary particles 
$var ialtk = o 
$var tmax = 
$var dt .,.. 
$var dtout = 
$var dtoutx """ 
$var dtoutv = 
$var dtdump c:i 

$var tzero =

$var edot -
$var epsv = 
$var search ""' 
$var ycell ""' 
$var xyrat ""' 
$var zyrat ""' 
$var pack = 
$var 
$var vseed = 
$var vxzero = 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 

vyzero = 
sknl = 
elast = 
elastb = 
slope = 
ratk = 
fmu = 
fmub = 

drag = 
$var power = 
$var rmassz = 
$var gravx = 

$var draddt = 

1. 
o. 
o. 
0.1 
0.5 
0.1 
1. 
o. 
o. 

0.01 
1.16250 
1.33333 
0.04 

o. 
o.o 
0.5 
o.o 
o.o 
2000. 
0.85 
0.85 
o. 
0.7 
0.5 
0.65 
o.o 
1. o 

5032.3019 
9.80665 

10. 
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$end flag for coordinates print out 
$end flag for tty interaction 
$end flag far hertz power law 
$end flag to read initial coords of fixed & 

$end 
Send 
$end 
Send 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
Send 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 

flag for alternate values for side walls 
max time for calculation 
time step 
time interval for 
time interval far 
time interval for 
time interval for 

printing out results 
printing positions 
printing velacities 
dumping 

restart long-term curn. ave. 
!"itrain rate 
relative error tolerance 
search distance far near neighbors 
cell height (m) 
ratio for xcell = 1.55 
ratio for zcell = .0465 
solids packing fraction 
average velocity (initial) 
seed far random initial particle velocities 
initial velocity in the x-direction (ave) 
initial velocity in y-direction (ave) 
normal force coefficient 
coefficient of restitution 

$end alternative pararneter for unloading 
$end ratio of tangential/normal stiffness 
$end coefficient of friction 
$end friction for boundary and fixed particles 
$end v-squared drag rorce coefficient 
$end tangential force exponent 
$end mass of unit sphere (makes rmass-5.0323e-3) 
$end acceleration of gravity in y direction 
$end rate of increase of particle radii 

number ( 1) 7000, 4 $end number of particles in ea ch group 
radius ( 1) O. 01, O. 01 $end particle radii ea ch group 
x(7003) = .2132117818, .7132117818 $end x location of fixed planes 
y(7003} = .3463731207, .3~63731207 $end y location of fixed planes 
z(7003) = .5, .5 $end z location of fixed planes 

A53 

$var 
Svar 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 

qlold(7003) .O .O $end fixed plane director 
q2old(7003} = .O , .O $end fixed plane director 
q3old(7003) = -.461748613235, -.461748613235 $end fixed plane director 
q4old(7003) = .887010833178, .887010833178 $end fixed plane director 
finis = 1. $end 

Corrida 3. Estado permanente del flujo en un silo hexagonal 

i3ds003 35deg silo e=0.85, k=2000, fmu=0.5, fmub=0.65 
$var np = 12004 $end total number of particles in cell 
$var nfix = O 

plane) 
$var naut = 
$var noutv = 
$var nczero ""' 
$var ncmax = 
$var ntcol = 
$var nyzone == 
$var nvel 

o 
o 
o 
o 

40 
1 
1 

$end nurnber of fixed particles (lower boundary 

$end nurnber of times to print out results 
Send nurnber of times to print out vel.ocities 
$end number of collisions before start cum. 
$end nurnber of collisions during en tire run 
$end nurnber of timesteps during a collisian. 
$end nurnber of y zones 
$end num.ber of vel.ocity interval.s 
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$var istart 
$var itervrn 
$var irea1 = 
$var imirr 
$var nxbyO = 
Svar nzbyO 
Svar nxby1 
Svar nzby1 
$var nxbzO 
$var nybzO 
$var nxbz1 
Svar nybz1 
$var nfix = 
$var nfxp1 = 
$var nzcyl. ""' 
Svar izeta = 
Svar icoord 
$var itty = 
Svar ihertz = 
$var ixyz ""' 

boundary partic1es 

1000 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
o 
o 
o 
o 
o 
2 
o 
o 
o 
o 
o 
o 
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$end restart run 
$end max iterations per time step 
$end flag for periodic boundaries 
$end flag for rnirror boundaries 
$end boundary particles in x-dir. at y 
Send boundary particles in z-dir. at y 
Send no. boundary particles in x-dir. at y 
$end no. boundary particles in z-dir. at y 
$end boundarz particles in x-dir. at 
$end boundarz particles in y-dir. at 
$end boundarz particles in x-dir. at 
$end no. boundarz particles in y-dir. at 
$end of fixed particles 
$end of fixed planes 
$end no. z-cylinders 
Send flag far holding kin energy constant 
$end flag for coordinates print out 
$end flag for tty interaction 
Send flag for hertz power law 
$end flag to read initial coords of fixed & 

