5. Diskreciyjuy elementy metodas

1. Bendrosios Zinios

Pastaruoju metu sparCiai plinta kitoks poziiris 1 diskreCiasias struktiras,
diskretizavima ir skaitini medziagy modeliavima. DiskreCiyju elementy analogas yra
natiiraliis diskretieji objektai, molekulés, milteliai, smelio dalelés, granulés ir pan. Taigi
diskreciyju elementy metodas suprantamas kaip statistinéje fizikoje zinomas daleliy metodas,
skirtas dideliam kiekiui daleliy modeliuoti.

Jis apraso struktiiras skirtingais lygiais ir derinant fenomenologini ir statistini
pozitrius, kontinuumo mechanikos ir molekulinés dinamikos zinias, kontinualiyjy ir
diskreciyjuy struktiiry modeliavimo metodus

Praeito Simtmecio aStuntame deSimtmetyje (1971) dabarting DEM idéja ir savoka
suformulavo Cundall. Kitame darbe Cundall ir Strack pritaiké metoda grunto mechanikos
problemoms spresti, taikydami sferines daleles, o véliau ir daugiakampio formos daleles.

Reikty pazyméti, kad panasSios idéjos, pradétos Alder & Wainwright, tarp fiziky buvo
zinomos ir anksc¢iau. Jos padéjo pagrindus naujai fizikos Sakai — molekulinei dinamikai (MD),
kuri nagrinéjo i§ nedeformuojamy kietyjy sfery sudaryta substancija — molekulines dujas.
Molekulinei dinamikai priskirtini ir daleliy judéjima apraSantys statistiniai metodai. Kita
vertus, tam tikros DEM ide¢jos ir techninés detalés buvo pritaikytos remiantis daugelio kiiny

dinamika.
2. Metodo idéja

Diskreciyjy elementy metodas nagrin¢ja materialiasias sistemas, sudarytas i§ atskiry
daleliu. Siuo metodu fiziniy daleliy visuma apraSoma kaip tam tikros formos diskre¢iuju
elementy (1) rinkinys. DEM yra dinaminis metodas, kuris apraso sistemos biivi, judant

daleléms.
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2 pav. Diskretusis elementas ir ji veikiancios jégos

Elemento k judéjimas apiblidinamas jo padéties vektoriumi Xy ir postikio vektoriumi

bei aprasomas antruoju Niutono désniu
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Pirmoji lygtis aprado slenkamuosius, o antroji — sukamuosius judesius. Cia myyra dalelés
mase, o Iy — masés inercijos momentas. Vektoriai Fy ir Tyj yra elementa veikiancios pridétos
iSorinés ir elementy tarpusavio saveikos jégos ir momentai, o j yra dalele veikiancios
skirtingos prigimties jégu indeksas.

Sia prasme DEM gali biiti priskiriamas prie molekulinés dinamikos metoduy. Vis tik

yra ir esminis skirtumas. Diskre¢iyju elementy metodu individualios dalelés yra
modeliuojamos kaip kontaktuojantys deformuojami kiinai, o didziausia poveiki daro
kontaktineés saveikos jégos su kaimyninémis dalelémis. Trimaciuose uzdaviniuose kiekvienas
elementas turi 6 laisvés laipsnius (tris poslinkius ir tris posiikius). Analogiskai lyg¢iai Error!
Reference source not found.Error! Reference source not found., sukamasis judéjimas

aprasomas momenty pusiausvyros lygtimis.



Siekiant supaprastinti skai¢iavimus, daleliy kontaktinis uzdavinys sprendziamas kaip
galima paprastesnémis priklausomybémis. Tuo tikslu realis deformuojami pavirsiai
neskaiCiuojami, o saveikos jégu skaiCiavimui taikomas persidengianciu daleliy modelis.
Kontaktiniy jégu dydj lemia persidengimo gylis hj; (Error! Reference source not found.
pav.).

