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TABLA DE ILUSTRACIONES xi

Tabla de ilustraciones

Figura I. En esta toma se puede observar cémo el flujo de granos de mostaza se presenta solamente en la superficie,
sin que el material por debajo del angulo de reposo se vea afectado... OSSN nerieeer et naaaan 4

Figura 2. Para visualizar las cadenas de fuerza, se colocan esferas de vidrio un recipiente igualimente de vidrio. Los
espacios intersticiales se rellenan con un fluido del mismo indice de refraccién al del vidrio y se coloca el
conjunto entre polarizadores cruzados (de tal forma que no pase luz). Al aplicar una carga uniforme a la su-
perficie, se hacen evidentes las cadenas de esfuerzo como cambios en la polarizacién de la luz................... .

Figura 3. A laizquierda se puede observar la imagen de resonancia magnética, sin ningian patrén evidente, de gra-
nos de ajonjoli en reposo. Intencionalmente se adhirié algunos granos a las paredes del recipiente para darles
visibilidad. La imagen del centro muestra los perfiles de densidad que se presentan con oscilaciones periddi-
cas, mientras que para la imagen de la derecha se dio un solo impulso vertical “instantanco™ 10

Figura 4. Se presentan vistas superiores de un lecho de 7-8 particulas de profundidad, al vacio y sujeto a vibracio-
nes verticales. Para una frecuencia dada, existe una amplitud critica a la cual la superficie cambia de plana a
estriada. A 25 Hz, se crean patrones cuadrangulares, mientras que si la amplitud aumenta. los patronces se
vuelven hexagonales y luego toman la forma de costuras en una pelota de béisbol. En la ultima imagen se

muestra, para una profundidad de 17 particulas, un tipo de estructura conocido como oscildn..... ¥

Figura 5. Despuds de un cierto namero de rotaciones completas se observa una marcada segregacion entre granos
de arena de Ottawa (de color obscuro) y granos de sal (de color claro). Esta se[,regaclén se presenta para toda
la altura ¥ no sélo para la superficie. ... vy

Figura 6. Al hacer rotar horizontalmente un tambor a una velocidad angular €2 tal que los reacomodos se presenten
como avalanchas sucesivas y scparadas una de otra, se observa que el mezclado se da sélo en la interseccidn
de los planos superficiales. Si el tambor se encuentra lleno a mas de la mitad, se crea un nticleo central que
Jjamas se mezcla. Para los pares de imagenes mostrados, la fotografia de la izquierda corresponde a simulacio-
nes numéricas, mientras que la de la derecha corresponde a fotografias de experimentos con sal tefiida con dos
tonos de colorante. El comportamiento es analogo para cualquier geometria del tambor. 12

Figura 7. Se muestra por medio de resonancia magnética la segregaciéon de granos de café (manchas obscuras) en
una matriz de ajonjolf sujeta a oscilaciones verticales. El tiempo aumenta de izquierda a derecha. Las tres to-
mas superiores corresponden a un corte cercano a la parte frontal del recipiente, mientras que las inferiores co-
rresponden a la parte posterior. Los dos juegos centrales son cortes cercanos a la mitad. Se observa cémo el
flujo hacia arriba es mas rapido en el centro que en la periferia,

Figura 8. Las particulas comienzan con velocidades aleatorias a lo largo de la Gnica dimensién libre. El extremo
izquicrdo es una fuente de energia, mientras que el extremo derecho es una pared fija. I.os tonos mas obscuros
denotan velocidades mas bajas. Conforme avanza el tiempo, se observa que las particulas se colapsan, que-
dando al final una sola con muy alta velocidad. Si ambas paredes estuvieran termalizadas, jse presemnrla un
colapso en el centro! - reree et

Figura 9. Relacién entre experimentos, teoria y simulacion por computadora.
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Figura 10. Dos formas comunes del algoritmo de Verlet. La secuencia (a) muestra el método original de Verlet. La

secuencia (b) corresponde al método de salto de rana. Los valores almacenados se representan por las celdas
sombreadas . . . 24

Figura 11. La figura (a) muestra el aspecto de un “plano infinito” dentro de fronteras periédicas, considerando que
la particula de referencia se encuentra al centro de la celda. Si la particula se encuentra en otra posicién, el

efecto puede ser alin peor, como se muestra en la figura (b). La figura (c) muestra el resultado obtenido para
un plano finito.

Figura 12. Grados de libertad de una particula y su imagen reflejada en un espejo plano. ......cceoiiiiiiimninineniicinneenen.. 37

Figura 13. Se muestra un espejo browniano al cual se aproximan 20 particulas pcrfeclamemc alineadas. Noétese que

el espejo asume una posicién diferente pam cada particula, pero su desplazamiento en ningin caso excede un
diametro de particula . . 38

Figura I4. La figura (a) muestra la primera simulacién obtenida con un plano de simetria. La simetria es “dura™ y
las particulas adyacentes al espejo se alinean perfectamente, como si estuvieran apoyadas en una pared rigida.
Si en vez de un espejo hubié¢ramos empleado una pared rigida, las particulas rebotarian en ella, formando

oquedades como se muestra en la figura (b). Cada imagen consta de 14 000 particulas (7000x2). 41

Figura 15. Lamisma simulacién de la figura anterior, pero evaluandola con un plano de simetria browniano. El
resultado es mucho mas convincente, ................ 42

Figura 16. Simulacién con 14 000 particulas (7000x2) de 1 cm de radio. Los pequefios monticulos en la parte infe-
rior corresponden, debido a las fronteras periédicas, a la parte més alta de la mitad superior. Los &ngulos di-
namicos de reposo (encerrados con un circulo) corresponden a las esferas con coeficiente de friccion 4= 0.5.43

Figura 17. La figura (a) muestra el campo de velocidades de las particulas dentro de la celda de simulacion en esta-
do permanente. La celda se muestra con la linea continua. 1.0s tonos mas claros corresponden a velocidades
mas altas. La velocidad del nucleo central (extremo derecho de la celda) es entre dos y tres 6rdenes de magni-
tud mayor que la de las particulas sobre la rampa (a 1a izquierda). Los tonos de gris representan el logaritmo
de la rapidez de las particulas en cada punto. Las figuras (b) y (¢), a la derecha, muestran las posiciones de
24 000 (I2 000x2) particulas de | cm de radio, a 1 y 4 segundos de alcanzado el estado perimanente. Un ana-
lisis detallado de las posiciones permite ver que la configuracién en la rampa practicamente no cambia (como
es el caso de las zonas encerradas por circulos), mientras que el nicleo central modifica substancialmente su

configuracién, al grado de que no se puede decir cuales particulas son la misma en ambas imagenes (zona en-
cerrada por rectanguios)

........................................................................................... 44

Figura 18. Imagen simulada del silo hexagonal totalmente lleno. Se muestran 50 000 (25 000x2) particulas del
maximo didmetro permisible. Emplcando particulas con un didmetro equivalente al del maiz, se hubiera re-
querido de 430 000 (215 000x2), lo que significaria un tiecmpo de cOHmMputo 70 VECes MAYOr. ...cocorveenrieieeninnees 46

Figura 719. La figura a la izquierda muestra una configuracién sin hacer énfasis en las orientaciones de cada particu-
la. La figura a Ja derecha, en cambio, muestra la misma configuracion incluyendo las orientaciones........... A57



Objetivos e Introduccion

Hipdtesis: EIl algoritmo de dindmica molecular propuesto por el Dr. Otis Walton es

capaz de simular exitosamente ¢l flujo dentro del silo hexagonal inventado por cl Dr. Balta-
sar Mena.

El presente trabajo pretende ser una primera aproximacion a la simulacién completa de las
propiedades de flujo dentro de un silo hexagonal, desarrollado por el Dr. Baltasar Mena en el
Instituto de Investigaciones en Materiales de 1a UNAM. El disefio actual del silo ha probado ser

altamente ventajoso para la conservacién 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 dinamica molecular

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

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

numéricas para mejorar el disefio del silo hexagonal.

El estudio de los materiales granulares y su flujo ha cobrado gran importancia en los ulti-
mos afios. Se han desarrollado diversas teorias para explicar su comportamiento, pero resulta
dificil analizarlos en detalle porque practicamente todos los métodos de medicién requieren in-
vadir de alguna u otra manera al medio granular, perturbandolo en mayor o menor medida. Una
forma de analizar el interior de un flujo granular consiste en hacer una simulacién numérica satis-
factoria. Si se logra aproximar la geometria de uno de estos flujos por medio de una simulacién,
podemos tener una relativa certeza de que las propiedades calculadas corresponderan a las pro-
piedades reales (empaquetamiento, energia 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 mas
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de la materia. En el segundo capitulo se hace un resumen de los métodos mas comunes de simu-
lacién numeérica de flujos, describiendo sobre todo la dindmica molecular, pues el sistema desa-
rrollado se basa justamente en esta técnica.

De ese punto en adelante, se describe detalladamente el algoritmo propuesto por Walton,
asi 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 simulacién del siio completo.

En los apéndices se presentan los listados del codigo fuente del algoritmo de simulacién,
los archivos de entrada para cada corrida representativa, el listado del programa de postprocesa-
miento de datos y las referencias bibliograficas.

Este trabajo se llevé a cabo en su totalidad en el Laboratorio de Reologia del Instituto de
Investigaciones en Materiales de la UNAM, bajo la direcciéon del Dr. Baltasar Mena Iniesta.



Generalidades sobre Materiales Granulares

Breve historia de los granulares

sQuién pudiera calcular la trayectoria de una molécula? ;Como sabemos si la creacién
de los mundos no estd determinada por la caida de granos de arena?® Fue con esta frase que
Victor Hugo transpuso los limites del sentido comn al relacionar la creaciéon de los mundos con
el movimiento de simples granos de arena. Y sin embargo, su metafora demostré su real alcance
y actualidad a poco mas de cien afios de haber sido planteada. Es dificil pensar en alguna indus-
tria que no emplee materiales granulares en sus procesos de transformacién. La erosion, la di-
namica de placas tectdnicas y las avalanchas son todas procesos geoldgicos de caracter granular.
Incluso el altero de libros, papel y demas objetos que casi todos tenemos en nuestros escritorios
suelen estar tan cerca de su dngulo de reposo que cualquier perturbacién aleatoria puede provocar
una avalancha hacia el piso. En este capitulo trataré de mostrar la riqueza y complejidad que tie-
nen en si mismos estos importantes materiales.

Los materiales granulares son simples. Son grandes conglomerados de particulas macros-
cépicas individuales. En ausencia de efectos cohesivos, las fuerzas que actiian entre ellos son
estrictamente repulsivas por lo que la forma del conjunto esta determinada por sus fronteras exte-
riores y la accidon de la gravedad. Cualquier gas intersticial que sc¢ encuentre presente puede ser
facilmente despreciado al evaluar las propiedades del material granular sin incurrir en practica-
mente ningin error. Y a pesar de esta mustia apariencia, los materiales granulares se comportan
de manera diferente a cualquier otra forma de agregacién de la materia—sdlidos, liquidos o ga-
ses—Y pueden por derecho propio ser considerados un estado mas de la materia.

a Victor Hugo (1802-1855), escritor francés, en Les Misérables (1862).

3
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El meollo de este comportamiento tinico radica en dos caracteristicas peculiares: la tem-
peratura termodinamica no tiene efecto alguno y las interacciones entre los diversos granos son
disipativas por causa de la friccién estatica y la inelasticidad de las colisiones' . Un montén de
arena que tenga una pendiente menor a su angulo de reposo, por ejemplo, se comporta como un
sélido: permanece en reposo aun cuando la accion gravitacional crea esfuerzos microscopicos en
su superficie. Si inclinamos el monticulo varios grados por arriba del angulo de reposo de la are-

na, las particulas comenzaran a fluir. Sin embargo, este flujo difiere claramente del de un fluido

ordinario pues s6lo se presenta en la superficie

3

del monticulo (Figura I), sin que exista movi-
miento alguno en el grueso de los granos. Po-
driamos entonces modelar el flujo granular co-
mo el de un gas denso, pues los gases también
se conforman de particulas individuales cuya
interaccidon cohesiva es despreciable. Pero a

diferencia de los gases ordinarios, la energia

térmica, k7, es absolutamente insignificante en
Figura 1. En esla toma se puede observar como el |os materiales granulares. El factor energético
flujo de granos de mostaza se presenta solamente en

la superficie, sin que el material por debajo del angu- relevante para una particula de masa m y diame-
lo de reposo se vea afectado.

tro d es su energia potencial mgd, donde g es la
aceleracién gravitacional. Para un grano de
arena tipico a temperatura ambiente, la energia potencial es por lo menos 10'? veces &7, lo que

significa que cualquier relacidén termodindmica se vuelve inttil. El hecho de que &7 = O implica

que la entropia del sistema es varios 6rdenes de magnitud menor que los efectos dinamicos, por lo
que algunos efectos que aparentemente violan el principio del incremento de la entropia se pre-
sentan con singular recurrencia en los sistemas granulares.

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

estan privados de experimentar el equivalente a un cambio de fase. Cada configuracién metaes-

table de un material granular permanecerd indefinidamente 2 menos que una accién externa lo
perturbe. Ademas, no existe la posibilidad de que se alcance un equilibrio termodinamico entre
las configuraciones vecinas. Debido a que cada configuracién es unica, es dificil alcanzar la re-
producibilidad del comportamiento granular, atin a grandes escalas y cerca del limite estatico,

donde la friccién se torna importante. Otro papel de la temperatura en los gases ordinarios es el
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de proporcionar una velocidad caracteristica a nivel microscopico. Los materiales granulares, de
nueva cuenta, erradican completamente este papel y la tiinica velocidad caracteristica que se puede
considerar es la impuesta por un flujo. Es posible modelar una “temperatura granular® en funcion
de las fluctuaciones de velocidad en torno a la velocidad promedio del flujo.? Pero estas aproxi-
maciones no siempre restablecen la termodinamica o la hidrodinamica del sistema debido a que

las colisiones granulares son inelasticas.

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 cientificos no-
tables como Coulomb, quien postuld las ideas de la friccién estitica o Faraday, quien descubri6 el
efecto convectivo que se presenta en los polvos sujetos a vibraciones. Reynolds, por ejemplo,
introdujo el concepto de dilatancia, el cual sefiala que un material granular asentado debe sufrir
una expansion (o dilatacién) antes de fluir como respuesta a un esfuerzo cortante.?> Pero ha sido
en los ultimos diez afios que el estudio de estos materiales ha adquirido un creciente impulso
dentro de la fisica. La idea de criticalidad cooperativa® es un concepto fundamental para la des-
cripcion de muchos sistemas dinamicos disipativos y tiene sus origenes en las avalanchas que se
generan en un montén de arena acomodado a un angulo cercano al de reposo. Diversas analogias
se presentan entre el flujo de granulares y el flujo de muchos fluidos convencionales. Asi tam-
bién, se observan fenémenos que estan relacionados con situaciones tan distantes como la ruptura

dieléctrica de los semiconductores o la dindmica sismica.

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 pildoras
(tabletas, capsulas y demas), la agricultura y la industria alimentaria, donde diario se manipulan y
transportan granos, semillas y otros objetos semejantes o la industria de la construccion, que de-
pende de la grava, la arena y el cemento. Otros procesos, como la fundicién de piezas automotri-
ces, dependen de la cuidadosa creacién de moldes de arena compacta. Como sc sefiala en diversos
estudios,® hasta un 40% de la capacidad total de muchas industrias se desperdicia por problemas
relativos al transporte de este tipo de materiales. Asi pues, cualquier pequefio avance en el en-

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

a En inglés, self~organized criticality.
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ahora de hacer un bosquejo de las tres facetas mas comunes que presentan los materiales granula-
res.

Un solido poco comun: arena en reposo

Los materiales granulares presentan, ain en reposo, toda una gama de comportamientos
poco comunes. Por gjemplo, al ser contenidos en recipientes cilindricos de altura considerable,
como los silos verticales, la presiéon no es funcién de la profundidad, como en un fluido normal;
es decir, que la presion en la base del contenedor no crece indefinidamente conforme 1a altura del
material contenido aumenta. Al contrario, para una columna lo suficientemente alta, la presién
alcanza un valor maximo que es independiente de la altura. Debido a las fuerzas de contacto en-

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

La distribucion de fuerzas dentro de un monticulo se puede visualizar facilmente colocan-
do una hoja de papel carbén en el fondo del recipiente y midiendo las areas de las huellas dejadas

en un papel por efecto de la fuerza, f; de cada una de las particulas individuales. La distribucién
de fuerzas es

P(fY=cexp(=1/ v)
donde ¢ y f son constantes.® Las fluctuaciones de fson de gran magnitud y son proporcionales a
la profundidad, al igual que la fuerza promedio, en vez de ser proporcionales a la raiz cuadrada de
la profundidad, como se hubicra esperado en un fluido convencional. Este comportamicnto ha
sido explicado en términos de un modelo simple en el que las particulas colocadas en una red
distribuyen su peso de manera no uniforme y aleatoria sobre las particulas del nivel inmediata-
mente inferior. Las diversas soluciones exactas del modelo descrito, que concuerdan tanto con

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

Otro tema fundamental en la fisica de los materiales granulares tiene que ver con su em-
paquetamiento. 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 77 =0.55 y 17=0.64.° Gracias a la friccién estatica se¢ forman cadenas de fuerza
(Figura 2) que pueden mantener al conjunto en una configuracién metaestable dentro de los limi-
tes mencionados. Pero, ;c6mo pasa el sistema de una de estas configuraciones a otra? Al ser &7

despreciable, la tinica forma en la que se puede conseguir energia para lograr el cambio 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 T ey

la energia por una funcién del volumen. De esta
manera, la entropia del sistema sigue siendo el
logaritmo del nimero de estados posibles para un
volumen dado. Al introducir energia al sistema
por medio de vibraciones, se logra destrabarlo de
manera que puede cambiar lentamente de una

configuracién a otra.

Estudios recientes de materiales granulares
sometidos a vibraciones para lograr su asentamien-

to muestran que estos sistemas se relajan de una Figura 2. Para visualizar las cadenas de fuerza,
manera logaritmicamente lenta. 7 Se han observa- se colocan esferas de vidrio un recipiente igual-
mente de vidrio. Los espacios intersticiales se
rellenan con un fluido del mismo indice de re-
vibracién siguen compactindose de manera impor-  fraccion al del vidrio y se coloca el conjunto entre
polarizadores cruzados (de tal forma que no pase
luz). Al aplicar una carga uniforme a la superfi-
delos para tratar de explicar este comportamiento, ¢i¢ Se hacen evidentes las cadenas de esfuerzo
como cambios en la polarizacién de fa luz.

do sistemas que aun después de 100 000 ciclos de
tante. Aun cuando s¢ han propuesto diversos mo-

una analogia sencilla para visualizarlo® consiste en
pensar que el sistema es un estacionamiento publi-
co. Supongamos por un momento que en el estacionamiento no hay cajones trazados y que un
gran nimero de automoviles iguales (léase particulas) se encuentra estacionado. Para una perso-
na que desee estacionar un vehiculo adicional (o insertar una particula en el ensamble) normal-
mente sucede que, aunque amplios, los espacios disponibles entre los coches no son lo suficien-
temente grandes. La pregunta es: jcudntos de los demas automéviles (o particulas) deberan
moverse ligeramente para que el vehiculo adicional pueda caber? Si todo este proceso de com-
pactado se lleva a cabo estacionando y “desestacionando” vehiculos aleatoriamente, se requiere
del movimiento cooperativo de muchos objetos (cantidad exponencialmente creciente con la
densidad) para lograr abrir un nuevo cajén. Como resultado, la velocidad con la que se alcanza la
densidad del estado estacionario es logaritmica en el tiempo.
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Un liquido poco comuin: la hidrodinamica granular

De manera cualitativa, observamos que los materiales granulares pueden fluir como liqui-
dos. Existen diversos modelos teéricos que describen este comportamiento. Se puede hablar
entonces de una hidrodinamica granular (aiin cuando no haya nada que moje) en el sentido de que
estos modelos tedricos describen medios continuos empleando ecuaciones diferenciales de forma
andloga 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 iltimas se obtienen de promediar a lo largo de tiempos y distancias muchos 6rdenes de
magnitud mayores que los que rigen a escala microscopica y muchos érdenes de magnitud meno-
res a los que rigen en el flujo macroscoépico. Desgraciadamente, esta gran separacién de érdenes
de magnitud es imposible de alcanzar en los flujos granulares.

Dos idealizaciones ttiles para representar los flujos granulares son el flujo potencial lento
y el flujo rapido de gases. Como los sistemas granulares disipan energia rapidamente, es comun
que presenten ambaos tipos de flujo en regiones cercanas. AUn persiste la pregunta de cémo mo-
delar la transicién entre estos dos flujos. Se puede emplear la teoria cinética® para modelar el
flujo de granulares a bajas densidades. Para mantener este estado se requiere, sin embargo, de un
suministro constante de energia (vibratoria, por ¢jemplo).

El otro extremo se puede modelar por medio de deformaciones plasticas casiestaticas, ba-
sandonos en el principio de Reynolds de la dilatancia'® y en la experiencia, que nos dicta que la
deformacién de polvos compactados es tipicamente irreversible. La dilatancia se presenta debido
a que las particulas de los materiales granulares tipicamente se enclavan entre si bajo la accién de
un esfuerzo normal. La dnica manera de lograr un flyjo ante la presencia de un esfuerzo cortante
es que algunas de estas particulas enclavadas logren brincar por encima de otras particulas, lo que
forzosamente conlleva a una dilatacién del sistema.

Hablar de modelos especificos implica hablar de las leyes de conservacién en su forma di-
ferencial y de ecuaciones constitutivas. Asi pues, se cuenta con una ecuacion de continuidad para
la conservacion de la masa, una ecuacién de la energia y una ecuacidén del momento. De estas
tres, es la Gltima la mas interesante, pues relaciona el tensor de esfuerzos T/ y el tensor de rapidez
de deformacion
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oy vy

Y= .
v Ox, Ix

donde v; es la i-ésima componente de la velocidad. Uno de los modelos mas sencillos'! es

T =cr(5 ; +kﬁ)
[

donde |V|2 = Z:V,,2 y k es una constante caracteristica de cada material. Mas especificamente,
k/ﬁ =sen &, donde Ses el Angulo de friccién interna. Si comparamos esta ecuacién 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 deformacién. Esta caracteristica es no-

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

El tipo de modelos descrito se emplea en la mecanica de suelos y en el disefio de equipo
de proceso, como tolvas. Sin embargo, se ha descubierto que el flujo en tolvas angostas no con-
cuerda con los modelos matematicos. Por medio de imagenes 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 ondeas se pueden propagar hacia arriba o hacia
abajo, dependiendo de cuan pronunciado sea el éangulo de la tolva. Hace falta profundizar mas en
el estudio de la geometria del grano, la cual juega en la estructura del flujo un papel critico y poco
entendido.

Un aspecto apasionante de la fisica de los materiales granulares es la extrafia 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 mas buscadas son: (i) la de la
conveccion y del amontonamiento inducidos por vibraciones al material y (ii) la de la segregacion

de tamarfios inducida por vibraciones.

La primera persona en observar patrones convectivos en los materiales granulares sujetos
a vibracion fue Michael Faraday hace unos 160 afios,'? pero todo este tiempo no ha servido para
entender cabalmente el mecanismo involucrado. Tanto la segregacidn como la conveccién ocu-
rren cuando se agita al material en la direccidn vertical. Tipicamente, se hace oscilar al recipiente
siguiendo una funcién sinusoidal z = 4 cos(w?). Cuando la aceleracién maxima del contenedor

alcanza valores mayores que la aceleracion gravitacional—cuando I = sz/g es mayor que 1—
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el material se separa del piso del recipiente durante una fraccién de cada ciclo, lo cual le permite
dilatarse y formar una recirculacidén convectiva macroscédpica que continuamente acarrea granos.
En un experimento tipico que emplee recipientes cilindricos 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 monticulo central desde el que de presenta una continua avalancha de particulas.'?
Es posible lograr un flujo hacia abajo en el centro e invertir el sentido de la conveccién inclinan-
do las paredes del recipiente hacia afuera. En general, el efecto combinado de la forma del conte-
nedor, la friccién entre las paredes y las particulas y las fronteras internas de fases se pueden
combinar para modificar la direccién de la conveccién.'?

Se .han propuesto varios mecanismos 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 particulas debido a la fricciéon con las paredes

_——
—_—
—_—_—
————
—_—

- crea una estrecha capa que sc¢ desplaza rdpidamen-

te, forzando la circulacién. En varios experimen-

Figura 3. A la izquierda se pucde observar la
imagen de resonancia magnética, sin ningin pa-
trén evidente, de granos de ajonjolf en reposo.
Intencionalmente sc¢ adhirié algunos granos a las
paredes del recipiente para darles visibilidad. La
imagen del centro muestra los perfiles de densi-

tos recientes se han determinado tanto el perfil de
velocidades en la conveccién como su dependen-
cia funcional con la profundidad por medio de
imdgenes de resonancia magnética para visualizar

el fluyjo dentro del material sin la necesidad de

dad que se presentan con oscilaciones periddicas,
micntras que para la imagen de la derecha se dio

introducir una sonda que perturbe al material
un solo impulso vertical “instantinco”.

(Figura 3)."3
liquidos, aqui el flujo mas rdpido ocurre en una
estrecha regién cerca de las paredes, en vez de presentarse una condicién de no deslizamiento.

En contra de 1o que ocurre con los

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 conveccién y la formacién de monticulos. La experimentacién en cste senti-
do esta atn en desarrollo, con resultados contradictorios. De hecho, atn es un reto tedrico la for-

mulacién de un modelo que involucre tanto la friccion como el efecto del gas intersticial.
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\\

Figura 4. Se prescntan vistas superiores de un lecho de 7-8 particulas de profundidad, al vacio y sujeto a vi-
braciones verticales. Para una frecuencia dada, existe una amplitud critica 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 ¢n una pelota de béisbol. En la ultima imagen se
muestra, para una profundidad de 17 particulas, un tipo de estructura conocido como oscilén. 16

Por si fuera poco, la superficie libre de un material granular sujeto a vibraciones puede
presentar tanto patrones irregulares y caéticos como fenémenos ondulatorios. Estas ondas pue-
den ser tanto estacionarias (cuando casi no se presentan monticulos) como viajeras (para un ma-
terial cuyos monticulos crezcan rapidamente). En general, las ondas estacionarias que se forman
son de cardcter subarmoénico. Los patrones de superposicion de estas ondas tiencn una semejanza

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

£).

Figura 5. Después de un cierto nimero de rotaciones
‘ completas se observa una marcada segregacién entre
'A granos de arena de Ottawa (de color obscuro) y granos
de sal (de color claro). Esta scgregacién se presenta
para toda la altura y no sélo para la superficie,
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En cuanto a la segregacién de diferentes materiales, ésta se puede observar claramente en
tambores rotatorios de longitud considerable y eje horizontal. En ellos se tiene que las particulas
con diferentes angulos dinamicos de reposo se congregan en regiones fuertemente delimitadas a
lo largo del eje de rotacion (Figura 5).l7 A veces se requiere lograr el efecto contrario y determi-
nar cuan bien se mezclan particulas de diferentes tipos en un tambor rotatorio. En este caso la
sucesioén continuada de avalanchas superficiales produce el mezclado (Figura 6). El grado mez-
clado es funcién directa del nivel hasta el que se haya llenado el cilindro!® y se puede calcular de
manera puramente geométrica. Tanto el mezclado como la segregacién tienen una importancia

real en procesos como la separacion de finos,” deseables o indeseables, o el mezclado de medi-

Imersecciones

Figura 6. Al hacer rotar horizontalmente un tambor a una
velocidad angular €2 tal que los reacomodos se presenten
come avalanchas sucesivas y separadas una de otra, se
observa que el mezclado se da sdlo en la interseccion de
los planos superficiales. Si el tambor se encuentra lleno a
mas de la mitad, se crea un nticleo central que jamas se
mezcla. Para los pares de imagenes mostrados, 1a fotogra-
fila de la izquierda corresponde a simulaciones numéricas,
mientras que la de la derecha corresponde a fotografias de
experimentos con sal tefiida con dos tonos de colorante. El
comportamiento es andlogo para cualquier geometria del
tambor.

2 Mincrales fracturados. cn el caso de mineria; tamo, ¢n ¢l caso de granos pulverizados.
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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-
cién como el mezclado de materiales gra-
nulares sujetos a vibraciones (Figura 7).
Uno de estos mecanismos es ¢l de cernido
(particulas pequefias cayendo a través de
los intersticios de las particulas grandes)
seguido de reacomodos locales (que hacen
que la dilatacién del conjunto cree espacios
en los que las particulas pequefias sc¢ pre-
cipitan, empujando hacia arriba a las parti-
culas grandes). En c¢l caso de vibraciones
verticales, se ha hallado una relacion direc-
ta de la segregacion con la conveccion: las
particulas grandes son arrastradas por el
flujo hacia arriba, siendo obligadas a per-
manecer ahi debido a que literalmente no
caben cn la estrecha capa dec flujo hacia

abajo que se presenta cerca de las paredes.

Figura 7. Se muestra por medio de resonancia magnética
la segregacion de granos de café (manchas obiscuras) en
una matriz de ajonjoli sujeta a oscilaciones verticales. El
tiempo 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 la mitad. Se observa cémo el flujo hacia
arriba es mas rapido en ¢l centro que en la periferia.

Un gas poco comun: inelasticidad, aglutinamiento, desplome

Existe una diferencia critica entre los materiales granulares y los fluidos ordinarios:

las

interacciones entre granos son inherentemente inelasticas, por lo que se pierde un poco de energia

a cada colision.

Esto implica que la mecanica estadistica involucrada tiene una nueva gama de

caracteristicas. Cualquier analogia entre el comportamiento de los granulares y los fluidos, pro-

piamente dicho, es netamente un fenémeno dinamico. Las ondas superficiales que se describie-

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

energia, sino la consecuencia de una transicion altamente no—lineal e histerética entre dos estados
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esencialmente sélidos. El comportamiento fluido es simple consecuencia de un suministro de
energia por encima de un umbral; en cuanto el suministro cese, el flujo se detendra por efecto de
las colisiones inelasticas. 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 comportamiento individual y
el del conjunto es producto del gran numero de rapidas colisiones inelasticas que se presentan
entre canicas vecinas. De hecho, diversos dispositivos, como los martillos neumaticos, algunas
armas de fuego y los vibradores de moldes para fundicién, emplean esta caracteristica para absor-
ber energia.

Figura 8. lLas particulas co-
mienzan con velocidades aleato-
rias a lo largo de la unica di- -
mensién  libre. El extremo == A= = = =
izquierdo es una fuente de ener- ¢ o = C —
gia, mientras que el extremo —= = v
derecho es una pared fija. Los
tonos mas obscuros denotan
velocidades mas bajas. Confor-
me avanza el tiempo, se observa L = - —
que las particulas se colapsan, C b — =
quedando al final una sola con [ =

muy alta velocidad. Si ambas
paredes estuvieran termalizadas,
ise presentaria un colapso en el
centro!

=
—w——
o T a1
RN

Dado que las colisiones son inelasticas, un “bafio térmico” puede ser insuficiente para
mantener el estado termodinamico del sistema. Si las particulas comienzan a aglutinarse se pre-
sentara un rompimiento del estado newtoniano del sistema debido a que estos conglomerados no
estan en posibilidades de “derretirse” de nuevo. En los ultimos afios se ha estudiado este efecto,
descubriéndose un tipo especial llamado colapso ineldstico. Sean McNamara y William Young'®
demostraron que la inelasticidad puede ocasionar que en un tiempo finito ocurra un nimero in-
finito de colisiones. En una dimensién (Figura 8), las particulas se colapsan en un nticleo que
mantiene contacto permanente y sin movimiento relativo entre sus particulas; en dos y tres di-
mensiones, se producen densos conglomerados concatenados entre si. Aun no se cuenta con una
teoria que explique satisfactoriamente este tipo de fenémenos. Lo mas notable es que los con-

glomerados que se forman no son amorfos sino mas 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 atraccién gravitacional puede jugar un papel im-
portante para mantener una densidad lo suficientemente alta como para que se formen ciimulos de
particulas. Asi pues, a gran escala, se podria considerar que las colisiones inelasticas son respon-

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

Después de todo, parece que Victor Hugo no propuso algo tan descabellado. Es mas: es

posible que el movimiento de los granos de arena sea de fundamental importancia para la crea-
cién, no sélo de mundos, sino incluso de galaxias—para la estructura y formacién del paisaje
astronémico. Aun queda mucho por aprender acerca de este conjunto de materiales metaforiza-
dos con la arena. Hay muchos detalles que, atin a sabiendas de que son relevantes, no se sabe
cémo incluirlos en los modelos fisicos. Como el mismo Victor Hugo mencionara en otra parte de

su citado libro: “en la arena...hay cierta finura que es pérfida”.
id q p
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Métodos para Simulacién Numérica de Flujos®

SPor qué simular flujos?

Desde practicamente el inicio de la década de 1980, se han vuelto cada vez mas y maés
comunes las simulaciones de fenédmenos fisicos por medio de computadoras digitales. (A qué se
debe esto? Una respuesta sencilla seria que cada vez las computadoras son mas comunes, pero
esta respuesta peca de ingenua y vaga. Una respuesta un poco mas mesurada seria que, gracias a
los desarrollos tecnologicos, las computadoras cada vez tienen mas poder a un costo accesible
para su aplicacién en problemas de dificil resoluciéon. Esto hace que se recurra a ellas como au-
xiliares en la solucién de ecuaciones que no tienen resultado analitico 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 mecanica estadistica, a la cual sec encuentran fuertemente ligados los
problemas de flujo, s6lo tienen solucidn analitica 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 precisién deseada. Sin embargo, en el caso de los fluidos probablemente
ni siquiera quede claro por dénde empezar para generar una teoria aproximada que sea razonable.
Mientras mas complicado e interesante es un problema, lo mas 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 aqui donde las simulaciones numéricas toman un papel fundamental para obtener resul-
tados esencialmente exactos en problemas que, atin haciendo aproximaciones, podrian ser intra-

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

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

pueden dar “‘pistas” 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-
perimentacion por computadora (Figura 9).

luidos’ Generar Fluidos
reales modelos modelados

Realizar : lllez.l xzar Crear teorias
experimentos simulaciones por aproximadas
computadora
Resultados eI;::‘thl)tsag‘:a Predicciones
experimentales tedricas
=P el modelo
l Comparar l [ Compara.rJ

Prueba de ’rueba de
los modelos las teorias

Figura 9. Relacion entre experimentos, teoria y simulacion por computadora.

Las simulaciones por computadora generalmente involucran sistemas con un namero de
particulas, N, del orden 10 £ N < 10 000. El tamafio del sistema se ve limitado por la capacidad
de almacenarniento de la computadora en la que se realice la simulacién, pero sobre todo por la
velocidad de ejecucién. El tiempo de computo empleado en calcular las fuerzas tipicamente es
proporcional a NZ?—con ciertos trucos se puede hacer que su dependencia sea O(N)—, pero de-

finitivamente los sistemas pequefios son los mas econdémicos. El problema es que, a menos que

el sistema de interés sea pequefio por si mismo, cualquier intento por confinar el sistema sélo

lograra introducir efectos de frontera no deseables. Para “darle la vueclta” a este problema, se

puede recurrir a fronteras periddicas. Se comienza por replicar la celda de simulacién a lo largo

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

celda odginal, su imagen periédica en cada una de las demas celdas se mueve exactamente de la

misma manera. Asi, cuando una particula abandona la celda a través de una cara, una de sus
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imégenes entra a través de la cara opuesta. No hay, por tanto, ni paredes ni particulas de frontera
en ninguna celda.

Una alternativa viable para evitar ¢l uso de fronteras periddicas consiste en referir un sis-
tema n—dimensional a un espacio de orden n+1. 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-
cacién inevitable serd la geometria no euclidiana involucrada con este tipo de topologia. La si-
mulacién dentro de geometrias no euclidianas ayuda a reducir el tamafio de los sistemas al
minimo. Como no se cuenta con una periodicidad definida, estos sistemas son altamente compa-
tibles con la simulacién de liquidos. Su mayor debilidad se encuentra en la dificultad para simu-
lar, por este camino, sistemas con cambios de fase.

La primera simulacién numérica realizada colocd los cimientos de lo que actualmente se
conoce como método de Montre Carlo, lamado asi por el papel preponderante que en €l juega el
azar (numeros aleatorios) para resolver un modelo determinado. Un método diferente se emplea
para calcular las propiedades dinamicas de los sistemas de muchas particulas. A la solucién
acoplada de las ecuaciones clasicas del movimiento (ecuaciones de Newton) para un conjunto de
particulas se le lama Dindmica Molecular. Con este método se conoce la velocidad de cada par-
ticula entre una colisién y otra, por lo que se puede resolver el problema dinamico de manera
exacta (en el supuesto de que se conozca de manera igualmente exacta el potencial de interaccion
para las colisiones). Si el potencial de interaccion es, por ejemplo, de Lennard-Jones, las fuerzas
cambian continuamente con €l movimiento por lo que se requiere una aproximacion paso a paso.
En un caso asi (con potenciales de interaccidén de largo alcance) resulta importante truncar los
efectos a una cierta distancia, pues de lo contrario requerirfamos tomarlos en cuenta para todos y
cada uno de los calculos, complicando excesivamente la operabilidad del algoritmo. La forma en
la que este truncamiento se lleve a cabo dependera tanto del método de simulacién empleado co-

mo de la topologia sobre la cual se esté simulando, i.e. fronteras periddicas o fronteras no eucli-
dianas.
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Dinamica Molecular

Las ecuaciones clasicas del movimiento para un sistema de N particulas que interactiian
por medio de un potencial % se pueden escribir de diversas maneras. Probablemente la forma mas
fundamental sea la lagrangiana:

#(24/54)—(64/5a,)=0.
El operador lagrangiano se define en funcién de la energia cinética y la potencial
L= -7
y es funcién de las coordenadas generalizadas y de sus derivadas temporales ¢, . Para un sistema
de atomos en coordenadas cartesianas y con las definiciones usuales de X'y 7, se obtiene
mi, =f£,, (enfoque lagrangiano)
donde m; es la masa de la particula i y f, =V, & = —V % representa la fuerza total que actia so-
bre el centro de masa de dicha particula.
El momento generalizado px conjugado a gf se define como
Py =8L]34, .
Las forma hamiltoniana de las ecuaciones del movimiento es
qr = FF[Sp;
Py =—F[q,

donde H es el operador hamiltoniano, que se define en funcién del momento y de las coordenadas
generalizadas

#(p,q) = 2 drPi — L(q,9)
i

Para coordenadas cartesianas, las ecuaciones hamiltonianas se convierten en

Y =p,/m, i i

N (enfoque hamiltoniano)

p, ==V, 7=1,
En consecuencia, calcular la trayectoria de los centros de masa de N particulas implica resolver ya
sea un sistema de 3V ecuaciones diferenciales de segundo orden (enfoque lagrangiano) o un sis-

tema equivalente de 6N ecuaciones diferenciales de primer orden (enfoque hamiltoniano).
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Para resolver estos sistemas se recurre tipicamente a los métodos de diferencias finitas.
La idea de fondo es, dadas las posiciones, velocidades y demas parametros dindmicos en el tiem-
po t, tratar de calcular, con la suficiente precision, las posiciones, velocidades y demds parametros
en un tiempo posterior 7 + &¢. Se va resolviendo “paso a paso” las ecuaciones involucradas; el
valor de &t dependera en cierta forma del método empleado pero es, en general, mucho menor al

tiempo tipico que toma una particula en recorrer su propio diametro.

Si hiciéramos una pequeiia lista de las caracteristicas deseables para un algoritmo exitoso
de simulacién, podriamos enumerar:

(a) Debe ser rapido y consumir poca memoria.

(b) Debe permitir emplear pasos de tiempo grandes.

(c) Debe replicar lo mas cercanamente posible la trayectoria clésica.

(d) Debe satisfacer las leyes de la conservacion de la energia y ser reversible.

(e) Debe ser simple y facil de programar.
Sin embargo, no todas estas caracteristicas son importantes para la dinamica molecular. La ve-
locidad del algoritmo es practicamente irrelevante en contraste con el tardado calculo de fuerzas.
Es mucho mds importante poder emplear una & grande, para reducir al minimo el nlunero 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 mas de la trayectoria clasica. 4Cuan

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

La simulacién 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 si lo es la conservacion de la energia. Al aumentar el
valor de &t se deteriora la conservacién de la energia, por lo que un buen algoritmo serd aquel
que, manteniendo una buena conservacién, permita un paso de tiempo grande. Asi pues, se em-
plean pasos de tiempo menores para particulas ligeras, temperaturas altas y sistemas sujetos a

potenciales que varian rapidamente.