zero 
zero 
ycell 
ycell 

zero 
zcell 
zcell 

$var ial.tk = O Send 
Svar tmax = 4. Send 

flag fer alternate values for side walls 
max time for calculation 

Svar dt """ O. $end 
Svar dtout = O. $end 
Svar dtoutx = 0.5 Send 
$var dtoutv = 0.5 $end 
Svar dtdump = 0.2 $end 
Svar tzero == 1. Send 
$var edot = O. $end 
$var epsv = O. $end 
$var search = 0.01 $end 
Svar ycel.1 = 1.16250 Send 
Svar xyrat = 1.33333 $end 
$var zyrat = 0.1 $end 
$var pack = O. Send 
Svar va ve = O. O Send 
Svar vseed = 0.5 $end 
$var vxzero = O.O Send 
$var vyzero = O.O $end 
$var sknl - 2000. $end 
Svar el.ast = 0.85 Send 
$var el.astb = 0.85 Send 

time step 
time interval for 
time interval for 
time interval for 
time interval for 

printing out results 
printing positions 
printing velocities 
dumping 

restart long-term curn. ave. 
strain rate 
relative error tolerance 
search distance fer near neighbors 
cell height (m) 
ratio for xcell = 1.55 
ratio for zcell = .11625 
solids packing fraction 
average velocity (initial) 
seed for random initial particle velocities 
initial velocity in the x-direction (ave) 
in~tial velocity in y-direction (ave) 
normal force coefficient 
coefficient of restitution 

$var s1ope = O. $end alternative parameter far unloading 
$var ratk = 0.7 $end ratio of tangential/normal stiffness 
$var fmu = 0.5 $end coefficient of friction 
$var fmub = 0.65 $end friction for boundary and fixed particles 
$var drag = O.O $end v-squared drag force coefficient 
$var power = 1.0 $end tangential force exponent 
$var rmassz = 5032.3019 $end mass of unit sphere (makes rmass=5.0323e-3) 
$var gravx = 9.80665 $end acceleration of gravity in y direction 
$var draddt = 10. $end rate of increase of particle radii 
$var number(1) = 12000, 4 Send number of particles in each group 
$var radius(l) = 0.01, 0.01 $end particle radii each group 
$var x(12003) = .2132117818, .7132117818 $end x location of fixed planes 
$var y(l2003) = .3463731207, .3463731207 $end y location of fixed planes 
$var z(12003) = .5, .5 $end z location of fixed planes 
$var qlold e 12003) . o . o $end fixed plane director 
$var q2old ( 12003) . O . O $end fixed plane director 
$var q3old{12003) -.461748613235, -.461748613235 $end fixed plane director 
$var q4old(12003) .887010833178, .887010833178 $end fixed plane director 



$var finis -

Corrida 4. El silo completo 

i3ds004 35deg sil.o e-o.as, 
$var np - 25006 
$var nfix = O 

p1ane) 
o 
o 
o 
o 
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$end 

k-2000, fmu=0.5, fmub-0.65 
$end total number of particles 
$end number of fixed particles 

in cell 
{1.ower boundary 

$end number of times to print out results 
$end number of times to print out velocities 
$end number of collisions befare start cum. 
$end number of collisions during entire run 
$end number of timesteps during a collision. 
$end number of y zones 
$end number of velocity intervals 

ASS 

$var nout ""' 
$var noutv -
$var nczero """ 
$var ncmax = 
$var ntcol. =
Svar nyzone = 
$var nve1 
$var istart = 
$var itervm = 
$var irea1 
$var imirr 
$var nxbyO 
$var nzbyO 
$var nxby1 
$var nzby1 
$var nxbzO 
$var nybzO 
$var nxbz1 
Svar nybz1 
$var nfix -
$var nfxp1 =
$var nzcyl ..,. 
$var izeta ... 
Svar icoord 
$var itty = 
$var ihertz = 
$var ixyz = 

40 
1 
1 
o 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
o 
o 
o 
o 
o 
3 
o 
o 
1 
o 
o 
o 

$end restart run 

boundary particl.es 
$var ial.tk "" 
$var tmax = 
$var dt = 

3. 
o. 

o 

$var dtout = 
$var dtoutx = 
$var dtoutv =
$var dtdump """ 
$var tzero = 
$var edot = 
$var epsv = 
$var search = 
$var ycell ... 
$var xyrat = 
$var zyrat = 
$var pack = 

$var vave = 
$var vseed = 
$var vxzero = 
$var vyzero = 
$var skn1 = 
$var el.ast -
$var el.astb = 
$var sl.ope = 
$var ratk -

º-0.2 
0.2 
o.os 
1-

º-0-
0. 00101 
.11625 
1.72 
0.1098 

o. 
o.o 
0.5 
o.o 
o.o 
2000. 
0.85 
0.85 

º-0. 7 

$end max iterations per time step 
$end flag for periodic boundaries 
$end flag far mirror boundaries 
$end boundary particles in x-dir. at y 
$end no. boundary particles in z-dir. at y zero 
$end no. boundary particles in x-dir. at y ycell 
$end boundary particles in z-dir. at y - ycell 
$end no. boundarz particles in x-dir. at z = zero 

zero 
zcell 
zcell 

$end no. boundarz particles in y-dir. at z 
$end boundarz particles in x-dir. at 
$end no. boundarz particles in y-dir. at 
$end no. of fixed particles 
$end of fixed planes 
$end no. z-cylinders 
$end flag far holding kin energy constant 
$end flag for coordinates print out 
$end flag for tty interaction 
$end flag far hertz power law 
$end flag to read initial coords of fixed & 

$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 
$end 

flag far alternate values far side walls 
max time for calculation 
time step 
time interval for printing out results 
time interval for printing positions 
time interval far printing velocities 
time interval far dumping 
restart long-term curn. ave. 
strain rate 
relative error tolerance 
search distance for near neighbors 
cell height (m) 
ratio for xcell = .2 
ratio for zcell = .012767 
solids packing fraction 
average velocity Cinitial) 
seed for random initial particle velocities 
initial velocity in the x-direction (ave) 
initial velocity in y-direction (ave) 
normal force coefficient 
coefficient of restitution 

alternative parameter for unloading 
ratio of tangential/normal stiffness 
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$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 
$var 

group 
$var 
$var 

planes 
$var 

planes 
$var 

$end x 
$var 

$end y 
$var 

$end z 
$var 

. o 

fmu -
fmub = 
drag = 
power = 
rmassz = 
gravx = 
draddt = 
nwnber{1) 

radius(l.) 
planex(l) 

planez (1) 

0.5 
0.65 
o.o 
1. o 

5032.3019 
9.80665 

10. 
25000, 
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$end coefficient of friction 
$end friction for boundary and fixed particles 
$end v-squared drag force coefficient 
$end tangentia1 force exponent 
$end mass of unit sphere {makes rmass=S.0323e-6) 
$end acceJ.eration of gravity in y direction 
$end rate of increase of particle radii 

2, 2, 1, 1 $end number of particles in each 

.001, .001, .001, .001, .001 $end particl.e radii each group 
l., 1., .316638, .215405, .363912$end x' length of fixed 

l.' 1.' l.' l.' .2$end z' length of fixed 

X (25003) = . 126259, . 818385, . 538950, . 257325 
location of fixed planes 
y(25003} = .392902, .446237, .588905, .557289 
location of fixed planes 
z(25003) = .5, .5, .s, .5 
location of fixed planes 
q1old(25003} = .O, .O, .o, 

$end fixed plane director 
$var q2old(25003) = .O, .O, .O, 

• o 
$end fixed plane director 

$var q3old(25003) = .548293229520, -.461748613235, -.461748613235, 
.382683432365 
$end fixed p1ane director 
$var q4old(25003) = .836286155848, .887010833178, .887010833178, 

.923879532511 
$end fixed plane director 

$var finis - 1. $end 



Programas de Visualización 

Para poder interpretar los resultados obtenidos de una simulación numérica se vuelve ge

neralmente necesario generar algún tipo de imagen o gráfica. Esto se debe a que los números por 

sí solos, aún cuando sepamos lo que cada número representa, son dificiles de visualizar. Es nece

sario entonces emplear alguna clase de postprocesamiento que transforme los írios números en 

algo un poco más comprensible. 

Para la interpretación de las simulaciones de 3dshear se empleó un par de progrmnas 

igualmente en Fortran77 que, dados corno entrada los archivos de resultados de 3dshear, gene

ra una serie de imágenes PostScript que corresponden a rebanadas del flujo a diferentes tiempos y 

con mayor o menor grado de perspectiva (para el caso de las posiciones). 

El primero de estos programas, plotrnirr, muestra las posiciones de las partículas re

presentando a éstas como círculos. Este programa está escrito específicamente para geometrías 

con simetrl~ de donde torna su nombre de dibuja espejo.º Las partículas más lejanas se represen

tan con tonos más obscuros, y las más cercanas,. con tonos más claros_ En caso de que se desee 

visualizar la orientación de cada partícula,. el progrruna puede representar por medio de arcos 

elípticos el ecuador y el meridiano principal de cada partícula. La descripción detallada de cada 

uno de los parámetros de entrada se hace en el código mismo, que se enlista a continuación. 

a En inglés. plot mirror. 

Figura J 9. La figura a la izquierda muestra una configura
ción sin hacer énfasis en las orientaciones de cada partícula. 
La figuran la derecha,. en cambio. muestra la misma configu
ración incluyendo las orientaciones. 
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f77 +U77 -O -o xpltmirr pltmirr.f 

This routine reads configurations of x, y, z points from input 
file 'config.p1ot' and then generates a postscript p1ot fil.e of 
the configurations. 

Otis Wal.ton, L-207, LLNL, P.O. Box 808, Livermore, CA 94550 
(415)422-3947, FAX(415)422-3118, e-mail.:wal.ton@s85.es.1.1nl.gov 

Adapted from /us/walton/pl.ot3d/p1otthin.f 5/28/91 

e 10/27/95 modified to read o3dx or o3dxq files from 3dshear 
e (i.e., header J..ine, 
e skip a J..ine, 

n1 and n2, 
rl. and rl., 

e xcel.1, ycel.1 and zcel.1, 
e time, 

e 
e 

e 

xx,yy,zz (far nl+n2 lines) 
time, 
xx,yy,zz (far n1+n2 1.ines) 
etc. 