Por ultimo, un algoritmo debe ser simple. Esto significa que debe implicar almacenar po-
cos valores de las posiciones, velocidades, etc., y que debe ser facil de programar. No vale la
pena desperdiciar esfuerzos en programar un algorittno complejo. Es mejor optimar el calculo de
fuerzas, pues asi desperdiciaremos menos tiempo que el que ganariamos con un algoritmo mas

agil.
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Algoritmo de Gear de prediccién—correccion

Si la trayectoria cldsica es continua, las posiciones, velocidades y demés pardmetros pue-
den estimarse en un tiempo -+ & ¢ por expansion simple de Taylor en torno a 7:
P+ =r()+Stv()+ L5 Pa()+ LS5 7b() +...
vP(t+5)=v()+Sta(r)+152b(r)+ ...
aP(t+S)=a()+Srb(r)+...
bP(t+51)=b(r)+... .

El superindice indica que estos valores son producto de una prediccién y que en breve seran co-
rregidos. Los vectores r, v, a y b representan respectivamente las posiciones, velocidades, acele-
raciones y la tercera derivada temporal de la posicién. Sin embargo, estas ecuaciones no generan
trayectorias correctas conforme el tiempo avanza, pues no incluyen a las ecuaciones del movi-
miento. Estas ultimas entran en juego en el paso de correccién. A partir de las nuevas posiciones

r” podemos calcular las fuerzas (y por ende las aceleraciones) en el tiempo ¢+ Sr.

Si comparamos el valor obtenido para la aceleracién con el valor producto de la predic-

cién, obtenemos un estimado del error en el paso de prediccién
Aa(t+5t)=a(t+5t)—aP(t+51)

que podemos introducir a un paso de correcciédn tal que
(1 +5)=r"(t+51)+cora(t+35t)
ve(t+St)=vP(t+S1)+cralt +S1)
a’(t+51)=aP(t+S1)+cAa(t +51)
b°(t+51)=bP(t+S51)+caa(t+51).

La idea es que r °(£+ 1), etc., son mejores aproximaciones a las posiciones, velocidades, etc.

reales. Gear propuso entre 1966 y 1971 el conjunto ‘6ptimo’ de coeficientes ¢q, ¢, €2, ¢3... para

lograr la maxima estabilidad y precision de las trayectorias.

El paso de correccidn 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 prediccién provee un estimado inicial de la solucién—que en principio no tiene que
ser muy bueno—y los pasos sucesivos de correccién convergen rapidamente a la solucién correc-

ta. Sin embargo, es precisamente el cilculo de fuerzas lo que mas tiempo de cémputo consume
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en dindmica molecular. Como este calculo esta implicito en el paso de correccién, un namero
grande de iteraciones resultaria muy costoso. Es por eso que se requiere de un paso de prediccién

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

Algoritmo de Verlet

Este es probablemente el método mas difundido para integrar las ecuaciones de movi-
miento. Este método se basa en las posiciones r(¢), las aceleraciones a(¢) y las posiciones r(+—5¢)
para resolver de manera directa las ecuaciones de segundo orden del enfoque lagrangiano. La

ecuacidn para actualizar las posiciones,
r(t+81) = 2r(t)—r(t = St) + St%a(r),

tiene varias peculiaridades. Para empezar, la velocidad no aparece en ningun lado, pues se le
elimind al sumar las expansiones de Taylor en torno a r(#):

r(t+ S =r()+Stv() +L52a) + ...

r({=81)=r(1) = Stv(D+L+S2a()—... .

Asi pues, no necesitamos de las velocidades para calcular las trayectorias, pero si para calcular la
energia cinética (y por tanto, la energia total). La velocidad se obtiene de la fé6rmula
r(t+5t)—r(t—Sr)

v = 251

El error asociado a la posicién es del orden de &%, mientras que el asociado a la velocidad es del
orden de &77. Una pequeiia inconveniencia radica en que necesitamos conocer r(z+J&¢) para cal-
cular v(#). Por otra parte, el algoritmo de Verlet estd propiamente centrado, i.e. r(f—S1) y r(¢+51)
Jjuegan papeles simétricos, por lo que es reversible en el tiempo. Ademas, el paso de tiempo se da
de un solo golpe, en oposicidén al esquema de prediccién—correccion 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 facil de programar. Es exactamente reversible en el tiempo y, dadas fuerzas conservativas, la

conservacién del momento lineal estd garantizada. El algoritmo es muy estable aun para pasos de
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tiempo largos. En contra de este algoritmo se debe mencionar que el manejo de las velocidades
es mas bien extrafio, 1o cual podria introducir cierto grado de imprecisién numnérica.

Para subsanar esta deficiencia existen varias modificaciones al algoritmo basico de Verlet.
Uno de estos algoritmos modificados es el método del salro de rana. Su nombre resulta evidente
cuando se le representa esquematicamente (Figura 10).

@) r

v

a
-5t t 1+51 —5t 1 t+5e —5t ¢ t+5t -5t t t+5¢

®)

Yoo, CEh o oo

Figura 10. Dos formas comunes del algoritmo de Verlet. La secuencia (a) muestra
el método original de Verlet. La secuencia (b) corresponde al método de salto de
rana. Los valores almacenados se representan por las celdas sombreadas.

Las ecuaciones involucradas
r(t+5)=r(r)+S5tv(t +151)
v(r+186)=v(t—151)+ 5t a(?)

implican almacenar las posiciones r(f) y aceleraciones a(f) actuales y las velocidades v(—%51).

Las velocidades y posiciones se van saltando entre si, apoyadas en el calculo de fuerzas para de-
terminar las aceleraciones.

Para poder calcular la energia total del sistema en el tiempo ¢, es necesario calcular la ve-
locidad actual

v(f)=L(v(t + 150)+v(t - 151)),
ya que el célculo de la energia 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 f). Esto facilita ajustar la energia de la simulacién, normali-
zando las velocidades para mantener la energia cinética total constante.
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Método de Monte Carlo

El método de Monte Carlo fue desarrollado por von Neumann, Ulam y Metropolis a fines
de la Segunda Guerra Mundial para estadiar la difusién de neutrones en un material fisionable.
Se escogid el nombre de ‘Monte Carlo’, acuiiado por Metropolis, debido a que este método hace

un uso exhaustivo de los niimeros aleatorios.

Diversos cientificos (Lord Kelvin, entre ellos) habian empleado previamente el método de
muestreo experimental para resolver problemas. La contribucion de von Neumann y Ulam con-
sistié en darse cuenta que diversos problemas matematicos se pueden resolver por muestreo es-
tocastico dentro de un problema probabilistico analogo. El muestreo se lleva a cabo calculando
numeros aleatorios y luego sometiéndolos a un conjunto limitado de operaciones aritméticas y
16gicas. Es por esto natural que con el advenimiento de las computadoras este método tomara

fuerza, estando fuertemente ligado al desarrollo tecnoldgico de las mismas.

Claro esta que algunas personas no pueden esperar a que la tecnologia evolucione. Hay
un hermoso teorema en matematicas, descubierto por Buffon hace unos dos siglos. Este teorema
dice que si aventamos al azar una aguja de longitud / sobre un conjunto de paralelas equiespacia-
das a una distancia d (siendo d > ), la probabilidad de que la aguja atraviese una linea es igual a
2l/7zd. Basandose en este teorema, el matematico italiano Lazzerini estimé en 1901 que el valor
de wes 3.1415929, dejando caer una aguja 3407 veces. Por un método semejante (pero emplean-

do computadoras digitales), se ha calculado en la actualidad muchas mads cifras de =

Dos cosas resultan importantes para el éxito de una simulaciéon de Monte Carlo, a saber,
un buen generador de nimeros aleatorios y los criterios correctos para equiparar el problema fisi-
co con el problema probabilistico. El método de Monte Carlo no se adapta muy bien a la solu-

cién de sistemas granulares, por lo que no profundizaré mds en su andlisis.

En el programa empleado para las simulaciones numéricas de esta tesis, se utiliza un mé-
todo simplificado de Monte Carlo para calcular las fracciones de empaquetamiento del sistema.
En dicho método, se determinan cien mil posiciones aleatorias dentro de la celda de simulacion.
Con base en la distancia al vecino mas cercano a cada una de las posiciones determinadas, se es-

tima la fraccion total de empaquetamiento.
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Descripcion del Algoritmo Empleado

El método numérico empleado es una extensién a tres dimensiones de los modelos de
fuerza de contacto bidimensional y de las ecuaciones integrales de Walton y Braun' (modelo
WB), que estén basados en algoritmos de dinamica molecular. El cédigo empleado—con todo y

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

La integracion explicita de las ecuaciones de movimiento sc¢ logra por medio del método
de salto de rana para cada uno de los seis grados de libertad.? 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.

Calculo de posiciones, orientaciones y velocidades

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

cada dimensién espacial para cada particula:

F,
Va =ga+-—’;: s A=X,¥,Z 3

P =g, a=x,y,z .
Las derivadas centrales seran:
nel el J4
Vg 2=V, ’+At[ga+ ': ax=Xx,y,Z;
nel _ .0 ned =
Fa  =rg AV, ax=Xx,y,Z

2 En adclante, se le llamard paso de tiempo (o simplemente paso) a cada intervalo de incremento de la variable temporal.

27
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siendo el superindice el namero del paso, r la posicién, v la velocidad, F las fuerza de contacto o
de cuerpo, m la masa y g la aceleracién gravitacional.

Las derivadas temporales de la velocidad angular estan definidas en el marco principal de
referencia® por las ecuaciones de movimiento de Euler,
@, =Ny + 0,01, = 1,)| /1
@y =[Npy + 0.0 (1 = L)/ 1,
@.=[Npe + @0, (Lo = 1p)|/ 1

donde I es el tensor (diagonal) de momento de inercia en el marco principal de referencia y Np
es el vector de torque en ¢l 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 prediccidn—correccién 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 mirad de cada paso. Primero, se estima la velocidad angular en
el paso actual suponiendo que la aceleracién angular se mantiene constante por medio paso de
tiempo mas

nt

At
n_ P
@y =w, T +—F—

s A=X,Y,Z.
> ¥y

Esta velocidad angular extrapolada se emplea, junto con el torque actual, para hacer una primera
prediccién de las aceleraciones angulares en ¢l paso actual

Aw' = [N,','x a1y — 1, )] 7
px

Awy = [N;,, +w':"w;"(1,,: - Ipx)]__l
%

sy = [V oy (L= 1 )| 5L

Las aceleraciones angulares predecidas se emplean para estimar de manera mas exacta la veloci-
dad angular en el paso actual

@ Marco de referencia relativo a cada particula (marco principal o de cuerpo, también conocido como culcriano), en contraposi-
cién al de todo el si; (marco ial o 1 id: como i
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not

Aw!
no_ a
! =w e

s A=X,V,Z.
> Y.

Los valores corregidos para las derivadas seran entonces
a0 =[Np +at@i(l, ~ 1. )]~
7 px
At

Ao} =[N}, +@l0l(1, - 1,,,,)]—1"7

s =[N} ol (L, - ’w)]%'

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

dades angulares a la mitad del siguiente paso,

n+d -t Aw?, _ .
w =w, + ) » a=X,y,Z,

o bien seguir iterando en las seis ultimas ecuaciones hasta alcanzar un criterio de convergencia
basado en el cambio de Aw, de una iteracién a la siguiente o hasta completar un numero prede-

terminado de iteraciones.

La orientacién de cada particula se calcula por medio de una adaptacién de los cuaternio-
nes definidos por Evans.> 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
deteccién de los contactos y el calculo de fuerzas se realizan en el marco espacial de referencia.

La matriz de rotacién para transformar del marco espacial al marco de cuerpo estd dada por:

—g7 +q3—g93+a; -2(q192-9:94) Ag2a5 + 0194)
A=| -2q192+9:94) ai—a3—qi+q; 2Aq193—39:94)
2(9293 —9:194) 2193 +a294) —ai —4g3 +a3+4q3

siendo

=senZsen(¥52), g, =senZcos(¥%), = cosZsen(¥2), g, = cosZcos(¥ie
q 3 Pl 2 2 7 qs 3 Z 4 2 3

¥ @. 6, ylos dngulos de Euler para las rotaciones sucesivas en tormo a los ejes Z, X’ y z'4

Las derivadas temporales de los cuaterniones se pueden expresar en funcidén de los mis-

mos cuaterniones y de las velocidades angulares
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~—~
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Al ser independientes soélo tres de estas ecuaciones, se requiere de la relacién de normalizacion
2 2
Zq i=1
=1

para que el sistema quede definido.

Las derivadas centrales equivalentes a las derivadas temporales de los cuaterniones se
ueden resolver explicitamente para conocer los valores de los cuaterniones en el nuevo paso de
P P P P
tiempo, empleando los valores anteriores de los cuaterniones y las velocidades angulares a 1a mi-
tad del paso. Las diferencias finitas de estas ecuaciones ticnen la forma
L L 1
ar' =qf + %L[—(qé'” +a )it — (g8 + af)oyF + (a5 + a3 )wi'*’]
L 1 "
g5 =qf + ‘},L[(q;'*' +qNwlT —(gi" + )}t — (g + lh")wi”’]
L 1 1
g =qf +%L[(q."” +al )l + (a5 + a5 )} + (a5 + a2 w:-”’]
1 1 1
it = af + [ ~(a7 v af)ol + (a0 + al)orE — (a5 + a5)0lF ).
Reacomodando las ecuaciones, tenemos
1 1 1 1
it = B-q3 + B3 + B, =qi' + f.q5 — .97 - B,49]
1
B-ai*' + a3 + B,q5" — B.qi" = —p.ql +q5 — B,q5 + B.45
1 1
~Beai™ = B,q3" + g3 — B.q7" = peal + B,yq5 + af + P4l
1 1 1 1
—B,a" + a3 + .95 +qi" = B,q7 —B.qi — B.q95 + 4]
donde

arntd _ el _ ek
B. =8l B, =4elt, p.=folt.

Sea B la matriz de coeficientes de los miembros izquierdos de las ecuaciones anteriores y Cj,

i=1, 2, 3, 4 los miembros derechos de las cuatro ecuaciones:
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1 -B: B« ﬁy
sl A 1 By B
-B. -B, 1 -B.
-B, B. B. 1

G =gl +B.9; — B.a5 — B,4a3
Cy=—p.q +a93 — f,495 + .93
Cy=g.qi + 5,97 +q95 + .94
Ca=B,a7 — B-a5 — B-45 + a3
Entonces

detB =1+257 + 285 +2p2 + 28145 + 283 B + 28282 + Bi+ p5 + B2

ar! = (C| +CB. -G8, — C.sﬁ',v)(l—"'ei + 55 +p§)/detB
a3 = (=GB, + C =GB, + CuB. )1+ B2 + B3 + B2) [der B
a§" = (CiB. + CoB, + G+ Cup. Y1+ B2 + B3, + f7) [der B

raal

5" =(CB, - C2f. — G, + C)(1+ B2 + B2 + p2) [detB.

Estas expresiones explicitas para los nuevos valores de g; estan centradas en el tiempo, por lo que
se ahorran los pasos de prediccién—correccién planteados por Allen y Tildesley.®

Aun cuando los cuaterniones satisfacen por definicidon la relacién de normalizacién, es

preferible asegurarse de que los errores de redondeo no hagan que la normalizacién falle. Es por
ello que un factor de escala

-1
4 2 z
f= [Z(q:""') ]
=1
se emplea para garantizar la normalizacién para cada particula,
p
g™ = g, i=1,2,3,4;

después de cada paso de integracion. Todo este procedimiento de calculo es directamente pro-
gramable en lenguaje Fortran.
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Calculo de fuerzas

Se define una “piel” radial para la busqueda de vecinos cercanos a cada particula. Estos
vecinos se almacenan en un conjunto de np+1 listas ligadas y entrelazadas entre ellas (una lista
para cada una de las np particulas y una lista de direcciones de memoria previamente liberadas
que pueden reutilizarse para nuevos vecinos). Cada que una pareja de vecinos se aleja mas alla
de la distancia de bisqueda, se elimina su registro de la lista de vecinos a la que pertenece y se
agrega a la lista de direcciones vacias. Todo el conjunto de listas ligadas se actualiza a intervalos

irregulares, cada que el desplazamiento de alguna particula excede al radio de busqueda.

Las fuerzas de contacto (y torques) se calculan para cada par de vecinos cercanos que en
efecto presente una superposicion. El modelo de desplazamiento de fuerzas incluye una histéresis
dependiente de la posicidn tanto para la fuerza normal como para la tangencial (de friccién). La
fuerza de contacto en la direccion normal se modela con una trayectoria lineal de carga (con
pendiente X)) acoplada a una trayectoria de descarga un poco mads rigida (con pendiente K,) de tal
manera que una colisién binaria, aislada y sin friccidén presenta un valor constante para el coefi-

ciente de restitucion e = \[K, /K, , K> > K,. La fuerza normal (modelo WB) esta dada por

Fy = K, para la carga,

K,(a—«a,), paraladescarga,
siendo « el “traslape™ de las particulas en contacto y con «a, representando el *“traslape” relativo,
debido a la deformacion ineldstica de las superficies, cuando la fuerza en descarga se vuelve cero.
El area entre las trayectorias de carga y descarga representa la energia perdida durante la defor-
macién plastica. Para representar mejor las deformaciones permanecntes, puede ser til el caso en
el que la pendiente de descarga, K5, crezca linealmente con la magnitud de la fuerza maxima que
se haya presentado en toda la historia de colisiones del sistema, e.g. K; = Ky + S F ;.. siendo S un
parametro empirico determinado experimentalmente. Asimismo, podemos elevar los términos de
desplazamiento @ y @ — o a alguna potencia, digamos 3/2, para hacer el modelo equivalente al
modelo propuesto por Hertz en 1881 5

Al ser las particulas esféricas, s6lo se requiere de la magnitud y de la direccion de la ve-
locidad angular para calcular los desplazamientos infinitesimales que presenta la superficie a cada

paso de tiempo, i.e. la informacién necesaria para calcular los cambios en la fuerza tangencial.
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La fuerza tangencial se acumula de manera no lineal con los desplazamientos 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 friccién instantdnea. Se combina
vectorialmente a ambos y se compara la suma obtenida con el limite total de friccion, wFpy, sien-
do u el coeficiente de friccién. El comportamiento resultante es muy parecido al anélisis hecho

por Mindlin’ para contactos para esferas friccionantes elasticas.

La rigidez tangencial efectiva en la direccién paralela a la fuerza de friccion existente esta
dada por

—r*
Ky [1 ——T—T—*-J » para 7 creciente,

Fy —-T
K= HEN ,
T*_T -
Kogt1———=———1 , para T decreciente,
MFy +T*

siendo Xj la rigidez tangencial inicial; 7, 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; y es un parametro que, en caso de valer 1/3, hace que el mo-
delo se asemeje al modelo de Mindlin para contactos de esferas eldsticas con coeficiente de fric-
¢ién 2+ Para una mejor analogia con el comportamiento de esferas sujetas a deformacién plastica,
un valor adecuado de yesde 1 o 2.

Este modelo de fuerza implica cierto manejo del dlgebra vectorial, debido a que la orien-
tacion de la superficie de contacto cambia continuamente durante una colisién tipica. Para fines
del modelo se supone que estos desplazamientos son relativamente pequefios de un paso de tiem-
po al siguiente. Sea f(,j el vector unitario instantdneo del centro de la esfera I al centro de la esfe-
raJ,

ko= r,—r;
e, x|

y =

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

tangencial T,y del paso previo al plano tangente actual

To = ky x Tprey % Ky = Tpew — k(K - Ty )
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y normalizadndola a la magnitud anterior, obtenemos un vector “inicial” T al cual agregar los
cambios que se hayan presentado durante el ultimo paso de tiempo

T =|Tprev /To| To-
Conviene también calcular el vector unitario & = T/|7| en la direccién de esta friccién “inicial”.

El desplazamiento superficial relativo durante el ultimo paso de tiempo se proyecta sobre
el plano tangente de contacto

N [ﬁ” x (v}'“li —v;'-%) =<k, +p, (&'):"J" x ﬁy) +p, (Ei);'% x I‘i,j)] Ar
~ ~ - =t - - =1 -~
~ Ar, — k!,-(kl, -Ary)+[p,(w;' 2% ku)+pj ((o;' z x k”):l Ar,
donde Ar, =r; — r,_','_l es el cambio del vector de posicién relativa durante el paso de tiempo Ar.

Los subindices i y j de la velocidad v, la velocidad angular @ y el radio p indican, respectiva-
mente, las esferas 7o J.

L.os desplazamientos paralelo y perpendicular respecto a la fuerza de friccién previa son
Asy = (As"—‘2L - 2) t,
As, = As"F - Agy.
Si el valor de la fuerza normal F)y cambia de un paso de tiempo al siguiente, se escala el valor de
T* proporcionalmente al cambio de la fuerza normal

£5
it

T* = T*

La rigidez tangencial incremental efectiva K7 se calcula de la ecuacién correspondiente, segin
sea T creciente o decreciente, substituyendo con 7*" a 7T*.

Se calcula un nuevo valor

T = T+ KrAsy

para la componente de la fuerza de friccidén paralela a la fuerza de friccion previa. Si simulta-
neamente se satisface que As™ ¥ -.i<0 y T+(As""/’ -f)KT < 0, implica que se ha invertido la
direccién de T||; 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 la rigidez tangencial varfa suavemente.
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I.a fuerza tangencial perpendicular a la friccidn sera simplemente
T, =KpAs, ,
pues no se supone que haya esfuerzos previos en la direccidén perpendicular a la friccién.

La nueva fuerza tangente sera, tentativamente,

T =T +T,.

Se compara el valor con el limite de friccién, 4Fp. En caso de que lo exceda, se le escala para

hacer que la friccion sea igual al citado limite. El desarrollo de este modelo de fuerzas en Fortran
es directo y sin ambigliedades.

Modificaciones al Cédigo Original

Para poder plantear el problema de flujo dentro del silo, realicé modificaciones importan-
tes al programa 3dshear de O. Walton y R. Braun. Basandome en la versién 2.05b de dicho
programa, introduje los conceptos de planos finitos arbitrarios y de ejes de simetria. Ambos con-

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

Para definir los planos arbitrarios, habia 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 particula para definir el plano. Ya se mencioné que los cdlculos de interaccién se
realizan sélo para las parejas de vecinos cercanos que se estén superponiendo. En el caso de dos
esferas / y J, la distancia entre ellas estara dada por el vector rj; = rj — rj, 0 en componentes

or, = T —Fies
Sry =1y =Ty

Sr.=r; —r..

Consideremos un plano normal a la direccioén y. La distancia de una esfera a dicho plano
estard dada por un vector de magnitud &y, cuyas componentes en x y z son nulas. De manera
analoga, la distancia de una esfera a un plano normal al eje Z tendra componentes nulas en x € y.
Operativamente, basta con forzar que &y y &z valgan cero para efectivamente simular un plano
infinito paralelo al plano xz y que contiene al punto rj. Asi pues, se puede definir directamente

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

particula asociada bastard con cancelar la coordenada correspondiente al eje del cilindro.

En ¢l caso de un plano arbitrario, con una orientacién que no coincida con ninguno de los
ejes del marco espacial de referencia, se declara su orientacién por medio de cuaterniones. A
partir de estos valores, se calcula la matriz de rotacién A que transforma del marco espacial a un
marco auxiliar y fuerza al plano arbitrario a coincidir con el plano xz. Premultiplicando el vector
rj; que une los centros de ambas particulas—Ia particula de referencia del plano y la particula
activa que queramos hacer interactuar con él—por la matriz de rotaciéon A, obtenemos un nuevo
vector rj, en el marco de referencia tal que el plano arbitrario coincide exactamente con el plano
xz. Si ahora, olvidandonos de las otras dos componentes, calculamos la componente Sr, yla
premultiplicamos por la matriz A~!, habremos obtenido un vector perpendicular al plano arbitra-
rio que va de este ultimo al centro de la particula activa y que se encuentra expresado en el marco

espacial de referencia.

Hasta ahora, el plano descrito es esencialmente infinito, pero con un pequefio defecto: si
el plano atraviesa una frontera periédica, se rompe en segmentos que pueden causar severos
conflictos (Figura 11a y b). Para evitar este problema, es necesario fijarnos en las dos compo-
nentes, 57 y &r.!, que originalmente ignoramos. El concepto de longitud es independiente del
marco de referencia empleado. Como resulta mds conveniente definir ¢l tamaiio del plano dentro
del marco auxiliar de referencia, declaramos un par de valores xp/; ¥ Zp/n que representen la
longitud total del plano en las direcciones x' y z’. En cuanto el valor absoluto de &»! (o de
Sr!) exceda %xp,,, (o 4z,,, correspondientemente), dejamos de considerar a la particula de refe-
rencia como un plano, para considerarla un cilindro paralelo al eje Z (o X, respectivamente). De
esta manera hemos transformado a un plano infinito en un plano finito de area xplp x zpin, que se
encuentra delimitado por bordes redondeados (los cilindros). De esta manera, una vista en planta

del plano obtenido se parecerd a la que se muestra (Figura 11c).

Una vez definidos los planos arbitrarios, se puede definir con facilidad cualquier eje de
simetria. Para ello, consideremos un plano de simetria como un espejo. La forma tradicional en
la que conocemos a un espejo es como un plano vertical® finamente pulido en el cual se reflejan

las cosas colocadas frente a ¢l. Los reflejos obtenidos tienen varias caracteristicas. Primeramen-

a Para fines, id emos a éste como un plano normal al eje Y.
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Figura 11. La figura (a) muestra el aspecto de un *‘plano infinito” dentro de fronteras peri6dicas, considerando
que la particula de referencia se encuentra al centro de la celda. Si la particula se encuentra en otra posicién, el

efecto puede ser atin peor, como se muestra en la figura (b). La figura (¢) muestra el resultado obtenido para
un plano finito.

N\
\
\

te, los desplazamientos en los gjes X y Z se reflejan sin modificacién 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 continuacién (Figura 12).

Pareceria entonces que para simular un plano de simetria
basta con colocar un plano y cambiar el signo de los desplaza-
mientos, velocidades, rotaciones y velocidades angulares de
cualquier particula que interactie con dicho plano, para asi ob-
tener su reflejo. Si asignamos las propiedades de la particula

reflejada a la particula de referencia del plano, lograremos que

una particula que se aproxime al espejo interactiie 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, pag. 41). La simetria obtenida es “dura™ y provoca Figura 12. Grados de libertad de
un relativo ordenamiento que se sostiene por una distancia de  una particula y su imagen refleja-
. . . da en un espejo plano.
algunos diametros. E! problema radica no sélo en el ordena- pejo p

miento, sino en que todas las particulas que estan en contacto

con el espejo se alinean perfectamente en la superficie de éste. En un sistema real, por muy simé-

i
i
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trico que sea, las particulas tienen la posibilidad de atravesar de un lado al otro del plano de sime-
tria. Para acercarnos mas a la realidad debemos permitir que las particulas penetren en mayor o

menor grado la superficie del espejo.

Se propusieron dos soluciones para lograr una simetria mads 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 programacién. La
segunda implica un leve movimiento aleatorio del espejo en una direccidén perpendicular a si

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

Los llamados espejos brownianos toman su nombre del movimiento que se presenta en las
particulas de un coloide. Operativamente, lo que se hace es asignar a cada par de vecinos cerca-
nos un nimero aleatorio 0 < 15 < 1. Si al hacer el calculo de fuerzas determinamos que una de
las particulas en cuestién corresponde a un espejo, ajustamos la distancia entre ambas particulas

con base en la férmula
Sry=ry —r, +(2n,—1)p,

donde p ; es el radio de la particula de referencia del espejo. De esta manera se obtiene un espejo
roto a pedazos, cada uno de los cuales se mueve hacia adelante o atras dependiendo de con cudl
particula interactie, para formar un arreglo semejante al que se muestra (Figura 13). Como el
ajuste de distancia se hace para cada par de vecinos cercanos en el instante en el que se detectan,
se evita que las particulas choquen inesperadamente con un espejo que aparece de pronto.

[ccscrsscsssscoconse e

e T -

Figura 13. Se muestra un espejo browniano al cual se aproximan 20
particulas perfectamente alineadas. Nétese que el espejo asume una
posicién diferente para cada particula, pero su desplazamiento en nin-
gun caso excede un diametro de particula.

El desplazamiento del espejo browniano esta dictado por el valor de np, que a su vez
proviene de un generador de numeros aleatorios uniformemente distribuidos. Esto hace que el
espejo se encuentre en la misma posicion promedio para todas las particulas, por lo que su cam-
bio real de posicién para cada par de vecinos no afecta a la generalidad del sistema. Los resulta-

dos obtenidos con este tipo de simetria se ajustan muy bien a la realidad (Figura 15, pag. 42).
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La compilaciéon del cédigo completo, incluyendo las modificaciones, se realizé en una
estacién de trabajo Hewlett Packard, empleando el compilador £77 (Fortran77) de la versién
10.01 de HP-UX. Para garantizar el mejor desempeiio posible, se compild utilizando el maximo
grado de optimizacién posible. Con esto, ¢l tiempo de compilacién aumenta unas ocho veces con
respecto al tiempo necesario para compilar sin optimizacidn de cédigo, i.e. €l tiempo sube de po-
co més de un minuto a cerca de diez. Esta inversién de recursos en la compilacién paga con cre-
ces la demora, pues la velocidad de ejecucion del programa (comparando la compilacién optimi-
zada con la compilacién sin optimizar) aumenta en un 78%.* El cédigo fuente tiene una
extension de 175 KB, mientras que el archivo ejecutable obtenido mide aproximadamente
150 KB.

Referencias

! Walton y Braun, 1986.

2 Allen y Tildesley, 1987.

* Evans y Murad, 1977.

* Goldstein, 1950.

* Allen y Tildesley, 1987.

¢ Timoshenko ¥ Goodier, 1970,
7 Mindlin, 1949.

2 Valor promedio obtenido de 12 corridas de prucba.



Resultados Obtenidos y Discusion

Para poder evaluar las modificaciones al codigo original conforme se iban realizando, se
hicieron varias corridas, cuyos archivos de entrada se muestran en el Apéndice B. En todos los
casos se emplearon particulas con una densidad igual a 1a del maiz, de 1200 kg/ms, lo que equiva-
le a 720 kg/m® de densidad a granel (con una fraccién de empaquetamiento 77=0.6).' La confi-
guracién inicial dentro de la celda de simulacién es aleatoria y uniformemente distribuida. Los
calculos ¥ compilacién se realizaron en una estacidn de trabajo Hewlett Packard 9000/712 a
80 MHz, con 48 MB de memoria central, corriendo HP-UX 10.01.

Figura 14. La figura (a) muestra la primera simulacién obtenida con un plano de simetria. La simetrfa es
“dura’ y las particulas adyacentes al espejo se alinean perfectamente, como si estuvieran apoyadas en una pa-
red rigida. Si en vez de un espejo hubiéramos empleado una pared rigida, las particulas rebotarian en ella,
formando oquedades como se muestra en la figura (b). Cada imagen consta de 14 000 particulas (7000x2).

41
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Una vez definido el concepto de espejos para sistemas con simetria, se hizo una corrida de
prueba (Corrida 1, Apéndice B) en la que se colocaron dentro de la celda dos planos inclinados a
35 prados respecto a la horizontal, como una primera aproximacién a un silo hexagonal.2 La
celda de simulacién tiene un ancho de 1.1625 m, un alto de 1.55 m y un espesor (en la direccion
perpendicular al papel) de 2.325 cm. Las fronteras laterales son una pared rigida y un espejo,
mientras que en las direcciones vertical y frontal se cuenta con fronteras periddicas, i.e. las parti-
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 particulas tiene un radio de 4.9 mm, que
es el radio equivalente de un grano de maiz.’> Se observa una simetria extremadamente falsa y
antinatural, en la que las particulas adyacentes al eje de simetria se encuentran perfectamente ali-
neadas con éste (Figura 14a). El resultado obtenido difiere, sin embargo, del que se extraeria de

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

Indudablemente esta manera no era la mas adecuada para simular el sistema, por lo que,
revisando el cédigo, se introdujo el concepto de espejos brownianos, que ya se describié previa-
mente. Empleando el mismo archivo de entrada, pero con el nuevo cédigo, i.e. espejos brownia-
nos, se repitié la corrida, obteniendo
el resultado que se muestra (Figura
15). Agqui la simetria se apega muy

bien a la realidad.

Para probar la independencia
del silo hexagonal al factor de esca-
la,d es decir, ante particulas de dife-
rentes tamaifios y geometrias, se hicie-
ron varias corridas mas (Corrida 2,

*  Apéndice B), cambiando el radio pero
manteniendo constante la densidad y
demas parametros fisicos. De esta

manera se determiné que, para el silo

. . N N de tres toneladas,® cuyas dimensiones
Figura 15. La misma simulacién de la figura anterior, pero . .
evaluandola con un plano de simetria browniano. El resultado Ya S€ mencionaron para la corrida

es mucho méds convincente. anterior—se duplicd, sin embargo, el
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espesor, para hacerlo igual a 4.65 cm—, el radio maximo para las particulas es de 1 cm. Para

cualquier radio menor al mencionado, el comportamiento del flujo es siempre el mismo, mientras
que para un radio mayor se observa que el desfogue se bloquea por un efecto de “cuello de bote-
lla”. A continuacion se muestra una imagen con particulas de 1 cm de radio (Figura 16). Noétese
que en la parte inferior de la imagen hay unas cuantas particulas, aparentemente flotando. Debido

a que las fronteras superior e inferior son periddicas, estas particulas corresponden a la parte su-
perior.

Con esta consideracion en mente, observamos que las mitades superior € inferior de la

celda de simulacidn tienen configuraciones totalmente correspondientes entre si.

S RIS 0

O oSSR oy
Figura 16. Simulacién con 14 000 particulas (7000x2) de 1 cm de radio. Los pequeiios monticulos en la parte

inferior corresponden, debido a las fronteras periddicas, a la parte mas aita de la mitad superior. Los angulos
dindmicos de reposo (encerrados con un circulo) corresponden a las esferas con coeficiente de friccién
4=0.5.96

A estas alturas ya hemos determinado el diametro maximo de las particulas para la simu-
lacién. Este valor es crucial pues nos permite obtener resultados confiables con el menor namero
posible de particulas, lo cual es muy importante para minimizar el tiempo de computo requerido.

Sin embargo, estamos descuidando un detalle igualmente importante. An con fronteras periddi-

1
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cas, es recomendable que el espesor de la celda de simulacién sea cuando menos de cinco diame-
tros de particula, para que no se favorezca un acomodo cristalino. Tomando esto en cuenta, s€
realiz6é una corrida mas (Corrida 3, Apéndice B), aumentando el espesor de la celda a 11.625 cm
¥y el niimero de particulas a 12 000. Las figuras siguientes (Figura I 7a—c) muestran las posicio-
nes y distribucion de velocidades de las particulas dentro del silo en estado permanente. El esta-
do permanente s6lo se puede obtener en una simulacién, pues implica tener una masa constante
que es posible exclusivamente si logramos que la masa que sale por un lado entre por ¢l otro, i.e
fronteras periddicas. El mapa de velocidades (al igual que un analisis detallado de las posiciones
en los dos instantes representados) muestra que ¢l flujo principal se presenta en un nucleo central

que desciende sin casi ninguna contribucién de los lados.

Figwra 17. La figura (a) muestra
el campo de velocidades de las parti-
culas dentro de la celda de simula-
cién en estado permanente. La celda
se muestra con la linea continua.
Los tonos mads claros corresponden a
velocidades mdas altas. La velocidad
del nucleo central (extremo derecho
de la celda) es entre dos y tres é6rde-
nes de magnitud mayor que la de las
particulas sobre la rampa (a la iz-
quierda). Los tonos de gris represen-
tan el logaritmo de la rapidez de las
particulas en cada punto. Las figu-
ras (b) ¥y (c), a la derecha, muestran
las posiciones de 24 000 (12 000x2)
particulas de 1 cm de radio, a 1 y 4
segundos de alcanzado el estado
permanente.  Un andlisis detallado
de las posiciones permite ver que la
configuracion en la rampa practica-
mente no cambia (como es el caso
de las zonas encerradas por circu-
los), mientras que el nicleo central
modifica substancialmente su confi-
guracion, al grado de que no se pue-
de decir cuales particulas son la
misma en ambas imdgenes (zona
encerrada por rectangulos).




45

v

.
0y

X

®)

©




46 RESULTADOS OBTENIDOS Y DISCUSION

En este punto ya se han determinado todas las condiciones geométricas del flujo, y se ha
establecido una clara analogia entre el comportamiento de la simulacién numérica y el compor-
tamiento real del flujo dentro del silo hexagonal durante el proceso de vaciado.” Con la seguri-
dad de que tanto el algoritmo como la descripciéon geomeétrica empleadas son correctos, s6lo resta
hacer una simulacién del silo completo, para la totalidad de su llenado y de su vaciado. A conti-
nuacién se presenta una imagen (Figura /8) de la configuracion de las particulas dentro del silo
totalmente lleno (Corrida 4, Apéndice B). En este caso, la celda mide 2 m de alto, pues se trata
del silo completo y no sélo de la celda inferior. EIl espesor de la rebanada empleada es de

12.767 cm y el tiempo de coémputo empleado para calcular la configuracién mostrada es de cerca

Figura 18. Imagen simulada del silo hexagonal totalmente lleno. Se muestran 50 000 (25 000x2) particulas
del méximo didmetro permisible. Empleando particulas con un didmetro equivalente al del maiz, se hubiera
requerido de 430 000 (215 000x2), lo que significaria un tiempo de cémputo 70 veces mayor.



de tres horas. Se muestra la celda sin flujo pues el tiempo de cédmputo necesario para calcular el
" vaciado del silo en una estacién de trabajo serial se vuelve prohibitivo. Para el caso de la HP 712
empleada, se requeriria aproximadamente de 140 semanas” de cémputo ininterrumpido para cal-
cular la totalidad del vaciado. Con un poco de paralelizacién en el cédigo y el empleo de una
supercomputadora (como la CRAY-YMP 4/464 o la Origin-2000) se podria reducir este tiempo
entre 100 y 250 veces®, lo que significa que el calculo del silo completo tomaria unos cuantos

dias. Se deduce de aqui que, a menos que se empleen recursos de supercémputo 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 configuracién que se obtiene.®
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Conclusiones

Se comprobé que el algoritmo de dinamica 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 determind que los planos arbitrarios infinitos producen conflictos con las fronteras pe-
riédicas de la simulacién numérica; los planos finitos, en cambio, son ficiles de controlar y no

producen conflictos.

Para simular planos finitos adecuados, es necesario que sus bordes tengan geometria cilin-
drica, evitando asi que las particulas 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 simetria 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 erréneos. Se requiere de espejos porosos o de espejos

brownianos, siendo estos ultimos los mas faciles de programar.

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

vo ejecutable mas eficiente.

Para simular sistemas granulares complejos (mayores que 10 000 particulas), las estacio-
nes de trabajo convencionales resultan insuficientes. Se requiere de computo paralelo o de super-

cémputo para simular exitosamente sistemas tales como el silo completo.
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2Qué sigue?

Se sugiere llevar a cabo una serie de simulaciones del silo completo, empleando recursos
de supercémputo, para comparar los resultados con las filmaciones del vaciado y llenado con las
que actualmente se cuenta.

Dado que la geometria del silo se ha simulado de manera exitosa, es de esperarse que el
programa arroje resultados correctos en cuanto a presion, esfuerzos y empaquetamiento. Se re-
comienda hacer varias corridas para determinar estas variables y comparar los resultados con las
mediciones realizadas en el modelo de laboratorio y en el silo piloto.