------------ DESCRIPTION OF VARIABLES --------

The parameter 'nmx' is the maximum number of spheres on a single frame 

e n1 no. of spheres of size 1 
n2 no. of spheres of size 2 

e ns n1 + n2 = total number of spheres in each frame. 
e r1 radius for first n1 spheres read in (i.e. group 1) 

r2 radius for next n2 spheres read in (i.e., group 2) 
x, y, z - input coordinates of sphere centroids for configuration 
xp, yp, zp = sphere coordinates, in order of increasing z 
np particle number (original input order) 
ndx np va1ue of reordered spheres (i.e., particle number) 

e xcel1 width of cell to be plotted 
e ycell height of cell 

zcell - depth of cell 
Note, these are currently data loaded to 1.0 

zh z-thickness of thin section of second image cell plotted 

eta, edot, ce, fmu, beta, eps, and time are quantities used only 
e in the output label for each configuration. 
e 

e 

variables alpha, zscale and zvanish control the shape of the 
perspective projection of the unit ce11 

e unit 5 standard input --- assumed to be interactive keyboard 
unit 6 standard output --- assumed to be workstation monitor 
unit 7 input file 'config.plot', 3 lines header, then x,y,z 
unit 8 = postscript output fi1e, 'plotout.ps' (i.e., pictures!) 

use 'lpr plotout.ps' to send postscript file to printer 
unit 9 - output file 'debugedit' containing i/o messages & errors 

Note: This routine was written to read a specific format output 
file generated by the hard sphere code hsbmx. Several of 

e input and output lines are specific to that application. 
e 
e Configurations are read, one at a time into the arrays x, y, & z, 

•' 

• ¡ 

.. : 
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then they are reordered in order of increasing z va1ue so that 
c1oser spheres wi11 'cover' spheres further away in the final 
post script picture. The reordered coordinated xp, yp, zp are 

e given to subroutine 'p1ot' where they are sca1ed appropriately to 
e make a perspective-like image. 
e 

The arrays z and np are changed during the reordering and do not 
e contain useful information after reordering is complete. 
e -------------------------------------------------------------------

irnplicit real*B(a-h,o-z) 
real*4 alpha1,zscalel,zvan1 
real etime, tarray(2) 
character linel, label, idum 
parameter (NMX = 60000) 
dimension x(nmx),y(nmx),z(nmx),np(nmx) 

> ,xp(nmx),yp(nmx),zp(nmx),ndx(nmx) 
,rotx(runx),roty(nmx),rotz(nmx) 

> ,rotxp(nmx),rotyp(nmx),rotzp(nmx) 
dimension idum(10) 
common/ispheres/ ns,ns2,n1,n2,iellipse 
common/spheres/ rl,r2,ce,eta,fmu,beta 
common/cell/xcell,ycell,zcell,alpha,zscale,zvanish,zh,edot,time 
common/label/linel(BO) 

data alpha/43./,zscale/0.4/,zvanish/2.0/,xcell/1./,iellipse/O/ 
data ycell/l./,zcell/1./,zh/1.0/ 
write(6,*)' alpha,zscale,zvanish,iellipse (zero for defaults): 

> '45., o.4, 2., o• 
read(S,*) alpha1,zscale1,zvan1,iel1 
if(alpha1.ne.0.) alpha = alphal 
if(zscalel.ne.0.) zscale = zscalel 
if(zvan1.ne.0.) zvanish = zvanl 
if(iell.ge.0} iellipse = iell 
\-lrite ( 6, fmt= .. (' using: ', 3f6. 2, i3) ") alpha, zscale, zvanish, iell.ipse 
write(6,*)' deltaz (zero fer default) :', 

> '1.0' 
read(S,*) deltaz 
if(deltaz.ne.0.) zh = deltaz 
open(unit=9, file="debugedit", form-"formatted") 
write(9,*)' alpha,zscale,zvanish,iellipse:', 

> alpha,zscale,zvanish,iellipse 

open(unit=7,file="config.plot",form="formated",status="old", 
> err=900) 

nconf.:sQ 
read { 7, fmt=" { 80a1) ", err=900) ( linel ( i) , i=-1, 80) 

c-------------------------skip line (3dshear ... version ... ) 
read (7, fmt-" { 10a8) ", err=910) {idum (i), i=1, 10) 
read(7,•,err=920)label,n1,n2 
read(7,•,err=930)label,r1,r2 
read(7,*,err=980)labe1,xcell,ycel1,zcell 
yref - 2.*(ycell - r2) 
zh = zh*zcell 
zvanish = zvanish*zcell 
ns ... n1 + n2 
ns2 - ns + ns 
write ( 6, fmt='' ( • xcel.1, ycel.l, zcel.1, nl, n2, r1, r2: •, 3e10. 3, 2i5, 3e12. 4)" 