Se plantea también como labor futura emplear cimulos® de esferas para simular con ma-
yor precision la geometria de granos alimenticios como el maiz.

a En inglés, clusters.
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o3ds o3dx|
o3dv,

Colisiones por
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c

¢

¢ sidscm

c

c----—zachine-dependent parazeter
©  lvers = 1 for cray conputer
¢ lvers = 2 for sun workstation

[ note cray (cft) fortran does not recognize integer*d but instead
4 automatically uses 64 bits for all integers

paraneter (fvers=2}
< nwd is § for cray or 8 for sun

paraneter (nwd=10-ivers)
c
C-----parazeters
parazeter {np=30100,nvelmx=10,zyzones21,anave=10,ngroup=¢)
<
{rplictt real*d {a-h,o-z}
real*f mass,rassi,masst,massti
character*i nchar
character*d labcell,labz, labg, title,oldtel, lastchr, version
integer*4 ndx,next

c
c len linklist

Cmmme variables 'ndx' and ‘next' must be adjacent to each other
< on rachines that recognize 32-bit integers
c

coemon/1inklist/ ndx(1},next{1},a(1},a0(1}, £n(3}, tfx (1}, tey(l)
1 ,tfz{l),tm{l + nwd*mp*anave}

<
character variables
c
common/cars/version, title (10}, oldtt1{10}
> ,labcell, labzimyzene}, 1abg (mgroup)  nehar (80), lastchr
¢

Cmeenl note: start stering som coemen in dumpfile at variable firstsc
corman firstscil)

cemmon trax, dt, deeut, dtoutx, drouty, t2e1o, edot, epsy
cemmon vavez, vseed, draddt

cormon sknl, elast, siope, sknlb, elastb, slopab, dashl, dash?
commen tatk, fmu, power, massz, frub, drag, dashlb, dash2b, finis
corTon gravs, gravy,gravz

COTTYN VXZEIO,VYZE10,VZ2T0,KX2ET0,Wy2RI0,W22ero, w2 Cyl
carmen vxby0, vakyl, vybyl, vybyl, vaby0, vabyl

corzon vibz0,vabzl, viybe0,vybzl,vzba0,vzbe]

common veell, xcell, yeell, zcell, xyrat, zyrat

coemon veelli, xcelli, ycelli, zcelld, xcellh, ycellh, zcellh
conmon ystart, ystop, dyzone, dyzend, vyzone, vyzoni

common pi,copack
common half, third, fourth, fifth, sixth, twobths, threehf
comnen cne, two, three, four, ten, trifle, huge

common t, tout, toutx, toutv, signa, edoti

ceTmon mrax, roin, rave, skn2, skn2b

coman delvx, delvy, delvz,delvxi, delvyl, delezf
cormon delwx, delwy, delwz, delwxi, delwyd, delwzi
coamon colfrg, toteol dum, yfact drass, xmax
camon vsquz, tshift, massx, rmassy, packf, packbf
cormon viree, vbound, vEixed, vzeyl  vtotal

ceomon packy, packy?, packa®, packzt, packfx, packez

comon save, savel, savet, saveti

common £assi,zassti, vavei, vaveti

coenon dvs ga,dxvom, dspax dspny,dspnz ,dekin, depot derot
cemmon dgekdn{mgroup}, dgerot (zgroup)

ceeman dgflox(rgroup) ,dgfloy (mgroup), dgfloz (mgroup)

CORTION VSG, XIOR, SPIX, SERY. SpNZ

cermman pack, ekin,epot,erot

comean conp, visc,rass, vave

conmon vxave, vyave, viave, wzave

commen gekinimgroup} ,gerot (mgroup)

carmen gflox{mgroup}, gfioy (rgraup) , gfloz (rgroup)
cormon gvxave [mgroupl, gvyave (zgroup) , gvzave (mgroup)

conmon VSGRL, xmOut, SPAXt, spRyt, spazt

caon packt,ekint epott,erctt

coezen compt, visct, masst, vavet

common gekint {mgroup) ,gerott imgroup) ,qwzave (mgroup)
cormon gEloxt {mgroupl, gflayt ingroup) , 9flozt (mgroup)

comon dymass (myzane) , dyvsen(myzone) , dyxmom (myzone}

cermon dyspnx {eyzone}, dyspny (myzone}, dyspnz (myzone)

cormon dyadot {myzene) , dypack (myzcne) , dyekin (myzone) ,dyepot (myzane)
cemmon dyerot (myzone)

common ymass (myzone} , ywsam (nyzone) , yaon (Ryzone}
commmon yspnx (myzone) , yspny (ryzone} , yspnz {myzane)
comnen yedot (ayzone), ypac cne}, yekin{myzane), yepot (myzone)
conron yerot (myzene) , yeorpimyzonel, yvisc(myzone) , yvave(myzone)

coman yrasst (myzone}, yvsqet (myzone) , yxmont (myzone}
common ySpoxt (myzene) , yspoyt (myzone) , yspnzt (myzone)
common yedott myzonet, ypackt (myzone!, yekint (myzone} , yepott (myzane}
conmon yerott {myzone) , ycorpt (myzone! , yvisct {myzone) , yvavet (myzone)

coemon yvx{myzene), ywz {myzone)
comman yrassi (myzone), ymassti (myzone)
conmen yvavel {myzone) , yvavetd (myzone)

corznon dennk{9},dpnnp (9], gnnk{9), panp (9], pankt (9}, panpt {31, rnfn(9)
corman dypnnk (myzore, 9, dypnap (myzone, 9)
common ypnk (myzone, 8},  ypRp{myzone, 9)
ceemon yprnkt {eyzons, 9}, ypanpt (myzone, 9)

cermon dprwal, dpywal , dpzwal, pawall, pywall, pzwall
commnon prvalt, pywalt, prwalt

cemmon radius (mgroup) , prass (Egroup) , planex {mgroup) , planez {mgroup)
cocnen radrax(ep), rad2 (mp), rad (mp}, xpinh{rp) , zplnb (5p)

cormon brown {mp) , rmass fxp}, xmnt (mp), vol rp), time (mp)

commen xizp), yirp), zimp)

carmen dx{rp), dy (mp), dz(mp)

caamen xp(rp), yplop), 2o(mp)

coeron gloldizpl,q2oldcp), g3old (rmp) , qdold (mp)
cenon qlnew(np) ,q2new(mpt, ginew(tp) , qénew(mp)

coezon vk (eph, vy (=p), vz {np) W {Ep) Wy {Ep) , We (5p)
coemon £x{op) , £y {mp) , f2irp) , fex(up) , £ty (2p) , £ez (mp)
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cormon dvx{zg) , Gvy [ep) , dvz (mp) , ik (1p} Oy D) , dwz {mp) 2 ,Yprkt (myzone) , ypyzkt imyzanie) , yp2zkt (myzone)
coemon vhx{mp} , vhy (5D}, vha (mp) , what{p) , why (mp)  whe () c

cormon tvx {mp) , tvy (mp), tvz imp} dimension ypxxpt {zyzone}, ypyxpt (myzone) , ypzxpt {myzonel
[ 1 +YPXypt [myzone), ypyypt (myzone) , yp2ypt {myzone)
common search, tupdtl, delrup,dmax 2 +ypxzpt {myzone) , ypyzpt (myzone) , ypzzpt (myzone)
¢ c
conmon VEX {mp) , YnX (mp) c
comaon Tpo5 (op), theg ap) , ypshft (np) , ynshit (mp) equivalence (rxfx,enfnll)}, (ryfx,mnfa(2)), {rafx, enfn{3))
c 1 o {exfy, rafnid}), tryfy, efniS)}, (rzfy, mfa(6))
cormon binvx (nvelmx), binvy(nvelzx), binvz [nvelzx) 2 o (rxfz,mfn{7)), (ryfz, mnén(8)), tezfz, enfn{9)}
ceeoon binvxt (nvelmx) , binvyt {nvelmx) , binvzt irvelmx) c
4 equivalence (dpxxk,dpank(l)}, (dpyxk,dpnnki2}), {dpzxk,dpnnk{3))
coemon binwd (nvelnx} , binwy (nvelmx) , binwz {nvelnx} 1 , tdpxyk, dpank (4]}, {dpyyk, dpnnk(5}) , (dpzyk, dpank (6})
cormon bimaxt {avelsx) , binwyt (nvelnx) , binwzt (nvelmx) 2 + (dpxzk, dpnnk{ 7}, (dpyzk, dpnnk (8)}, (dpzzk, dpnnk (9)}
c c
coomon gbinvx (avelo, ngroupl , gbinvy (nvelzx, Bgroup) equivalence (dpxxp,dpnnp (1)}, (dpyxp,dpanp(2}), (dpzxp, dpnnp(3) )
comzon gbinvz (nvelex, mgroupt, gbinvxt (nvelm,sgroup) 1 + (dpxyp, dpanp (4] 1, (dpyyP, dprnp{5) ), (dp2yp, dpnnp (61)
cormon gbinvyt (nvelrx, rgroup) , gbinvzt (nvelmk, mgroup) 2 , dpxzp, dpnnp {7} ], (dpyzp, dpnp (8) ), (dpz2p, dprnpi9))
c [
common epstep, sigrep, rijsq, epotz equivalence (prxk,pank{1)}, (pyxk,pnnk(2}), (pzxk, pank (31}
common zeta, dtdurp, tdump, tstart 1 , (pxyk, pnsk ()}, (pyyk, gnnk(5)), (pzyk, pank (6))
c 2 , (przk, gank(7}), (pyzk, pank (8)), (pzzk, pank(9})
Cmmn! integers c
cormon nren, info(2) equivalence (pxxp,pnap(l)}, (pyxp, panp(2)), (pzxp, panpi3)}
coemon &1, maxed, nebor (mp) 1  (pryp PAnp(4) }, (Pyyp, PRrp(S) ), P2y, panpL€))
cormon npos (zp) , Anegizp) , nurbar (mgroup} 2 o (pxzp,paap( T}, tpyzp, panp 8] 1, (pzzp, panp(9))
cormon bp, £by0, nbyl,nbz0, nbzl, nfix, nfxpl,nzcyl 3
cocmon by, nzbyl, nxbyl, nzbyl, nabz0, nybz0, nxbzl, nybzi equivalence (pxxkt,prnke (1)}, {pyxkt,pnnkt{2)), (pzxkt, pnnke (3)) 0
cormon Rout, NOULX, Routy, rezera, hemax, itcol, nvel,nyzone 1 , (pxyke, pnnke (4]}, {pyykt,pankt {5)), [pzykt, pnnkt (6)) [«
cormon ireal, imirc 2 o {przkt, ponke (71), (pyzkt, pankt (8]}, (pzzkt, pankt (9} E
common {tervm, fzeta, icoord, iquat, itty, ihertz, istart, faltk, istop ¢ [}
cormen 1 zerc, itervs nvelkalf,nstep, irad, lextra, imin, imax, itot equivalence (pxxpt,fnptil)), (pyxpt,pnpt{2}), [pzxpt, panpt{3]) o]
camon ird), ind2, sninus, nplus, ixove, nshift, mshift, ngroup, icell 1 , (prypt, pnpt (4) ), {pyypt, parpt{5)], lpzypt, panpt (6]) )
corman inyz,ndx2, ind1y0, ind2y0, indlyl, ind2yl 2 , {przpt, prnpt (7}, (pyzpt, panpt {8)}, (pzzpt, panpt (9}) “
cermon indte0, ind220, indlal, ind2z1 c Il
ceeron indifx, ind2fx, indl fxp, ind2fxp, Indlcz, ind2cz equivalence (dypxsk, dypank{1, 1)), (dypyxk, dypank(1,2)) Z
ceemon fidurp, 114, len, i2or1, 1010, 16orl 1 , (dypzxk,dypnnk(1,3)), (dypxyk, dypnak(1,4)} ]
1 , (dypyyk, dypnnk (1, 5)), {dypzyk,dypank(l, 61} ]
c-----note: stcp storing cemmon in dumpfile at variable lastsc 1 + {dypxzk,dypnk{1,7)}, (dypyzk, dypank (1,8})
corman idurmy, lastsc, idurmy? ] . [dypazk,dypank(1,9))
caemon lenfp, lenchr, ilastll, llused, 1llused c
¢ equivalence (dyprxp, dypnnp (1, 1}), {dypyxp, dypnnp (1, 2))
[4 1 + {dypexp, dypnnpll, 3)), (dypxyp, dypanp(1,4))
dinensicn dyprxkinyzone), dypyxk (myzone) , dypzxk {myzene) 1 , [dypyyp,dypunp{l, 51}, (dypzyp, dypnop(l, 6))
(dypsyk (myzone! , dypyyk (myzone) , dypzyk (myzene) 3 , (dyprzp, dyparp(1,7)), {dypyzp. dypnnpil, 81}
2 , dypxze {myzone) , dypyzk tmyzone), dypzzk [myzone) 4 » (dypzzp, dypanp(l, 9})
c <
dirensicn dypxeplnyzone) , dypy¥pmyzonet, dypzup(myzone) equivalence (jpxxk, yprnk(1,1)), (ypyxk, yprnk(1,2}]
H ,dypxypimyzone) , yeyyp (myzone) , dypzypimyzone) 1 , (ypzxk, ypank{1,3)), (ypxyk, ypankid, 4)}
2 ,dypxzpinyzcne) , dypyzp (myzone) , dypzzpimyzone) 2 , (ypyyk yonnk(1,5)) , {ypzyk, ypnk(l, 6))
[ 3 , (yprzk, ypnnk (1,71, {ypyzk, ypank(1,8])
dizensicn ypxckimyzone), ypyxk (myzone}, ypzxk(myzone] 4 o lypzzk, ypank(1,9)}
1 ,yexyklmyzone) , ypyykmyzonel , ypzyk {nyzone} <
2 J¥pxak myzone) , ypyzkimyzone) , ypzzk myzone} equivalence (ypxxp,ypanp{l,1)}, {ypyxp ypnnp(1,2)}
c 1 o {ypexp,ypanp (1, 31), typxyp, yprnp {1, 4
imension ypxxp(ayzone), ypyxp(eyzone), ypzxpimyzone) 2 +ypyYP yPRp(E, 5))  (yP2y, yprnp(l, 61)
1 +yPXyPimy2Cne), ypyyp(nyzene) , ypzyp imyzone) 1 + lypxzp, ypnnp{1, 1)}, (ypyzp, yeonp(1,8}))
fypxzplmy +YPyzpimyzOne}, ypzIpmy 4  [ypezp, ypanpil, 9))
[
dirensicn ypxxkt (myzone) , ypyxkt {zyzone) , ypaxkt tmyzene) equivalence (ypxxkt,ypnnkt(l,1}], [ypyxkt, yonnke (1,2}
1 L yPrykt [RyZone) , ypyykt (myzone) , ypzykt (myzone) 1 o {ypaxkt, ypankt (1,3}, (ypryke, ypnkt (1,41}




2
3
]

o lypyyke, ypankt (1,501, (ypeyke, ypanke (3, 6))
o IyPrakt, ypnakt (1,7}, ypyzkt, yponke {1,8))
+ lypzzke, ypnrke {1,91)

equivalence {yprapt, ypanpt(l,1)}, {ypyxpt, ypanpt (1,2))

o

+ lypaxpt, yponpt (3,31, (ypaype, yeanpt {1, 4}
+ (yPyypt, ypanpt {1,5) ], (ypzypt, yponpt (1, 6)}
« {ypxzpt, ypanpt (1,711, {ypyzpt, ypanpt (1,8))
+ {ypazpt, yprnpt (1,91)
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c----~log of code changes:
[ version s3ds5192, july 11, 1985 (frea version .s:52ds:s2ds5142uu}

c-----version s3ds5210, july 29, 1985 (frcm version .s:s3ds:s3ds5192uu}
c use quaternions for representing orientaticn of particles

c-----versicn 53ds5213, aug. 1, 1985 (frca versien .s:s3ds:s3ds5210uu)

c use more corpact solution for quaternion equatlons

c

Cmmm- version s3dsS22l, aug. 9, 1985 (from version .s:53ds:s3ds5213uu}

¢ allont input of parameters epsrep and sigrep for 12th power repulsion
c
c-----version s3ds522¢, aug. 16, 1985 {frcm version .5:33ds:s3ds5221uu)

c increase parazeters ms=256 and nnave=12

c new option izeta=2 for rescaling velocities to constant temperature
< increase cutoff to sigrep=2 for 12th power law

c

c---=-version 53ds5251, sept. 8, 1985 (from version .s:53ds:s3ds52268uu}
4 replace initial cubic-close-packing algorithms with randow packing
c Initialized particle radif to zero; expand radii at tize zero

c until particles are in contact; then continve to expand radii

c each time step at rate 'dracddt' until rad{l) = radz(i).

4 after radii expansion is finished, reset time to zero and

c reinitialize other parazeters,

c

[t version 53ds5302, oct. 29, 1985 (from version .s:s3ds:s3ds5251uu)
[ opticn for run nuzker on executicn line.

c naze all input and output files with 3-digit run number.

c aliow zaxizem size for cutput files,

[

¢-----versien s3ds531l, nov. B, 1985 (frem version .s:s3ds:53ds5302um)
[4 3dd tangential forces, store vector force (tfx,tfy,tfz} in link

v
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c 1ist storage, change mwd to 9 words in each entry in list.

< in subroutine findrad, increase the nutber of extra time steps
c after radii expansion to 100.

[4 change collision-frequency calculation in datasave and main,
c

c

Camane version 53ds5329, nov. 25, 1935 (from version .s:s3ds:s3ds53liuu)

4 sign changes in calculating torque cn each particle

c

c-----versicn 83ds9347, dec. 13, 1985 ({from version ,5:53ds:s3ds532%uu)

[4 correct calculation of spin angular mementa

c

c-----version 53dsé0?), par. 14, 1986 (frem version .s:53ds:s3dsS34Tuy)

[4 recalculate skn? in subroutine forces, delete fro link-1ist,

[4 change nwd to 8, add velccity-dependent darpling to hertz force rodel.

c-=---versior. s3ds€080, rar. 21, 1386 (from versicn .s:s3ds:s3ds6073uw)

[ save old norral force in link-1ist (nwd=9);

c add second velccity-dependent dacping to hertz model if slcpe.lt.0.;
c change subroutine findrad so that sin2 = skal,

c

c-----version s3ds61G1 apr. 11, 1986 (from versicn .s:s3ds:s3ds€080uu)
change calculaticn of rctaticnal kinetic energy to use z-rotaticnal
velocity relative to shear rate for whole cell (i.e., wz - 0.5%edot],
change calculation of rotational kinetic energy in y zone to

use z-rotaticnal velocity relative to rean w2 in that zcne.

change calculaticn of corpressibility factor to use

{2/3) kinetic erergy.

change calculaticn of mean particle radjus (rave) and diameter
(signa) to use arithmetic, volure-weighted average.

nAamencana

c-----version slds€12¢, way 6, 1396 {from version .s:s3ds:s3ds610luu}

T revise subroutine beund to place boundary particles cn xz plane{s) in
< expanded, hexagenal-close-packed array

c

c--—--version 53ds6135, may 15, 1986 (frem versisn .s:s3ds:s3dsél2éauu)
[4 incorporate alternative way of lnputing particle size and rass data,
[4 spacifying the nurker of particles having a given radivs and pmass
c

[Sats versicn §3ds€i43, may 23, 1936 (from version .s:s3ds:s3ds€l35aun)
c apply shear carrecticn to dx in subroutine inteq2
c

[ versicn s3ds€ld?, may 27, 1966 (.
change algorittn for initial ve.
zero initlal net momentum even whén upequal-mass particles are used

gmmmt versicn s3dsé150, may 30, 1986 (from versicn .s:s3ds:s3ds6i4Tuu)
c diagnostics for kinetic and rctaticnal emergy for particle size groups
¢

gremmt versicn s3dsél31, ray 31, 198 (from versicn .s:53ds:s3ds6150uu)
[ in subroutine fisdrad; caiculate sknl froam massy instead of massx
4

c-----version 83ds6€192, july 11, 1986 (frcm versicn .s:s3ds:s3ds61%1uul

[ change calculaticn of rotaticnal kinetic energy to use z-rotatlonal
c veloeity relative to the mass-averaged rotational velocity for cell.
c also, change calculaticn of rctaticnal kinetic energy for each

c particle-size group to use z-rotaticral velecity relative to the

[ rass-averaged rotational velocity for that group.
[
¢

also, make changes in bourdary particle calculations.

¢-—--version 93ds6254, sept. 11, 1986 {from version ,s:s3ds:s3ds6192uu}
c aliow fixed particles within cell (whole particles) and

¢ correct cell dizensions for overlap of boundary particles and

c cverlap of fixed particles to chtain desired packing fraction.

c
¢----~version s3dsé262, sept. 19, 1986 (from version .s:53ds:s3ds6254uu)
< izplerent monte-carlo estisatica of net volumes for

c boundary particles and other fixed particles (subroutine packing).
c redefine deviatoric x-, y-, and z-translational velocities to

c leave out gravitational part.

¢

gameeet version s3ds6295, oct. 22, 1986 (from version .s:s3ds:s3ds6262uu)
4 allow non-zero initial non-deviatoric velocity corponents in

c x-, y=, and z-directicn.
¢

¢c-----version s3ds6321, nov. 17, 1986 (from varsion ,s:s3ds:s3ds6295uu)
use deviatoric velocities to calculate group kiretic energies,
correct names to nybz0 and nybzl in output file.

correct printout of fixed particles coordinates when icoord = 0.
correct initialization of rad for fixed particles.

do not allew epsy to be input as 0.

rsicn s3ds6324, nov. 30, 1986 {from version .s:s3ds:sdds632luu)
allow full cylindrical particles in z direction.

allow separate sknlb, elastb, and slopeb for interactions
between active particles and bourdary or fized particles.

c-----versicn s3ds€338, dec. 24, 1986 (fram version .s:93ds:s3dsé33duu)
-4 corrections for nzcyl.gt.0

c
c---=-verion s3ds7008, jan. 8, 1987 (frcm versicn .s:53ds:sdds635Buy)

[4 new flag "jalt® to specify whether alternative k values {sknlb, sknb
c elastb, and slopeb are to apply to (0) active/boundary collisions

c or (1) active/active collisions when both active particles are

< not in first particle size group

¢

c---=-version s3ds71€0, jun. 9, 1987 {from version .s:53ds:s3ds7008uu)
c allow planar boundaries on y and z faces of cell

3 specify nabyd=nzby0=1, or nybz0enybz0=1, etc.

4 added calculation of lower y-boundary particle forces

c

c-----versicn s3ds7177, jun 26,1987 frem version .s:s3ds:s3ds7160

add velocity sqared drag force to subrcutine integl, read in drag

corrected initial orientation of fixed and boundary particles

fmub - separate friction coefficient for boundary or fixed particles

ixyz - flag to read ccords, =0 for only fiaed particles, =1 fixed & bound
=2 to read all particle coords.

allex negative radius for first zcylinder -- as outer bound

Aonaona

c--—--versicn s3ds7257, sept 14, 1987 from version .o:3dshear:sdds:s3ds7iT?

€ correct definition of frist z-cylinder (was sphere in s3ds7177)

[ correct alternate boundary frictien in findrad initialization (fmub)

[ add edit of radil, rasses, and ronents of inertia before first time edit
¢

c-—=-version s3ds6110, april 20, 1968 from version .o:3dshear:s3ds:s3ds?25Tuu
c correct initialization of dx,dy,dz in subroutine init

4 add calculation of dx for boundary particles in subroutine inteq?

[ add additional dumny zone for all particles with ystartdy or y>ystop

c this changes mass assigned to zone 1 and nyzome from previous version
c delete yshift correction when ireal.gt.0. in subroutine inltstep

c correct rotaticnal kinetic energy diagnostic for zores (ie. index to ywz)
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add vx,vy,vz,wx,wy,wz to inamelist input

c
c use values read in according to flag iwyz:

c ixyze0,1,2 for fixed, fixed and boundary, or all particles, respectively
c ixyz=3 for all particles - but x,y,2 not to be scaled by cell size
c

[ versicn s3ds3335, nov 30, 1988 from version 3dshear/s3dsB110

[4 add laltks-1 option to change fricticn, stiffness etc. to "b" values
c after particle index ind2yl {i.e. only for z-boundaries or cylinders)
< variable 1.dx2 added to common

c

[ version sldsnewl, dec 1988 from 3dshear/s3ds68335

¢ sun unix version translated from llnl cctopus version

[ uses sun fortran with ves extension (includes namelist input}

<

c-----verion sidsnew, rar. 24, 1389 from s3dsnewl

¢ continue with sun unix versica:

c irplezent narelist irput, begin conversion of dump coding,

c clean-up sene i/o problems, and re-arrange cetmcn,

c cede now will compile, but link list has not baen corrected.

c

g version s3dsnewb, may 5, 1939 from s3dsnew

c modified 14 ist to work with 32 or 64 bit integers along with
c real*8 floatirg point nuzbers. wuse idx for integers, jd for real
[ nodified durp so that cnly latest tize ls avallsble {i.e., can

c continue problem but not restart from earlier tize.

¢

g==m= version §33591a.1000 May 18,1991

4 changed max dirension in sidsam to Bp = 1000

©

[ versicn 3ds3lb. 1k June 15, 1391

c eliminated sign furction calls & if tests in pericdic image tests
c

[t versicn 3ds3lc.lk July 19, 1991 (from 3ds91b.1k)

[ ainor changes to get thry IBM corpiler:

[ rezoved data staterents for variables in COMMN (for IBY risc6000)
c corrected if-test In 'forces' 1f {{i.and.j).qt.nunber{l})

3 type character variable in ‘datasave’, fomrat statement in 'init’
¢ ‘etize' functicn in 'datasave' madified (still incorrect on IBM}

¢

c---=-versicn Jds9le.ik {frcm 3ds9lc.lk)

c added boundary x-velocity to vmaxx calculaticn in diagnest

4 removed redurdant factor of two in vraxx calculation in update

c restored ‘etize' in datasave

c

[ Jdshear versicn 2.0 (from ds9le. k)

< diagnostics are calculated and written to o3ds if nout cr drout

c is nonzero. x,y,z positicns and ¥,y,z rotaticn angles are written
c ta o3dxg if noutx or dtovtx is nonzero. velocities are written

< to o3dv if nourv or dtesty is nonzero. dashl and dash dacping

¢ factors were added.

c---=-Jdshear versicn 2.0b {fren 2.0}

c increased rp ts 2500

c for regative radius (i.e,, inside} centacts

4 forces {fram 2-tody code)

c allowed rotating cylinders {i.e., set whz{i) = we{i) for

¢ zeylinders in init)

< allowed cverride of additional variables in duspread:

[ tzers, nczero, droutx, dtoutv noutx, nouty

[

ce----3dshear versicn 2.01 (frem 2.0b) May 1, 1993

a

versions 2,01a dizensioned 500, 2.0b dizensioned 3500

c autamatically place particles inside cylindrical boundary
c call update based on displacement criteria instead of tine
¢
c--~--3dshear version 2.02 (from 2.01) August 5, 18%3

{2.02a dirensioned 500, 2.02b dirensioned 3500)

dashl, dashlb, dash?, dashb damping facters irplemented in forces
elast and elastb also apply to Hertz-like force models.

“slope’ no longer used for damping in hertz force model.
eliminated inverse 12th power potential option In forces.
rearranged force reutine to speed search thru linked-list.

note: if extensive runs with "sicpe' are planned then, skn2 should
be put back into contact linked-list for greater efficiency.

[
c

c

c

c

c

c

c {coding for damping forces not fully tested as of 8/5/93)

¢

<

[

[ Sept 16, 1993 rearranged statements in diagnost and forces to
c aviod warning errors from i £77 corpller.  Eliminated
[4 redundent statezents in forces, changed ranf to ranfl.
c----3dshear versicn 2.03 (frem 2.02) Fabruary 9, 1393

¢ added input variables wxzero, wyzers, wzzero for initial angular
¢ velocities of the active particles (one fixed value for ail

¢ sgheres, no randon varjaticn about rean).

c
c----3dshear version 2,04 (from 2.03) March 29, 1994

¢ correct print tire intervals in dumpread

¢ eliminated divide by zero in init {for cylindrical boundary)
¢ added fru and fmub as varlables rcdified by restart file when
¢ restarting from dump file (MUST INCLUDE THESE VARIABLES IN

¢ RESTART FILE for them to be non-zero on restart).

¢

¢----3dshear version 2,05 {from 2.04) May 3, 1994

¢ added irput variable wicyl both initially and on restart
¢ {nan-zero value overrides previous or alternate input values)
¢ for the angular velecity of the lst z-cylinder (boundary},
¢ also, changed durp length of neighbor Linked list.

¢ files o3ds, oXdx, 03dv are closed after each write

c  CAIROT READ RESTART DUMP FILES FRGM EARLIER VERSIONS!
c----versicn 2,05

c increased dimensions to allew 7100 particles, decreased

¢ rax yzones to 20, groups to 5, velocity groups to 10

¢ changed orientation edit to quaternions in oldxq file

include 'sidscra’

c

¢ data pi/3.141592653589798/, ccpack/0. 7404804/

c data half/.5/, third/. 3333333333333/, fourth/.28/, fifth/.2/
[ data sixth/.166666666667/

c data one/l./,two/2./, three/3./, four/d./, ten/10./

c data trifle/1.e-50/, huge/1.e+50/

¢ ta nt1/1/, nebor/mp0/

c ieee = iees handler('set','invalid’, sarple handler)

¢ leee = ieea handler('set’, 'division’,sample_handler)
version = ‘2.050 *

cre ® 1.

two = 2,

three = 3,

four = 4.
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ten = 10,

half = 0.5
twoSths = fous/ten
threehf sthree/tvo
third = one/three
fourth = 0,25
fifth = 0.2

sixth = one/6,
ccpack = 0.7404804
pt = four*atanione)
trifle = 1,e-50
huge = 1.2+50

mtl=1
do | ie1,5p
1 nebor{i) = 0
14
¢---=-define machine dependent variables
if(ivers.eq.2) then
[ use integer*d in link-list (sun}
i2rl =2
{lord = 1
[ B {byte] locations per floating pt. variable (sun)
{Borl = 8
else
[ integers and reals saze length (cray)
i20rl = 1
ilor0 = 0
[ 1 cray word per floating pt. variable
iBort = 1
endif
[

[ open input and output files
open{2, file=*i3ds’,status="old'}

[ set raxirun index for linked list storage
maxwd = 1 + nwd*cptnnave
imaxwd = 20ri*maned - ilox0d
lastll = nwd + nwd'rp*nnave
ilastll » i2ori*lastli - ilord
used = rwd
illused = {2o0ri*)lused - ilord

c

c-----deternine length of data to write to restart duwp file,
lenfp = 1 + ((loc{lastsc) - loc(firstsc)}/iBorl)
lenchr = 1 + {{loc(lastchr) ~ lec{oldetl(1))}/i8orl)

[

R read input data
call datain

[3

jf{istart .ne. 0) then
c--=--restart fron duzp of run Istart
call dumpread

== IESUTE Tun
goto 10
endif
c
[ initialize general parateters
call init
[
c-----increase particle radii rad(i} until they reach radz(i}
call findrad

call update
¢
10 continue
[
¢----=write header into to cutput files
call oddsout{0)
1f(iquat.eq.0) then
call oddsout (0)
else
call o3dxqout (0}
endif
call oddsout {0)
¢
[ start integration
20  continue
c

c-----update linked iist of near nelghbors if displacement to large
delrup = delrup + drmax
if{delrup.gt. half*search) call update

¢
c-----initialize for {ntegration step
call initstep
c
c-----calculate interparticle forces
call forces
c
c--—-iterative integration of velocity equatlcns to solve for vx, vy, and vz
[t at start of current time step
call integl

calculate diagnostics before completing the integration
if{nout.gt.0) then
call diagnost
g-—--~test for writing file c3ds (diagnostics)
1f(t.gu.tout+dtout-half*dt) call oddsout(l)
endif

¢
c--—--test for writing file o3dx {x,y,z,rotations} or oddxq (x,y,z,
if(noutx.gt.0) then
1f{t.gt.toutxedtoutx-half*dt) then
$£(iquat.eq.0} then
call o3dxcut(1}

else
call o3dxqout(l)
endif
endif
endif
<
c-----test for writing file o3dv {velccities)
if(noutv.gt.0) then
if(t.gt. toutv+dtoutv-half*dt) call oddvoutil)
endif

now finish this cycle of integration to obtain coordinates at time t + dt
and estination of velocities at time t + dt
call inteq2

c-----test for dutping
if{t-dt .qt. tdump-half*dt} then
c--=--increcent durp time
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tdurp = tdunp + deduzp

c
c----create/open durp file.
open(d, file='d3ds*, status="unknown', form="unfornatted"}
c
[ write length of each data block in durp file (for consistency chk]
writeid, lostat=icheck err=999) lenchr,ilastll, lenfp, illused
> ,llused

c-----write characters to ducpfile
write{d, fostat=icheck, err=3938) {oldeel(i), =1, lenchr)
c-----write linklist variables to dwp file
write(d, lostat=icheck, err=338) (ndxii),i=1,illused)
1£(fcheck.ne.0) goto 938
c-—-~-write blank commcn to dwp file
write (4, jostat=icheck, erre398} (firstsc(i},isl, lenfp}
if{icheck.ne.0} guto 998

c
[ close durpfile after each time written
close(d)
endif
14
c

if{itty.eq.1} then
Lmrmme test for continue integration vhen in tty-interactive mode
1f(istop.ge.0) goto 20
else
¢---—-test for continve integration when not in tty-interactive mode
1f{t.le.tmax+halfrdt) goto 20

endif
<
[
[ rean cotlision frequency for entire run
1f((rasst+mass}.qt.0.} then
colfrq = three*packsqre [{vsqut+vsgn)/ {masstimass)}/rave
else
colfrq = 0.
endif
<

c-----nean estirated collisicns per particle
nerax = tmax*colfrq

-cean counted collisions per particle
netot = two'totcol/rp

open{(3, files'o3ds', statusw'old", access='apperd'}
write{3,301) tmax,colfrq,ncmax,nctot
call oddseut (2}

c
999 iffivers.eq.l) then
call exit(l)
else
step
endif

c

998 openld, tile="03ds', status='old', access'append')
write{3,398) icheck
goto 939

c

301 format({lp,///,

& "tmax = *ell.4,” Smax time for run/,

& " colfrg = *,el1.4," Smean collision frequency",/,

& " nomax = ",15,5%," Sestinated collisions per particle®./,
& " nctot = *,15,5%," Scounted collisions per particle”,/,

IR

¢
393 format{/," error writing dwmp file, icheck = *,13)
end

4

subreutine bound
include *s3dsom’
¢
c---~-this subroutine is called cnly if ireal.ne.0
it assigns coord., vel., and other parameters for boundary particles

<
[ index of y zone below zone 1
nrinus » 1
[ index of y zone above zone nyzcne
rplus = nyzene
c-----pultiplier for calculating shear rate in boundary y zones,
yfact = 1.
c
packyl = 0.
1f{nby0.eq.1} then
c-----plane
ip = indly0
rad(ip} = radzlip)
x{ip) = 0.
ylip) = -ragiip)
ziip) = 0.
vx{ip) = vxby0
vylip} = vybyd
vziip) = v2by0

elself(nby0.gt.1) then
¢-----erpanded, hexagonal-close-packed coord. for xz boundary at y = zere
ip=indly0 - 1
do 10 j=1,nzby0
2z = {j~1)*zcell/nzbyd
xx = (1 - md(f, 21} *half*xcell/nxbyd
10 i=1,nxby0
ijpeiptl
xlip) = xx + (i-1}*xcell/nibyd
2(ip) = 22
yiip) = 0.
vxlip) = mby0
vylip) = vybyd
vziip) = vzbyl
wxiip) = 0.
wylip) = 0.
wz{ip) = 0.
rad{ip) = radziip
npostip) = 1.

a
&
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nneglip) = 0.
rposiip) = 1.
meglip) = 0.
¢--~--packing contribution from half-particles at y = zero
packyd = packyl + half*vol{ip)
10 continue
¢-=---correct for overlap of boundary half-particles at y = zexo
€--=--rio overlap is assimed with particles on the xy boundary, if any,
do 110 i=indly0, ind2y0-1
do 110 =141, ind2y0
dxij = minfabs{x{3i-x{i))
saksix(j)-x(i}-xcell)

1 sabs(x{j)x(i)+xcell}}
dzij = mintabs(z{j)-z(i)}

1 ,abs{z{j)-z{i)-zcell)

1 sabs{z{ji-zii)+zcell))

dijsq = dxij*duij + dzij*daly
1f(dijsq.ge. (radz(f} + radz(3})*+2) goto 110
dij = sqreidijsg)
hi'= (radz(j)**2 - (d1] ~ radzii})**2)/12,+di})
hy = {radz{i}**2 - (dij - radz(j)}**2}/ (2. dij}
packy0 = packy) - sixth*pi
1 *{hi*hi*(3.4radz{i) - hY)
2 + hi*hj* (3.radz{§) - B30}
continue
endif

1

s

packyl = 0.
if(nbyl.eq.1) then

ip = indiyl
rad{ip)= ragz{ip)
x(ip) = 0.
ylip) = ycell + radiip
2lip) = 9.
vx(lpl = wibyl
vylip) = wybyl
va{ip} « vzbyl
c
elseif(nbyl.gt.1) then
¢---~-expanded, hesagonal-close-packed coord, for xz boundary at y = yeell
ip = indiyl - 1
do 20 je1,nzbyl
2z = (§-1)*zcell/nzbyl
xx = (1~ mad{j, 2))*half*xcell/nxbyl
20 i=1,nxbyl
lpeip+l
x{ip) = xx + (i-1}*xcell/nxby]
z(iph = 2z
yiip} = yeell
vx(ip) = vxbyl
vylip} = wytyl
va{lp) = vabyi
wx(ip) = 0.
wylip) = 0.
wz(ip) = 0.
rad{ip)= radz(ip)
npasiip) = 0
nneg(ip) = nyzene
rpostip) = 0.

o
5y

meg{ip) = 1.
packyl = packyl + half*vol{ip)
20 continue
c-~~--correct for overlap of boundary half-particles at y = ycell
C-+-=-no overlap is assuved with particles on the xy boundary, if any.
do 120 L=lndlyl, ind2yl-1
do 120 j=i+1,ind2y]
dxij = min(absix(j}-x(i)}

1 ,2bs(x(3)-x (1) -xcell)

1 (2bs(x(§)-xii}+xcell))
dzij = min{absiz(j)-z(i})

1 (abs{z{})-2ii)-zcell)

1 (abs{z(})-z{f)+zcell))

dijsq « dxijedxij + daljedaiy
1£(dijsg.qe. (radz{i) + radz{j})**2} goto 120
dij ~ sqreidijsq)
hi = (radz(§)**2 ~ (dij - radzti}}**2)/(2. %))
hy = (radz{i)**2 - {di] - radz(§})**2)/(2.4d1})
packyl = packyl - sixth*pl

1 *(hi*hi* (3. *#radz{1} ~ hi)

2 + hj*hj*(3.*radz{j) - hj))

120 continue

c
endif
[
c
packzl = 0.
ifinb20.eq.1} then
c-——--plane
ip = indiz0
rad{ip) = radz{ip)
x(ip) = 0,
yiip) = 0.
2{ip} = -radtip}
c

elseifnbz0.gt.1) then
c-----sty-boundary at z = zero
¢

c

C-----genarate coordinates, similar to xz boundary
.

—correct for overlap of boundary half-particles at z = zero
-no overlap is assused with particles on the xz boundary, if any.
do 130 i=indlz0,ind2z0-1
do 130 j=i+],ind220
dxij = minlabs(x(3)-x{1)}
sabs{x(j}-x11)-xcell)

1 sabs{x(j)-x(i}txcell)}
dyi) = min{abs(y()-y(i)}

1 cabs{y(3h-y (i) -yeell)

1 +abs (y(3)-y(i)+ycell)}

dijsq = deijedxij + dylj*dyij
1£(dijsq.ge. {radz(i} + radz(§})**2} goto 130
dij = sqrt{dijsq)
hi = (radz{3)**2 - (di] - radz{3)}**2)/(2.%d}}}
hy = (radz(1)**2 ~ (dij - radz(§)}*42)/{2.%di]}
packz0 = packz0 - sixthpi
1 *{hi*hi*{3.*radz (i} - hi}
2 + hy*hj* (3. +radz(§} - hj))
130 continue
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endif

packzl = 0.
if{nbzl.eq.1} then
c----~plane
ip = indlzi
rad{ip} = radz(ip}
x{ip) = 0.
ylip) = 0.
z{ip} = zcell + radlip)
c
elseif(nbzl.gt,1} then
c--=--xy-boundary at z = zcell

canabiee heersene
¢-----generate coordinates, sinilar to xz boundary

¢ ver

¢

c----=correct for overlap of boundary half-particles at 2 = zcell

ame=-n0 overlap is assuzed with particles on the xz boundary, if any.

do 140 i=indlzl,ind2z1-1
do 140 jeisl, ind2z]
dxij = min{abstx(j)-x (1))

1 yabs(x(9) -x{i)-xcell}

1 (abs (x{3) ~x (1) +xcell}]
dyij = minlabsiy{3i-yiil)

1 ,aes(y(3)-yii)-yeell)

1 ,abs{y{3)-yli) eycell})

dijsq = dxijtdelj + dyijedyd)
1f{dijsq.qe. (radz{i) + radz(j)}**2d) goto jtiy
dij « sqrtidijsg)
M v {radz(j)*e2 - {dij - radz{1)}**2)/(2.%dij)
b = (rade(i)**2 - di) - radz{y)}*2}/(2.0dij)
packzl = packzl - sixth*pl

1 *(hi*hi*(3.+radz{l) - hi}

2 + hi*hj*{3. radz(j} - Ri)}

10 continue
endif

retum

end
c
T R
) ‘ R
P e
P
I
P )
P
[

subroutine datain
include 's3dsam’
character*80 chrdum

nanelist /var/ np.nrbyﬂ.nzhyo,nxbyl,nzbyl,msbzo,nybzu

+ ,nybzl, nybal, nfix, nfxpl,nzcyl, nomax, nout, noutx, routy

+ ,nczero, ntcol, nvel  ndurp, nyzone, ireal,imirr,iterm

1 ,dzeta, icoord, iquat, itty, ihertz, istart, faltk

2 ,max,dt.dtau:,n’tcuu,dmutv.dtd\:p,uem,edal,epsv,pack

2 ,vave, vXzero, vyzero, 72ero, vseed, wxzero, wyzero,wzierg, eyl

3 ,sknl, elast, slope, ratk, fxu, power, tstart, massz

4 ,xcell, ycell, 2cell, xyrat, zyrat, gravx, gravy.gravz

5 ,viky0,vabyl, vyby0, vybyl, vaby0, vzbyl

6 ,vrbz0,vabzl, vybz0, vybzl, wzbzl, vabzl, glold, q201d, g3old, glold
7 ,search,xmax, draddt, ystart, ystop

] ,.'ad:,nm.ber,radius,pmass,pianex,ylanez

B ,x,y.2,5knlb, elastb, slopeb

9 ,drag, ixyz, (mub,vx,vy,vz,ux,\.y,wz,dashl,dashz,dashlb,dashzt)
$ ,finis

----- input title

read (2,200} {title(d),i=1,10

----- find run nurber given on title line (the 3 digits after "13ds")

write(chram, '(10a8) ') (titleli}, i=1,10)
resd(chrdun, ' (80al)*) (nchar(i},i=1,801
fel
nnrun = 0
contirue
if(nchar(i).eq."i".and.nchar{hll.eq.“J"‘and.nchath).eq."d"
1 Land.nchar {143) .eq."s™) then
writa(chrdu, *{3a1)") (nchar(1+3), 34,61
read(chrdum, ' (13)} nnrun
else
i=itl
1£(i.1t.70} goto 1
endif

initialize control paraveters
-np = total nuzher of boundary and non-boundary particles
op = 125

----- nibyd = number of boundary particles in x direction at y = zero

byl « 0

nzby0 = number of boundary particles in z direction at y = zero
{nzby0 must be an even mumber)
nzby0 = 0

----- nxbyl = naber of boundary particles in x direction at y = yeell

byl = 0

----- nzbyl = umber of boundary particles in z direction aty = yeell

(nzby!t rust be an even nutber)
nzbyl = 0

----- nibz0 = number of boundary particles in x direction at z = zero

axbz0= 0

c
----- nyb20 = nusber cf boundary particles in z direction at z = zerc

(nybz0) must be an even muber]
nybl = ¢

c
c-----nxbz] = mzber of boundary particles in x direction at z = zcell

nebz = 0

c---=-nybzl = muber of boundary particles in 2 direction at z = zcell

(138 4
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c {nybz] pust be an even muzber)
nybzl = 0
c
c-----nflx =  other flxed particles
nflx =0
c
[t nfxpl » nuzber of fized planes
< the orjentation determined by the quaternions
4 the extents determined by xcell and zcell
nfxpl = 0
nzcyl = nunber of cylinders parallel to z axis
4 if nzcyl §s (1) and radiindlcz) i3 negative then asswuze
4 the z-cylinder is the outer boundary for problen
nzeyl = 0
c
¢-----nax = mxber of collisicns per particle during entire run (est.}.
c note: this is used only if input tmax.eq.0.
nemax = 50
c

c----nout *  nuber of tirmes to write file o3ds {usual 3dshear output)
note: this is used cnly if dtcut.eq.0.
nout = 25

--noutx = nurber of tizes to write file oddxq (x,y,2,quaternicns)
c note: this is used only if droutx.eq.0.
noutx = 100

c-----nouty = nuzber of times to write file o3dv (velocities)
c note: this is used only if dtoutv.eq.0.
nouey = 100
c
c-----nczero = muber of collisicns per particle before restart cum. ave.
< note: this is used only if input tzerc.eg.0.
nczero = 5
c
c-----ntcol » nurber of time steps durirg a collision
c note: ntcol and elast are used for calculating the
c tire step, dt, only if the input dt.eq.C,
nteol = S0

c
¢-----nvel = nurber of intervals for saving velocity distribution

nvel = nvelnx

[
c-----ndump » murher cf tizes to write restart dusp.

c note: this is used only if dtdump .eq. 0.
c ndurp = 10

c-----nyzone = nutber of zones in y direction for diagnostics
note: maximum nyzane allowed is myzone

nyzone = §
[
c-----ireal » if ireal.eq.0 the all bowndaries are periodic
c if ireal.eq.1 then planes norzal to y axis are real
[4 if ireal.eq.2 then planes normai to y axis are real and
c planes norzal to z axis are also real
¢ note: If ireal.ne.0 then edot must be zero.
ireal = 0
c

-intrr = if imirr.eq.l & ireal.gt.0 then plane y=ycell is 3 mirror
imirr = 0

c
c-—--=-itervm = raximm number of iterations for velocity integration

< {iterwm must be .ge. 1)
iterm =3

<

c-----izeta = if izeta.eq.0, do not keep trans. kinetic energy constant

< if izeta.eq.1, use hoover zeta method to keep constant t

c if izeta.eq.2, rescale dev. vel. to keep constant t
jzeta= 0

<

[ icoord » if lcoord.eq.0, write out coordinates in primary cell

c if icoord.ne.0, write cut coordinates in present cell
icoord = 0

if iquat.eq.0, write oyt rotations as successive angles {odx)

quat =
if iquat.ne., write out rotations as quaternions (o3dxq)

iquat = 0

c

=== itty = if itty.eq.1 program can be terminated from tty
itty =0

[

c--—-ihertz = if ihertz.eq.l use hertz 3/2 power law force

c if ihertz.eq.0 use latching spring force law
ihertz = 0

c

[ istart = flag to determine whether %o restart run,
¢ if istart is nonzero, then restart run using values
c from dwp file.

istart = 0

¢
c---—-jaltk = flag to specify whether to use sknlb, sknlb, slopeb

and elastb for {0) collisicrs between an active particle
and boundary, or (1) collisions between two active
particles when both are cutside of first size group.
{-1) use alternate values caly for z-boundaries, fixed
particles and cylinders (L.e., let x- and y-boundary
particles have saze values as active particles).

coaanono

ialtk = 0
¢-~---ixyz = flag to read in coordinates and velocities for particles
= 0 only use coords and velocities of fixed particles

[
c = 1 use X,y,2,vt,vy,vz,wx,wy,wz for boundary and fixed particles
[ = 2 use ccords & velocities fer all particles
c = 3 use for all particles but do not scale by cell size
ixyz =0
c-----trax = maximun tire for entire run
c note: if trax.eq.0. then tmax is determined by ncrax
toax = 1,
c
[ ] tize step
4 note: if dt.eq.0. then dt is determined by ntcol
dt = 0,
¢
Comran dtout =  tire interval fer writing file oJds {diagnostics)
[4 note: if drout.eq.0. then dtout is determined by nout
tout = 8.
<
c-----dtoutx = tire interval for writing file o3dxq (x,y,2,quaternions)
3 note: if dtoutx.eq.0. then dtoutx is determined by noutx
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dtoutx = 0.
<
Lot dtouty » time interval for writing flle oJdv (velccities)
c note: 1f dtautv.eq.0. then dtoutv is determined by noutv
dtoutv = 0.
c
c-----dtduzp ~ tize interval for writing to dwp file.
[4 note: if drdmp .eq. 0. then dtduwp is determined by ndump
c dtdup = 0.
<
Cm----! tzero = time at which cuoulative averaging is restarted
c note: if tzero.eq.0, then tzero s determined by nczero
tzero = 0,
c
[ edot = strain rate
edot = 0,
c
[ epsv =  relative error tolerance for determining packing fraction
c when real boundary particles are used.
epsv = 0.00001
c
xcell = cell length in x dir.
xcell « 0
c
grmeet ycell = cell lemgth in y dir.
yeell = 0,
[
c-----zcell = cell length in 2 dir.
cell = 0,
[
c-----xyrat = ratio of x cell length to y cell length
xyrat = 1,
c
[ zyrat = ratlo of z cell length to y ceii length
2yrat « 1,
c
[ pack = packing fraction {must be greater than zero)
c note: if code adds more boundary partictes,
then pack will te modified from input value
pack = 0.7
[
c-----vave =  average Initial velocity relative to shear field
c (if vave.eq.0., do not normalize initial velocities}.
vave = 1.
<

gomen vxzero = initial ncr-deviatoric tramsl, vel. in x-dir.
vxzero = 0,

<

c-----vyzero = initial ncn-deviatoric transi. vel. in y-dir.
vyzero = (.

14

c~----vzzero = initial non-deviatoric transl. vel. in z-dir.
vazero = 0.

c
c-----initialize angular velocities for active particles {ixyz < 2}
c-----wxzero = {nitial angular vel. about x-axis

wizero = Q.

[

[ wyzero = initial angular vel. about y-axis
wyzero = 0.

Cmem=m wzzero = injtlal angular vel. about z-axis
wezero = 0,
c
c-----wzcycl = anqular velocity of Ist zcylinder {boundary}
[ 1f non-zero, initiall or on restart, will override
c wzli) value
weeyl = 0.
c
c-----yseed =  seed (between 0, and 1.) for generating a new
[ saquence of random initial particle velocities
vseed = 0.
€

[t sknl = norval force coefficient for loading
sknl = 1.e+0§

[
c-----glast « coefficient of restitution
¢ if slope is nonzero, elast is not used for
[ determining norzal force coefficient for unloading;
c but an approximate value of elast must still be imput
c for use in calculating the tine step, when the input
c value of du is zero,
elast = 0.8
c
[ slepe »  if slope is nonzero, use alternative method for
< detemining normal force coefficient for unloading
slope = 0.

[
[ tcading and unloading coefficients for collisions between

c active particles and boundary or other flxed particles.
[ assign default values of -1.; then after namelist input if they are
c still -1. let sknib = sknl, elastb = elast, and slopeb = slope !
c sane for fmub, if = -1, set frub = fru
c
¢--==-sknlb = rorral force coefficient for loading
sknlb » -1,
Dt ¢lasto = coefficlent of restitution
elasth » -1,
c
[ slopeb » alternative parareter for unloading
slopeb = -1,
¢
-dashl  1inear viscous damping coefficient
dashl « 0.
c
c---—-dash?  cverlap (i.e., 'a') welghted damping coefficient
dash2 = 0.
c

[ 4ashlb = alternative linear dazping coef.
dashlp = -1,

c
c-~+~-dash2b = alternative cverlap-welghted dazping coef.

dash2b = -1.

¢

¢-----ratk =  ratic skt0/skn for tangential force calculation
ratk = 1

c

c----fru = friction coefficient
fru =

c

[ fmub = alternative friction coefficient

v
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foub » -1,
¢
c---—-pawer =  exponent for tangential force calculation
pover = 0.
c
c-----Imassz = E355 of particle having unit radius
massz » 1.
c
c-----tstart = time at which to restart run.
c if tstart is zero,use final dump when restarting.
c tstart = 0.
[
[
Ce=-=-Qavx = acceleraticn of gravity in the x direction
grarx = 0.
¢
c-----gravy = acceleraticn of gravity in the y direction
gravy = 0.
c
[ qravz = acceleration of gravity in the z direction
gravz = 0.
c
c-----yxby0 = velecity in x direction of real boundary at y = zero
[4 note: veby0 is used only if dreal.gt.0 & rby0.gt.0 & ixyz.1t.1
vrpy0 = 0.

[

c-e-—-yybyl » velocity in x direction of real boundary at y = jeell

c note: wxbyl is used only if ireal.gt.0 nbyl.gt.0 & Layz.it.1
vabyl = 0.

[ vyby0 = velocity in y direction of real boundary at y = z8r0
[4 rote: vybyl is used cnly if ireal.gu.0 & nbyd.gt.0 & lxyz.lt.1

vyby0 = 0.
c
c-----vybyl = velocity iny direction of real boundary at y = ycell
[4 note: vybyl is used only if ireal.gt.0 & nbyi.gt.0 & ixyz.lt.l
vibyl = 0.

c
¢---~=vzby0 = velocity in z direction of real boundary at y = zerc
[+ note: vebyl is used only if ireal.gr.0 & nby0.gt.0 ¢ ixyz.it.l

vzby0 = 0.
<
[ vzbyl «  velocity in z direction of real boundary at y = ycell
c note: wabyl is used only if ireal.qt.0 & rbyl.gt.0 & ixyz.le.l
uzbyl = 0.

<

c-----vxh2) = velocity in x direction of real boundary at z = zerc

c note: vxbz0 is used cnly Af ireal.gt.0 & mbz0.gt.0 & dxyz.lt.l
bz = 0.

c
c-—---tybz] = velocity in x direction of real boundary at z = zcell
4 notes vxbzl is vsed enly if ireal.ge.0 & nbzl.gt.0 & Ixyz.1t.1

vebzl = 0.
<
c-----vjbz0 «  velocity in y dizection of real boundary at z = 2810
c note: wybzd is used enly if ireal.gt.0 & nbz0.9t.0 & ixyz.lt.l
vybz0 = 0.
c
[ vybzl = velocity iny direction of real boundary at z = zcell

c note: vybzl is used only if ireal.gr.0 & nbzl.gr.0 & ixyz.lt.l
vybzl = 0.

4

¢-—mm-yzbzl = velocity in z direction of real boundary at 2 = zere

4

4

<

rotes vzbz0 is used only if ireal.gt.0 & nbzd.gt.0 & Ixyzlt.l
vzbz0 = 0.

-.yzbzl = velocity in z direction of real boundary at z = eell

note: vibzl is used only if ireal.gt.0 & nbzl.gt.0 & fxyz.ie.d
vzbzl = 0.

c
-----gearch = distance for near-neighbor search

c

seazch = 0.

c-—--xax = gaximm allowable relative x-coordinate

c
c

1f absix}.gt.xeax*xcell,
then pove all particles back to prirary cell

xax = 5.

<
C-—n-draddt = Tate of increase of particle radii fram rad(i) to radzid)

<
o

4
P

c--

c
c--

after rad(i) have been set to their maxinun values at t = 0.
draddt = 1.

-ystart = y-coordinate of botton of first y zone
ystart = 0.

-ystop = y-coordinate of top of last y zone

ote: if ystop = -1., then ystop will be set to yeell
-as Soon as the value of ycell has been determined.
ystep = -1,

-radz{l) = radius of ith particle
da 5 i=1,mp

ragelit = 1.
centinue

--alterrate pethod of inputing particle size and mass data

do 10 i=1,mgroup

wher of particles having radiuseradius(i) and rass=pmassii)

2dded support for dirensioning arbitrary fixed planes
nmberti) = 0

radius(i} = 0.
prass(i) « 0.
planex(i) = 0.
planezii) = 0.
10 continue
¢
¢---finis = if finis is nonzero, then pazelist input is terninated
finis = 0.
c
€

Crovessees

-input control parazeters to over-ride above values

-
20 centinue
read {unit=2,nmlsvar, err=397,ende25)
1¢{tinis.eq.0.) goto 20
¢ "
c
<

c--=--arror checks

25

if{(nrun.qt.0) .and. {nrun,ne.nnrun) ) goto 938
if(epsv.le.0.) epsv = 1.e<06
if(nyzone.gt. [wyzone-1) Inyzone = myzone - 1
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c
return
c
c-----grror exits
999 call exdt(l)

<

998 write(3,396}
goto 999

997 write(3,397)
go to 999

¢
201 format {10a8)

397 format{/," error reading namelist input file, unit 2%}
398 format(//," run nusher inconsistency™)

601 format {10a8)

6§02 format(80al}

603 format(3al)

604 format{id}

c

end
[
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c

subroutine deletem

include ‘s3dsom’

real*s rot(3,3)
c

c-----this subroutine locgs through all nesr neighbors in the 1inked-
c 1ist and deletes contacts that are beyond the maxima distance.
4 it is only used when the raxirum distance has been reduced to
[4 save total memory used for near-neighbor storage.

< jdx 1s polnter for real nos., idx for integers

[

[ exanine all near-neighbor pairs in linked list
do 100 {=inin, imax
jdx1 = neborit
1f(jdx1.eq.0) goto 200
idxl @ j2orl*jdxl - ilor0

Jdx = jdxt
fdx = ddxd
¢
c---=-  lcop thru the i-th particle's linked list
10§ = odx(ids)
1€(j.eq.0} goto 100
[

rsum = rad(i) + radtj)

c
c----~delta x and delta y
rx = x{j) - x{i)
ry = y(j) - yiit
rz = 2(j) = z(i}
c
c-----cylindezs
1f(j.ge.indlcz} rz = 0,
ce~=--boundary planes

1f1{(§.eq. indlyd).and. (nby0. eq.1)}.0r.
1 (13.eq.indlyl] .and. tnbyl.eq. 11} then
=0
rz =0,
elseif(((j.eq.indlz0).and. {ab20.eq.1)}.0r.
1 {1} .eq.indlz1}.and. (nbzl.eq.1})) then
rx =0,
1y 0.
endif
c
if{ireal.eq.0) then
c—---find nearest irage delta-y
inty = {ry + ycellny*ycelll ¢ 10,
yshift = inty - 10
ry = ry - yshift¢ycell
¢-----shear correction to delta x
% = rx - yshift* (edot*tshift - int{edot*tshift)}
endif

14

c--—-find nearest image delta x
intx = {rx + xcellh}*xceilt + 10,
intx = intx - 10
% = 1% -intx*xcell

iftireal.lt.2) then
[ find nearest image delta z
intz = {rz + zcellh)*zeelli + 10,
intz = intz - 10
rz w rz - intz*zcell
endif

[
c-----fixed planes
if((§.ge.indlfxp) .and. (3. le. ind2fxp)) then
xplanh = xplehi})
zplanh = zplnhij)
c-----rotate coordinate system to make plane horizontal
call matrot {gloldtj),q201d (i1, qIold(j}, ~qdold{(]) ot}
oxr = reirot(1,1) + oy'rot(d,2) ¢+ rztrot(l,3)
ryr = oatrot(2,1) + ry*roti2,2) ¢ rz'rot{2,3)
r2r = rxrzet(3,1) + ry*rot(3,2) 4 rz*rot(3, 3t
¢-----detect borders of plane
if(abs(rxr).gt.xplanh} then
rxr = rar - sign{zplanh, rxe}
else
wre=0
endif
iffabs(rzr).gt.zplanh] then
rzr = rzr - sign{zplanh, rzr}
eise
rzr =0
endif
[ rotate back the coordinate systen
call ratrot{glold(3},q2old(j),qIeld(}], qdoldi]), rot)
x » cxetrot (1,1} + ryrtzot(L,2) + xarerotil,3)
ry = mxrerot(2, 1) + ryréroti2,2) + rzrtrotiz, )
rz = rxrteat(3,1) ¢ ryetrot(3,2) + rertrot(3,3)

endif
[
Tijsq = rx*rx + ry'ry + rz°mz
near? w{rsum + search}**2
c

riv
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[ 1£(riisq. t.rnear?) go to 20
1£(((rad(}}.gt.0.) .and. {rijsq.1t.rmear2}} .or.
> ({rad(j).1t.0.) .and. {r}isq.qt.mear2})) go to 20

g-----delete entry in linked list of i
4f (nebor(1).ne.Jdx) goto 15
c
c this is first entry in i's linked list
nebor (1}= next (idx}
next {ids) = mtl
ndx(idx} =0
ntle jdx
jdx1 = neber{i}
idel = {2cr1*9dx]1 = ilorl
Jdx = jed
idx = iddl
1f{jdx.eq.0} goto 100
goto 10

c this is not first entry in i's linked list
15 nxtl = rext(idz)

next {idx] = mtl
ndx(idx} = 0
ntl = jdx
jdx = mxtl
idx = i2orl*jdx - ilor0
next {idxi} = nxtl

1£(jdx.q.0) goto 100

goto 10

c
20 continue
Jaxl = Jax
dxl = idx
jdx = next{idx}
idx = $20r1*jdx - ilord
1f(jd«.ne.0) goto 10
100 continue

return

end
<
c
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subroutine diagrost
include *s3dsem’
[ calculate diagnostics

g-----mass averags z-rotaticnal velccity and x-, y-, and 2-translational
¢-—---velocities relative to shear for non-boundary particles in cell

wesim = G,
vxsua = 0,
vysuz = 0.
vzsuz = 0,
do 3 f=indl,ind2
wsun = wzsim + massii)ewz(i)

.

.

rerine

vxsum = vasum + rmassid)t(vx{i) - edot*y(i)}
vysum = vysum + rmass (i) *vy(i)
yzsun = vzoum + rmass{i)*vz(i)
3 continue
wzave = wzsum/dass
vHave = vxsun/cuass
vyave = vysun/duass
vzave = vzsun/duass
c
¢-—--nass average 2-rotational velocity and x-, y-, and 2-translational
¢c-~---velocities relative to shear for non-boundary particles in cell
c-----in each size growp
ip=0
do 7 j=1,ngroup
grzsum = 0.
gdrass = 0.
gvxsun = 0.
gvysum = 0.
gvzsum = 0,
do 5 i=1,nuzber (j}
jpeiptl
gdrass = gdnass + massiip}
i£{ip.gt.ind2) goto §
guzsun = gzsus + mass{ip) Wz (ip)
quesum = gvxsum + mmass{ip)* vx(ip) - edot*ylipi}
geysum = gvysum + mass {ipl*vy(ip)
guzsun = gvasum + mass{iptvz(ip)
5  continue
gezave(j) = gwzsum/gdnass
gvxave(j} = gvxsim/gdnass
quyavelj) = gvysun/gdnass
quzave(j} o gvzsum/gduass
7 continue

lp=0
do 9 j=1,ngroup
do & i=1,numberii)
ip=ip+1l
if(ip.gt.ind2) goto 8
c-----x-velocity distribution for free particles in particle size group }
vdevx = vx{ip) - edat*ylipt - guxave(j}
if(vdevx.1t.0.) then
n = nvelhalf ¢ int{wdevx*delvei)
if(nlt.0in=l
else
n = rvelhalf + int{vdevxdelvxi) + 1
1f(n.gt.n7el) n = nvel
endif
gbinvx(n,j) = gbinvx(nj) + 1.
y-velocity distrituticn for free particles in particle size group j
vdevy = vylip) - guyave(j}
1f{vdevy.1t.0.) then
n = velhalf + int{vdevy*delvyi)
1f(n.lt.0) n=1

else

n = nvelhalf + int{wdevysdelvyi) + 1

if{n.gt.nvel} n = nvel
endif
gbinvy(n, j) = gbinvyinj] + 1.

¢-----z-velocity distribution for free particles in particle size grovp j
vdevz = vz{ip) - gvzavelj)
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if(vdevz.1t.0.) then
n = pvelhalf + int{vdevz*delvzi)
ifin.1t.0) n =3
else
n = nveltalf + int(wdevzedelvzd) + 1
ifin.gt.nvel) no= nvel
endif
gbinvzin, §) = gbinvzin,j} ¢ 1.
[ special cell diagnostics for sulti-size distributions
dgekin(f) = dgekintj) + mass{ip) * vdevs*2
1 + vdevy*'2 + vdeva**2)
dgerot{j) = dgerot{j) ¢ rant (ip)* twelip)#42 + wyllp) **2
1 + [wz(ip) - guzave(}))**2)
dgtlox(j} = dgtlox(j) + (vxtip) - edot*y(ipi)rmass(ip}
dqfloyly) = dfloy(fi + vyliptmassiip!
dafloz(j) = dgtlezj) + va(ip)*rmasslip)
8  continue
gekin{d) = gekin(j) + half*dgekin{j) *veeill
gerct(j} = gerot(j) + halfdgerot (3} *vcelll
gftont§) = gelex(y) + dgflox{j}vcelli
gfloyl3) = gEloyl3) + dgfloy()vcetlt
gfloz(j) = gfloz(j) + dgtloz (it veelli

9 centinue
[
inove =0
do 10 i=indl,ind2
[ deviatoric x=, y-, and z-translational velocities in cell

vdeux = vx{l) - edot*y{i} - vxave
vdevy = vy(i) - vyave
vdevz = vz{i} - viave

[
¢c-----particle-rass-weighted velocity square
ysq = vdevxt!2 + vdevy**2 + vdevz*42
vsq = massliltvsg
c
¢-----5w1 of particle-tass-weighted velocity squares
dvsqn = dvsq + V5
¢
¢c-----deviatoric translaticnal kinetic energy
dekin = dekin ¢ half'vsq

¢
[t ¥inetic contritution to stress tensor
dpxxk = dpzxk + mass i) vdevxivdevx
dpxyk = dpxyk + mass (i} vdevxevdevy
dpxzk = dpazk + rmass{ilevdevxevdez
dpyyk = dpyyk + rmassii)*vdevy'vdevy
dpyzk = dpyzk + mmass(i)*vdevytvdevz
dpzzk = dpzzk + mmass (1) *vdevztydevz

[t rotational kinetic erergy (using we relative to mean shear rate}
derot » derot + half*mnt(i}* wx(il**2
1 rwpti)*e2 + (Wzli) - wzave}*2)

[ sun of gass-weighted spin angular repenta (using full wz)
dspax = dspnx + mass (1) ezt i) i)
dspny = dspny + mass(i] smmnt i)y )
dspnz = dspnz ¢+ rmass(i}trent (1) w2 (i}

3

¢-----save x-velocity distribution information

if{vdevx.it.0.) then
n = nvelhalf + int{vdevx*delvai)

finlt.0) n=1
else
n = tvelhalf + int[vdevxedelvxi) + 1
if(n.gt.nvel} n = nvel
endif
binvxin) = binvxin} + 1.

[ save y-velocity distritution information
if{vdevy.1¢.0.} then
n = avelhalf + int(vdevy*delvyi}
ifinlt0i a1
else
n = nvelhalf + int(vdevy*delvyl) 4 1
if{n.gt.nvel) n = nvel
endif
binvy(n) = binvyin} ¢ i,

[t save z-velocity distribution information

if(vdevz.t.0.) then
n = nvelhalf + int(vdevz*delvzl}
ifndt.0)n =1

else
n = nvelhalf + int{vdevz*delval) +1
if(n.gt.nvel) n = avel

endif
binvz(n} = binvzin} + L

[t save x-angular-velocity distributicn information
iftwx(i).1t.0.) then
n e nvelhalf + Intiwx(i)edelwxd)
ifnit.0) n=1

else
n = nvelbalf ¢ int(wx (i) *delwxi) +1
ifin.gt.nvel] n = nvel

endif
binwx(n) = binwx(n) + 1.

[
€oomet sava y-angular-velocity distribution information

1f¢ey(1).1¢.0.} then
n = nvelhalf + intiwy(i)*delwyl}
ifinie0) n=1

else
n = velhalf + dntiwy(i) *delwyd) + 1
ifin.gt.nvel) n = nvel

endif
binwy(n} = bitwy(n} + 1.

[
¢-=---save z-anqular-velocity distribution (using full wz}

if{wz{i).1t.0.) then
1 = nvelkalf + int{wz(i)*delwzl)
ifinlt.0) n=1
else
o = nvelhalf + int(we(i)*delwzi) + 1
if(n.gt.nvel) n = nvel
endif
binwz(n} = bimwz(nl + 1.

s-translaticnal velocities for pos and neg parts of particle
vpx{i} = vxil) - edou*ypshitii)
wnxii} = ve{i) - edot*ymshft(i)

91V
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4

co-e--5um of mass-weighted x-translational velocities in y zone

yuxinpes(d)) = yvx(npos(i)) + rpos(i) *mass () *vpr{i)
yvx{nneg(i)) = yvxinnegiil) + rnegil)*rmass i) svnx(l}

[

co--m-5um 0f pass-veighted z-rotational velocities in y 2one
ywz{npasii)) = ywzinpes(il) ¢ pos 1) *raass (i} wz (i)
ywz(nneg(il) = ywz{nnegil}) + neg(4) *mass (1) *wzil)

c

c-~-=-total rass in y zone
dymass (npos (1) = dyrassinpos(il} 4 rpos il tmass(i)
dyrass (nregi)) = dyeass(meg(il) + eg{i) *rmass (i)

10 continue

c
g-----gequivalent stress tensor components {kinetic)

dpyk = dpryk
dpzxk = dpxzk
dpzyk = dpyzk
[4
[ cunulative cocpressibility factor: (3p)/{Ze)

conp = cerp + (dpxxkidprxp + dpyykedpyyP
1 + dpazkedpzzp)/ (twordekin + trifle)

c
c-----gumulative viscosity

visc « visc - half* {dpyxkedpyxp + dprykedpxyp} *vceliedoti

[
c
do 20 {=1,nyzone
c-----tota) x merentis in cell
dmom = drmen ¢+ yvx(d}
comeet total x mementun in y zone
dyxzon(d) = yvxil)
c-----pass-averaged x-transiational velccity iny zome
yex(i} = yox(i)/ (dynassii) ¢ trifle)
¢-----pass-averaged 2-rotationat velocity in y zone
yazli] = yazii}/(dymass(i) + trifle)
20 continue
<

[
¢c---—increrent other cuulative diagnostics

£ass = Mass + Guass

VSFh = VSR ¢ dUSQ

Xeon = xeom + dan

Spnx = SpAx ¢ dspax

spny « spry + dspny

Spnz = SpRZ ¢ dspnz

ekin = ekin + dekintvcelli

epot = epot + depot*veelll

erot = erot + derot'veelld

do 25 1=1,9

pank(i)  prakii) + dpank (it *veelll

prrpld) = panp (1} + dpanp (1) *veelli
25 continue

prvall = piwall + dpxeal

pywall = pywall + dpywal

pavall = prall + dpmval

an

o0

gresenien errreribies

crresee gone diagnostics may be in error if fixed particles in cell
c

€
il u((nfix.qt.O)Aor.(nfxpl.qt.clAor‘(nzcyl.qt.(])) return

€
¢--——-calculate diagnostics for y zcnes only if nfix & nfxpl & nzcyl are zero

14
¢c-----check for zones having no particles
1f(ireal. eq.0) then
[ for periodic boundaries
do 50 iei,nyzone
1f (dyeass(i) .gt.0.} goto 50
Cmemmn zcre i has no particles
yabove = 0.
low = 0,
-find first zone below zone i that has particles
do 30 jei,nyzone-1
ybelow = ybelow - dyzone
joelow = 1 - 3
~deterine yshift
if{jbelew.1t.1} then
jbelow = jbelow + nyzone
yshift = yeell
else
yshift = 0,
endif
¢-----are there particles in zone jbelow
1f {dymass{jbelow) .gt.0.) then
vbelow » yvx{jbelow) - edot*yshift
go to 31
endif
30 continue

[ find first zone above zone i that has particles
k) do 40 jel,nyzone-1
yabove = yahove + dyzone
jabove = & +
Cmmme deternine yshift
1£(jabove.gt.nyzene) then
jabove = jabove - nyzone
yshift = ycell
else
yshift = 0.
endif
-are there particles in zone jabove
i f{dymass{jabove] .gt.0.) then
vabove = yvx(jabove) + edot*yshift
qo to 41
endif
40 continue
41 centinue
¢--==-now interpolate to find velocity in zone 1
yvx(i) = vbelow - ybelow* [vabove - vbelow) / {yabove - ybelow}
50 continue
else
[t for real boundaries
do 120 i<],nyzone
if(dymass(3}.qt.0.) goto 120
¢--~--zone § has no particles
yahove = 0.
ybelow = 0.
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jabove = 0
jbelow = 0
¢-----tind first zone with particles below zone i
do 70 §=i-1,1,-1
ybelow = ybelow - dyzone
1f(dymass{j).qt.0.) then
jbeled = §
vbelow = yvx(j}
9o to 71
endif
0 continve
¢-----find first zone with particles above zone i
n do 80 j=itl,nyzone
yabove = yabove ¢ dyzone
1f(dynasstj).gt.0.) then
Jabave = §
vabove » yvx(})
go to 61
endif
80 continve
81 1f{(jbelow.ne.0) .and. {jabove.ne.0)} then
~interpolate to find average velocity at zone i
yex(i} = vbelow - ybelow* (vabove - vbelew)/{yabove - ybelow)
elseif({jbelow.eq.0) then
ybelow = yabove
ind another zone with particles above jabove
do &) j=jabove+l,nyzene
ybelow = ybelow + dyzene
{fidmassi)).gt.0.) then

<

Jeelow = §
vbelaw = yvxi})
g to 91
endif
90 centinue
9 if(jabove.]t.jbelcw) then

c-----gxtrapolate from above to find average velocity at zone i
yvxil) = vbelow - ybelow*{vabove - vbelcw)/(yabove - ybelow)
else

-nio zones with particles found abave or below jabove

k(i) = yvx(jabove)
endif
else
¢--=--jabove.eq.0
yabove = ybelow
c--—--find another zone with particles below jbelow
do 100 j=jbelow-1,1,-1
yabove « yabove - dyzone
{£(dymass|jl.gt.0.) then
jabove = §
vabove = yvx{j)
go to 101
endif
100 continue
10 1f{joelew.gt. jabove} then
[ extrapolate from below to find average velccity at zone |
yxii] = vbelow - ybelew* (vabove - vbelow)/ [yabove - yhelow}
else
[ 0 zones with particles found ahove or below jbelow
yv{i) = yva(jbelow)
endif
endif

12 continue

endif
[4
c
c
3 caleulate strain rate in y zone
c note: the strain rate is based on extrapolated or interpolated
[ x velocities for those zones that do not contain particles.
[ the diaqnostic x velocities, on the other hand, are based only
¢ on the actuzl rass present in the zone, with no contributions
4 when no particles are present.
if{nyzone.eq.1) then
dyedot (1} = edot
else
dyedot{1) = yfact*(yw(2) - yvx(rainus)
1 + ycell*edot) ‘dyzoni
dyedot {nyzone) = yfact* {yvx{nplus) - yvxinyzone-1}
1 + yeell*edat) *dyzoni
do 130 i=2,nyzone-1
dyedot(t) = half* {ymeii+l} - yox(i-1))+dyzoni
130 contirue

endif

c
¢-----calculate other y-2one diagnostics
do 140 i=ind], ind2

for npos{il:
x velocity relative to average velority iny zone
vdevx = vpr{i} - yvxinpos(il)

particle-rass-weighted velocity square
vsq = rpos{i)*rmass(i)® (vdevns*2 + vy[E}**2 + vzily**2)

[t sum of particle-rass-weighted velocity squares
dyvsqninpos{i)) = dyvsquingss(i)} + vsg

¢
¢-----deviatoric translaticnal kinetic energy in y zone
dyekin{npos (i)} = dyekininpes(i)) + half*vsq

kinetic contribution to stress tenscr in y zone
dypxxkinpos(i]} = dyprkinpos (1)) +xpas (1 rmass (1) *vdevatvdevx
dypryk(npostil} = dypkykinpos(i))+xposii) *mass (i) tvdevasvyli}
dypuzkinposii)) = dypxck (npos (1)} +rpos (1) *massti) vdevarvz (i)
dypyyklnpostil) = dypyykinges (1)) +rpos (i) *mass (i) vy (i) svytil
dypyzkinpos (i)} = dypyzkapos (1)) +rpos (1} mmassii) vy (11 evz ()
dypezkinpos(il} = dyp2zkingos (1)) +rpos (1) *mass (1) vz (i) svaii}

c
¢-----rotational kinetic energy for y zone
< {using wz relative to nean wz in y zone)
dyerot {npesti)] = dyerotingasii}] + rpos (i} *half*rent (1}
1 *lwrliee2 + wyld)*o2 + (ezli) - yzlngos{i))]*e2)

gm==-i zass-welghted spin argular atuz for y zone (using full wz)
dyspnx (npos{1}) = dyspnx{npos(i})
1 + rpos{i)*rmass (1) *ymnt (1} fwx{d)
dyspayinposii)) = dyspyinposiil)
i + tpos{l) *rmass (1) *rent (1) iy (1)
dyspnz{npos(1}) = dyspaz{rpos(i})
1 + rpos (i) *rmassii) rmat 1) Wz (1)
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¢-—--packing fracticn for y zone
dypack(npos{i]) = dypack(npos(i}) + rpos(it*vol(4)
[
c--—--for rnegli}:
c-----x 7elocity relative to average velocity in y zone
vdevx = ynx(i] - yvx(nnegii))

c
[ particle-mass-weighted velocity square
v5q = rnegi{i)*mass(i)* {vdevk**2 + vyli)**2 + vz(i)**2)

c-----sum of particle-mass-weighted velocity squares
dyvsquinreg (i)} = dyvsqulnneg(i}} + vsq

c
c-----deviatoric translational kinetic energy in y zcne
dyekin{nnegii}) = dyekin{nneg(i}) + half*vsq

<

c-—--kinetic contritution to stress tensor in y zcne
dypxxkinregli}t) = dypxrk{nneq(i})+rneg (i} *rmass{i) *vdevx*vdevx
dypxykirniegli)) = dypryklnneqli})+zneg (i) ermass(i) *vdevx*vy(i}
dyprzklnneg(i)} = cyprzkinneg(i)}+mnegli)*rmass (i} vdevxvz{i)
dypyyklareaiil) = dypyyk(nnegii) ) +rneg (i) *rmass(l) *wy(d) vy (1)
dypyzkinnegi}) = dypyzk(nneg(i))+rnegii) trmass{i) *uy(i) vz (i}
dypzzkinneg(i)) » dypzzkinnegti))+rnegli)mmassii) *vzid) valil

c

c-----rotaticral kinetic energy for y zone

c fusing wz relative to mean wz in y zone)
dyerot(rnegii)) = dyerot{nneg(l)] + rmeg{i)*half*rnt{i}

T tlwx{i)*e2 + wy(1)2*2 ¢ {wz(l) - ywzinneg{i)1ie*2}

[ nass-weighted spin angular rementum for y zone (using full wz)
dyspax(nneg{i}) = dyspaxinnegli))
+ rregli) *rmass{i}rent (i) wx (i)
dyspny{nneg(i)) = dyspny(nnegti)}
1 + rregii) *rmass (1] *rmnt (1) *wy (i)
dyspnz{rnegii}) = dyspnz(nnegli))
1 + rnegli) *rmass (i} mat (i) Wz (1)

c
c---—-packing fracticn for y 2cne
dypack(nreg(i}) = dypackinnegii}) + rnegiij*vol(i)
c
140 continue
¢
<
do 150 i=1,nyzcne
c---—-equivalent stress tensor coepenents (kinetic)
dypyxk(i) = dypxykii}
dypesk (i) » dypxek{i}
dypzykii) = dypyzkii)

~cunclative corpressibility factor for y zenes {3p}/(2e)
yeeopli) = yeempli) + dypuxk{iyedypaep(d) +

1 dypyyklilsdypyypil! + dypzzkid)+dypzep{i))/ (twotdyekin(i)

2 ¢ trifle}

[ cumulative viscesity for y zore
yiscli) = yviscli) - halfwyzoni (dypyxk (L) sdyppmil) +
1 dypayk (1) +dypryp 1)/ {dyedot (i) + trifle)

Cmenne increzent cther cumulative arrays iny zone
yeassli) = ymassii} + dymass(i)
yosqii) = yvsqaii) + dyvsquii)

ymooit) = ymanid) + dypmonil)
ysprx({) = yspnx(i) + dyspnxii)
yspry(i} = yspny(i} + dyspay(i}
yspnz(i) = yspnz{i) + dyspz(i}
yedot {i) = yedot{i) + dyedot(i)
yekin(i) = yekin(i) + dyekin(i)*vyzoni
yepot (1} = yepot (i} + dyepot(l)*vyzoni
yerot(i) = yerot{) + dyerot(l)*vyzoni
ypack(1) = ypack(i) + dypack(i)*vyzoni
150 continue

do 160 3=1,9
do 160 i=1,nyzone
yponkii, 3} = ypank(d, 3} + dyprok(1,3)*vyzoni
yprnpl1, 9} = ypnnp(i, ) + dypanp(i, ) *vyzoni
160 continue

c

return

end
c
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[

subroutine dumpread
include *s3dsam’
character*80 chrdun
character*d filed
[ restart run using stored values from restart durp from run istart

save new values of tmax,istart,dtout,tstart,dtdurp(only alloved changes)
to override values from dump file,

traxl = tmax

istartl = istart

tstartl = tstart

noutl = nout

dtoutl = dtout

nduzpl = nduzp

didumpl = dedurp

nunl = non

tzerpl = tzero

nczerol = nczero

dtoutx]l = dtoutx

noutxl = noutx

jtoutvl = dtoutv
routvl = noutv

foul = fmu
fmibl = faub
wzcyll = wzeyl

[

[ write and read name of durp file to internal buffer.
write(chrdue, '('*d3ds’*,14)") istartl
read{chrdwm, * {38} '} filed

<

cpen the stored dizp file.
open{4, file=filed, status="old’, form="unformatted' )
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c---——-read the block lengths for data in the file,
read(d, jostateicheck,err=997) lenc, lastl, lenf, 111y, liu
if{icheck.ne.} goto 337
.lenchr) .or. {last].re.itastil) .or. (1enf.ne.lenfp) )
> qoto 995

read characters from umpfile
illused = illv
llused = 11y
read(4, fostat=icheck,err=337) (oldttl{i),i=1,lenchr)
if{icheck.ne.0) goto 997

[ read linkiist variables frem dpfile
read(d, iostat=ichek,err=947) (ndx(i}, i=1,illused}
1f (icheck.ne.0) goto 997

read scn common variables frea the final dunp
read{d, fostat=icheck, err=097) (firstsc(i},i=1,lenfp)
if{icheck.re,0) goto 597

close the current dup file,
close(d

c---~-dip interval
if(dtdunpl.le.0.) then
1 (ndumpl.gt.0} then
dtdunpl = tmaxl/nducpl

else
dudutpl = tmaxl/ndump
ndiurpl = ndurp

endif

else
rduwmpl = inc{{tzax) - t + dr)/dtdurpl + trifle)
endif
[
¢---=-print-out intervals
if{dtoutl.le.0.} then
1f(noutl.gt.0} then
dtout] = (tazxi - € + dt)/noutl
else
diout! = 0.0
noutl = 0
endif
else
noutl « int{{traxl - ¢ + dt)/dtoot] + trifle)
endif

[ tire interval for writing file odxq i%,y,2,quaternions}
if(dtoutxl.te.0.) then
iffnoutxl.qt.C) then
deoutxl = {tmax! - t + dt)/noutxl
noutxl » int({tzaxl - ¢ + dt)/dtoutsl + trifle
else
toutxl = 0.
noutxl = 0
endif
else
noutx] = int{fmaxl - ¢ + dt)/dtoutx] + trifle)
endif
<
c---—-tina Interval for writing file oddv (velocities)
if{dtoutvi.le.0.) then

1f(noutvl.gt.0) then
dtoutvl = (tmaxl - t + dt}/noutvl
neutvl = int{(tnaxl - t + dt)/dtoutel + trifle}
else
droutvi = 0.
noutvl = 0
endif
else
noutvl = int{(tmaxl - t + de}/dtoutvl + trifie}
endif

c
c-~---replace old values of tmax, istart, drout, tstart,dtdunp with current ones.

tmax = tmaxi
istart = istartl
tstart = tstartl
nout = noutl
dtout = dtoutl
nduzp = ndwpl
dtdunp = dtduzmpl
arun = nruni
tzero = tzerol
nczero = nezerol
dtoutx = dtoutxl
noutx = noutx!
dtcuty = dtoutyl
nouty = noutvl

weeyl = wzeyll

if({nzcyl.ge.1).and. {wzcyl.ne.0,)) then
wz{indlcz) = wzeyl
whz(indlcz) = waeyl

endif
c
c---—-reinitializations
ncrax = 0
istcp = 0
3
Teturn

[
600 forrat("d3ds", 13}
€01 format(a?)