>)xcell,ycell,zce11,nl,n2,r1,r2 
write ( 9, fmt=" { 'xcell., ycel.l., zcell.. n1, n2, rl, r2: •, 3e10. 3, 2i5, 3e12. 4)" 
>)xcell,ycell,zcell,n1,n2,r~,r2 
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100 read(7,*,err=985,end=985)1abe1,time 
write ( 6, fmt- .. ('time=·', Opf10. 3, 3x, •ns:', 

i5)")time,ns 
write(9, fmt-" ('time:' ,Opf10.3, 3x, •ns:', 

iS}"')time,ns 

do 115 i-1,ns 
read(7,*,err-970) xx,yy,zz,rotxx,rotyy,rotzz 
imod = i/2 
iodd = i - imod*2 
X(2*i - 1) = XX 
z(2*i - 1) .. zz 
roty(2*i - 1) = rotyy 
X (2*i) =* XX 
z(2*i) -= zz 
roty(2*i) = rotyy 
if(iodd.eq.1) then 

y(2*i. - 1) = yy 
y(2*i) - yref - yy 
rotx(2*i - 1) = rotxx 
rotx(2*i) - -rotxx 
rotz(2*i - 1) ~ rotzz 
rotz(2*i) - -rotzz 

e 

el se 
y(2*i - 1) - yref - yy 
y(2*i) ""' YY 
rotx(2*i - 1) - -rotxx 
rotx(2*i) - rotxx 
rotzC2*i - 1) = -rotzz 
rotz(2*i) = rotzz 

endif 
np{2*i - 1) = 2*i - 1 
np(2*i) = 2*i 

115 continue 

nconf==nconf + 1 

c--------reorder position vectors in increasing value of z 
big = 1.e+20 
k-0 
nlist = ns2 

400 zminl .... big 
c-----find smallest remaining z value 

e 

do 500 i = 1,nlist 
if(z(i) .gt.zminl) go to 500 
zminl = z(i) 
imin = i 

500 continue 

c------add smallest remaining z to end of reordered list 
k .... k + 1 
ndx{k) .... np(imin) 
zp(k) = z(imin) 
xp(k) - x(ndx(k)) 
yp(k) - y(ndx(k)) 
rotxp(k) = rotK(ndx{k)) 
rotyp(k) - roty(ndx(k)) 
rotzp(k) = rotz(ndx(k)) 
if(k.ge.ns2) go to 600 
nlist - nlist - 1 
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if(nlist.lt.irnin) go to 400 
e 
c-----move remaining z and np values up. note else remain in orig arder 

do 550 i - imin,nlist 
z(i) =z(i+1) 
np(i) - np(i+1) 

550 continue 
go to 400 

e ----done with reorder on z 
600 continue 

call. pl.ot(xp,yp,zp,rotxp,rotyp,rotzp,ndx) 

e continue reading configurations and plotting until. file exhausted 
e 

go to 100 

900 write(6,*)• could not open file config.plot' 
write (9, *)' coul..d not open fil.e config.plot' 

go to 999 
910 write(6,*)' error reading 2nd l.ine of config.plot' 

write (9, *)' error reading 2nd l.ine of config.plot' 
go to 990 

920 write(G,*)' error reading number of spheres, n1 and 
write(9,*)' error reading number of spheres, n1 and 
go to 990 

930 write{6,*)' error reading radii, r1 and rl • 
write(9,*)' error reading radii, rl and rl' 
go to 990 

970 ii- i-1 
write{6,9970)ns,ii, x(ii), y(ii), z(ii) 
write(9,9970)ns,ii, x(ii), y(ii), z{ii) 

n2' 
n2' 

9970 format(' reading',i5, • records, 1ast read i-',iS,' x,y,z: •, 
> 1p3e12. 4) 

go to 990 
980 write{6,*)' error reading xcell, ycell, zcell file config.plot' 

write(9,*)' error reading xcell, ycell, zcell file config.plot' 

go to 990 
985 write{6,fmt-"(' error reading time, last time read: •, 

> lp2e13.6)")t:i_me 
write(9,fmt="(' error reading time, last time read:', 

> lp2e13.6)")time 

990 write(6,fmt~"{' processed',i5,' configurations')") nconf 
write(9,fmt-"C' processed',i5,' configurations')") nconf 

c-----cornputer time used 
999 ttot = etime(tarray) 

ttot - tarray(1) + tarray(2) 
write(6,fmt-"{' cumulative computer time (s) =', 1pe12.4)")ttot 
write(9,fmt= .. {' cumulative computer time (s) 1pe12.4)")ttot 
stop 
end 
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subroutine plot(x,y,z,xrot,yrot,zrot,np) 
e P1ots sphere positions by generating a postscript file. 
c-----
c This routine generates a crude one vani5hing point perspective 
e projection of sections of a cell. 