999 Lf{ivers.eq.1} then
call exit{l)
else
step
endif

c---—-error message if dmp file does not exist

997 write(3,397) filed
goto 99%

c

[t error ressage if at end cf durp file.

996 write(3,336) filed
gote 939

935 write(3,395) lenc, lenchr, lastl, i1ast1l, lenf, lenfp
qoto 939

c
195 format(" incorpatible dump file, check code version®,/,
> * length chars,  flle="13," code=",1%,/,
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> " length linklist, files",i9," code=",19,/,
> " length cormon,  files",49,% codes=",19)
396 format ("end of duzp file",alt)
397 format {al0, "flle does not exist®]

<
end
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subroutine euleriagl,q32,q93,qad, theta, phipsl)

[ this subroutine converts the four quaternions, qi,q%q3, g4

to Fulers angles, with 0 < theta < pi
0 < phi, psl < 2*pl

[

[3

c

c

c references for definiticns of quaternions:

c (Whittaker, Rnalytical Dynamics, 1937, Cacbridge U.Press) also:
c {Evans & Hurad, Mol. Fhys., 34,p.327 (1977); also:

c Evans, Mol.Ehys., 3¢, pai7 (1971))

c ql=xi, q2=eta, Q3=zeta qd = chi

c {These quaterricns differ frem those in Allen & Tildesley, 1987
[

c

Euler angles are those of:

¢-----{Goldstein, Classical Mechanics 1980, Addison-Wesley),
c
¢ The rotatics ratrix frea lab to principal body frame is given by:
c (-ql*qlig2rq2-gi‘gdritad,  2* (g3*ai-ql*q2l,  2*(q2'gdql’qd) )
c A= {-2tgleghiadigll,  qligi-q2al-giadalial, 2*{q2eqi-ql*qd) )
[4 ( 2¢(g2*q3-qlegd),  -2°(giiqleq2eadl, -q1*ql-g2*q2+q3°ql+qd*ad)
14

irplicit real'8 (a-hi0-2)
data initial/0/
1f(initial.eq.0tthen
initial = 1
one = 1.
two = 2.
four = 4.
half = 0.5
stall = 1.e-10
trifle = l.e-15
pi = foureatan(one}
tuopl = twe’pl
halfpi = half‘pl
endif
[ use local variables
ql = gt
a2 = qq
q3 = 63
ol = g
g-----check input quaternions
iffabs(gl).it.trifle) qi = 0.
if (absig2h.1t.trifle) q2 = 0.

1f{abs (g3} .It.trifle} @3 = 0.

if{absigd).it.trifle) g4 = 0.

Lf((ql.eq.o.).and.(qz.eq‘o‘).and.(qleq.o.).and.(ql.eq.o.))qoto ]
c----- nermalize quaternions

qnom = cne/sqrtiqligl + 42°q2 + q3*q3 + qi*gl)

ql = gl*qnom

q2 = q2*gnorm

q) = g¥*qromm

q4 = gi*gnorm

costheta = gd*qd - q2*q2 - gl*ql + q3qd
sintheta = two*sqre(iqleql + q2+q23*{g3*q3 + gi*adl)
if (abs(costheta) .gt.0.9) then
theta = asin(sinthetal
if(costheta, 1t.0.) theta = pi - theta
if(theta,1t.0,) theta = 0.
1€(theta.gt.pl) theta = pi
else
theta = acos(costheta}
endif

if{sintheta,lt.small} then

--phi and psi for theta near zero or pl

phi = 0.
if{theta.lt.halfpi) then
¢--------  theta near zero
halfpsi = angle{q3,ql)
psi = tworhalfpsi
1fipsi.ge.twopi) psi = psi - twopl
else
theta near pl
halfpsi = anglelql.q2)
psi = twothalfpsi
if(psi.ge.tvopi} pst = pst - twopd
Commeann for sone cbscure reason the following line in needed
1£(q1.1t.0.) pst = twopl - psi

endif

else

Crmrmmm= phi for theta not near zero of 29
sinphi = two*(q2*q3 - gd*ql)/sintheta
cospht » two*{gi*q2 + qi*q3}/sintheta
phi = angle(sinphi, cosphil

psi for theta not near zero or pl
sinpsi = two*(ql'qd + q2*q3) /sintheta
cospsi = twot{gd*q2 - ql*q3) /sintheta
psi » angle{sinpsi, cospsi}

endif
return

99 vrite(*,*}" error subroutine quatem, all values zef0, exit’
call exit{0)

end
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function angle(sira,cosal

[ This function returns an angle in the range O < angle < 2'pl
< using asin near zerc and pi and acos near 0.5%p4 for max accuracy
¢ lnput values are checked for consistency ard way be nodified

irplicit real*d (a-h,0-2)
data initial/0/
{f{initial.eq.01then
initial = 1
cne = 1.
two = 2.
four « 4.
trifle = 1.e-15
pi « four*atanione)
tucpl = two'pl
endif
¢c-----use local variables
sinang = sina
cosang « cos3

1f (abs (sinang).1t.trifle) sinang = 0.
1f{abs{cosang) .1t.trifle) cosang = 0.

c-----normalize input
1£({sinang.eq.0.) .and. {cosang.eq.0}) go to 93
anom = one/sqrt [sinang*sinang + cosang*cosang}
sinang = anorm*sinang
Cosang = anorm*cosang

[ select asin or aces depending on cosine input valve
{f(abs (cosang) . 1t.0.9) then
ang = acos{cesang)
[ define over other quadrants
1f{sirarg.1t.0.) ang = twopl - ang

else
ang = asin{sinang)
[ 2nd and 3rd quadrants
if{cosang.1t.0,] ang = pi - ang
cm---= 4th quadrant

if{ang.1t.0.} ang = twcpi + ang

eadif
angle = ang
raturn

93 writel*,*) " error: function angle, sin and cos beth zero, exit!
call exitiQ)
end
subroutine quatern(ql,qZ,qu,q4,theta.phi,psi)

[ This subroutine converts Fuler's angles {Goldstein, Classical

Machanics, 1980, Addison-Wesley) to quaternions
(Whittaker, Analytical Dynamics, 1937, Canbridge U.Press) also:

c
c
c (Evans & Murad, Hol. Ehys., 34,p.327 {1877); also:
¢ Evans, Hol.Phys., 34, pai? (197T))

¢ ql = xi, q2=eta,

fnoeooan

Q) =zeta, gi=chi
(These quaternions differ from those in Allen & Tildesley, 1987

The rotation ratrix from lab to principal body fraze is given by:
(-ql*qlaq2iql-gi'glegitad,  2°(q3'qi-al*qd), 24{q2*q3+qlegh) )
A= -20{qliqegdrgd),  gqligl-g2eql-giegisqiigds 2¢(q2*gi~ql*qd] )
(20(q2oqi-qlegd),  -2¢(qlegiq2iqd), =ql'ql-q2tadig3tadgitall

irplicit real* {a-h,o~z)
data half/0.5/

[ calculate quaternions

coshft = cos{half*theta}
sinhft = sin{hali*theta)
hippp = half*(phi ¢ psii
hégep = half*{psi - phi)
cosppp = cos{hippp)
sinppp = sin(hfppp)
cospep = cos{h{pmp)
sinpep = sin(hfpep)

ql = sinhft*sinpmp
G2 = sinhft*cospmp
q3 = coshft*sinppp
qd = coshft*cosppp
return

end
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subroutine findrad
include *sddscm’

¢=----this subroutine finds the maximum allowable particles radii at t = 0.

c-----and increases radli] each tize step thereafter until it reaches radz(i)

c

[ -~ skip radius expansion if coords read in
1f{ixyz.qt.1) then
do § i=ind], ind2
C - use input radii

ragli) = radzii)
add shear compenent to vx
vx(i) = vx{i] + edot*y(i]

5  continge

c

call update
e return

qo to 50
c

endif

¢
c
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lrad « 0
fextra = 0
drmax = 0.

gmewan save parameters needed for actual run
xsknl = sknl
xsknib = sknlb
xskn2 = skn2
xsknZb = sknZb
»slope = slope
xslopeb~ siopeb
xfzu = fm
xfmub » foub
xedot = edot
xedoti = edoti
iihertz = thertz

<
c-----paraneters needed for radii expansion

sknt = 0.1¢rmassy/{dt*dt)

sknlb = skni

shn2 = skl

skn2b » sknl

slope = 0.

slopeb= 0.

fry ~ 0.

foub = 0.

edot = 0.

edoti = 0.

lhertz = 0

do 10 i=l,np
c-----save initial translational velecities
tuxii) « vxli]
tvyll) = vyli)
tvz(i) = vzii}
gmmee- set translational velocites to zero for radil expansion
wxii) = 0.
vyii) = 0.
vath) = 0,
c-~--gaximum allowable radii at tize zero
radrax(i} = huge
10 contince
<
[t tind raxinum allowable particle radii at time zero

do 20 i=ingl, ind2-1
do 20 =441, ind2
rsun = rad{l) ¢ rad(j)

[
c-----delta x and delta y
rx = x(f} - x{i)
Ty =yt -yl
rz = z(j) - zii}

if(ireal.eq.0} then
[ find nearest image delta-y
yshift = yeell+int{ry*ycelll)
ry = ry - yshift
1f{abs{ry).gt.ycellh} then
ydel = signiycell,ry)
oy = 1y - ydel

yshift = yshift + ydel
endif

-shear correction to delta x

x = rx - yshift*(edot*tshift - int(edot*tshift))
endif

~find nearest image delta x

x = rx - xceli*int{rx*xcelli)
if{abs(rx}.gt.xcellh) rx = rx - sign{xcell,rx}

if(ireal,1t.2) then

c----=find nearest image delta z

[4

£z = 1z - zcell*int (rz*zcelli)
if(absirz).gt.zcellh) rz = rz - sign(zcell,rz)
endif

¢-----square of distance between centers

4

50

rijsq = rxIx + ry'ry + 12'rz

distance between centers
rij = sqredrijsql

-gaximum allowable radii

radnax{l) = min(radnax{t), rij*radz(i)/{radz{i) + radziji})
radrax(j} = min{radmax(3}, rij*radz(j)/iradz(i) + radz(3})}
centinue

do 30 ieindl,ind2
if{radii}.eq.radz(i)) goto 30
rad(i) = max(rad{i}, radeax(i)}
rad{l) = min{rad(i),radz (i)}
continue

call update

continue
increase rad(i} until it equals radzil}
do 50 i=indt,ind2
if{rad(i).eq.radz (i)} goto 50
rad{i) = rad{i} + draddeedz
rad(i) = min(rad(i}, radz(i})
irad =1
continue

update linked list of rear neighbors
delrup » delrup + dmax + dradde*dt
if(delrup.gt.haif*searcht call update

if{(irad.eq.1).or. ({extra.1t.100)} then

-continue adjusting particle coordinates

iffirad.eq.0) iextra = lextra + 1

-initialize for another integration step

call initstep

c
c-----calculate interparticle forces

c

c-----integration of velocity equations to solve for vx, vy, and vz

call forces

do a few extra cycles of integration even after rad(i} reach radz(i)
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[ at start of currert time step
call integl

c

[ finish this cycle of integration to cbtain coordinates at time t + dt
call integ2

[
c-----set velocites at zidpoint of time step to zero
do 60 1«1,np
vhx(i) = 0.
vhyil) = 0.
shz{t) = 0.
60 continue
c
¢---—--resuze radii expansion
irad = 0
goto 40
c
else
¢-----radii expansicn is finished, reinitiallze for actval run
nehift « 0
nstep = 0
te0.
tshift = 0.
sknl = xsknl
sknlb = ysknlb
skn2 = xskn2
sknZb » xsknlb
slope = xslope
slopeb xslopeb
fmy = xfmu
foub = xfmub
edot = xedot
edotd = xedoti
ihertz = fihertz

c
[ initialize short-tem averages
call initeum]

c
[T initialize long-tern averages
call fniteun2

c-----restore initial translaticnal velocities
do 70 i=1,mp
vx{t) = tvxii)
vyil) = tvydd)
vzil) = tvzii}
0 continue

4
¢--—--add shear component to vx for non-boundary particles
do 80 i=indl,ind2
vx{i) = vx(i) + edot*y(i}
80 continue

c
endif
c
90 return
end
c
© areees G sasees aeees seesees seited
P [ T ) .
¢ e e e . .

c
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4

subroutine forces
include 's3dsom’
real*8 rot(3,3)
c
¢-----this subroutine calculates the normal and tangential
c forces acting between two spherical particles
¢ the force model is a partially
[4 latching spring coupled with an incrementally siipping
c tangential friction model similar to mindlin’s friction model.
c partially latching spring version written 12/14/84
¢

S 12/21/84

[+ modified to make tangential stiffness proportional to nommal
¢ stiffness, ‘sktD' becozes a calculated variable instead of
c an input variable. ‘'ratk’ is the input quantity for skt0/skn

g--==-12/27/84 added hertz 3/2 power normal force eption
c selected by setting 'ihertz' = 1

c
c-----03/11/85 zodified variable latching spring model
¢ store two quantities for each contact, reduces sqrt calls

¢
[ 04/12/85 rodified to use near neighbor arrays and linked-list

c data structure. also save old value of rel. overlap 'a’
c
¢-----11/08/85 3-d tangertial friction algotithm added
c
cmm= 03/14/66 recalculate skn? to save link-list storage
c and add velocity-dependent dazping to hertz model.
e 06/15/91 elininate 'sign' function calls and if-tests in nearest
4 irage calculations {retain negative rad(j) cption).
<
¢-----08/05/93 implement dashl and dash2 in both latching-spring
< wodel and hertz model. add elast to hertz model
¢ i.e., hertz-1ike constant coefficient of restitution model
4 elininate inverse 12th power potential model.
c--—~initialize forces on each particle
do 5 i=l,np

fxif) = 0.

fy(i) = 0.

fz(i}) = 0.

frxii) = 0.

feyti} » 0.

ftz(i} = 0.

5 continue

c

c---=-examine all near-reighbor pairs in linked list
do 100 i=irin, inax
jdx1 = nebor (i}
1f (jdxl.eq.0) goto 100
1dx] = 120r1*jdxl - ilord
jax = jdxl
idx = idxl
c
c-——  loop thru the i-th particle's linked list
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10§ = ndx(ide)
1£1§.eq.0) goto 100
nxt = next{ids)

14
s » rad(i} + radtj)
rsuml = rsmtrsm
signr} « rad{f}/absirad(i})
<
R coordinate and velocity differences

o = x(§) - xti
oy = y(j) - yid)
rz = z{j) - zlit

€
c-----cylinders
if{j.qe.irdlcz) 1z = .
¢-----boundary planes
1£(11.2q.1nd1y0) .and, (nby0.eq.1)} .oz.
1 {13.eq.1nd1yl) .and. (nbyl.eq.1]}) then
1£({j.eq.irdlyl} .and. (nirz.eq.1)) then
c-~---mircor on y=ycell
rsun = radi{i) + rad{d)
£SuR2 = LSUm*rSim
ry = 2.*(ry - rad(j) *broan(i))
dxij) = dxii}
dy(3) = -dy(l)
dz{d) = dztl)
vx{j) = vxil)
wyij) = -wylid
vzf) = vzii)
whx{j) = -whx(i)
why(y) = why (i)
whz(§) = -whz{i)
endif
=0,
=0,
elself{({].eq.indtz0) .and. {nbz0.eq.1}) or,
1 {(3.eq.ind1z1) .and. {nbz].eq.1H) then
=0,
1y = 0.
endif
c
if(ireal.eq.0} then
c-----find nearest image deita-y
inty = (ry + yeellh)*ycelli + 10
yshift = inty - 10
1y = ry - yshifteycell
[
c-----shear correcticn to delta x and delta v

Ix » rx - yshifts{edot*tshift - intiedot*tshift})

else
yshift = 0.
endif
<
[ find nearest image delta X

intx » {rx + xcellh)*xcellt + 10.
intx = intx - 10
x = x -intx*xcell

if(ireal.lt.2) then
¢-----find nearest izage delta z
intz = {rz + zcellh)*zcelli + 10,

Intz = intz - 10
12 = £z - intzézcell
endif

c
¢--~--fixed planes
1£115.ge. inddfxp) .and. {j. le. ind2fxp)) then
xplanh = xplah(j)
zplanh = zplahij]

s rotate coordinate system to make plane horizontal
call matzot (glold3),q20ld(}},q30ldt]),~qdoldtj), rat)
rxr = xtrot{l 1} ¢ rytrot{l,2) + rz*rot(l,3)
ryr = rx*roti2, 1) 4 ry‘ret2,2) + rz*rot(2,3)
rar = rxtrot{d, 1} + ry‘rot(3,2) + rz*rot(3,3)

c--—-~detect borders of plane
if(abs(rxr).gt.xplanh} then

rar » 1xr - sign{xplanh, xt)
else
rxr = 0
endif
1f(abs(rzr) .gt.zplanh) then
rzr = rar - signizplanh, rzr)
else
rzr =0
endif

[ rotate back the coordinate system
call matrot{qlold(j),q2old(}],q301d (3}, glold(}), rot)
x = mxefrotil, 1} + ryrrot(l,2h + rzeerot(l,3)
Ty » rxvrot{2, 1) ¢ ryrrot(2,2) 4 rar‘rot(2,3)
rz = oxetrot (3, 1) + ryrtron(3,2) ¢+ rzrtrot(3,3)

endif
[
rijsq = rx'rx + ry'ry + 12rz
mear? =(rsun + Search)**2
c
<
[ hertz model or partially latching spring model {orw)

if{siqnrj*rijsq.qt.signri*rsun2} then
c---=-No contact
1f (signri*rijsq.gt.signri*mear2) then

Comnem delete entry in linked list of i
1f{nebor(i).ne.jdx} goto 15

[4 this 1s first entry in i's linked list
nebor{i}= next{idx)
next{idx) = rtl
ndx(ide) = 0
mtl= jox
jdx1 e nebor(i}

idxl = i20rl*jdxl - ilor0
Jdx = fax1
1dx @ idxl

if{jdx.eq.0) goto 100

goto 10

c this is not first entry in i's linked dist
15 nxtl = next{idx}
next(idx) = mtl
ndx{idx) = 0
ntl = jdx
jdr = axtl
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idx « 120¢1+jdx - itord

next{idxl} = nxtl
1f{Jdx.2q.0) goto 100
goto 10

endif
if{a{jdx}.eq.0.) go to %0

endif
c
---==Contact
iy = signrj*sqrtirijsq)
drx = dx[j} - dxll} - yshift*edot*dt
dry = dy(3) - dy{d)
drz « dz(j) - dzli}
aa = s - rij
aold = aljdx)
haave = fourth*(aa + aold)
afjdn) = a2
£l » L/rij
xk = rxerijl
yk = ry'riji
zk @ rz*riji

c
vrx = vx{j) - wii) - yshift*edot
vry = vylj) - wyld)
vez = v2ij} - vzld)

¢
adot = -{vrx*xk + vry*yk + vrzézk)
£nold = fa{jdx}

[

c~----increnent total collisjon count
1f{aold.eq.0.) toteol = torcol + 1.

[ normal force
c select appropriate force paraneters {primary or alternate values}

if(ialtk.le.0) then
c---=-agply alternative k values to active/boundary collisicn
1£{j.qt.ndx2) then
[ collisicn between active particle and boundary or other fixed particle
sknln = sknib
sknln = sknlb
slopen = slopeb
foun = fmub
dshl = dashlb
dsh? = dashb
rest = elasth
else
c-----collision between two active particles
sknln = sknl
skn2n = skl
foun = &
slopen = slope

dsh] = dashl
dshZ = dash?
rest = elast
endif
else
c-----apply alternative k values to active/active collisicns if both
c particles are outside of size group 1
1£1t1.gt.nunber (1)) .and. {3 .gt. number {11}) then
¢---—-both active particles are outside of group 1
sknln = sknlb
siopen = slopeb
skn2n = skaZb
foun « fosh
dshl = dashib
dsh2 = dash2b
rest = elastb
else
[ one or both of the active particles are in group 1
sknln = sknl
slopen = slope
skn2n = skn2
frun = fru
dshl = dashl
dsh? « dash2
rest = elast
endif
endif

1f(ihertz.eq.1) then

c
eessenssiihortz 3/2 pover law force teresteassessssseninee

aroot = sqreias}

fhtz = sknln*aa*aroot

skt = threshf*sknln*azoot*ratk

ddepot = twoSths*fhtz*aa

fdash2 = aa‘dsh2*adot
c
¢------modified hysteretic hertz-like model with fired coefficient
c of restitution, based on input value of ‘elast' (B/15/89}.

if (rest.lt.one) then
ap = aa - al{jdx
1f(ap.le.0.0) then
zero force, define new reloading path
a0{jdx) = aa
qoto 30
endif

4

apreot = sqrt [ap)
fhtzp = skn2ntap*aproot

if{fntzp.lt.fhtz) then
fhtz = fhtzp
ddepot = twoSths* fhtzprap
sktd = threshf*skn2n*aproot*ratk
fdash2 = ap*dsh2*adot/ (rest*rest)

else

[“aaand define new unloading path fram current location

a0(jdx} = aa*(one - resttrest)

endif
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endif
fnij = fhtz

[ end hertz
else

c
goassatsriigartially latehing spring modelsesesssensssssseess
if(slopen.ne.0.) then
als = slopen*adijdx)
sknln = half*sknla®(2. + a0s + sqrelalse (4. + a0s}})
endit

c

c----new nommal force
fnij = sknin*as
ap » aa - alijdr)
fnijp = sknZn*ap

c
¢----set tangential stiffness to ratk tines normal stifness
if{faijp.1t.faif) then
£ni3 = fnijp
skt = sim2n’ratk
fdash? = ap*dsh2°adot?skn2n/skaln
else
skt0 = sknln*ratk
fdash? = aa*dsh2*adot
a0(jdx) » aa - fnij/skn2n

endif

ddepot = half*fnij*(aa - ab{idu)}
osassessessasersssstnererang latching spring modeles eosets

endif

c

c---=-add velocity dependent forces, do not allow tersile forces
fdashn = dshladot + fdash2
fntot = fnij + fdaskn
if(fntot.gr.0.) go to 35

tfy(jds) = 0.

tfz(3dn = 0

tmljdx) =
goto 90

¢
3 falide) = fatot
c

¢e---~tangential force
¢-----check against maximz friction force
ftmax = fount fntot
if{ftmax,le.0.) then
feigx = 0.
frijy = 0.
ftijz = .

tix(jdet = 0.
teytjdo = 8.
ef2tid = 0.
tolidat = 0
goto 40
endif
c
¢----project oid tangential force onto current tangent plane
dottk = xketfx(jds) ¢ yketfy(jde) + zkstfz(3dx}
tap = tExijdx} - xk*dottk
typ = tyljdx) - ykdottk
tzp = tfz{jdx} - zkedottk
g---+-normalize to old magnitude
tfsq = tfx{jdxietfx(jdx) stfylidx)tfylidx) +tfztidx} tiz(jde}
tf = sgreitisg)
tsq = Lxptap + LypiLyp + Lip*tep
if{ttsq.gt.0.) then
tfp = sqrtittsql
scf = tf/tfp

endif

txp = txptsct
typ = typ*scf
tzp = tzp*sct

c
c-----determine unit vector in tangential force direction
1£(tf.qt.0.) then
tii= 1./t
else
tfi = 0.0
endif
tx = tep*ttl
ty = typetfi
tz = tzpetfi
c
¢----~deternine slip projected cnto plane
dotkdr = xk*drx + yk*dry + zk'drz
riave » radif) - haave
riave » rad(j) - haave
dsx = drx - xiedotkdr - (riaves {why(i]*zk - whz(i}*yk} +
1 riave* (why(3)*zk - whz (§}4yk) }odt
dsy = dry - yk*dotkdr - (riave* (whz{i)*xk - whx(i}*zk) +
rjave* fwhz(j)*ak - whx{j)*zkii*de
dsz = drz - zk*dotkdr - (riaves {whx ] yk - why(1)exk} +
1 rjave (whx(j)*yk - shy (J14xk] }dt

[ determire component parallel to tf
dotdstf » tx*dsy + ty*dsy + tz*dsz

[

c-----detect change in direction of sliding {magnitudz of tf)
tmx = tn{jdx)
delft = tf - txx
1f{(dotdstf.gt.0.).and. (delfe.1t.0.) tax = tf
1f{(dotdstf.1t.0.).and, (delft.gt.0.)} tox = tf

c-----5cale £ax or min tangential force by change in normal force
if(fnold.qt.0.} then
fratio = fntot/fnold
else
fratio = 1.
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endif
tnx = tmx‘fratio

c----~check against max friction linit
tf » minitf, ftmax)
tzx = signiminfabs( tex },ftmax), tox)

c-----determine current stiffness for tangential force
scalek = 1.
1£(pover.ne.0.] then
denon = sign(fteax,dotdstf) - tex
if{dencm.ne.0.) then
scalek = 1. - (tf-tm)/denon
ii[(pwer.ne.l.lAand.(scalek.qt.tdne\)scalek-scalek"pouur
endif
endif
sktc = skt0*scalek
[
c-----determine if shear strain went through zero
if{skecedotdstf.lt. ~tf) tex = -tox
tm(jdx) = tox

<
¢c---—-scale conperents of old force if magnitude changed by friction linft
scf » 1
1f[tfsq.qe.0.) scfsqrt(te*ef/tfsg)
tap = scf*txp
typ = sci*typ
tzp = scf*tip

c
[t determine displacezent perpendicular to old force (in ptane)
doxp = dsk - txedotdstf
dsyp » dsy - ty'datdstf
dszp = dsz - tz*dotdstf

c
[ deternine new tanjential friction force
ftijx « tup + tx*sktcrdotdstf + skt0*dsxp
ftify = typ + ty*sktcrdoudstf + sked*dsyp c
ftijz = tzp + tz*sktcedotdstf + skt0'dszp
[ nomalize to friction lmit ...

TT frsg - frijxefeddx ¢+ frifyfely + frijz*frijz
1f{ftsq.ne.0.) then
ftij = srt{ftsq)
ftij = min{ftij, froax)
scf = sqre{feijfeij/ftsq) c
frijx = scffrijx
ftijy = scfeftijy
ftijz = scf*ftijz
endif
tixijdst = frijx
tylida) = ftijy
tfz{jds) = frijz c
c <
p .
c
c----=total force c
¢

40 continue
ftotx = faroc*xk = frijx
i) = fx(i) - frowx
fx(j) » fxij} + frotx

froty = fatot*yk - ftijy
fyii) = fyld) - ftoty
fy(§) = £ytf) + froty

ftotz = fatotizk - frijz
fa(i) = fzlf) - frotz
fz{j) = £2{3) + ftotz

--calculate torque on each particle {r x )

qr = yeeftidz - Zxefrijy
qy = zk*ftidx - xkeftijz
qz = xk‘ftijy - ykiftijx
ri = radl) - half'aa

rj = rad(j} - half*aa

frx{i) = fex{i) + ritg
frxlj) = fEx(3) + rj'ax
frytd) = frytl) + ity
frytil = fry(d) + ri‘qy
frzli) = frz{l) + ritqz
frzij) = frz(j) + rj*qz

---stress tensor increrents {potential)

rxfx = rx*ftotx
ryfx = ry*ftotx
r2fx = rz¢foty
ey = rx*ftoty
ryfy = ry*ftoty
rzfy = rz*ftoty
rrfz = rx*ftotz
ryfz = ry*ftotz
rzfz = rz*ftotz

1f{nout.gt.G} then
do 50 ke1,9
-increrent stress tensor conponents (potential) for cell
dpnnp (k) = dpanp{k) + min(k)

¢-----increment stress tensor cozponents (potential) for y zones

dyprapinpos (i),k) = dypnnplngos(i} k) + halftrpos (i) *rnfnlk)

dyprnplnneg{i) k) = dyprnp(nregii) k) + halfernegii)*rnintk)

dypnnp(npas () kb = dyprnpingos (§), kt + haif*rpos (§}*mfntk)

dypnnplnneat3}, k) = dyprnplnregih ki + half*rneg(3)*rnfn(k]
continue

-—-increzent wall forces on lower y-toundary particles

1£{(3.q2.indly0) .and. (j.1e.1ndZy0)} then
dpwal = dpxwal + frotx
dpywal = dpywal + froty
dpzval = dpawal + frotz

endif

---increrant potential energy for cell

depot = depat + ddepot

---increzent petential energy for y zones

dyepot (npos (1)) = dyepot (npas (1) + half*rpos (i}*ddepot

dyepot {fneg (1)) = dyepot(nnegii)} + halftrnagil) *ddepot

dyepct (nposii)} = dyepot (npos ()] + half*rpos(j) ‘ddepot

dyepot {nneg(j}) = dyepct (neg{jl} + half*rneg(§) *ddepot
endif
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3
[ get next entry in linked list of reighbors for particle 1
90 jdxl = jdv
1dxl = idx
Jdx = nxt
1dx = 120r1*jdx - Hord
1£(jdx.ne.0} goto 10

3
100 continue

return

end
e
P R T )
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subroutine init
include *s3dsom’
real*d randfl, vseedd
real*d rot(3,3)
character*80 chrdum

<
c-----total elapsed tice
te=0
c
c-----total nuzter of collisions
totcol = 0.

ceme--total mzber of tize steps taken in this run
nstep = 0

<

c=-=-- flag for restart of curulative averages
izerg= 0

H

c

c

flag to continve {1) or mot to continue {-1} integration
when in tty-interactive mode
istop = 1

<
¢---=-therrostat tem in veloclty equations
zeta =0

[t svel cust nat be greater than avelmx
if(nvel.gt.nvelnx} nvel  nvelex

el pust be even
it(zodinvel,2).ze.0) nvel = nvel + 1

[ if trax.eq.0. the ncrax must be Ronzero
if{{trax.eq.0.) .and. {ncmax.eq.0}) navax = 50

¢

(R if gt.eq.0, then ntcol nust te nonzero

if({dr.eq.0.} .and. (ntcol.eq,0}) nteol = 40

c
¢--=--if dtdurp .eq. 0. then ncump must be nonzero
1f({dtdump.eg.0.) .and. {ndurp.eq.0)} neup = 1

[

¢——--if tzero,eq.0. then nczero must be nonzero
if{(tzero.eq.0.) .and. {nczero.eq.0)) nczero = 5

<

¢-~---xyrat mst be greater than zero R
if(xyrat,1t.0.} xyrat = 1.

€
c--+--zyrat must be greater than zero
1f(zyrat.1t.0.) zyrat = 1,

c
c-----initial packing fraction
packf = nax(pack, triflel

[
¢-----set flag if ycell s already nonzero
if(ycell.gt.0) icell = 1

<
¢-----default index of y zone below zone 1
nainus = nyzone

c

¢-----default index of y zome above zone myzone
nplus = 1

[

[ default zultiplier for calculating shear rate in y zone
yfact = 0.5

—-edot Tust be zero if real boundaries are used
if{ireal.re.0) edot « 0

<
¢--——-itervm must be greater than zero
if{iterwm.le.0) iterm =1

¢
c---=-check default values of sknlb, elastb, slopeb and fmub
if{sknlb.1t.0.) sknlb = sknl
if(elastb.1t.0.) elastb = elast
1f(siopeb.1t,0.) slopeb = slope
if{fzub.1t.0.) frub = fmu
1¢(dashlb.1t.0) dashlb = dashl
if(dash2b.1t,0) dashlb = dash?
¢
=----no mirrors should exist for periodic boundaries
1f(ireal.eq.0) imirr =0

c
[ check for plane at y= zer0
nbyd = nxbyD*nzbyld
{f(tinyz.1t.1) .and. {nby0.ne.1) jthen
c-=-=- nzbyD cust be even
i imod inzbyd, 2) .nie.0) nzbyd = nzbyd + 1
nby0 = nxby0*nzbyd
endif

-check for plane at y=ycell

nbyl = nxbyl *nzbjl
if((lxyz‘lt.l).and.(nbyl.ne.ll) then
[ nzbyl zust be even
if{rodinzbyl, 2} ne.0) nzbyl = nzbyl + 1
nbyl = nxbyl*nzbyl

endif

c
c----~check for plane at z= zero
nb20 = nxbz0*nyb2l
1f{lizyz.1t,1) ,and. {nbz0.ne.1]} then
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- nytz0 must be even
1f{mod(nybz0,2).ne.0) nybz0 = nybz0 ¢ 1
nbz0 = nxbz0*nyb2(

endif

[t check for plane at zezcell
nbzl = nxbzlinybzl
1f{{ixyz.1t.1) .and. (nbzl.ne.1}} then
[ nybzl must be even
ifimodinybz],2}.re.0) nybzl = nybzl + 1
nbzl = nxbzl*nybzl
endif

Cm===n] non-boundary particle indices
indl =1
ind2 = np - nby0 - nbyl - nbz0 - nbzl - nfix - nfxpl - nzcyl
imin =1
imax = {nd2
if{icax.ge.np) imax = np -1

c-----boundary particle indices

indly® = ind2 + 1

ind2y0 = ind2 + nbyl
indlyl = ind2y0 + 1
fnd2yl = ind2y0 + nbyl
indiz0 = fnd2yl + 1
ind220 = ind2yl + nbzd
indlzl » ind2z0 + &
ind2z} = ind2z0 + nhzl

[ other fixed particles indices
indlfx = ind221 + 1
ind2fx = ind2z} + nfix

c

c----~fixed planes particle indices
indlfxp = ind2fx + 1
ind2fxp = ind2fx + nfxpl

c
[ indices for cyinders parallel to z axis
indlez = ind2fxp + 1
ind2cz = ind2fxp + nzeyl
¢
c---- set index where friction coafflcient etc changes to "b" values
ndx2 = ind2
iftfaltk.it.0) ndel = ind2yl
[
c

c-=-=-nuzber of randee lccations to check for boundary or fixed particles
{tot = 100000

c

¢-----start sequence of random numkers (note: functicn is real*4)
vseedd = vseed
dim » randfl{vseedi)

c
[l initialization for alternate rethod of irputing particle size and mass
nptot = 0
ngroup = 0
do 1 j=1,mgroup
1f [muzber (3).gt.0} ngroup = ngroup + 1
do 1 i=t,number(j}
nptot = nptot + 1

radzinptot) « radius(j}

rrass(nptot) « prassij)

xplohinptot) = half*planex{j}

zplnhinptot) = half*planez(j)
1 continue

C===--] have all np particles been assigned a size and mass

ift{nptot.gt.0} ,and. (nptot.ne.npl} goto 938

[ initialize particle mass, moment of inertia, volume, and orientation

massx = 0

massy = huge

2cell = zyrattycell
do 3 i=1,mp

{f(rmass{i}.le.0.} rmass(i) = massz*radz(i}**3
massx = rax(rmassx, mass (i})
massy = nin(mmassy, mass(i})

[ nceent of inertia for sphere

mat(i} = (2./5.)*mass (4} *radz (i) *radzif)

vol{i) = (4./3.)'pléradz(i)**3
ifii.ge.indlcz) voi{i) = pi*radz{i)*radz(i)*zcell
[ orientation and mirror positions
brown{i) = 1.
qlnew(l) = 0.
q2new(i) = 0.
q3new(i} = 0.
qlnew{i) = 1.
1f({i.9e.1nd1frp) .and. (i.1e.ind2fxp)} goto 3
glold{i) = 0.
qZold(i} = 0.
qlold(i} « C.
qlolall) = 1.
3 continee
c
c-----assign group properties if none were input
if(nptot.le.D) then
j=1
fumber (j) = 1
radius{j) = radz{l)
prass(j} = massil}
do 5 i=2,np
1f({rmass{i).eq.pmass(§)] .and. {radz{i) .eq.radiusji] ) then
nwbertj) = nurber{) + 1
else
j=j+l
if(3.gt.myroup) gote 997
niwher{j) » 1
radius(j) = radz(l)
poass{j) = mmassil)
endif
5 continue
rgroup = j
endif
c
c---—-volume of free particles
viree = 0.
do 7 iwindl,ind2
viree = viree + voli)
7 continue
vtotal = vires
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rxcell = 1.
rycell = 1.
racell = 1.

c
¢--——-voluze of boundary particles (half)

vbound = 0.

{f(lreal.qt.0} then

do 9 i=indlyD, ind2z)

vbound » vbound + half*vol ()

9 continue

endif

c
¢-----volume of other fized particles and fixed planes {full)

vfixed = 0.

1f({nfix.gt.0).or. (nfxpl.gt.0)} then

do 11 i=indlfx, ind2fxp

viixed = vized + vol{i)

11 continue

endif

¢
c-—---volume of cylinders in 2z direction and rotational velocities
c override wz (1) value if wzcyl is non-zero (for ist cylinder)
vzeyl = 0.
if{nzcyl.gt.0) then
do 12 i=indlcz, ind2cz
vzeyl = vieyl + volil)
whzii) = wz(d)
12 continue
if {wzcyl.ne.0.} then
wz(indicz) = wzcyl
whz{indlcz) = wzcyl
endif
endlf

ilocp = 0
13 continue
{loop = ileop + 1
1£(1loop.gt.1000) goto 935
-cell dizmensions
if(icell.eq.0) ycell = {vtotal/ (xyratezyrat*packf)) *third
xcell « xyrat®ycell
2cell = zyratrycell
veell = xcell*ycellizcell
veelll = 1./vcell
xcelli = 1./xcell
yeelll = 1./ycell
zcelli = 1./zcell
xcellh o xcellhalt
yeellh = yeell*half
zcellh = zcell*half

1f(ixyz.1t.3) then
[ convert input fractional coordinates to absolute values
do 15 i=l,0p
21} = x{i)*xcell*rxcell
yii) = yti)ycelloeycell
2(i} = 2(4)*zcellorzcetl
xplrh{i) = xplnh(i)'xcell'rxcell
zpinhii) = zpinh{i)*zcell rzcell
15 continge
endif

[ assign boundary particles

if((ireal.gt.0}.and, (ixyz.1t.1}) then
call bound

elseif({ireal.gt.0 and. [ixyz.ge.1)) then
do 16 1=indly0, ind221

rad(i} = radz(i}
16 continue
endif

[
cHoteeirean
¢ notes should check to see that free particles can not
¢t go through any of the boundarles

o

¢
--——-determine packing fraction fron boundary and other fixed particles
if((ireal.gt.0}.or. (nfix.gt.0).or. (nfxpl.gt.0) .or. (nzcyl.ge.0N)
1 call packinqUndlyﬂ,indlcz.packbt)

<
c-----new volwe of solids in cell
vtotal = viree + packbftvcell
[
¢c-----new packing fraction
pack = vtetal/vcell
[
test for convergence on desired packing fraction
1£{ (abs {pack-packf)/packf .qt.epsv) .and. ticell.eq.0)} then
xcell o 1./xcell
rycell = 1,/ycell
rzcell = 1./zcell
goto 13
endif

1f(ystep.eq.-1.) ystop = ycell

c
¢--ne-paxizm allosable x-coorinate must be greater than xcell

1f (xmax.1t.xcell) xmax = xceli*l.5

[3
yuirp = 0.
yaaxp = yeell
inp = 0.
maxp = zcell
<

dass = 0,
1f((nzcyl.eq.1) .and. (radzlindlez) 1,000
>  rcyl = abs{radz(indlcz))

do 23 ieindl, ind?
Cmwm=-! total mass of non-boundary particles in cell
dnass = dnass + massli}

[ skip if coords and velocities read in
if(ixyz.ge.2) go to 23

c

c-----initialize velocities
wli) = 0.
vyl = 0.
vzliy = 0.
wx(i) = wxzero
wyli] = wyzera
Wit} = wzero
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c---~-rander coordinates for non-boundary particles

19 continue
iloop = ilocp + 1
1£1iloop.gt.1000) goto 996

if(ireal.eq.2) then
minp ~ radeii)
maxp = zcell - radzii)
endif
2{4) = 2minp + randf1(0.}* (zmaxp - zminp}

[
-=-=--=--1f cylinder beundary, place particles inside inscribed square
£((nzcyl.eq.1) .and. (radz{indlcz) .1t.0.)) then
delr = reyl - radz{i)
sinp = x(indlez) - delr
xmaxp « x{irdlcz) + delr
yminp « ylindlez) - delr
yraxp = ylindlez) ¢ delr
x{i) = xninp + randf1{0.)*{xnaxp - xminp)
Ui} = ymisp + randf1(0.) ¢ (ynaxp - yminp)
dalx = x{i) - xiindlez)
dely = yii) - ytindlcz)
1f {idelx*delx ¢ dely'dely).gt.{delr*delr}) go to 19
else
x{i) = randf1{0.}*xcell
if{ireal.ge.l} then
yoinp = radz(i)
yraxp = yoell - radzii)
endif
y(1) = yninp + randf1(0.}* (yraxp - yminp}
endif
c
ifinp.eg.ind2) goto 23
c-=---does this particle overlap any boundary particles or other fixed particles
do 21 J=ind2¢1,0p
o = X(3) - xid)
ry =yl ~ yidd
rz = z(§) - 2lid

¢
¢--=--cylinders
if(j.ge.indlcz) rz = 0.
~boundary planes
1£1{(3.eq.indly0) .and. (rbyd.eq.1)) .oz,
1 ({j.eq.indlyl) .and. (nbyl.eq.i})} then
=0
z=0.
elseif(({{}.e3.ind120).and. (nb20.eq.1}) .01,
1 1(3.€9. ind1z1) .and. (rbzl.eq. 1)1} then
= 0.
y = 0.
endif

c
c-~---find neatest image delta x

x = 1x - xcell*int{rxexcelli}

§£(abs (rx}.gt.zcelih} rx = rx ~ sign(xcell, rx)

if{ireal.lt.1) then

-find nearest image delta-y
ry = ry - yeell*int{ry*ycelli}
if{abs{ry).gt.ycellh) ry = ry - signiycell,ry}

endif

if{ireal.lt.2) then

find nearest image delta z
rz = rz - zeell*int{rz*zcelll)
1f{abs(rz).gt.2zcellh) rz = rz - sign{zcell, r2)

endif

c

[ fired planes
$£({).9e.indlxp) .and. {j. le. ind2fxp)} then
zplanh = xplah(})
zplanh = zplh(j)
c--—-rotate coordinate systen to make plane horizontal
call ratrot (glold(3),q20ld (3}, q0la (3} ,-qdold(j) ot}
rxr o rxtrot (], 1) + ry*rot{l,2) + rz*rot(1,3)
Iyr = rx*rot(2,1) ¢+ ry'zot(2,2) ¢ rz*rot(2,3}
rzr = rx*rot (3,1} ¢+ ry'rot{3,2) + rz*rot(3,3)
¢---=-gdatect borders of plane
if{abs(rxr}.gt.xplanh) then
rxr = £xr - siga(xplanh, rxr)
else
mir = 0
erdif
if(ahs(rzr) .gt.zplanh) then
rzr = r2r - sign{zplanh, rzr)
else
rzr =0
endif
¢-----rotate back the coordinate system
call ratrot(qlold(3},q20ld{}),g3old(j) .qéold }), rot)
rx = pzetrot(l,1) + ryrtrot{l, 2) + rzeerot(l, )
1y = rxr'rot (2,1} ¢ ryr*rot{2,2) ¢ rarrot{z, 3
£z e rxrorot(3, 1) + ryrrot{3, 2} # rartrotid,3)
endif
c
rijsg = IX*rx + ry’ry + 12°rz
c
[Hakl) if{riisq.le. (radz{1) +radz{j})**2) goto 19
1f(signrijsq,radzti)).le.
1 signliradz{i}+radz{§))**2,radz(§))) goto 19
21 centinue

<

23 continue

c

Cme=mm only set velocities if not read in
ifixyz,1t.2} then

<

random velocities relative to shear field for non-poundary particles
50 that net mmentum is zero

vsgnz = 0.

ing2h = {ind2 - indl + 1}/2
do 25 i=indl, ind2h

7x{i) = half - randfl1{0.)

wy(i) = half - randf10.)

vz{i) = half - randf1(0.)

c
vx{indzhed) = -vx{i}*rmassid) /rmass {ind2hed)
vy(ind2hti} = -vy(§)*rmass (1] /rmass (ind2hei}
vz{ind2n4i) = -vz{i)*raassii)/mass{indZh+i)
4

¢c---—velocity square swrmation for non-boundary particles (nass-weighted)
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vsqaz = viqmz + mass(i}¢ vr{l)**2tvy (1) 24v2{i) **2)
1+ mass(ind2h+i}s {vxtind2hel) #o2¢vy [ind2hed) +#24vz (ind2hei) **2)
25 continue
c
else
vagz = Q.
do 26 i=irdl,ind2
vsqnz = viqnz + mass{i)*(va{l)**24vy{f) e 2¢va(i) o2}
26 continue
c
endif
c
c-----initialize particle sizes
irad = 1
min = huge
max = 0.
rave » 0.
pvol = 0.
do 27 {=indl, ind2
xpld) = x{l)
ypil} = yli)
zpil) = ziit
c---—-particle radivs
rad(i) = 0.
c---~-minimum particle diameter
min = min{rmin, radz (i)}
Cm-et maximm particle radivs
max « za¥(mmax, radz (1))
[ particle volure
pol = pvol + radz{i}**3
c-----function for calculating average particle radius
rave = rave + rada{ij*+d
21 continue

c-----mean garticle radius (savage and sayed: arithzetic wolure-weighted mean)

rave = rave/{pvol + trifle)
c
c-----particle diareter fer yse in calculating savage's velocity ratio
signa » twatrave
¢
if{np.eq.1) radil] = radz{l)

c
[ Initialize rad fer fixed particles, planes and z-cylinders
1f((nfix.qt.0) .0z, (nfxpl.gt.0) .or. (rzeyl.gt.0)) then
do 29 jeindlfx, ind2cz
ragli) = radz(i)
29 continue
endif

if negative

radius for first cylinder set veell & veelli
1f(inp.ge.indicz) .and. {rad(indlcz) . 1t.0.]) then

veell o vol (indlez)

veelll = 1./vcell
endif

the mmber of y zones must not be greater than int{ycell/(2*max)}
5o that the largest particle will not be in more than two zones.
¢-=--- the number of yzones can nct exceed parameter myzons.

nyzone = mind{nyzcne,zyzone, int{ycell/ (two*max)))

Cce-=--Dyzone mist te greater than zero
if{nyzone.la.0) nyzone = {

[ initial root-mean-square deviatoric velocity (mass-weighted)
vaver = sqrt (vsquy/duass)
c
{f((vave,gt.0.) .and. [vavez.gt.0.}) then
c~----normalize average initial velocity to vave for non-boundary particles
do 31 i=indl,ind2
vx{i) = wx({}*vave/vavez
vyid) = vy(i}*vave/vavez
vz(i} = vz(i)*vave/vavez
i continue
vavez = vave
vsqaz = dmass*vavez*vavez
endif

€= add initial non-deviatoric transl. vel. component
do 32 iindl,ind2
vx{i) = vx(l) + vxzero
vy(l) = vyli} + vyzero
vz{i} = vz{i) + vzzero
32 contine

<
if{dt.eq.0.) then
-corpute tire step
use the nass of the szallest particle {rmassy)
-and use ntcol time steps per collision.

dt = pi*elast*sqrt (half*rmassy/sknl}/ntcol
endif

[t edot inverse
iftedot.eq.0.) then
edoti = 0.
else
edoti « 1./edot
endif

[ parazeters for izproving accuracy of shear shift
tshift = 0.
nshift = 0
rshift = 2¢*32 - 1
if{edot.qgt.0.) then
mshift = int(xyrat/{edct*dt)}
dt = xyrat/{edot*mshift}
endif

do 33 i=1,np
[ initialize incremental changes in coordinates
dxii} = vx{i}edt
dy(f) = vyli)edt
dz{i) = vz{li*dt
33 centinue
¢
¢--=~-y zone spacing
dyzone = (ystop - ystart)/nyzone
dyzoni = 1./dyzone
[
Ce===~y z0Me vOlune
vyzone = xcell*zceli*dyzone
vyzoni » 1./vyzone
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£-----, label of y zone
labcell = »
do 35 1=1,nyzone
weite(chrdun, ' (*! zone **,12)°} £
read(chrdum, ‘ (28}') labz(i}
35 continue
[
c---—-label of particle-size groups
do 40 i=1,ngroup
write{chrdun, *("*group "', 12)') §
readichrdun,* (a8)') labg(l)
40 continue

(S initialize short-term averages
call initcunl

c

c----~Initialize long-tem averages
call inltowm2

c

velocity distribution intervals
nvethalf = nvel/2

delvx = 6.*vavez/nvel

delvy = 6.*vavez/nvel

delvz = 6,*vavez/nvel

delwx = 6. *vavez/ {nvel*rave)
delwy = 6.4vavez/ (nvel*rave)
delwz = 6.*vavez/ (nvel*rave)
delvxi = 1./delvx

delvyl = L./delvy

delvzl = 1./delvz

delwxl = L./delwx

delwyi = 1./delwy

deluzi = 1./delwz

c
c-----estirated collisicn frequency
colfrg = three*pack*vavez/rave
c
c-~-—--elapsed tire to be allowed before cumulative averages are restarted
1f{{tzero.1e.0.) .and. (colfrq.qt.0.)) tzero = nczero/colfrq
[
c=~-=-check tmax
if(trax,le.0.) then
¢-----deternine trax frox narax and from the esticated collision frequency
if{colfrg.qt.0.) tmax = ncmax/colfrq

else
Cmmmme initialize ncmax
nemax = 0
endif
[ tine interval for writing file o3ds (diagnostics)

ifidtcut.le.0.) then
if{nout.gt.0) then
drout » trax/nout
nout = int[trax/dtout + trifle)

else
rout = int{trax/dtout + trifle)
endif

tout = -dtout

Comem-f tize interval for writing file o3dxq [x,y,z,quaternions)
iftdtouty.le.0.) then
1f(noutx.qt.0) then
dtoutx = trax/noutx
noutx « fnt(tmax/dtoutx + trifie}
else
dtoutx = 0.
noutx = 0
erdif
else
noutx = int(tzax/dtoutx + trifle)
endif
toutx = -dtoutx

c--~--tite interval for writing file oddv {velocities)
iftdtoutv.le.0.) then
if{noutv.gt,0) then
dtouty = tmax/nouty
nouty = int{tmax/dtouty + trifle}

noutv = int(trax/dtoutv + trifle}
endif

tonty = -dtouty

€3.0.} dtdump = tmax/ndump
ndurp = int(tmax/dtdurp + trifie}

¢ skip dwp at t=0.
tdwp = dtdurp

Cmmmem save title in array oldttl for dump file
do 50 i=1,10
oldttl{l) = title(i)
50 continue

[ nake tzero a multiple of dtout
c tzero = dreut*int (tzerofdtout + 1, ~ half+dt)

Cmmmen recalculate nezero
nczero = tzero*colfrq

-norzal force coefficient for unloading
if{elast.gt,0.) then
skn2 = sknl/(elast*alast)
if{ihertz.eq.i) then
skn = sknl/(elast*elast*elast)
endif
erdif
if{elastb.gt.0.) then
sknZb = sknlb/ (elastbeelastd)
if{ihertz,eq.1} then
sknZb « sknib/ (elasth*elastb*elastt)
endif
endif
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return
999 call exit{l)

998 write(3,398) np,nptot
goto 999

997 write(3,397)
goto 999

S

write(3,396) 1
qgoto 933

-
b
&

write{3,395) epsv
qoto 93§

-
b4
&

o/ ," for epsv = ",1p,el2.4)

336 format{//," unable to position active particle *,i5
1 +/¢" outside of fixed particles in subroutine 1nit™)
397 fomat{//,"too many groups of particles sizes”)
398 format(//,i5," particles are in cell, but only {5,
1™ have been assigned a size and mass.®,/," check input data®,

2" for np and (nurber{i), {=1,mgroup),”}
c
€02 format{® zane “,i2}
€03 format (as)
604 fomat ("group *,12)

c
end

c
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subroutine injtouml
include 's3dsemm’
-initialize cumulative averages for short term

-

[
c-----for total cell
itervs = 0
save = 0.
nass = 0,
vsqn ~ 0.
mon = 0.
ekin = 0.
epot = 0.
erat = 0.
spnx = 0,
spny = 0.
spnz = 0.
corp = 0,
visc = 0.
do 1 j=1,ngroup
gekin{j) = 0.
gerot(j} = 0,
gflox(j} = 0.

format{//," unable to converge on cell dimensions®
1

5

gtloy(d) = 0.
gtloz(j) = 0.

continue

do 5 3+1,9
pnk(3) = 0.
pnp(j} = 0,

continue

<
c--=~-for lower y-boundary stress

4

pxwall = 0,

pywall « 0.
pvall « 0,

¢-=~--for y zones

1!

5

do 10 i=1,nyzone
ymass(i} = 0.
yvsguil) = 0.
yaom(i} = 0,
ypack{i} = 0.
yedot {1) = 0,
yekin(i} = 0.
yepot (i} = 0.
yerot{i) = 0.
ysprx(i) = 0.,
yspay{i) = 0,
yspazif) = 0.
yeorp(i) = 0.
yviscii) = 0.

continue

do 15 j=1,9

do 15 i=1,nyzore
yponk(d,9) = 0.
ypanp{, 3} = 0.

continue

c
c-~--initialize velocity distribution short-term cun. ave. for total cell

anenaanon

i

do 20 i=1,nvel
binvx(i) = 0.
biavy(i) = 0.
binvz(i) « 0.
binwx(i) = 0.
binwy(t) = 0.
binwz{l) = 0.

do 20 j=1,ngroup
gbinvx{i,j) = 0.
ghlavy(d, 3} = 0.
gbinvz{t, 3} = 0,

contirue

return

end
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subroutine initcum2
include 's3dscmm’
c---—-{nitialize cumulative averages for long tems

c

[t for total cell
savet = 0.
masst = 0.
vs@t = 0.
xont = 0.
ekint = 0.
epott = 0.
erott = 0.
spaxt = 0.
spayt = 0.
spazt = 0.
conpt = 0.
visct = 0.

do 1 j=1,ngroup

gekint(j) = 0.
gerott(j} = 0.
gfloxt{j) = 0.
gtloyt(j) = 0.
gtloze(j) = 0.

1 continue
do 5 3s1,3
prnkt (3} = 0.
pnpt(3) = 0.
5  continue
c

[ for y zones
do 10 i=1,nyzone
yrwoat (1) = 0.
yosqut() = 8.
ypackt (i) = 0,
yedott (1) = 0,
ymasstii) = 0.
yekint{i) = 0.
yepott{d) = 0.
yerott (i) = .
yspaxt (1) = 0.
yspyt{i) = 0.
yspnzt (i) = 0.

yooept (4) = 0.
yvisetii} = 0.
10 continue
c
do 15 j=1,9
do 15 i=1,nyzone
ypnakt {1, 3} = 0.
yprnpt (£,3) = O
15 continue
c
c-----for lower y-boundary
pawalt = 0,
pywalt = 0.
pavalt = 0.

¢
¢---=-injtialize velocity distribution long-term cum. ave. for tatal cell
do 20 {=],nvel
binvxe (i) = 0.
biovyt{i} = 0.

binvze(l) = 0.
binwxt (1) = 0.
bimept i) = 0.
binwzt(l} = 0,
da 20 j=i,n3roup
gbinext (i, §) = 0.
gbinvytii,§) = 0.
gbinvzt(f,§) = 0.

20 continue
4

return

end
c
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subroutine initstep
include 's3dsam’
[t initialize for integration step

c---—for total cell
dmon = 0.
dusqn = 0.
dekin = 0.
depot = 0.
derot = 0.
dspnx = 0.
dspny = 0.
dspnz = 0.

do 1 j=1,rgroup

dgekintj) = 0.
dgerot (3} = 0.
dgflox(j} = 0.
dgtloy(j} = 0.
dgfioz(j) = 0.

1 continue
do 5 1,8
dpank(j) = 0.
dpanp(j) = 0.
5  continue
c

c-----for y zcres

do 10 i=1,nyzone
yaxli) « 0.
yaztl) = 0.
dymassii} = 0.
dymes(i) = 0.
dyvsqii} = 0.
dyekinii) = 0.
dyepot (i) = 0.
dyerct{i) = 0.
dysprx!i} = 0.
dyspay(i) = 0.
dyspnz{i) = 0.
dypackil) = 0.
dyedot (i) = 0.

areeise stases

. .
. .
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. .
. .
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10 continue
¢
do 15 3=1,9
do 15 i=1,nyzone
dypank, 3} = 0.
dyprrpid, ) = 0.

15 continue

c

gmmemn for lover y-boundary
dpxval = 0.
dpywal = 0.
dpzsal = 0,

[

c

¢c-----special packirg initialization for lowest zone
dypack(l] = packyl

c

[% special packing initlalization for upper-most zone

dypacknyzone) = packyd

c
c---—-calculate parazeters for non-bcundary particles
do 20 i=indl, ind2

c

c-----y-coordinates if primary-cell
yshift = ycell*int(y(i)*ycelll)
ifiy(i).1t.0.1 yshift = yshife - yeell
if{ireal.qt.0) yshift = 0.
ypl) = yii) - yshift

zone index for yp(il + radil)
ppos(i) = int{{yp(i) - ystart + rad(i)} *dyzoni) + 1

<
geenemy-20ne index for ypti) - rad{i)
anegii) « 0
dun = ypli) - ystart - radii}
ifidum.ge.0.) nneg(i} = int {dum*dyzoni} + 1

[
c-----weighting factcrs
posiit = 0.5
if (npos (i) .ne.nneg(i}) rposti) =
1 (ypii} + rad{i) - ystart - {npos {1)-11+dyzenel / (twotrad (i)}
megli) = 1. - rposti)
<

c---—-ypshit and ynshit are needed for deternining vpx and vnx
c-—---after convergance on vx in the velocity integraticn
ypshir(i} = yshift
ynshft (i) = yshift

[ apply correcticns 1f npos or oneg are outside of cell
£ ((ireal.eq.0) .and. lystart.eq.0.}.and. (ystop.eq.ycell}) then
if(nposii}.gt.nyzone) then
tpostil = 1
ypshet (i) = ypsht{i) ¢ ycetl

endif
1f(nneg(i).1t.1) then
nneg(i) = nyzone
ynshft{it = yoshet(il - ycell
endif
<
else
[ put particles in dwmy zcne outside ystart-ystop region

1£({npos(i).gt.nyzone) .or. (nposii}.lt.1}} npos{t)=lenyzone
1£{ (nneg{i) .gt .nyzone) .or. inneg ). 1t.1}) nneg(i}=14nyzone

c

endif
[
20 continue

retun

end
¢
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subroctine integl

include 'sidscm’

iterative integration of velociy equations to solve for vx and vy
at start of current time step only

c
[ fncrezent number of time steps for current short-term averages
save = s5ave + 1.
[
c-----begin integration of anqular velocity equations
do § ieindl, ind2
gk (i} = ftxid)edt/matif)
dwyli) = ftyli)*de/mnt (i)
awz(i) = fra{it*dt/matil)
5  continue
if{t.le.0.} then
c-----first tize step
do 6 L=indl, ind2
[ angular velocities at half time step before time zero
whx(i) = wx(i} - halfedwx{l)
whyli} = wyll] - Bal€rdwyid)
whzli) = wz(i) - half*dwz{i}
§  continue
else
[ other than first tire step
do 7 i=indl, ind2
¢-----angular velocities at start of current time step
wrii) = whx(i) + halfedux{t)
wy(d) = why(i} + half*dwyli)
wzii) = whz(i) + half*dwz({i}

7 continue
endlf

c

¢

C====- begin iterative integration of transtational velocity equations
iterv =0

10 continve
1f(iterv.ge.iterva) goto 60
iterv = jterv + 1
itervs = jtervs + 1

iftizeta.eq.l) then
keep translational kinetic energy constant by hoover zeta method
calculate zeta parazeter for velceity normalization

etan = 0.
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etad = 0,

do 20 i=indi, ind2

vdevx = vx(i} - edot*y(i)

zetan = zetan + mass{i)*{{fx{i) + gravx*mass(i)

1 - edot*vy{l) *rmass{i}) *vdevx
2 + (fyit) + gravy*rmass{i}} tvy(i)
k| + (fzl) + gravz*mmass{i))*vzi{i))

zetad = zetad ¢ rrass{t)'mass(i)® (vdevx*o2evy (1) 2ev2(i)*°2)
20 continue
zeta » zetan/{zetad + 1.e-20}
endif

vdrag = 0.

do 30 i=indi, ind2

~quaternions at start of time step
glold{i) = glnew(i}

q2old{i) = g2new(i}

qloldtf) = gnew(t)

qlold(t) = ginew(t)

vdevx = vx(i} - edot*y(i)
masi = 1./rmass{i)
[ set velocity squared dependent drag force
1f(drag.ne.0.}
+ vdrag=masi*drag*sqrt (vdevxsvdevxevy (L) svy(d)evz (i) svz (1))

[

c-----velocity increrents
dvx(i) « (£x{1)*rmasi + gravx - {zeta + vdrag) *vdevk)*dt
dvy(1) = (fyli)*masi + gravy - (zeta + vdrag)vy(i))*dt
dvz(i} = (fz{i)*rmasi + gravz - (2eta + vdrag)*vz(i})*dt

30 continue

if{t.le.0.) then
c—~-—-first time step
do 40 i=indl,ind2
c----~trans. velocities at half time step before time zero
vhx(i} « vxti} - half*dvxii)
vhy(i} = vy(i} - halfedvy(i)
vhz(i) » vz{i] - half*dvz({)

40 continue
else
¢---—-other than first time step
do 50 {=ind], ird2
Gt trans. velocities at start of current time step

vx(i) = vhx{i} + half*dex(l)

vyll) = vhyli) + half*dvyl(l)

vzli) = vha(i} + half*dvz{i)
50 continue

goto 10
endif
c
c---—-maximn allowed nurber of iterations reached
60 continue
c

if(izeta.eq.2) then
€----- rescale trans, dev, velocities to constant t
fvsqm = 0.
f=0.
do 70 i=indl,ind?
vdevx = vx(1) - edotyti}

fvsqn « fusqn + mmass{i}* (vdevx**2 + vy{l)*42 + v2{i)**2)
70 continue
iftfvsqn.qt.0.) f = sqrt(vsqre/fvsqm)
do 89 1=indl, ind?
V(L) = £2(vx(l) - edot*y(i}) + edot*y(i}
vy}« froyli)
vz(i} = frvzih)

80 continue

endif
¢
<

return

end
c
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subroutine integ2

include 's3dscm’
c-—--finish this integration step to cbtain coordinates at end of
c-----current tire step and estimation of velocities there
c

do 30 {=indl,ind2
c-----velocities at midpoint of time step

vha(d) = vxil) + half*dvx(i)

vhy(1) = vy(i} + halfedvy(l)

vhz{i} = vz(i} + halfdvz{i)

whx(i] = weii} + half*dwx(i)

whyll) = wy(l) + half*dwy (i)

whz{i} = wz{i} + half*dwz(i)
<
c-----charge in coordinates

dx{i) = vhx{i}edt

dy{d) = vhy(i)*dt

dz{i) = vhz{i)*dt

Cmm=mt coordinates at end of time step
%1} = x{8) ¥ dx(i)
yiil = yli) ¢ dy(d)
2{i) = 2{d) + dz(i)

c

c-----gstirated velocities at end of time step
vx(i) = vhx(i) + halfedvx(l}
vy(i) = vhy(i) + half*dvy(i}
vz{i} = vhali) + halfedve(d)
wx(i) « whx{l) + half*dwxii)
wy(i} = whyll) + half*dwy(i}
wz{i) = whz(i} + half*dwz(i)

¢

c---~-rotation coefficients
Ex = fourthdtrwhx(i)
by = fourth*dt*why{i)
bz = fourth*dt*vhz(i)
bxsq = bx*bx
bysq = by*by
b2sq = bz¢bz
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¢
e--—--daterninant of ccefficients of quaternicn equaticas 1f(irove.qt.0} then
detb = 1. + two*{bxsq + bysq + bzsq ¢emm--move particles back to primary cell and adjust x velocity
1 + basq*bysq + bysq*bzsq ¢ bzsq*bxsq) if(ireal.eq.0} then
2 + basq*bxsq + bysq*bysq + bzsg*bzsg [ y-coordinate in primary cell
< do 70 1=1,np
g-~---constant factor for sclution of quaternicn equations yshift = yeell*dnt(y(i)*ycelld)
con = {1. + bxsq + bysq + bzsq)/detb {£{y{i).1t.0.) yshift = yshift - ycell
[4 yii) = (i) - yshift
c-~---right-hand side [ shear correction to x-corrdinate
bbl = qlold{i} + bz*qold{i) - bx*glold(i) - by*qdeldii} x(1) = x(i) - yshift® (edot*tshift - int (edot *tshift))
bb2 = -bz*glold{i) +  qlold{i) - by'qdold(i) + bx*qdold(4) g-r------shear correction to x-velocity
bb3 = bxeglold(i) + by*q2old(i} +  gqlold{i) + bz*qloldIi) vhe(l) = vhx{i) - yshifteedot
Ebd = by'qloldiil - bx*q2oldii} - bz*glold(i) +  qloldii) vx{i) = vhx(i) + half*dwx (i}
c c-=-~=-=-shear correction to dx{i)
[ new quaternions drif) = vhx{i)*dt
glnewti) = con®{ tbl ¢ bb2'bz - tb3*bx - bbé*by) 0 continue
q2new{i) = con*{-tbl*bz + k2 - tbI*by ¢ tbd*bx} endif
ginewf{l) = con*{ tbl*bx + bb2*by + tb3  + bbd*hz) ¢
qdnew(i] = con*( bbl*by - £b2*bx - bb3*bz ¢ Eb{ ) ¢~--=-shift x-coordinate into primary cell
c do B0 i=1,np
[ scale factor x{i} = x{1} = xcell*int{x{} *xcelll}
factor = sqrt(1./(qlnew{i)*qlnen (i) + g2new(i) *q2new(i) 1£(x(4).1t.0.} x(i} = x{{) + xcell
1 + qinew(})*q3new (i) + qdnew(i)*ginev(i))) [ continue
< c
€-===- rescale quaterricns if(ireal.lt.2} then
qinew(i) = factor*qlnew(i} ¢-----shift z-coordinate into primary cell
q2new(i} = factor*q2new(i) do 85 isl,np
Qinewii) = factor*qdnesti) 2(i) = z(i) - zcell*int(z(1}*zcelli}
qinew{i) = factor*qdnex(i) iftzii}.16.0.) z{i) = ztl) + zeell
30 continue 85 continue
c endif
c-----calculate new x coordinates of xz-boundary particles at y « zers endif
do 40 ieind2+1,ind2¢nbyd ¢
dx(f) = vx{i)dt ¢-=-—-find nax displacerent in this timestep {for update check)
x{1) = x{i) + dx(i) dnax2 = 0.
40 continue do 80 i=1,np
c dsqrd = dx(i)*dx(i} + dy(i}*dy(1) + dzli)*dz{d)
c---=-calculate new x ccordinates of xz-boundary particles at y = ycell 1f (dsqrd.qt.dax2} drax2 = dsqrd
do 50 imind24nby0+1, ind2+nbyQ+nbyl 90 continua
dx(i] = vx(i)*dt drzax = sqrt{dmax?)
x{i) = x{i) + &x(i) [
50 continue return
c end
¢-----increnent tize ¢
nstep = nstep + 1 P L VT T R L T U UL A aeeieee
¢ = nstep'dt P e e v e e
¢ ¢t v e e o e e e
c-----increment shear shift paraseters ¢t L L R L * *
nshift = nshift + 1 c* + « ox 'Y e N +
tshift = nshift*dt c* * L L L ¢ M
{f (nshifc.ge.;shift) then P T T R T L +
tshift = 0. c
nshift = ¢ subroutine oddsout{ifirst}
endif include 'sidscm’
[ real etime, tarray(2)
¢c---=~test for move of particles back to prirary cell character*d law
imove = 0
do €0 i«l,np e-———cooputer tize used
if{abs(x{i}).gr.xzaxxcell) imove = 1 [ call tireused{icpu,io, isys)
60 continue 4 ttot = (icputio+isys)/1000000,
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ttot = etime(tarray) c-----long-term cimulative averages
ttot = tarray{l) + tarray(2) H
[ for cell:
1F(ifirst.eq.0} then savet = savet + save
c-----wrlte run informaticn to file odds masst = Rasst + £ass
open!3, files'03ds’, status="unknown') vsqut = VSt + Vs@
¢ ymoat = wmat ¢ mm
write(3,351} (title{i),i=1,10) spxt. = spaxt + spnx
write{3,352) versien spnyt = Spryt + spny
if{istart.ne.0) write(3,381) loldtel(i),i=1,10) spnzt = spnzt + spnz
write(3,353) np, nxty0, nzby0, nxbyl, nzbyl, nebz0, nybaQ, nxbzl, nybzl ekint = ekint + ekin
5 nfix,nfxpl, nzeyl, nout, noutx, nouty, nezero, narax, atcol, nvel epott = epott + epot
write(3,354) ndump, nyzone, iterw, ireal, imirr, izeta, icoord, iquat erott = erott + erot
1 (dtty, ihert, iszart, faltk, ixyz caept @ conpt + comp
write(3,355) tmax,dz,dtout,dtoutx, dtoutv,dtdurp, tzero, edot, epsv visct = visct + visc
§ Jxcell, yoell, zeell, xyrat, zyrat, pack do 1 j=1,ngroup
& (vavez,vseed qgekint(j} = gekirt(j) + gekin(j)
write(3,370} wxzere,wyzero,wzzero,wacyl gerott(j} = gerott(j] + gerot(j)
write(3,356) vxzero, vyzero,vzzero,sknl, sknlb, elast, elasth gfloxt(j) = gfloxt(j} + gfloxij)
1 ,slope, slopet, dashl, dash2, ratk, fmu, fzub, drag gfloytij) = gfloyt(j) + gfloyi])
write(3,357) power, massz, tstart gflozt{j) = gflozt(j}) + gfloz{j)
3 Lgrava, gravy, grave, viby0, vibyl, vybyd, vybyl, vabyd 1 continue
& (vzbyl do 5 j=1,9
write(3,358) search,may,draddt, ystart, ystep prakt (31 = ponkt(j) + prak(j)
] s (number (i1, 1#1, mgroup}, {radiusii), i=1,mgroup} propt (3] grnpt(j) + panplf)
& o lprass (i}, i=1,mgroup) S  continue
write(3,329) finis ¢
write(3,360) (§,rad(i), i»1,np) savet! = 1./savet
weite(3,361) (1, rmass i) i=1,np) nasst = 1./masst
write(3,362) ({, rmnt (1), 1=1,np} binfi = 1./(savet*(np-nbyQ-nbyl))
c----close file tetween writes {to ezpty tuffer & facllllate restarts) axzl  « 1./{xcell*ycell)
close(3) latw = "y=0 wall"
return do 10 1=1,nvel
elseif{ifirst.eq.2} then binvxt{i) = binvkt(i) + binvx{l)
write(3,363} ttot/60. binvyt (i} = binvytii) + binvyli}
close(3} birvzt (i} = binvzt{i) + binvz(i}
return binsxt (1) = binwxt{t) + binwx(1)
endif binwyt(i) = birwyt (i) + binwy(§}
binwzt{i) = birszt (i} + binwz(l}
c do 10 j=1,ngrovp
c---=-increnent time for oldsout gblnvxt{i,§} = gbinvxt(i, ) + gbinwxif,§}
tout = tout + dtout gbinvyt{i,3) = gbinvyt{i,j) + abinwy(i,§)
c gbinvzt{i,j) = gbinvzt(i,3) + gbinvzti,3)
c-----check for restart of cumulative averages 10 continue
¢

1£({tout.gt.tzero} .and. (izerc.eq.0}) then
[ reset flag for restart of cumulative average
lzer0 = 1
c-~---gstinated coilision frequency
colfrq = three*pack*sqrt | (vsqatsvsqm) / (nasstinass) }/rave
if{(ncrax.gt.0) .and. {colfrq.qt.0,)) tmax = nomax/colfrq
c-----initialize cumulative averages
call initam?
endif

¢--——-for lower y-wall particles

<

prvalt = prealt + pavall
pywalt = pywalt + pywall
prvalt = pzwalt + pawall

c-----for y zones:

do 20 i=1,nyzone
yrasstii) = ynasst{l} + ymass{i}
yesqatil) = yvsqt (i) + yvsguid)

c
savel = 1./save yrront{i) = yxmont (i) + poonii)
rassi = 1./rass yspxt (i} = yspaxtii) + yspnx(i)
c yspnyt (1} = yspnyt{i) + yspny(i)
riterv = itervs*save yspnzt (i) = yspnzt(f} + yspnz{i)
[ yekint{i) = yekint{i} + yekin(i}

yepott{l) = yepott (i} + yepot{l)

orv
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c
g--=--move X,y,2 to prirary cell if specified by icoord

<

yerott{i) = yerott(i} + yerotii)
ypacke (i) = ypackt(i] + ypack(i}
yoompt (1) = yoempt (1) + yoomp(i)
yeisct i) = yvisct(l) + yviscii)
yedott (1) = yedott(l) + yedot{i)
continve
do 25 j=1,%
do 25 is],nyzone
yeonkt (1, 3) = yprokt (4, 9) + ypank(d, 3}
yponipt {4, 31 = yprnpt (1,33 4 ypnopid, )
continue

call coord

¢---—-rm5 deviatoric velocity for cell
c-----short-ter average

vave = sqrt(vsqmassi)
vavel = 0.
{f(vave.gt.0.) vavei = 1./vave

c----~long-tem average

n

vavet « sqrt{vsqgnt*rassti)
vaveti = 0.
if{vavet.qgt.0.} vaveti = 1./vavet

-rms deviatoric velocity for y zones

do 70 i=1,nyzene

iftymass(i).qt.0.) then
yrassi{i) » 1./ymassii)
yvave(i) = sqrt(yvsqa(l) ymassifi))
yravei(i) = 1./yvaveii}

else
yrassiil) « 0.
yvaveli) = 0.
yvavel(i) = 9.

endif

1f(ynasst (4).gt.0.) then
yrasstiii) = 1./ymasstii)

yvavet (i) » sqrt(yvsqut(i}*ymassti{i)}
yvaveti(i] = i./yvavet(i}
else

ymassti{i} = 0.

yvavet (i) = 0.

yvaveti (i} = 0.
endif
continue

-print diagnostics
cpent3, file=’03ds’, status='old’, access='append'}

write(3,304) totat
write(3,313) ritery
write(3,320) search, tupdtl

write(3,318) (labz(i),yvavell),yvavet{i)
+1=1,nyzone)

1
write(3,318) labcell,vave,vavet

weite(3,334) (labz{i}, ymom(t) *yrasst (i), yxmomt {1) *ymasstd (1)

lwrlte(?. 334}
write(3,317)
lwme(l, nn
write(3,319)
‘ume(S, KIt]
write(1,321)
lwrite 13,320

write(3,333)
1

write(3,332)
1

write(3,305)
1

write(3, 365
if (ngroup.qt
write(3,306)
1
write(3,306)
write(3,307)
1
write(3,307)
£ (ngroup.gt
1

write(3, 36}

weite{3, 328)
1

write(3,314)
lurile{B,SM)
write{3,315)
luritel!,ilS)

write(3, 316}

write(3,316)
1

do 80 §+1.,9
write(3, 309)
!

i1, nyzone}
labeell, xoon*massi, et *Rassti

{1aba (i), ysprx (1) *ymassi (1), yspnxe {1} *ymasstd (1)

+1al,nyzone)
1abcell, spax*rass |, spnxt *zasstt

(1abz (4], yspny (L) *ymassi(i}, yspayt{§) *ymassti{i}

»1=1,nyzone]
labeell, spny*massi, spnyt *rassti

(labz{il,yspnz () *ymassi (1), yspazt (1} *ymassti(i)

+1=1, nyzazie)
labcell, spnz*massi, spnzt*zasstl

{1abz (L), yedot {1} *savel, yedott (i) *savetd
,1=1,nyzone)

{labz (1), ypack(i) *savei, ypackt (1) *saveti
+1=1,nyzone}

(labz{i}, yekin(l) *savei, yekint (1) *savetd
(1=1,nyzone)
labcell, ekin*savei, ekintsavetl

1) write(3,305) (labgli),gekin(i) *savel

,gekint (1) *saveti, 1=1,ngroup)

{labzti), yepot (i} *savei, yepott (i) +savetd
+1=1,nyzcne)
1abcell, epot¥savel,epott*saveti

{labz(i),yerot {i) *savel, yerott{{}*savet!
(i=1,nyzone}
labcell, erot*savel, erott*savet!