Particles are represented as filled circles (with ellipses for 
e equator and prime meridian lines on each sphere). 
e 

3 4 
13/~I 

1--0- 11 
1 o o , 1 
1 /2 11 ___ 12 

3 4 _l ___ I 

1 1 

1
1
---2

1 

Image characteristics are controlled by four parameters: 
alpha: the angle the projected z-axis makes with the x-axis 
zscale: zunit/xunit, unit of measure along projected z-axis 

(uniformly applied) 
e zvanish - distance along z-axis (in x-axis units) to where all 
e z-lines converge. 

zh:- the thickness of the sections thru the cell along the z-axis 

This scaling could, alternatively, be accomplished by 
specifying the x and y coordinates of the z-vanishing point and 
an appropriate scale to apply at the origin, with the scale 
varying as the inverse of the distance from the vanishing pt. 
This would be only slightly more 'correct• than the current 

e method since x and y axes would still be horizontal and vertical. 
e ---ADDED---(7/18/96) 

Besides, the code does not adjust the rotations of the ellipses 
to show the different angles in the perspective. 

e -----------

implicit real*8(a-h,o-z) 
real*4 graz 
character 1ine1 
parameter (NMX = 60000, MXSLICE=l0) 
dimension x(nmx),y(nmx),z(nmx),np(nmx),ns1(mxslice) 

> ,xrot(nmx),yrot(nmx),zrot(nmx) 
common/ispheres/ ns,ns2,nl,n2,iel1ipse 
common/spheres/ r1,r2,ce,eta,fmu,beta 
common/cell/xcell,ycell,zcell,alpha,zscale,zvanish,zh,edot,tirne 
common/label/linel(80) 

dimension mp(2,14) 
dimension pt(3,14},pp(2,14) 

e zh - thickness of each section to be plotted (user coords) 
pt(ijk,m) ----alternate variable far same 14 cornerpoints 
pp(ij,m) -----two dimensional projection of 14 corner points 

e mp(ij,m) -----post script integer coordinates of 14 pts 
c------------------------------------------------------------------
c 
e----- initailize positions of corners 

data npage/0/ 

do 10 m=l,4 



l.O pt(3,m)- O. 
do 11 m-11,14 

11 pt(3,m)- zh 

pt(2,1)=- o. 
pt (2, 2)- o. 
pt(2,11)~ o. 
pt(2,12)- o. 
pt(2,3)- yce11 
pt(2,4)= yce1l. 
pt(2,13)- ycel.1 
pt(2,14)= ycel.1. 

pt (1, 1)- o. 
pt(1,11)= o. 
pt(l.,3)- o. 
pt(1,13)- o. 
pt(l.,2)= xcel.l. 
pt(l.,4)- xcel.l. 
pt(l.,12)= xcel.l. 
pt(l.,14)"""' xceJ.l. 
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open(unit=8, file='pl.otout.ps') 

programming note (9/19/90): 
Prologue info is repeated for each config in output 
fil.e. This is not necessary. El.iminating this dup-

c l.ication would slightl.y reduce size of output file. 
e Al.so, open statement is encountered each time thru 

(again, not necessary, but it doesn't seem to cause 
any problems) . 

write(8,fmt=''('%JPS-Adobe-1.0')'') 
write(8,frnt~"C'% l.ib/pscat.pro -- prolog for pscat (troff) fil.es 

>') ") 
write(8,fmt-"('~ Copyright {C) 1985 Adobe Systems, Inc. 1

)
1
•) 

write(8,*) 'save /pscatsave exch def' 
write(8,*) '/$pscat 50 dict def' 
write(8,*) '$pscat begin' 
write{8,fmt-"('%%EndProlog')'') 

zero = O.O 
one = 1.0 
two - 2. 
three ""' 3. 
four - 4. 
pi - four*atan(one) 
degrad = pi/180. 
a1phar - alpha*degrad 
cosa - cos(alphar) 
sina - sin(alphar) 
width - 2000*xce11/yce11 
height ""' 2000 
xoffset = zsca1e*cosa*zh 
yoffset - zsca1e*sina•zh 
factor = width/xce11 
nxO - 90 + xoffset•factor 
nyO = 100 + yoffset*factor 

zvi - one/zvanish 
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c----scaJ.e coordinates 
do 100 m-1,14 

zp - zsca1e*pt{3,m) 
xysca1e one + zvi•zp 
pp(1,m) = pt(1,m)*xyscale - zp•cosa 
pp(2,m) - pt(2,m}*xyscale - zp*sina 
mpC1,m) - factor*pp(1,rn) 

mp(2,m) - factor*pp{2,m) 
100 continue 

if(iellipse.ne.0) then 

••••*define ellipses••••••••• 
Copied from PostScript Cookbook by Adobe Systems, (c)1985 

Addison-Wesley Pub., 1987 
write(8,*) ' /ell.ipsedict 8 dict def' 
write(B,*} ellipsedict /mtrx matrix put' 
write(8,*) /ellipse' 
write(8,*) { el.J.ipsedict begin' 
write{B,*) /endangle exch def' 
write(8,*) /startangle excn def' 
write(B,*) /yrad exch def' 
write(8,*) /xrad exch def' 
write(8,*) /y exch def' 
write(8,*) /x exch def' 

write(B,*) /savematrix mtrx currentmatrix def' 
write(8,*) x y translate• 
write(8,*) xrad yrad scale' 
write(8,*) O O 1 startangle endangle are' 
write(8,*) savematrix setmatrix' 
write(8,*) end' 
write(8,*) } def' 