J1) write(3,307) (labgil),gerot {i}*savel

,gerott (1) *savett, 1=1,ngroup)

{1abz(i], (yekin(i}+yepot ({)+yerot {1])) *savel

, {yekint (1) syspott (1} syerott (1)} *savetd

(=1, nyzone)
13bcell, {ekinsepotserot)¢savel
, lekint+epattezott) *saveti

{1abz (L), yeonp(i) *savel, yeorpt {1} *savetd
+i=1,ny20n2)
labcell, conptsavel, ceept*savetd

(Labz(i), yviscii)*saves, yvisct (i) *saveti
,i»],nyzone}
labcell, visctsaved, visctsavetl

{1abz{i), sigra*yedat (1) *savei*yvavel (L)

,sigatyedott (i) *savetityvaveti(i)

1i=1,nyzone)
labeell, siqratedot *vavel
(sigua‘edottvaveti

{j, 1abz {1}, ypank i, j) *savel, ypanit 1, §) *saveti

,i=1,nyz0n8}
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B0 contime
¢
¢
do 85 j=1,%
write(3,320) (j.labz{i), ypnnpld, ) 4savel, ypanpt (1, §) *saverl
1 =, nyzone)
write(3,320) 3,labcell,prnpl])*savel,panpt{j) *savetl
85  continue
<
do 90 j=1,9
writel3,324) (3, labz (i), {ypank(i, j}+7panpid, 3}) *savel
o typanke (1, ) 4ypanpt {1, 3} ) * savetd
+1=1,nyzone}
write(3,324) §,labcell, {prnk(j) +pnnpt])) *savei
1 + [prnke {3} +pnnpt 13) ) *saveti
% continue
<
c
(S Frint stresses on lower y-wall particles
if(nbyd.re.0)
1 write(3,341) labw,pxwall*axzi*savel,powaltiaxzitsavet!,
1 latw, pywall*azzi® savel , pywal traxzl savett,
2 labw, pzwallsaxzi®savel, prvalt *axzi*saveti
c
¢
[ print rass flow rates inx, y, and z directiens
write(3,325) (labgli),gflox(i)*savei
1 Jgfloxt (i} ¢saveti, ia1, ngroup)
write{3,226} (labg(i},qfloy(i)*savel
1 (+gfloyt (i) *savetd, i=1, ngroup)
write(3,327) {labgli),gflozii}*savei
1 (gtlozt (i) *saveti, i=1,ngroup)
c
c

write(3,309] j,labcell,pank(§)*savel, prnkt {3) *saveti

== print coordinates

write(3,312 (1, 2ptl),ypidd, 2pid),

1 gleldii),q20ld(i}, glold{i), qloldli}, i=1,np)

print deviatoric translational and rotational velocities
vrite(3,322) [i,vxil)-edot*y (i) ~vxave, vy (i) -vyave, vz (i]-vzave

b ywx(d),wyli), Nz (i) -wzave, i=1,np)

[oaaatdy print translaticral velocity distributions

write(3,329) -nvelhal{*delvx,nvelhalf*delvy

1 ,nvel,delvx, (binvxt{i) *binfi, ix],nvel)

1

1
1

13

write(3,330) -nvelhalf*delvy,nvelhalf*delvy
(nvel,delvy, ibinvyt (114binfi, L=],nvel}

write(3,331) -nvelhalf-delvz,nvelhalf*delvz
(nvel,delvz, (binvat (1) *binfi, i=1,nvel)

print rotaticnal velocity distributicns
write(d,335) -nvelhalfedelwx, nvelhalfdelwx
(nvel,delwz, {binwxt (1} ¢binfi, i=],nvel)
write(3,336) -nvelhalf*delwy,nvelhalf*delwy
onvel, delwy, (birsyt (i) *binfi,i=1,nvel}
write(3,337) -nvelhalf*delwz,nvelhalf*celwz
jovel,delwz, binwzt {1) *binfi, i1, nvel)

do 100 jei,ngrocp

c-~-——print translaticnal velocity distritutions for size groups
write(3,238) laby(3),-nvelhalfdalvx,nvelhalfdelvx
1 ,nvel,delvx, (gbinvxt(d, ) *binti, i=1,nvel)
write(3,339) labg{j},-nvelhalf*delvy,nvelhalf*delvy
1 ,nvel,delvy, (ghinvyt (1, §)*binfl, 1=2, nvel)
write(3,340) labg(j),-nvelhalf*delvz, nvelhalf*delvz
1 ,nvel,delvz, (gbinvzt (1,3) *binfi, I=1,nvel)

100 centinue

c
iftitty.eq.1) then

write(59,501) t,ekin*savel, ekint*savet]
epot*savei,epottsaveti,erct *savei erott*saveti
2 » [ekinvepot+erot} *savef, (ekint+epott+erott) *saveti
k) comp*savel, conpt *savet, visc*savel, visct*savetd
read|59,502} istep

endif

c
close(3)

c-----iritialize short-term averages
call initcual

<
return

¢

351 format{lx,10a8)
352 format{lx,s3dshear version ',a8)
353 format{
§"np= ",15,5%," Stotal particles®,/,
§°niby0 = *,45,5%," Sbnd, particles in x-dir. at y = zerc",/,
& "nzby0 = ",15,5¢," Sbnd, particles in z-gir. at y = zero",/,
§ " byl = ",05,5¢," $bnd. particles in x-dir. at y = yoell",/,
§ " nzbyl = "15,5," Sbnd. particles in z-dir, at y = ycell",/,
& " nxbz0 = ",45,5x," shnd. particles in x-dir, at z = zero™,/,
& " nybz0 «  ",45,5x," Sbnd. particles (n y-dir. at z = zero®,/,
€ "zl « " 15,5x," Sbnd, particles in x-dir, at z = zcell",/,
& "mybzl = ",45,5x," Sbrd. particles in y-dir. at z = zcell®,/,
& "nfix = *,i5,5%," Sother fixed particles A
& "nfepl @ " 5,5%," Snurber of fixed planes I
§ "nzcyl = ",i5,5¢," $nurber of cylinders parallel to 2z axis”,/,
§ "nout = ",15,5¢," Smicher of tizes to write file o3ds™,/,
£ " onoutx = 5,5%," $nuxber of tizes to write file oldxq",/,
& "noutv = ",i5,5¢," Smmber of tizes to write file o3dv",/,
& " nczero = ,15,5x," Sest, collisions to restart of cum ave®,/,
§ "ncax = ",i5,5x0," Sest. collisicns for entire run®,/,
& "ntcol = ",45,5%," $time steps during collision®,/,
& "nvel = %,15,5x," Snutber of intervals for vel, distrib."}
354 format(
& “ndwp = "15,5¢," Smcber of tires to write ducp file",/,
& " nyzore = “,i5,5¢," Snurber of ¥ zones for diagnostics”,/,
§ " itervm = 15,5, ¢rax iterations per tire step",/,
& " lreal = 45,5, $flag for type of boundaries”,/,
& " izirr = "45,5%," $flag for mirror boundaries®,/,
& " lata = ",i5,5%," $flay for holding kin energy constant®,/,
§ " dcoerd = ",15,5x," $flag for coordirates print out™,/,
& " iquat = *,15,5%," $flag for rotations print out”,/,
§ " itty = ",i5,5¢," $flag for tty interaction™,/,
& " ihertz » ",i5,5x," $flag for hertz power law",/,
& " istare = ",15,5," $flag for restart dump",/,
€ " laltk = *i55x," Sflag for alt, usage of sknlb et al.”,/,
E"ixyz = "15,5%," $flag to read ccords, O=fixed, 1=fixsbound,
& 2=al1")
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335 fommat(lp,
& "rpax = "elld,” Smax tize for run”/,
§%dte  “elld,™ Stize step”/,
& " dtout = *,ell.4,” Stime interval for writlng file olds",/,
& " dtoutx = “,ell.4," Stine interval for writing file o3dxq,/,
& * droutv « "ell.4," Stine interval for writing file oldv*,/,
& " dtdump » ",ell.4," Stine interval for dumping®,/,
€ " tzero = “,ell.4," Sstart cunclative averaging®,/,
& "edot = “.ell.4," Sstrain rate",/,
i "epsv = "ell.d," Srel, error tol. fer packing fraction”,/,
€ " xcell=  "ell.4," §x cell length",/,
& "ycell=  “ell.4," Sy cell length®,/,
& " zcells  *ell.4,™ Sz cell length®,/,
& " xyrat=  *,ell.4," Sx/y cell length ratic®,/,
& " zyrate  ",ell.4," St/y cell length ratio”,/,
& "pack = "ell.4," Ssolid packing fraction™,/,
& "vave = "ell.4," Saverage deviatoric transi. velecity®,/,
§ " useed = " ell 4" §seed for random velocities”)
370 fomat(lp,
5" wxzerg » ",ell.4,” §initial x- rot. vel. active particles*,/,
§ " wyzero = ",ell.4," Sinitial y- rot. vel. active particles”,/,
§ " wzzero = "ell.4," $initial z- rot. vel. active particles®,/,
& "wcyl = "ell.d,” $rotaticnal vel. 1st 2-cylinder (badry)™)
356 fommat(lp,
§ " vxzero » ",ell.4," Sinitial non-dev. transl, vel, in x-dir.",/,
& " vyzero = ".ell.4,” $initial ncn-d transl, vel. in y-dir."/,
& " vzzero = ",ell.4," §initial non-dav. transl. vel. in z-dir.",/,
§ " sknl = “,ell.4,” Snoral force coefficient™,/,
& * sknlb = ",ell.4," Sditto for boundary/fived particles",/,
§ " elast = “ell.4," sceefficient of restitetion",/,
& " elastb = *,ell.4,” Sditto for boundary/fixed particles*,/,
§ " slope » ",ell.4," Salternative paraneter for unloading®,/,
& " slepeb » ",ell.4,” Sditto for boundary/fixed particles®,/,
§ " dashl = ",ell.4,” Slinear viscous darping coefficient”,/,
¢ " dash? = "ell.§," Soverlap weighted darpling coefficient®,/,
& "ratk = "ell.4," Sratio of tangential/nomal stiffress®,/,
" fme “ellld," Sceefficient of frictien”,/,
& " faub = "ell.4," Sfriction for bndary or fixed particles™/,
§ “drag = "ell.d," Svelocity squared drag force coefficient”)
format{1p,
& "poser  "ell.d," Star ial ferce exponent®,/,
§ " rmassz = "ell.d, " Snass of particle having unit radius®,/,
§ " tstart « ",ell.4," Stire to restart run”,/,
& " gravx = ",etl.d," Sacceleration of grsvity in x directien®,/,
§ " gravy = ",ell.4," Sacceleraticn of gravity in y directien®/,
§ " gravz » ",ell.4," Sacceleraticn of gravity in z directicn”,/,
& " vrby0 = "ell 4" Sx-vel of xz-boundary particle {ywzero)”,/,
& " vxkyl = "ell.4," Sx-vel of xz-boundary particle (ymycell)™,/,
§ " wyby0 = "ell 4" Sy-vel of xz-toundary particle (y=zeroi®,/,
& " vybyl = "™ell.4," Sy-vel of xz-boundary particle {ysycell}®,/,
& *viby0 = "ell.4," Sz-vel of xz-boundary particle {y=zerci”,/,
& " vabyl = "ellly," Sz-vel of xz-boundary particle (y=ycell)™)
358 fermat(lp,
§ " search = ",eil.4," Sdistance for near-neighber search®,/,
§ " xmax = "ell.d," Smaximm allewable abs{x-coerdinate)”,/,
€ " dradde = ",ell,4," Srate of increase of particle radii",/,
& " ystart = ",ell.4," Sy-coordinate of tottem of first yaone”,/,
§ "ystop = ",ell.4," $y-coordinate of top of last yzore®,/,
& " nwber = *,10(i5,5%),/,21x," Sparticles in each size group",/,
& " radius = *,10(e10.3),/,21x," Sparticle radius for group",/,
§ " prass = *,10(e10.3),/,21x," Sparticle rass for grevp”)

kS

c
359 format(lp,
& * finlg = "ell.4,* Send")

c

360 format(lp,/," particle radti%,/,
§ (1x,5(15,e11.43, /1)

c

361 format{lp,/," particle masses”,/,
3 {1x,5(15,el1.4),/1)

c

362 format{lp,/," mxcents of inertia",/,
& {1x,5(15,e1L.43, /1)

d
363 format{//," Cocputer tize used (min) = ',1peld.7}
c

304 format(/,1x,"**tire = ", 1p,el2.4,/,

1x, "aumulative computer time (s) = ",el2.4)
313 format 1x,"average nurber of iterations = ",1p,el2.d}
328 format (1x,"search radlius-near neightors= ",e12.4,/,

1 1x,"last update time = ", 1p,el12.4}
318 format(lx,"mms deviatoric vel ", ag, " = ", lp,2e12.4)
33 formatilx,"sean total x vel ", ag, * =" 1p,2el2.4)
333 format(lx,"strain rate " a8, " = ",1p,2e12.4)
332 format{lx,"packing fraction ", a8, " = ",1p,2e12.4)
305 fomat{lx,"trans. kin. energy ", 38, * = ",1p,2el2.4}
306 format{lx,"trans. pot. energy ", a8, " = *,1p,2e12.4)
307 format{lx,"rot. kin. energy ", a8, " = " Ip,2el2.4}
303 format{lx,“total energy " 88, " =" 1p,2e12.4)
317 format(lx,"spin ang. mon. (x} °, a8, * = ",1p,2ei2.4)
319 forrat{ly,"spin ang. mom. (y) ", a8, " « ",1p,2e12.4)
321 format{lx,"spin ang. mxa. (2) ®, a8, " « *,1p,2el2.4)
314 format(lx,"compressibility ™, a8, " = “,lp,2ei2.4)
315 format(lx, "viscesity " 88, " =" 1p,2el2.4)
316 forrat(lx,"savage vel, ratio “, a8, " = ",1p,2el12.4)

309 format(lx,"stress : kin. (", i1,") *, a8, * = ",1p,2el2.4)
320 format(ly,"stress ¢ pot. (", i1," ", a8, " = ",1p,2el2.4)
324 format(lx,"stress : tot. {"i1,") ™, a8, " = "Ip,2el2.4)
325 format(lx, "zass flux (x) " 88, " = " lp,2e12.4)
26 format{ix,"zass flux ly) " a8, " = "1p,2el2.4)
321 format (1, "rass flux (2) ", a8, " =" l1p,2012.4)
312 format{/,3x,"1" 2%, "x 11", Ex, "y (1", Bx, "z{1) ", 8%, "l (1)
1, 7x,"etall)”, €z, "zeta i)™, 5%, "chi ()"
2 ,1p,/, 11,4, 712.4))
322 format(/,3x, "1™ 2x, "vx {1}, 7%, "ey{d) *, 7x, "z (1) ", I
o), T ey ) T, e )
2 ,lpde i, i4,6212.4))
329 format{lx,"distributicn of vx (",1p,ell.{," to "ell.§,
1 " in " 43," steps cf ",ell.4,™",/, l1x, 10e11.4))
330 format{ix,"distributicn of vy (", 1p,ell.4," to "ell.4,
1 * in ",13," steps of ",ell.4,")",/, {1x,10el1.4})
331 forzar(lx,"distritution of vz (" lp,ell.4," to "ell.4,
1 * in ",i3," steps of ",ell.4,"}",/, (1x,10e11.4})
335 formatilx,"distributicn of wx (" 1p,ell.4," to "ell.4,
™ in ",i3," steps of ",211.4,")",/, {1x,10el11.4)}
336 forzat(lx,"distrivution of wy (“,1p,ell.d,” to "ell.4,
1 " in *,i3," steps of ",ell.4,")*,/, (1x,10ei1.4)}
337 fermat(lx,"distribution of wz (" 1p,ell.4," to "ell.d,
1 " in *,13," steps of "ell.4, ™"/, (1x,10e11.4))

<
338 format(1x,"distrib *,a8," vx {*,1p,ell.4," to "ell.4,
" in ",i3," steps of “,ell.§,")",/, (1x,10el1.4})
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339 (o-mat(lx,"dxsmh “,a8," vy (",1p,eld.4," to "ell.q,
* in *,13," steps of ",ell.4,")",/, {1x,10e11.4}]
kL) fcmat(ly,'dxsmb ",a8," vz (*1p,ell.4,” to "elld,
1 " in ",i3," steps of "ell.4,"}"./, 1x,10e11.4))
341 format{lx,"boundary x-stress ", a8, " = ",lp,2el2.4,/,
1x, "boundary y-stress *, 28, * = ",2el2.4,/,
2 1x, "boundary z-stress ", a8, " = ", 2e12.4)

c
S0i forrat(” tire = ®,1p,el2.4,” ekin = ",2012.4,/,
%" epot = ", 2e12.4,/,
20x, % erot = ", 2e12.4,/,
20x," etot = ", 212.4,/,
20x," comp = " 26124,/
20x," visc = ", 2el2.4,/,
" to stop calculation, type -1, othervise return")
format (12}
end

@ OV e e

5

154

subroutine coord
include *sidscma
ifticocrd.eq.0} then
¢-----m0ve coordinates back to primary cell for printout

iftireal.eq.0) then
¢-----y-ccordinate in primary cell
do 30 i=indl,ind2
yshift = yeell*int{y(i)¢ycelli}
ifty(i}.1.0.} yshift = yshift - ycell
ypil) « yii) - yshift
[ shear correction to x-corrdinate
yptl) = x{§) - yshift*(edot*tshift - int{edot*tshift)}
c--=--n0 shear correction to z-coordinate
2pif} « zli)
0 contirue
[ no shear corrections for fixed particles
1£{(nfix.qu.0}.or. (nfxpl.gt.0}) then
do 35 i=indlfx, ind2fxp
wpli) = xti)
ypii) =yl
pii) = z(i}
3% ceatinge
endif

else
c-----no y shift or shear correction for any particles when ireal.ne.0
do 40 i=1,rp
xpi) = x{i}
ypiit = yii}
pli} = zli}
0 continue
endif

-shift x-coordinate into primary cell
do 50 i=1,0p
xpii) = xpli} - xcell*int{xp(i} *xcelll)
If(xpd).16.0.) xptd) = xp(l} + xcell
50 continue

if{ireal.1t.2) then
c-—---shift 2-ccordinate into primary cell

do 55 i=l,np
2pil} « zpil) ~ zcell*int{zpii}zcelll}
if{zpti).1v.0.) zp(i} = zp(i) + zceil
5 continue

¢-----do not move coordinates back to primary cell for printout
do 60 i=1,np
xpli} = x(4)
ypit) = y(il
zpli} = 2t}
60 continue

endif

return

end
[
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subroutine o3dvout (ifirst}

include *sidsczm’
2

1f(ifirst.eq.0} then
cpen(8, file='03dv', status="unknown')
write(8,301) {title(i},is1,10)
write(8,300) version
write(8,302) (nurber(i},i=],ngroup)
write(8,303) (radius{i),i=1,ngroup}
else
open(8, £1le='03dv*, status="old", access='append'}
write(8,304) t
c-~---write linear velocities and angular velocities of all particles
write(8,305) {wx(il,vy(d),vz{t) wxiid wydd) wztlh, i=1,mp)
[ increnent tize for writing file cldv
touty = toutv + dtoutv
endif

close(8)
return

300 format (1x, ‘s2dshear version ‘,a8)
301 format (ix,10a8)

302 format(ix,'mmber *,10(1x,15,5x})
303 formatilx, 'radivs ',10(1pell.3))
I fomat{lx,' time ¢,1pei2.4)
305 format{6(lpeld.5))

end
[
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subroutine o3dxout (ifirst)
dnclude 's3dsoms’
¢--——varlables for successive rotation angles about +X, ty, and 42
Teal*B rot(3,3),angx, angy, angz
ifiifirst.eq.0) then
open{T, files'03dx’, statuse"unknown')
write(?,301) (titleil), 1,10}
write(7,300) version
write{7,302) {mmber{i), i=1, ngroup)
write(?,303) {radius (1}, {=1,ngroup}
weite(7,306) xcell, yeell, zosld
else
C-m=~==e-yrlte out rotations to file oldx
opan{?, filew'oddx’ , stazus="old’, access='append' )
write(7,304) t
fact = 180./pi
halfpi = 0.5%1
twopl = 2.*pi
do 10 i=1,np
-calculate rotation matrix from quaternions
call maLmt{qlold(H,anld(U.q]old[il,qlold{i),rnt)

g--==-----—calculate successive rotation angles about +x, +y, and 42
call angles(rot, angx, angy, angz, halfpi, twopi)

[ “move X,3,2 to prirary cell, if specified by fcoord
call coord

[ write pesition and rotation angles

write(?,305) xpm.yp(ll.zp(ll,anqx,angy'angz
) contirue
c==--~—=~increment time for writing file oddx
toutx = toutx + dtoutx
endif
close(7)
return
300 format {1x, 's3dshear version ',aB)
301 forrat (1x,10a8)
302 format{1x, 'mzber *,10{1x,15,5x))
303 format (1x, 'radius *,10(1pelt.3))
304 format{lx,* time ‘' Ipel2.d)
305 format (6{1pel3.5)}
306 format (Lx, ‘xcell yeel} 2cell *,1p3el3.5)
end

subroutine oJdvqout (1first)

include *s3dseont

{€1ifirst.eq.0} then
open(9, file=’ 03ixq', statuset unknown?)
write(9,301) {title(i),i=1,10)
writel9,300) version
write(9,302) {nucber(i}, i=1,ngroup)
write(8,303} (radius{i), i=1,ngroup)
write(9, 306} xcell, ycell, zcell

else

Ce-m===--write out quaternions to file o3dxg

open(9, file='0ddxq’, statuss'old", access='append’}
write(9,304) t
do 10 is1,np

Gomwmm-os--etove X,y,2 to prirary cell, if specified by icoord
call coord
€===---—----write position and quaternions
write(9,305) i) ypii),2pid, gloldid), qold(t), gloldti),
> qéold(f)
10 continue
€---=-~=-inCrerent tire for writing files 03dxg
toutx = toutx + deoutx
endif
close(9)
return
300 format{lx,'sddshear version *,af)
301 format(ix, 1028}
302 format(lx, 'nmber *,10{1x,15,5x))
303 forsat{lx,'radius *,10(1pell.3})
304 format(lx,' tize *,1pe12 )
305 format (7(1pe1d. )
306 format (1x, 'xcel]_ycell_zcell '+ 1p3e13.5)
end

subrautine matrotigl,q2,q3,q4,1)
c-----rotation matrix {r) from quaternions {ql)
real*8 ql,q2,q3,q4,713,3)

F(L1) = -ql*ql + q2*q2 - q3°q3 + gi*gd
Ti2,2) = ql'gl - q2*q2 - q3*g3 + LE]
£(3,3) = -glegl - q2*q2 + qd4qd + qi*qd

T(2,1) = 2*(q3*qd + gl*q2)
ril2) « 2¢(g3*gd - ql'g2)

{3 1) = 24{q2'qd - qltg)
ril,3) = 2¢(q2¢q3 + ql*qd)

£(3,2) = 2¢(g2°q4 + gl*q3)
{23 = 2+{q2*qd - ql*qd)

retuen
erd

subreutine angles {Te%, .2, halfpi, twopi)
c~~=--calculate successive rotation about X, 4y, +z from rotation matrix
real*d £(3,3),%,¥,2,¢%, 5%, £x,halfpi, twopi

1£(l.-abs(r(3,1)),1t.1.e-12} then
x = atan2(ril,2),1{2,21}
¥ = signihalfpi,r(3,1)}
=0,
else
% = atan2(~r{3,2),r(3,3})
= atan2{~r(2,1},r{1,1)}
<X = cos(x)
5x = sin{x)
if(abs(sx).gt.abs(cx)) then
fx = abs(r(3,2)/sx)
¥ = atan2(r{3,1),£x)
else
fx = abs{r(3,3)/ex)
¥ = atan2(r(3,1},fx}
endif
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endtf

x = mod{x+twopl, twopd}
y = mod{ystwopi, twopd)
2 = nod{zetwopd, twopl}

return

end
c
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subroutine packing{index, index2,pak)

include 's3dscm’

real*4 randfl

real*s rot(3,3)

real pak

this subroutine estirates the packing fraction of
boundary particles and/or other fixed particles in cell

[ pick itot randm lecations
ivol = 0
do 10 i=1,itet
xi = randf1{0.)*xcell
yi = randf1(C.) *ycell
24 = randfl(0.)*zcell

c
c---—-{s the random locaticn within a particle in the specified range

do 5 j=irdexl, index2

x = x{j) - xi
ry = ytj) - yi
1z =2(j) -2
¢
c-----cylinders

1f(j.ge.indlcz) £z = 0.
c-----pourdary planes
1€({{§.eq.indly0) .and. {nby0.eq.1)].or.
1 {1j.eq.indlyl).ard. {nbyl.eq.1}])) then
=0
z=90,
elseif{((}.eq.indl20}.and. {nb20.eq.1}) .or,
H {{j.e3.indlz1}.and. {nbzl.eq.1})) then
=0,
ty=0.
endif

c

¢-----find nearest image delta x
X = rx - xcell*int{raxcell)
1£(abs{rx}.gt.xcellh) rx = rx - signixcell,rx]

if(ireal.lt.]) then
c----~find nearest irage delta-y
ry = ry - ycell*int (ry*ycelli}
if(abs{ry).gt.ycellh) ry = ry - signlycell,ry)
endif

[
if(ireal.lt.2) then
¢-----find nearest image delta z

2 = rz - zcell*int{rz*zcelll)
$f(absirz}.gt.zcellh) 1z = rz - signizcell,rz)
endif
¢
c-----fixed planes
1£1(§.ge.ind1Exp}.and. (§.1e.ind2fxp}} then
xplanh = splnh(j}
zplanh = zplah(jl
=== rotate coordisate system to make plane horizental
call matrot{qlold(j),q2old(j},q3eld()),-gdcld (]}, rat)
rxr = rxorot{l,1) + ry*rot(l,2) + rz*rot{1,3)
ryr = rx*rot{2, 1) + ry*rot(2,2) + rz*rot{2,3)
rzr = rtrot(3,1) + ry'rot{d,2) + rzérot(3, 3|
c-----detect borders of plane
{flabs{rzr).gt.xplanh) then
rxr = r#r - signixplanh, rxr)
else
e = 9
endif
if(abatrzr}.gt.zplanh) then
r2r « rzr - siquizplanh,rzr}
else
rer = §
endif
¢--~--rotate back the coordinate system
call matrot{gloldij},q2old{3),q2old (3}, qiold (3], rot}
rx = rxeerot (1,1} 4 ryrerot(1,2) + rzrerot(l,3)
Iy = rxeerot(2, 1) + ryreroti2,2) + rartrot(2,3)
1z = rxrfrot (3,11 4 ryrtrot(3,2) + rarérot(3,3)
endif
c
rijsq = Ix'rx + ry'ry + r2'rz
¢
coter if(rijsq.le.radz(j)**2) then
$f{sign{rijsq, radz{j}).le.signiradz (j}**2,radz(§))} then
ivol = fvol + 1

gote 10
endif
c
5 continue
[
10 continue

¢
c-----gstirated packing fraction of these particles
pak = float(ivel)/float (itot)

return

end
e PRI
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function randfl {r)
c***begin prologue randfl
c***revision date 611015 (yymedd)
cr+*cateqory no. gSe
cH+keywords random mmber, uniform, special function
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c***date written april 1977
c***author fullerten w. {lasl}

c***purpose
¢ generates a unifornly distributed random mumber.
c**+description

¢ april 1977 version. w. follerten, 3, los alanos scientific lab,

[
c this pseudo-randen nurber generator is portable anoung a wide
¢ varlety of conputers, randfl(r) undoubtedly is not as good as many
¢ readily available installation dependent versions, and so this
c routine is not recormended for widespread usage. its redeeming
¢ feature is that the exact same random nurbers {to within final round-
¢ off error) can be generated from rachine to machine. thus, programs
C that make use of randmm nuzbers can be easily transported to and
¢ checked in 3 new envirorzent.
[4 the randm nurbers are generated by the linear congruential
c method described, e.g., by knuth in seminuerical mettods (p.9),
¢ addison-wesley, 19¢3. given the i-th rumber of a pseudo-random
¢ sequence, the i+l -5t number is generated frcm
¢ x{L#]) = (@*x{i) + ¢} rod m,
C where here m = 2*+22 =~ 4194304, ¢ = 1731 and several suitable values
c of the cultiplier a are discussed below, both the multiplier a and
c randon mumber x are represented in double precision as two 11-bit
¢ words. the constants are chosen 5¢ that the period is the maximm
¢ pessible, 4194304,
[4 in order that the same nu-bers be generated from machine to
¢ machine, it is necessary that 23-bit integers be reducible modulo
¢ 24411 exactly, that 23-blt integers be added exactly, and that 11-bit
¢ integers be multiplied exactly. furthermore, if the restart cpticn
¢ is vsed (where r is between 0 and 1), then the product r+i**22 =
¢ r*4194304 must be correct to the nearest integer.
¢ the first four rander nuwbers should be 0004127026,
¢ 6750836372, 1614754200, and 5086133807, the teath random nuker
¢ is ,5527767209, and the hundredth is ,3€00893021 . the thousandth
€ nuzber should be .217€39050% .
c in ordsr to generate seversl effectively lrdependent sequences
¢ with the same gensrater, it is necessary to krew the randem nuber
¢ for several widely spaced calls. the i-th random nunber times 2¢+22,
¢ where {«kp/8 and p is the pericd of the sequence (p = 2+422), is
¢ still of the form 1*p/8, In particular we find the i-th randce
¢ number multiplied by 2¢22 is given by
ci = 0 I*'p/8 2'p/8 3+p/8 4*p/8 S'p/8 €'p/8 T'p/B Beps
c randfl= O 5'p/8 2'p/8 7'p/8 4°p/8 1p/B &°p/8 3'p/8 0
© thus the 4*p/8 = 2097152 random nuzbar is 2097152/2¢422.
4 several multipliers have been subjected to the spectral test
© {see knuth, p. B2). four suitable multipliers roushly in order of
¢ goodness accerding to the spectral test are
C 3LETS7 m 153602048 + 1029 = 20721 4 2020 4+ 2**10 4+ S

2098181 = 1024*2048 + 1029 = 2421 + 2**10 + 5

3146245 » 153642048 + 517 = 2021 + 20020 4 249+ §

2776669 » 1355%2048 + 1629 = 5+*9 + 717 4 1

¢

c

c

c

c in the table telcw lglO(nu{i}) gives roughly the aunber of

¢ randem decizal digits in the randxa nuzbers ccnsidered i at a time,
c ¢ i5 the primary measure of gcodress. in both cases bigger is better.
¢

c

[

4

c

¢

10320 nufi) cl)
] i=2 123 Isf is§ Qe (a3 ief s

3657 33
2099181 3.3

[

0 1§ 1.3 30 1.3 46 2.6
0 16 L2 3.2 13 46 10

34645 3.3 2.2 1.5 L1 32 42 L1 04
2mE669 3.3 2.1 1.6 13 2.5 2.0 L9 2.6
kbest

possible 3.3 2.3 L7 L4 3.6 5.8 8.7 W9

<

14

c

<

c

4 input argwment -

cr if r«0., the next randm number of the sequence is generated.
[4 if r.1t.0., the last ganerated nuxber will be returned for

[ possible use In a restart procedure.

c if r.gt.0., the sequence of random mmbers will start with the
c seed r mod 1. this seed is also returned as the value of
¢ randfl provided the arithmetic {s dene exactly.

¢
c
<
c

outpat value -=
randf}  a pseudo-random nuwber between 0. and 1.

¢ fal and ia0 are the hi and lo parts of a, ialmal = ial - ial.

<
c*ereferences
c**routines called (none)
c***end prologue randfl
data ial, ia0, ialmal /1536, 1029, 507/
dsta ic /1731/
data ixl, ix0 /0, 0/
cterfirst executable staterent randfl
if {r.1t.0.) goto 10
if (r.qt.0.} goto 20

a'x = 20+2241alvixl + 2011 {ial*ix] + {ial-1a0)*{ix0-ix1)
+ {a0*ix0) + {a0*ix0

annn

1y0 = {a0*ix0

iyl = {al*ixl + falna0*(ix0-ixl} + iy0
1y0 = {70 + ic

ix0 = mod {10, 2048)

iyl = 1yl + (1y0-1x0)/2048

1x1 = mod (iy1, 2048

10 randfl = ix1*2048 + ix0
randfl = randfl / 4194304,

return
c
20 izl = amed(r,1.)04194304. ¢ 0.5

1x0 = nod (1x1, 2048)

ixl = (ix1-1x0}/2048

goto 10
3

end
c
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c

subroutine update
include 's3dscm’
real*d randfl
raal*f rot(3,3)
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¢ this subroutine checks all particle palrs and updates the near-
[ neighbor arrays for all active particles

€
10 do 500 i=inin, imax
do 500 j=i+l,np
<
rswn = rad(i} + radij)
rsunZ = ISuR‘rsum

¢
¢-----dalta x and deita y
x = x(3) - xli}
ry = yii) - yiid
rz = z{j) - 211}
c
¢--=--cylinders
if(j.ge.indlcz) 2 = 0,
¢---~-boundary planes
1£((41.2q.ind1y0) .and. (nby0.eq.1)} .or.
1 (13.eq.ind1yl) .and. [nbyl.eq.1)}) then
= 0.
=0
1£{(§.eq.indlyl}.and. {inirz.eq.1)] then
c---—-mirror on y=ycell
sum = rad(i) + rad(i)
Toumz = rsoh'Ism
1y = 2.4 {ry - radij) *brown{il)
endif
elseif({(j.eq.ind120} .and. (nb20.eq.1)} .0r.
1 (1} .eq.indl21) ,and. (nbzl.eq.1)}) then
=0
=0,
endif

iftireal.eq.0] then
[ find nearest image delta-y
ity = {ry + ycellh)*ycelli + 10,
yshift = inty - 10
ry = ry - yshifteycell
c--—--shear correcticn to delta x
¥x = x - yshift* (edot*tshift - intledot*tshift})
endif

[t find nearest irage delta x
intx = (rx + xcellh}*xcelli ¢ 10.
intx = intx - 10
x = 1x ~{ntx*xcell
<
if{ireal,1t.2) then
¢c-----find nearest image deita z
intz « (rz + zcedlh)*zcelld + 10,
iptz = intz - 10
1z = rz - intz*zcell
endif

c-----fixed planes
1£{(§.ge. ind1fxp) .and. {3. Je. ind2fxp)) then
xplanh = xploh(3)
zplanh = zplnhij)
¢-=---rotate coordinate system to cake plane horizontal
call matrot glold(}},q20ld13}, g301d{3}, -qdoldi]  rot)
rxr = ox*rot(l,1) + ry'rot(l,2) + rz*rot(l,3}

Iyr = rx'rot{2,1) + ry'rot(2,2) ¢ rz*rot{2,3)
rzr = txfrot{3,1) ¢ ry‘rot{3,2) + rzrot{3,3}
c---—-detect borders of plane
1f(abs{rzr) .gt.xplanht then
xe = rxr - sign{xplenh, rxr)
else
e = 0
endif
1f(absirzr).gt.zplanh} then
rzr = rzr - sign{zplanh, rae}
else
rir=0
endif
¢---—-rotate back the coordinate system
call matrot {glold(y),q201d{3},qlold(§},gdold I}, xot)
x = rxetrot (L, 1) + ryrirot{l,2) + rzrtrotil,d)
ry = rxrtrot{2,1) ¢ Tyetrot(2,2) + rzrtrot(2,3)
1z w rxrtret(d, 1) ¢ ryrtrotid, 2) + rzrtrot(3,3)
endif

rijsq = Ix'Ix + Iy'ry ¢ r2'nz
near? ={esim + search) **2

c

[SAald if{rijsq.gt.tnear2) goto 00
1E({(rad(j}.gt.0.).and. (riisq.gt.rear2) }.or.
> {frad(j}.1t.0.).and. (rijsq.lt.rnear2})) go to 500

S check to see if § is already in i's lst
jdz « nebor (i}
{£{idx.eq.0) goto 200
idx » 120r1*jdx - 1lord
100 jj=ndx[idx}
1£(j.eq.33] goto 500
if (next {idx) .eq.0) goto 220
Jdx = next{idx)
dx = i20rl*jdx - ilor0
qoto 109
¢
c--- this will be first entry in i's list
[ 1£((rijsq.le.r5i2) and. {t.qt.0.) .and. (lextra.ge.100) )goto 700
200 i£({(rad(i}.qt.0.) .and. (rijsq. b, rsum2} .and. [£.gt. 0.} and.
1 (lextra.ge.200}).0r.
2 ({rad{j].1t.0.}.and. (rijsq.qt, rsunZ) .and. (t.gt.0.) .and.
3 {iextra.ge.100))) goto 700

jdxnew = mtl
{dnnew = 120r1*jdxnew - ilor0
nebor (i} = jdxnew
goto 300
4
¢----- 3dd this entry to end of I's list
=== if{irijsq.le.rsw=2).and. (t.gr.0.}).and. [iextra.ge. 100} jgoto 100

220 if{{{rad{3).qt.0.}.and. {rijsq.1t.rsum2) .and. {t.gt.0.] .and.
1 (fextra.ge.100)).or
2 ((rad(j).1t.0.).and. (rifsq.gt.rsum2} .and. {t.gt.0.} .and.
3 {textra.ge.100)}) goto 00

jdimew = Ll
idinew = i20r1*jdxnew - 1lord
next (ide) = jdxnew

300 intl = i2orl*mtl - tlord
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1f{next [imt1) .eq.0) then
c----- utilize previously unused linked-1ist storage space
mtl = otl 4 nwd
ifintl.qt.maxwd) goto €00
imtl = {20riemtl - ilord
next{imtl} = ¢
[ set llused to the largest index ever used in linked list
lused = tl + rwd
11lused = {2orl*llused - {lor0
else
¢--—-- uge previously released starage in ‘epty’ (i.e. 'mt’ list}
atl = rext({irtl)
endif

c
c-—--Inf{t{alize entries in linked list for this neighbor
ndx{idzmew) = j
next {{dxnew} =0
aljdmnew) = 0,
al(jdxnew} = 0.
fnijdxnew) = 0.
tfx(jdxnex} = 0.
tfy(idxnew = 0.
tfz{jdxnes) = C.
taljdnes) = 0.
1£((§.eq.ind1y1) .and. {inirr.eq.1)) brown{i) = 1, + randf1{0.)
500 continue
[
¢-----reset paraneters for testing when update {s needed
tupdtl =t
delrup = 0.
return

[t storage is full, reduce search and update time by 108
600 search = search *
¢ retrieve last storage location in available memory
mtl = el - nwd
1f(jdxnew.eq.next (idx)) next{idx) = 0
if (jdsnew.eq.nebor {i}Inebor (i} = 0
1f(drmax.gt.half*search) then
open (3, filew'03ds’, status="unknown', access='append’)
write(3,1000)
write(*,1000)
call exit{l}
endif
call deletem
goto 10
c
c-----grror rear neighbor found after overlap occured - call exit
700 open (3, file="c3ds’, status="unknown', access='append’}
write {3,170001,3, &, rad{i), x{i}, yidd, 2080, 3, rad (), x (3 y (31,2131
> ,1x,1y,12,t, search, tupdt}, drmax, delrup, rnear?, rijsq, rsum
weite (%,170004, 3, 8, rad (i}, x{i), y(i},2i}, 3, rad (30, 23}, ¥ 131, 2(9)
> 1%, Iy, 12, t, search, tupdt], dreax,del rup, mmear2, ijsq, rsum
call exit(l)

Cmas ran cut of particles
809 open (3, file="03ds", status='unimown', access='append'}
write (3, fate*{'ran out of particles, time: ',el0.3)")t
write {*, fxt="{'ran cut of particles, time: ",e10.3}"jt
call exit(l}

1000 format{* error - attespting to set search less than max®,
> " displacenent in last timestep"}
1700 format{" error exit from subroutine update - "/,
1" neaz nelghbor fourd after overlap, particles - ", i5," and",i6,
27" *,4x, "rad", Bx, "x*, 11x, "y", 11x, *z",
3/ lx,ﬁﬁ,lp,lelz.l.l, 18,15,4012.4,/," 1x,ry,rz =", 7x,3el2.4,
5 /,* tize=",el2.4," search=",el2.4," tupdtls",el2.4,
6 /," drmax=",el2.4," delrup=",e12.4," rnear2=",ei2.4,
/," rijsqe",el2.4," rsum=",el2.d)

end
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Archivos de entrada

Corrida 1. Simetria en el eje vertical

i3ds001 35deg silo e=0.85, k=2000, fmu=0.5, fmub=0.65

Svar np = 7004 Send total number of particles in cell

Svar nfix = o Send number of fixed particles (lower boundary on
plane)

Svar nout = Send number of times to print out results

Svar noutv = Send number of times to print out velocities

Svar nczeroc = Send number of collisions before start cum. ave.