******end def ellipses ************ 
endif 

c ..•.. select subset of spheres in each slice 
nframes - zce11/zh 

if(nframes.gt.mxslice) nframes - mxslice 

islice = 1 
zmax - islice*zh 

do 120 j = 1,ns2 
if(z(j) .le.zmax) then 

ns1 (isl.ice) = j 
go to 120 

el.se 
if(islice.ge.mxslice) go to 121 
islice ~ islice + 1 

nsl(islice) = j 
= islice*zh 

endif 
120 continue 
121 continue 

nslice = islice 

loop over slices drawing a box around each slice 
do 300 is=1,nsl.ice 
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zmin = (is-1)*zh 
zmax = is*zh 

npage - npage + 1 
write(8,fmt='1

(
1 %%Page: 1 ,2i5)'')npage,npage 

write(B,*) 'initgraphics 72 300 div dup scale newpath' 
write(8,*) '/norrnalfont' 
write(B,*) '/Helvetica-Bold findfont 60 scalefont def' 
write(B,*) 'norrnalfont setfont' 
write(B,*) '3 setlinewidth' 
write(B,*) '0 200 translate % move away from lower left cerner' 
write{B,*) '.9 .9 scale' 

e••••• write(B,*)' 1800 100 translate 
e••••• write(B,*)' 90 rotate 

write{8,*)nx0,ny0,' translate % 

% move to rotation point' 
% landscape orientation' 
origin at rear left cerner (pt1)' 

write (8, *)mp ( 1, 1) ,mp (2, 1),' moveto ',mp ( 1, 2), mp{2, 2),' lineto 
e > mp(1,4),mp(2,4),' lineto' 
e write(8,*)mp(1,3),mp(2,3), ' l.ineto ', mp(l,1),mp(2,1), 
e > ' l.ineto cl.osepath stroke' 
e write(8,*)mp(1,1),mp(2,1),' moveto •,mp(l.,11),mp(2,11), 
e > ' l.ineto closepath stroke' 
e write (8, *)mp (1, 2) ,mp(2, 2),' moveto • ,mp (1, 12) ,mp(2, 12), 
e > ' lineto cl.osepaCh stroke' 
e write(8,*)mp(1,3),mp(2,3),' moveto •,mp(l.,13),mp(2,13), 
e > 1 l.ineto closepath stroke' 

write (8, *)mp (1, 4) ,mp(2, 4),' moveto ',mp (1, 14) ,mp (2, 14), 
> ' l.ineto closepath stroke' 

ibox2 = O 
nfirst .- 1 
if(is.ne.1) nfirst = nsl(is -1) + 1 
nl.ast = nsl (is) 
do 200 i=nfirst,nlast 

rad - rl 
if(np(i) .gt.nl.)rad = r2 
c ..•..•..... shift particles in each slice to location of first for plot 

zp = zscale*(z(i) - zmin) 
xyscale = one + zvi•zp 

x(i)*xyscale - zp•cosa 
yy = y(i)•xyscale - zp*sina 

xx•factor nx 
ny 

znear .,.. zh -
graz """ 0.5 + 

yy•factor 
rad 
O.S*(z(i)-zmin)/znear 

scal.er = rad*xyscal.e 
nrad - scaler*factor 

finish drawing the front of primary bounding box before plotting 
e front spheres. 
e if(((z(i) - zmin) .gt.znear) .and. (ibox2.eq.0)) then 
e ibox2 1 

e 
e 

> 

> 

write(8,•)mp(1,11),mp(2,11),' moveto •,mp(1,12),mp(2,12), 
• lineto',mp(1,14},mp(2,14),' lineto • 

write(8,*)rnp(l,13),mp(2,13), 'lineto •, mp(1,ll.),mp(2,11), 
• l.ineto cl.osepath stroke' 

write(8,*)mp(l,6),mp(2,6),' moveto •,mp(1,10),mp(2,10), 
' lineto closepath stroke' 

A65 



A66 APÉNDICEC 

endif 

if(iel1ipse.ne.0) then 
calculate ellipse properties 
new code for arbitrary rotations about +x +y +z 

sinxrot = sin(xrot(i)) 
sinyrot = sin(yrot(i)) 
prodsin = sinxrot•sinyrot 
xyrotr = -asin(sinxrot*sinyrot} 
xyrotd = xyrotr/degrad 
zrotd - zrot(i)/degrad 
nxrad - scaler•factor•sinyrot 
nyrad = scaler•factor*sinxrot•cos(yrot(i)} 
if(prodsin.lt.0) nrad ~ -rirad 

c----------Cornrnented out old code---------------
zf - (z(i) - zmin) + rad 
zb = (z(i) - zmin) - rad 

e zpf - zscale*zf 
e zpb = zscale*zb 

xysf = one + zvi•zpf 
xysb - one + zvi•zpb 
xxf = x(i)•xysf - zpf*cosa 
yyf = y(i)•xysf - zpf*sina 
xxb = x(i)*xysb - zpb*cosa 
yyb - y(i)•xysb - zpb*sina 
dy = yyb - yyf 
dx - xxb - xxf 
absdy abs(dy) 
absdx abs(dx) 
absry absdy/two 
absrx absdx/two 
nxrad absrx*factor 
nyrad absry*factor 
arcx - ' 180 360' 
arcy = ' 90 270 ' 
if(dx.lt.zero) arcy = ' 270 90 • 
if(dy.lt.zero) arcx = O 180 ' 

c------------------------------------------------
endi f 

plot scaled circle ... filled 
write(8,*) nx,ny,nrad,' O 360 are closepath ' 

e------ note: 
e Preliminary version plotted transparent spheres near 

front with 360 degree ellipses. Resulting view was 
confusing and difficult to interpret. 