Svar ncmax =
$var ntcol = 4
Svar nyzone =
$vaxr nvel =
Svar itervm =
Svar ireal
Svar imirr
Svar nxbyO

S$end number of collisions during entire run
S$end number of timesteps during a collision.
S$end number of y zones

$end number of velocity intervals

$end max iterations per time step

Send flag for periodic boundaries

$end flag for mirror boundaries

= S$end no. boundary particles in x—-dir. at y = zero
Svar nzbyO = Send no. boundary particles in z-—dir. at y = zero
Svar nxbyl = Send no-. boundary particles in x-dir. at y = ycell
Svar nzbyl = Send no. boundary particles in z—dir. at y = ycell
Svar nxbz0 = Send no. boundarz particles in x—-dixr. at z = zero
$var nybz0 = $end no. boundarz particles in y—dir. at z = zero
Svar nxbzl = Send no. boundarz particles in x—-dir. at z = zcell
$Svar nybzl = $end no. boundarz particles in y-dir. at z = zcell

Svar nfix =

Svar nfxpl =
S$var nzcyl =
Svar izeta =
$var icoord =
Svar ittty =

$var ihertz =
S$var ixyz =

boundary particles

$var ialtk =

Send no. of fixed particles

Send no. of fixed planes

S$end no. z-cylinders

Send flag for heolding kin energy constant
Send flag for coordinates print out

Send flag for tty interaction

Send flag for hertz power law

S$end flag to read initial coords of fixed &

O DOOOOONOOOOORKHKEHPEHEHOOOOO

Send flag for alternate values for side walls

S$var tmax = 1. Send max time for calculation

Svar dt = O. Send time step

Svaxr dtout = O. Send time interval for printing out results
$var dtoutx = 0.1 $end time interval for printing positions
Svar dtoutv = 0.5 Send time interval for printing wvelocities
$var dtdump = 0.1 S$end time interval for dumping

Svar tzero = 1. Send restart long-term cum. ave.

$var edot = o. Send strain rate

S$var epsv = 0. $end relative error tolerance

$var search = 0.005 Send search distance for near neighbors
$var ycell = 1.16250 Send cell height (m)

AS1
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APENDICE B

Svar
Svar
Svar
Svarxr
Svar
$var
Svar
Svaxr
$var
Svarxr
Svar
Svarxr
Svar
Svar
Svar
Svar
Svar
$var
Svar
Svar
group
S$var
Svar
Svar
Svar
$var
Svar
Svarxr
Svar
Svar
Svar

xyrat = 1.33333 $end ratio for xcell = 1.55

zyrat = 0.02 $end ratio for zcell = .0465/2

pack = o. $end solids packing fraction

vave = 0.0 Send average velocity {(initial)

vseed = 0.5 $end seed for random initial particle velocities
vxzero = 0.0 Send initial velocity in the x-—-direction (ave)
vyzero = 0.0 Send initial velocity in y-direction (ave)

sknl = 2000. S$end normal force coefficient

elast = 0.85 Send coefficient of restitution

elastb = 0.85 Send v

slope = o. Send alternative parameter for unloading

ratk = 0.7 Send ratio of tangential/normal stiffness

frou = 0.5 $end coefficient of friction

fmub = 0.65 $end friction for boundary and fixed particles
drag = 0.0 $end v-squared drag force coefficient

power = 1.0 Send tangential force exponent

rmassz = 5032.3019 Send mass of unit sphere (makes rmass=5.92045e—-4)
gravx = 9.80665 $end acceleration of gravity in y direction

draddt = 10. Send rate of increase of particle radii

number (1) = 7000, 4 S$Send number of particles in each
radius(l) = 0.0049, 0.0049 S$end particle radii each group

pmass (1) = 5.22045e—-4, 5.92045e-4 Send particle mass in group

X (7003) = .2132117818, .7132117818 S$end x location of fixed planes
Y(7003) = .3463731207, .3463731207 S$end y location of fixed planes
Z2(7003) = -5, -5 Send z location of fixed planes
qlold (7003) = .0 ’ .0 Send fixed plane director
g20l1d{7003) = .0 . .0 Send fixed plane director
q30l1d{7003) = —-.461748613235, —-.461748613235 S$end fixed plane director
g40ld(7003) = .887010833178, .887010833178 Send fixed plane director

finis = 1.

Send

Corrida 2. Didmetro maximo permisible para las particulas en el silo

i3ds002 35deg silo e=0.85,

Svar
Svar
plane)
Svar
$var
Svar
Svar
Svar
Svar
Svar
Svar
Svarxr
Svar
Svar
Svar
S$var
Svar
Svar
Svar
Svar
Svar
S$var
Svar
Svar
Svar

np = 7004
nfix = o]

nout =

noutv =
nczero =
ncmax =

ntcol = 4
nyzone =

nvel -
itervm =

ireal
imixrr
nxby0
nzbyO
nxbyl
nzbyl
nxbz0
nybz0
nxbzl
nybzl
nfix =
nfxpl =
nzcyl =
izeta =

prReTRRLEN
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k=2000, fmu=0.5, fmub=0.65
$end total number of particles in cell

Send number of fixed particles (lower boundary on

Send number of times to print out results
$end number of times to print out velocities

S$end number of collisions before start cum. ave.

S$end number of collisions during entire run
$end number of timesteps during a ceollision.
Send number of y zones

S$end number of velocity intervals

$end max iterations per time step

Send flag for periodic boundaries

S$end flag for mirror boundaries

Send no. boundary particles in x-dir. at y =
$end no. 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 =
Send no. boundarz particles in x—dir. at =z =
Send no. boundarz particles in y-dir. at z =
Send no. boundarz particles in x-dir. at z =
Send no. boundarz particles in y-dir. at z =

Send no. of fixed particles

S$end no. of fixed planes

Send no. z-cylinders

Send flag for holding kin energy constant

zero
zero
ycell
ycell
zero
zero
zcell
zcell



ARCHIVOS DE ENTRADA

AS3

$var icoord = o]
Svar itty = [o]
Svar ihertz = o]
$var ixyz = o
boundary particles
$var ialtk = o]
Svar tmax = 1.
Svar dt = 0.
$var dtout = 0.
$var dtoutx = 0.1
$var dtoutv = 0.5
$var dtdump = 0.1
Svar tzero = 1.
$var edot = 0.
Svar epsv = 0.
$var search = 0.01
$var ycell = 1.16250
$var xyrat = 1.33333
Svarxr zyrat = 0.04
Svar pack = o.
Svar vave = 0.0
$var vseed = 0.5
Svar vxzero = 0.0
Svar ~vyzero = 0.0
Svar sknl = 2000.
$var elast = 0.85
$var elastb = 0.85
Svar slope = 0.
$var ratk = 0.7
$var fmu = 0.5
$var fmub = 0.65
$var drag = 0.0
$Svar power = 1.0
Svar rmassz = 5032.30
Svar gravx = 9.806
$var draddt = 10.
Svar number (1} = 7
$var radius(1l) =
Svar x(7003) = .21321
Svar y(7003) = .34637
Svar z{(7003) = .5,
Svar glold (7003) = -
Svar g201d(7003) =
Svar q30ld(7003) =
$var q401ld(7003) =
$var finis = 1.

0.

Send

Send flag for coordinates print out
$end flag for tty interaction
Send flag for hertz power law
S$end flag to read initial coords of fixed &
$end flag for alternate values for side walls
Send max time for calculation
Send time step
Send time interval for printing out results
S$end time interval for printing positions
Send time interval for printing velocities
$end time interval for dumping
$end restart long-term cum. ave.
S$end strain rate
$end relative error tolerance
$end search distance for near neighbors
$end cell height (m)
$end ratio for xcell = 1.55
Send ratio for zcell = .0465
Send solids packing fraction
S$end average velocity (initial)
S$end seed for random initial particle velocities
S$end initial velocity in the x-direction (ave)}
Send initial velocity in y-direction (ave)
$end normal force coefficient
Send coefficient of restitution
Send "
$end alternative parameter for unloading
$end ratio of tangential/normal stiffness
$end coefficient of friction
$end friction for boundary and fixed particles
Send v-squared drag force coefficient
$end tangential force exponent
19 S$end mass of unit sphere (makes rmass=5.0323e-3)
65 $end acceleration of gravity in y direction
Send rate of increase of particle radii
000, 4 Send number of particles in each group
01, 0.01 $end particle radii each group
17818, .7132117818 Send x location of fixed planes
31207, -3463731207 Send y location of fixed planes
.5 $end z leocation of fixed planes
o] ’ .O $end fixed plane director
.0 ’ Send fixed plane director
—.461748613235, —.461748613235 $end fixed plane director
.887010833178, .887010833178 Send fixed plane director

Corrida 3. Estado permanente del flujo en un silo hexagonal

i3ds003 35deg silo e=0.

Svar np = 12004
Svar nfix = [}
plane)
$var nout = o}
Svar noutv = 0
$var nczero = o}
Svar ncmax = [}
Svar ntcol = 40
$var nyzone = 1
S$var nvel = 1

85,
Send
Send

Send
Send
Send
S$end
$end
Send
Send

k=2000,

fmu=0.5, fmub=0.65
total number of particles in cell
number of fixed particles (lower boundary on

of
of
of
of
of
of
of

times to print out results
times to print ocut velocities
collisions before start cum.
collisions during entire run
timesteps during a collision.
Yy zones

velocity intervals

numbexr
number
number
number
number
number
number

ave.
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S$var distart = 1000 $end restart run

$var itervm = 1 Send max iterations per time step

$var ireal = 1 Send flag for periodic boundaries

Svar imirr = 1 Send flag for mirror boundaries

$var nxby0 = 1 Send no. boundary particles in x-dir. at y = zero
Svar nzby0 = 1 $end neo. boundary particles in z-~dir. at y = zero
S$var nxbyl = 1 S$end no. boundary particles in x-dir. at y = ycell
S$var nzbyl = 1 $end no. boundary particles in z-dir. at y = ycell
Svar nxbz0 = [o] $end no. boundarz particles in x-dir. at z = zero
Svar nybz0 = o] Send no. boundarz particles in y—~dir. at z = zero
Svar nxbzl = [e] Send no. boundarz particles in x-dir. at z = zcell
Svar nybzl = [o] S$end no. boundarz particles in y-dir. at z = zcell
S$var nfix = [o] Send no. of fixed particles

Svar nfxpl = 2 Send no. of fixed planes

Svar nzcyl = (o} Send no. z-cylinders

Svar izeta = (o] S$end flag for holding kin energy constant

Svar icoord = o S$end flag for coordinates print out

Svar ittty = o $end flag for tty interaction

Svar ihertz = o $end flag for hertz power law

Svar ixyz = (o} $Send flag to read initial coords of fixed &
boundary particles

Svar ialtk = [s] Send flag for alternate values for side walls

Svar tmax = 4. Send max time for calculation

Svar dt = 0. S$end time step

Svar dtout = 0. $end time interval for printing out results

S$var dtoutx = 0.5 Send time interval for printing positions

Svar dtoutv = 0.5 Send time interval for printing velocities

Svar dtdump = 0.2 $end time interval for dumping

Svar tzero = 1. $end restart long-term cum. ave.

Svar edot = 0. Send strain rate

Svar epsv = 0. S$end relative error tolerance

S$var search = 0.01 Send search distance for near neighbors

Svar ycell = 1.16250 Send cell height (m)

Svar xyrat = 1.33333 Send ratio for xcell = 1.55

Svar zyrat = 0.1 Send ratio for zcell = .11625%

Svar pack = 0. Send solids packing fraction

Svar vave = 0.0 Send average velocity (initial)

Svar vseed = 0.5 Send seed for random initial particle velocities
Svar vxzero = 0.0 Send initial velocity in the x-direction (ave)
Svar vyzero = 0.0 Send initial velocity in y-direction (ave)

S$var sknl = 2000. Send normal force coefficient

Svar elast = 0.85 Send coefficient of restitution

$var elastb = 0.85 Send "

Svar slope = 0. Send alternative parameter for unloading

$var ratk = 0.7 $Send ratio of tangential/normal stiffness

Svar fmu = 0.5 Send coefficient of friction

$Svar fmub = 0.65 Send friction for boundary and fixed particles
$var drag = 0.0 Send v-squared drag force coefficient

S$Svar power = 1.0 S$end tangential force exponent

Svar rmassz = 5032.3019 Send mass of unit sphere (makes rmass=5.0323e-3)
$Svar gravx = 9.8B0665 Send acceleration of gravity in y direction

S$Svar draddt = 10. Send rate of increase of particle radii

$var number(l) = 12000, 4 Send number of particles in each group
S$var radius(l) = 0.01, 0.01 $end particle radii each group

Svar »x(12003) = ,2132117818, .7132117818 Send x location of fixed planes
$var ¥y (12003) = .3463731207, .3463731207 Send y location of fixed planes
Svarxr z{12003) = -5, .5 Send z location of fixed planes
Svar glold(12003) = .0 . .0 Send fixed plane director
Svar qg20l1d(12003) = .0 . .0 $end fixed plane director
S$var g301d{12003) = —-.461748613235, .461748613235 Send fixed plane director
$var g40ld(12003) =

887010833178, .887010833178 $end fixed plane director
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Svar finis = 1. Send

Corrida 4. El silo completo

i3ds004 35deg silo e=0.85, k=2000, fmu=0.5, fmub=0.65

Svar np = 25006 Send total number of particles in cell

$var nfix = o} $end number of fixed particles (lower boundary on
plane)

$var nout = $end number of times to print out results

$var noutv = Send number of times to print out velocities

Svar nczero = Send number of collisions before start cum. ave.

$Svar ncmax =
$var ntcol = 4
Svar nyzone =
$var nvel =
Svar istart =
Svar itervm =
$var ireal
Svar imirr
Svar nxby0

Send number of collisions during entire run
S$end number of timesteps during a collision.
$end number of y zones
Send number of velocity intervals
Send restart run
Send max iterations per time step
Send flag for periodic boundaries
Send flag for mirror boundaries

= S$end no. boundary particles in x-dir. at y = zero
Svar nzbyO = $end no. boundary particles in z—-dir. at y = zero
Svar nxbyl = Send no. boundary particles in x-dir. at y = ycell
Svar nzbyl = S$end no. boundary particles in z—-dir. at y = ycell
Svar nxbz0 = $end no. boundarz particles in x—dir. at z = zero
Svar nybz0O = $end no. boundarz particles in y—-dir. at z = zero
Svar nxbzl = S$end no. boundarz particles in x—-dir. at z = zcell
Svar nybzl = $end no. boundarz particles in y—dir. at z = zcell

Svar nfix =
Svar nfxpl =
Svar nzcyl =
Svar izeta =
Svar icoord =
Svar ittty =
Svar ihertz =
Svarxr ixyz =
boundary particles
Svar ialtk ==

Send no. of fixed particles

$end no. of fixed planes

Send no. z-cylinders

$end flag for heolding kin energy constant
Send flag for coordinates print out

Send flag for tty interaction

Send flag for hertz power law

$end flag to read initial coords of fixed &

O OOCFOOWOQLOORMERPHKHEFHOFPHOQODO

Send flag for alternate values for side walls

Svar tmax = 3. Send max time for calculation

Svar dt = 0. Send time step

S$var dtout = O. Send time interval for printing out results
$var dtoutx = 0.2 Send time interval for printing positions
Svar dtoutv = 0.2 Send time interval for printing velocities
Svar dtdump = 0.05 $Send time interval for dumping

Svar tzero = 1. Send restart long-term cum. ave.

S$var edot = 0. $Send strain rate

Svar epsv = 0. Send relative error tolerance

Svar search = 0.00101 S$end search distance for near neighbors

$var ycell = .11625 Send cell height (m)

S$var xyrat = 1.72 S$end ratio for xcell = .2

Svar zyrat = 0.1098 S$end ratio for zcell = .012767

Svar pack = a. S5end scolids packing fraction

Svar vave = 0.0 Send average velocity (initial)

Svar vseed = 0.5 $end seed for random initial particle velocities
Svar vxzero = 0.0 Send initial velocity in the X-direction (ave)
Svar vyzero = 0.0 Send initial velocity in y-direction (ave)
Svar sknl = 2000. Send normal force coefficient

Svar elast = 0.85 Send coefficient of restitution

$var elastb = 0.85 Send "

$var slope = 0. Send alternative parameter for unloading

Svar ratk = 0.7 Send ratio of tangential/normal stiffness



AS56

APENDICE B

$var fmu = 0.5 Send coefficient of friction
S$var fmub = 0.65 $end friction for boundary and fixed particles
Svar drag = 0.0 Send v-squared drag force coefficient
Svar power = . Send tangential force exponent
Svar rmassz = 5032.3019 Send mass of unit sphere (makes rmass=5.0323e-6)
Svar gravx = 9.80665 Send acceleration of gravity in y direction
Svar draddt = 10. S$Send rate of increase of particle radii
Svar number (1) = 25000, 2, 2, 1, 1 Send number of particles in each
group
Svar radius(1l) = .001, .001, .001, .001, .001 Send particle radii each group
$var planex{(1l) = 1., 1., .316638, .215405, .363912%end x' length of fixed
planes
Svar planez (l) = 1., 1., 1., 1., .2%end z' length of fixed
planes
Svar x(25003) = .126259, .818385, .538950, .257325
Send x location of fixed planes
Svar y(25003) = .392%02, .446237, .588905, .557289
S$end y location of fixed planes
Svar 2(25003) = .5, .5, .5, .5
Send z location of fixed planes
S$var glold(25003) = .0, .0,.0,
.0
S$end fixed plane director
Svar g20l1d(25003) = .0, .0,.0,
Send fixed plane director
$var q30l1d(25003) = .548293229520, ~-.461748613235, -—-.461748613235,
.382683432365
S$end fixed plane director
Svar g401d(25003) = .836286155848, .887010833178, .887010833178,

.923879532511
S$end fixed plane director
Svar finis = Send



Programas de Visualizacion

Para poder interpretar los resultados obtenidos de una simulacion numérica se vuelve ge-
neralmente necesario generar algun tipo de imagen o grifica. Esto se debe a que los niimeros por
si solos, aiin cuando sepamos lo que cada niimero representa, son dificiles de visualizar. Es nece-
sario entonces emplear alguna clase de postprocesamiento que transforme los frios numeros en
algo un poco mas comprensible.

Para la interpretacién de las simulaciones de 3dshear se empled un par de programas
igualmente en Fortran77 que, dados como entrada los archivos de resultados de 3dshear, gene-
ra una serie de imdagenes 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, plotmirx, muestra las posiciones de las particulas re-
presentando a éstas como circulos. Este programa esta escrito especificamente para geometrias
con simetria, de donde toma su nombre de dibwja espejo.” Las particulas més lejanas se represen-
tan con tonos mas obscuros, y las mas cercanas, con tonos mas claros. En caso de que se desee
visualizar la orientacién de cada particula, el programa puede representar por medio de arcos
elipticos el ecuador y el meridiano principal de cada particula. La descripcion detallada de cada

uno de los parametros de entrada se hace en el c6digo mismo, que se enlista a continuacién.

») (@] q Figura 19. La figura a la izquierda muestra una configura-
(o) cion sin hacer énfasis en las orientaciones de cada particula.
La figura a la derecha, en cambio, muestra la misma configu-

& racién incluyendo las orientaciones.

a En inglés, plot mirror.

A57
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The parameter 'nmx' is the maximum

£77 +U77 -0 -o xpltmirr pltmirr.f

This routine reads configurations of %, vy,
file 'config.plot'
the configurations.

z points from input
and then generates a postscript plot file of

Otis Walton, L-207, LLNL, P.O. Box 808, Livermore, CA 94550
(415)422-3947, FAX(415)422-3118, e—-mail: walton@s85.es.llnl.gov

Adapted from /us/walton/plot3d/plotthin.f 5/28/91

10/27/95 modified to read o3dx or o3dxqg files from 3dshear
{i.e., header line,

skip a line,

nl and n2,

rl and rl,

xcell, ycell and zcell,

time,

XX,¥YY.,22 (for nl+n2 lines)
time,

KX, ¥YYrZ2Z (for nl+n2 lines)
etc. )

———————————— DESCRIPTION OF VARIABLES —=—————-—

number of spheres on a single frame
nl

= no. of spheres of size 1
n2 = no. of spheres of size 2
ns = nl + n2 = total number of spheres in each frame.
rl = radius for first nl spheres read in (i.e. group 1)
r2 = radius for next n2 spheres read in (i.e., group 2)
x, ¥, 2z = 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 value of reordered spheres (i.e., particle number)
xcell = width of cell to be plotted
ycell = height of cell
zcell = depth of cell

Note, these are currently data loaded to 1.0

zh = z—thickness of thin section ©f second image cell plotted

eta, edot, ce, fmu, beta, eps, and time are guantities used only
in the output label for each configuration.

variables alpha, zscale and zvanish control the shape of the
perspective projection of the unit cell

unit 5 = standard input --- assumed to be interactive keybocard
unit 6 = standard output —-- assumed to be workstation monitor
unit 7 = input file 'config.plot', 3 lines header, then x,y,2
unit B = postscript output file, '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
input and output lines are specific to that application.

Configurations are read, one at a time into the arrays x, y, & 2z,
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then they are reordered in order of increasing z wvalue so that
closer spheres will 'cover' spheres further away in the final
post script picture. The reordered coordinated =xp, yp, zp are
given to subroutine 'plot' where they are scaled appropriately to
make a perspective-like image.

The arrays z and np are changed during the reordering and do not
contain useful information after reordering is complete.

implicit real*8(a-h,o-z}

real*4 alphal, zscalel,zvanl

real etime, tarray(2)

character linel, label, idum

parameter (NMX = 60000)

dimension x{(nmx), y{(nmx), z(nmx),np (nnx)
> , Xp (nmx) , yp (nmx) , zp (nmx) , ndx {nmx)
> s rotx (nmx), roty (nmx), rotz (nmx)

> rrotxp{nmx), rotyp (nmx), rotzp (nmx)
dimension idum(10)

common/ispheres/ ns,ns2,nl,n2,iellipse
common/spheres/ rl,r2,ce,eta, fmu, beta
common/cell/xcell, ycell, zcell, alpha, zscale, zvanish, zh, edot, time
common/label/linel (80)

data alpha/45./, zscale/0.4/,zvanish/2.0/,xcell/1./,iellipse/0/
data ycell/l./,zcell/1./,zh/1.0/

write(6,*)' alpha, zscale, zvanish,iellipse (zero for defaults): °*,
> ‘45., 0.4, 2., O°

read(5, *) alphal, zscalel, zvanl,iell

if(alphal.ne.0.) alpha = alphal

if(zscalel.ne.0.) zscale = zscalel

if(zvanl.ne.O.) zvanish = zvanl

if(iell.ge.0) iellipse = iell

vwrite (6, fmt="(' using:',3f6.2,i3)")alpha, zscale, zvanish,iellipse
write(6,*)"' deltaz (zero for default):',

> 1.0

read(5, *) deltaz

if (deltaz.ne.0.) zh = deltaz

open(unit=9, file="debugedit", form="formatted"”™)
write(92,*)' alpha,zscale, zvanish,iellipse:"',

> alpha, zscale, zvanish, iellipse

open{unit=7, file="config.plot"”, form="formated", status="o0ld",
> exrr=900)

nconf=0

read (7, fmt=" (80al)",err=900) (linel (i), i=1, 80)

-skip line (3dshear ... version...)

read(7, fmt=" (10a8) ", err=910) {idum(i), i=1,10)

read (7, *,err=920)label,nl,n2

read(7,*,err=930)1label, rl, r2

read(7, *,err=980)label, xcell, ycell, zcell

yref = 2.+ (ycell - r2)

zh = zh*zcell

zvanish = zvanish*zcell

ns = nl + n2

ns2 = ns + ns

write (6, fmt="("'xcell, ycell, zcell,nl,n2,rl1,r2:*',3e10.3,2i5,3e12.4)"
>)xcell, ycell, zcell,nl,n2,rl,x2

write (9, fmt="{("'xcell, ycell, zcell, nl,n2,rxl,r2:',3el10.3,2i5,3el2.4)"
>)xcell, ycell, zcell,nl,n2,xl,r2
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100 read(7, *,err=985, end=985) label, time

write(6, fmt="('time:"',0pfl10.3,3x,'ns:"',
> iS)")time,ns

write(9, fmt="{'time:"*,0p£f10.3, 3%, '‘'na:"',
iS)*")time,ns

deo 115 i=1l,ns

read (7, *, err=970) xx,yy,zZZ, rotxx, rotyy,rotzz
imod = i/2

iodd = i - imod*2
x{2*i - 1) = =xx

z(2*1i - 1) = =z=z
roty{2*i - 1) = rotyy

x{2%i) = xx

z(2*1i) = zz

roty{(2+*i) = rotyy

if(iodd.eqg.1l) 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) = -rotz=z
else

y(2*i - 1) = yref - yy
yi{2*i) = yy

rotx(2*i — 1) = —rotxx
rotx (2*i) = rotxx
rotz(2*i — 1) = -—-rotzz
rot=z(2*i) = rotzz
endif
np(2*i - 1) = 2*i - 1

np (2*i) = 2*i
115 continue

nconf=nconf + 1

—-reorder position vectors in increasing value of
big = 1.e+20
k=0
nlist = ns2
400 zminl = big
——find smallest remaining z value
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) = rotx(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.imin) go to 400

————— move remaining z and np values up. note else remain in orig order
do 550 i = imin,nlist
zZ(i) = z(i+1)

np (i) = np(i+1)
550 continue
go to 400

————done with reorder on =z
600 continue
call plot(xp, ypr Zp.rotxp, rotyp, rotzp, ndx)
continue reading configurations and plotting until file exhausted
go to 100
900 write(6,*)' could not open file config.plot’
write(9,*)*' could not open file config.plot'
go to 999
910 write(6,*)"' error reading 2nd line of config.plot®
write(9,*)' error reading 2nd line of config.plot’
go to 990
920 write(6,*)' error reading number of spheres, nl and n2°*
write(9,*)' error reading number of spheres, nl and n2°'
go to 990
930 write(6,*)' error reading radii, rl and rl’
write(9,*)' error reading radii, rl and rl°'
go to 990
970 di= i-1
write(6,9970)ns,ii, x(ii), y(idi), =z(ii)
write(9,9970)ns, ii, x(ii), y(ii), =(ii)
9970 format (' reading',i5,' records, last read i=',i5,' x,y,z:"',
> 1p3el2.4)
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:"',
> 1p2el3.6) ") time
write (9, fmt=" (' error reading time, last time read:',
1p2el3.6)")time
990 write (6, fmt=" (' processed',i5, ' configurations')"™) nconf
write (9, fmt=" (' processed',i5,' configurations')") nconf
————— computer time used

999 ttot = etime(tarray)
ttot = tarray(l) + tarray(2)
write (6, fmt=" (' cumulative computer time (s) =', 1lpel2.4)")ttot
write (9, fmt=" (' cumulative computer time (s) =', 1lpel2.4)")ttot
stop
end




A62 APENDICE C

subroutine plot(x,y, z, Xxxot,yrot, zrot, np)
Plots sphere positions by generating a postscript file.

This routine generates a crude one vanishing point perspective
projection of sections of a cell.

Particles are represented as filled circles (with ellipses for
equator and prime meridian lines on each sphere).

3 4 3 4
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Image characteristics are controlled by four parametexs:
alpha: the angle the projected z-axis makes with the x-axis

zscale: zunit/xunit, unit of measure along projected z-axis
(uniformly applied)
zvanish — distance aleong z-axis (in x—-axis units) to where all

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

method since x and y axes would still be horizontal and vertical.
—=—ADDED---(7/18/96)

Besides, the code does not adjust the rotations of the ellipses

to show the different angles in the perspective.

onnnnnannnnnnno()nnnnonnnnnnnonn?n o0

implicit real*8(a—h,o-z)
real*4 graz
character linel
parameter (NMX = 60000, MXSLICE=10)
dimension x{(nmx), y{(nmx), z{(nmx), np(nmx),nsl (mxslice)
, Xrot (nmx), yrot (nmx), zrot (nmx)
common/ispheres/ ns,ns2,nl,n2,iellipse
common/spheres/ rl,r2,ce,eta, fmu,beta
common/cell/xcell, ycell, zcell, alpha, zscale, zvanish, zh, edot, time
common/label/linel (80)

dimension mp(2, 14)
dimension pt(3,14),pp(2, 14)

zh = thickness of each section to be plotted (user coords)
pt{ijk,m) ———-alternate variable for same 14 cornerpoints
pp (ij, m)

-two dimensional projection of 14 corner points
—-post script integer coordinates of 14 pts

mp (ij,m)

————— initailize positions of corners

nonoaoonnn

data npage/0/

do 10 m=1, 4
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10 pt(3,m)= O.
do 11 m=11,14
11 pt{(3,m}= zh

pt(2,1)= 0.
pt(2,2)= 0.
pt(2,11)= O.
pt(2,12)= 0.
pt(2,3)= ycell
pt(2,4)= ycell
pt(2,13)= ycell
pt(2,14)= ycell

pt(l,1)= O.
pt(1,11)= 0.
pt(1,3)= 0.
pt(1,13)= O.
pt(l,2)= xcell
pt{l,4)= =xcell
pt(l,12)= xcell
pt(l,14)= xcell

open (unit=8, file='plotout.ps')

programming note (9/19/90):

Prologue info is repeated for each config in cutput
file. This is not necessary.
lication would slightly reduce size of output file.
Also, open statement is encountered each time thru

Eliminating this dup-—

not necessary,

(again, but it doesn't seem to cause
any problems) .

write(8, fmt="('%!PS~-Adobe—-1.0')")

write (8, fmt="('% lib/pscat.pro —- prolog for pscat (troff) files
>y ey

write(8, fmt="('% Copyright (C) 1985 Adobe Systems, Inc.')™)

write(8,*)
write{8,*) '/$pscat 50 dict def*
write(8,*) 'Spscat begin'

write (8, fmt="('3%$%EndProlog’

zero = 0.0

one = 1.0

two = 2.

three = 3.

four = 4.

pi = four*atan(one)
degrad = pi/180.

alphar = alpha*degrad
cosa = cos {alphar)

sina = sin(alphar)

width = 2000*xcell/ycell
height = 2000

xoffset = zscale*cosa*zh
yoffset = zscale*sina*zh
factor = width/xcell

nx0 = 90 + xoffset*factor
ny0® = 100 + yoffset*factor

zvi = one/zvanish

*save /pscatsave exch def'
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c-——-scale coordinates
do 100 m=1,14

zp = zscale*pt (3,m)
xyscale = one + zvi*zp
pp(l,m) = pt(l,m)*xyscale - zp*cosa
pp(2,m) = pt(2,m)*xyscale — zp*sina
mp{l,m} = factor*pp(l,m)}

mp(2,m) = factor*pp({2,m)

100 continue

if(jiellipse.ne.0) then

. *wrwrdefine ellipses*+ s +rww«
c Copied from PostScript Cookbook by Adobe Systems,
c Addison-Wesley Pub., 1987

write(8,*) ' /ellipsedict 8 dict def’'

write(8,*) ' ellipsedict /mtrx matrix put®

write(8,*) ' /ellipse"'

write(8,*) ' { ellipsedict begin'

write(8,*) °* /endangle exch def'

write(8,*) ' /startangle excn def’'

write(8,*) °' /yrad exch def"

write(8,*) °* /xrad exch def"'

write (8, *) ' /y exch def"'

write(8,*) ' /% exch def'

write(8,*) /savematrix mtrx currentmatrix def'

write (8, *) ' x ¥y translate’®

write(8,*) ' xrad yrad scale'

write(g8,*) °* 0O 0 1 startangle endangle arc’

write(8,>*) ° savematrix setmatrix’

write(8,*) ' end’

write(8,*) ' } def"®
o wrwwrrand def @llipSesg *w*+wwdkhukn

endif

c..... select subset of spheres in each slice
nframes = zcell/zh
if(nframes.gt.mxslice) nframes = mxslice

islice = 1
zmax = islice*zh

do 120 5 = 1,ns2
if(z(j) .le.zmax) then
nsl({islice) = 3
go to 120
else
if(islice.ge.mxslice) go to 121
islice = islice + 1
nsl{islice) = 3j
zmax = islice*zh
endif
120 continue
121 continue
nslice = islice

C.ew- loop over slices drawing a box around each slice
do 300 is=l,nslice
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zmin = (is-1)*zh
zmax = is*zh

page = npage + 1
rite (8, fmt=" (' %%¥Page:',2i5)"

write(8, *) 'initgraphics 72 3
write (8, *) '/normalfont’
write(8,*) '/Helvetica-Bold £
write (8, *) 'normalfont setfon
write(8,*) '3 setlinewidth'
write(8,*) '0 200 translate %
write(8,*) '.9 .9 scale’
crwrrd write(8,*)' 1800 100 transla
cx**rr write(B,*)' 20 rotate
write(8, *)nx0,ny0,"' translate
c write(e,*)mp(l,l),mp(Z.1),'
=] > mp(l,4), mp(2,4),"
c writﬁ(el‘)mp(l 3),mp(2,3), °
c ' lineto closepath
< wrlte(B,"’)mp(l 1), mp(2,1),"
c > * lineto closepath
=3 write(8,*)mp(1,2),mp(2,2),"
c > * lineto closepath
< write (8, *)mp(l,3),.mp{(2,3),"'
c > lineto closepath
< write(8, *)mp(1l,4),mp(2,4),"
c > ' lineto closepath
ibox2 = O
nfirst = 1
if(is.ne.l) nfirst = nsl(is -
nlast = nsl(is)
do 200 i=nfirst,nlast
rad = rl
if(np(i).gt.nl)rad = r2
C.nvesese-..8hift particles in each
zp = zscale* (z(i) - zmin)
xyscale = one + zvi*zp
xx = xX(i)*xyscale - zp*cosa
Yy y(i)*xyscale - zp*sina

znear = zh — rad
graz = 0.5 +

xx*factor
yy*factor

nx
ny

G.5*(z(i)=-zmin) /znear

scaler = rad*xyscale
nrad = scaler*factor

aoonaona0nn

£
£

ibox2
>

>

) npage, npage
00 div dup scale newpath'

indfont 60 scalefont def"®

e

move away from lower left cornex®
te % move to rotation point’

% landscape orientation’
% origin at rear left corner (ptl)*

moveto ',mp{l,2),mp{(2,2),' lineto °',
lineto"*
lineto ', mp(l,1),mp{(2,1},

stroke"'
moveto ',mp(1l,11),mp{(2,11),
stroke'
moveto *',mp(l,12),mp(2,12),
stroke'
movete ',mp(l1,13),mp(2,13),
stroke’
moveto ', mp(l,14).,.mp(2,14),
stroke’
1) + 1
slice to location of first for plot

inish drawing the front of primary bounding box before plotting

ront spheres.
1f(((z(1) - zmin) .gt.znear).
wrlte(B,*)mp(l,11),mp(2,1
* lineto’,mp{(1,1
write(8,*)mp(1l,13), mp{(2,1
' lineto closepa
write(8,*)mp(l, 6),mp(2,6)
' lineto closepa

and. (ibox2.eq.0}) then

1), ' moveto ',mp(l,12),mp(2,12),
4),mp(2,14),* lineto *

3), ' lineto ', mp(1l,11),mp(2,11),
th stroke’

s ' moveto ',mp(l,10),mp(2,10),

th stroke'
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c endif
c
2
1f(1ellipse ne.0) then
- calculate ellipse properties
c——- new code for arbitrary rotations about +x +y +z B
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 = -nrad
C—mm———m——— Commented out old code-——————————=—==—
c zf = (z(i) - zmin) + rad
c zb = (z(i) - zmin) - rad
c zpf = zscale*zf
c zpb = zscale*zb
I} xysf = one + zvi*zpf T
c xysb = one + zvi*zpb
(=] xxf = x(i) *xysf - zpf*cosa
= yyEf = y(i)*xysf - zpf*sina .
c xxb = x(i)*xysb -~ zpb*cosa b
(=3 yyb = y(i)*xysb - zpb*sina
< dy = yyb - yyf
c dx = xxb - xxf
c absdy = abs(dy)
c absdx = abs (dx)
c absry = absdy/two
c absrx = absdx/two
c nxrad = absrx*factor
c nyrad = absry*factor
< arcx = ' 180 360"
< arcy = ' 90 270
[=3 if(dx.lt.zero) arcy = ' 270 90 °*
< if(dy.lt.zero) arcx = ' 0 180 °*
c

c——- plot scaled circle ... filled

write(8,*) nx,ny,nrad,' 0 360 arc closepath '
c—————— note:
c Preliminary version plotted transparent spheres near
[~ front with 360 degree ellipses. Resulting view was
c confusing and difficult to interpret.
c

if(graz.gt.l.)graz = 1.

write(s fmt=" ("' gsave ',£f7.3,' setgray fill grestore stroke ')*")
graz
lf(lelllpse ne.0) then
S plot ellipses in x—z and x-y planes on circle
write (8, *) 'newpath gsave'
write(8,*) nx,ny,' translate'
write(e,fmt="(f7.2,' rotate'}"™) zrotd
write(8,*)*' 0 O ,nxrad,nrad,' 270 90 ellipse stroke"*
write(8, fmt="(£f7.2,' rotate')")xyrotd
write(8,*)*' O 0 ',nrad,nyrad,’' 180 360 ellipse stroke'

write(8,*) ' 'grestore’
endif
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c
c
c
c
<
c
<
c
c

[=]
©

continue
finsih front of box if not already done

if(ibox2.eq.0) then
write(8,*)mp(1,11),mp(2,11),"*' moveto ', mp{(l,12),mp(2,12).,
' lineto',mp(l,14),mp(2,14),"' lineto
write(8,*)mp(1,13) ,mp(2,13), * lineto ', mp(i,11l), mp(2,11),
' lineto closepath stroke'
write(8,*)mp(l1l,6),mp(2,6), ' moveto ', mp(l,10),mp(2,10),
' linetoc closepath stroke'

>
endif
write title info above plot of configuration
write(8,*)*' 0 340 moveto (',linel, ') show’
write(8,*)' 0 260 moveto '
write (8, fmt="(*' ( nl=',i6, " n2=',i6, " rl=',1lpel2.4,
> ' r2=',1pel2.4,"') show'})")nl,n2,rl,r2
write (8, fmt="(' O 130 moveto (Time =',£f12.5,') show')"™) time

nps = nlast - nfirst + 1
write (8, fmt="(' O 50 moveto (Slice with ',i6,"’
> )") nps

write(8,*) ‘*showpage’

particles) show'

300 continue

(Trailer info written after each showpage. Not necessary!)

write (8, fmt="('%%Trailexr')")
write(8, *) ‘'pscatsave end restore"'

write (8, fmt="('3%Pages: ',i3)")npage

system call to lpr causes errors and lost output on
Solbourne/ Sun sparc system (unknown cause)

close (8)
idummy = system('lpr plotout.ps’)

Note:

return
end
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El segundo programa de postprocesamiento empleado lleva el nombre de plotvect,
pues lo que hace es graficar vectores." El sistema es bdsicamente igual al que sigue plotmirr,
pero se requiere de dos archivos de entrada en vez de uno: un archivo para la posiciéon de las par-
ticulas y otro archivo para la velocidad de las mismas.

Se grafica un conjunto de vectores cuyas cola se encuentran exactamente en la posicion
correspondiente a cada particula del sistema. La direccidn de cada vector sera igual a la direccion
de la velocidad de su particula correspondiente. La magnitud y el tono de gris de los vectores son
proporcionales al logaritmo de la rapidez de la particula representada. Se logra con esto obtener

mapas de velocidades como el mostrado en la Figura 17a, pag. 44. A continuacion se muestra la
rutina empleada para dibujar las flechas.

© wwmwkkrnr dEFinNe ATrrOWS **Fwo s wdw
(=3 Copied from PostScript Cookbook by Adobe Systems, (c)1l985
[=] Addison-Wesley Pub., 1987

write(8,*) '/arrowdict 10 dict def®

write(8,*) ‘'arrowdict begin’'

write(8,*) °* /merx matrix def'

write(8,*) ‘'end’'

write(8,*) °/arrow'

write(8,*)
write (8, *)
write(8,*)
write (8, *)
write(8,*)
write(8,™)
write(8,™*)
write(8, *)
write{(8,*)
write (8, *)
)
)
)
)
)

'{ arrowdict begin’

/headlength exch def’
/halfheadthickness exch 2 div def®
/nhalfthickness exch 2 div def®

/angle exch def /arrowlength exch def*
/taily exch def /tailx exch def®
/base arrowlength headlength sub def*
/savematrix mtrx currentmatrix def®
tailx taily translate’

angle rotate’

0 halfthickness neg moveto'

base halfthickness neg lineto’

base halfheadthickness neg lineto!®
arrowlength O lineto®

base halfheadthickness lineto®

base halfthickness lineto®

0 halfthickness lineto’

write(8,*
write (B8, >
write (8, *
write(8,*
write (8, *
write (B8, *)

.
.
.
.
’
.
.
'
,
.
’
B
.
.
.
write(8,*) °*
.
.

write (8, *) closepath'
write (8, *) savematrix setmatrix®
write(8,*) ' end*

write(8,*) '} def"
@ wExwrwwrr and def ATTOWS *** N wrwown

2 En inglés, plot vectors.
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