if(graz.gt.1.)graz - 1. 
write(B,fmt=''(' gsave ',f7.3,' setgray fill grestore stroke ') 11

) 

> graz 
if(iellipse.ne.0) then 

endif 

plot ellipses in x-z and x-y planes on circle 
write(B,*) 'newpath gsave' 
write(B,*) nx,ny,' translate' 
write(8,fmt="(f7.2, • rotate')")zrotd 
write(8,*} • O O •,nxrad,nrad,' 270 90 ellipse stroke' 
write(8,fmt=''(f7.2, • rotate')'')xyrotd 
write(B,*)' O O ',nrad,nyrad,' 180 360 ellipse stroke' 
write(B,*) 'grestore' 
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200 continue 

finsih front of box if not already done 
if(ibox2.eq.0) then 

write(B,•)mp(1,11),rnp(2,11),' moveto ',mp(l,12),mp(2,12), 
> ' .l.ineto',mp(l,14),mp(2,14), • J.ineto ' 

write(8,*}mp(l,13),mp(2,13), • lineto •, mp(1,11),mp(2,11}, 
e > ' .l.ineto cl.osepath stroke' 
e write(8,*)mp(1,6),mp(2,6),' moveto ',mp{l,10),mp(2,10), 

e 

> ' J.ineto closepath stroke' 
endif 

write title info above plot of configuration 
write(8,*) • O 340 moveto (',1.inel, ') show' 
write(8,*)' O 260 moveto ' 
write(B,fmt="(' ( nl-',i6,' n2=',i6,' r1-',lpe12.4, 

>' r2-',1pe12.4,') show')")nl,n2,rl,r2 
write(8,fmt=--"(' O 130 moveto (Time =',f12.5,') show')") time 

nps = nlast - nfirst + 1 
write(B,fmt="(' O 50 moveto (S.lice with ',i6,' particJ.es) show' 

> ) ") nps 
write(8,•) 'showpage' 

300 continue 

e (Trai.ler info written after each showpage. Not necessary!) 

write (8, fmt=" (' %%Trai.ler') ") 
write(8, *) 'pscatsave end restore' 
write (8, fmts::-" ( '%%Pages: •, i3) ") npage 

Note: system cal.l to lpr causes errors and J.ost output on 
So.lbourne/ Sun sparc system (unknown cause) 

close (8) 
idummy =- system( '.lpr pJ.otout.ps') 

return 
end 
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El segundo progran1a de postprocesamiento empleado lleva el nombre de plotvect, 

pues lo que hace es graficar vectores.ª El sistema es básicainente igual al que sigue plotmirr, 

pero se requiere de dos archivos de entrada en vez de uno: un archivo para la posición de las par

tículas y otro archivo para la velocidad de las mismas. 

Se grafica un conjunto de vectores cuyas cola se encuentran exactamente en la posición 

correspondiente a cada partícula del sistema. La dirección de cada vector será igual a la dirección 

de la velocidad de su partícula correspondiente. La magnitud y el tono de gris de los vectores son 

proporcionales al logaritmo de la rapidez de la partícula representada. Se logra con esto obtener 

mapas de velocidades como el mostrado en la Figura J 7a, pág. 44. A continuación se muestra la 

rutina empleada para dibujar las flechas. 

•••****** define arrows ********* 
Copied from PostScript Cookbook by Adobe Systems, {c)1985 

Addison-Wesley Pub., 1987 
write(B,*) '/arrowdict 10 dict def' 
write(8,*) •arrowdict begin' 
write(B,*) ' /mtrx matrix def• 
write{S,*) 'end' 
write ( 8, *) '/arrow' 
write{8,*) ' { arrowdict begin' 
write(8,*) ' /headlength exch cief' 
write(S, *) /ha1fheadthickness exch 2 div def' 
write(S,*) /hal.fthickness exch 2 div def' 
write(8,*) /angle exch def /arrowlength exch def' 
write(B, *) /tail.y exch def /tail.x exch def• 
write (8, *) /base arrowl.ength headl.ength sub def' 
write (8, *) /savematrix mtrx currentmatrix def • 
write{B,*) tail.x tail.y transl.ate• 
write(8,*) angl.e rotate' 
write(S,*) O halfthickness neg moveto' 
write(S,*) base hal.fthickness neg l.ineto' 
write(8,*) base hal.fheadthickness neg lineto' 
write(S,*) arrowlength O lineto• 
write(8,*) base hal.fheadthickness l.ineto' 
write(B,*) base halfthickness l.ineto' 
write(S,*) O hal.fthickness l.ineto' 
write(8,*) closepath' 
write(B,*) savematrix setmatrix' 
write(8,*) end' 
write(B, *) •} def' 

e ********* end def arrows ********* 

n En inglés, p/01 vec/ors. 
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