Patogumo délei, kontaktinés jégos ir momentai iSskaidomi | normalia ir tangenting
dedamasias. Daleliy kontakto fizinis modelis pavaizduotas Error! Reference source not
found. paveiksle. Abiem kryptimis vertinamos tampriosios deformacijos ir slopinimo jtaka.
Tampri saveika vaizduojama spyruoklémis, o slopinimo — slopintuvais. Tamprumo jégos
nustatomos taikant Herco teorijos kontaktini modelj arba tiesini modelj. Tangentine kryptimi
dar atsizvelgiama i trinti, daZniausiai apraSoma Kulono désniu. Jeigu tangentiné jéga pasiekia

trinties riba, leidziamas praslydimas.

3 pav. Daleliu kontakto fizinis modelis

Kiekvieno diskre¢iojo elemento judéjimo parametrai (padétis, posiikio kampai,
greidiai ir pagreiciai) apskaiCiuojami sprendziant judesio lygtis. Sprendiniai randami taikant
skaitinio integravimo metodus, daZniausia iSreikitine forma. Zinant diskregiojo elemento
kinematinius parametrus fiksuotu laiko momentu, apskai¢iuojamos veikiancios jégos.

Skaiciavimas diskreciyju elementy metodu apima keleta metodui biidingy standartiniy
veiksmy. Tuo aspektu galima iSskirti dvi salygiSkai svarbiausias ir skai¢iavimams imliausias
veiksmy kategorijas: skaitinio judéjimo lyg€iy integravimo ir kontaktuojanciy elementy
paieskos metodus.

Kintanti sistemos topologija yra btidingas DEM bruozas. Judant daleléms, ju padétis

kinta, kartu keiciasi ir kontaktuojanc¢iy daleliy sarasai. Taigi sistemos kintamumas yra esminis



DEM bruozas ir privalumas, lyginant ji su kitais metodais. Kita vertus, butent kontakto
paieska yra imliausias skai¢iavimams etapas, kuris gali uzimti iki 60 % skaiciavimo sanaudy .

Pagrindinis skirtumas tarp DEM ir kity metoduy daugiausia pasireiskia algoritmo
realizavimo prasme. Baigtiniy elementy metodu kiekvienu laiko momentu nagrinéjamas visas
elementy rinkinys, o DEM nagrinéja pavieniy nesujungty daleliy judéjima.

Esminis DEM trikkumas — reikia daug kompiuteriniy itekliy. Daleliy judéjimui ir ju
saveikai apraSyti reikia naudoti maza laiko integravimo Zingsni, d¢l to didé¢ja skaiCiavimo
laikas. Be to, dauguma Siuo metu sprendziamy uzdaviniy apsiriboja 1 000-20 000 elementy,

tuo tarpu trimaciy struktiry detalesniems modeliams reikty apie 1 000 000 elementy.

Nanomechanika yra mokslas, nagrin¢jantis mechanines nanostruktiry savybes.
Nanostrukttros yra diskreciosios prigimties struktiiros — joms negalioja vientisumo prielaida.
Biudinga, kad daugelio medziagy fizikines savybes artéjant ju matmenims prie nano-skalés i§
esmes pakinta.

Bidingu nanostruktiiry pavyzdziu yra i$ atomy sudarytos strukttiros. Nanostruktiiros
mechaninis modelis yra tartum spyruoklémis turin¢ioms standj k sujungty masiy M sistema.
Elementaris tokiy struktiiry modeliai yra dviejy atomy struktiira (a), atomy grandiné (b),
kristalinés struktiros (c, d).
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Veikiant potencialo jégoms atomai yra dinamingje pusiausvyroje. Binarinés atomy
saveikos jégos f priklauso nuo atstumo tarp ju r ir yra potencinés energijos ¢ funkcija

f € =—do€ Jdr (3)

Taikant Lenard-Jones potencialo modelj, Sios priklausomybés pavaizduotos 2 paveiksle.
IS jo galima matyti, kad, pasiekus kritini atstuma ro, pritraukiancios jégos padeda atomus
atstumti.

Nanostruktiiros gali biiti apraSomos molekulinés dinamikos metodais, o jau aptartas
diskre€iyju elementy metodas yra suprantamas kaip viena 1§ molekulinés dinamikos versiju.
Cia daleliy saveika apraSoma iSraisSka (1).



Nors lyginant su mikro- ar makrostruktiromis nanostrukttiry fizika yra sudétingesné,
taCiau matematiniai modeliai turi ir daug panasumuy.
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2 pav. Lenard-Jones potenciné
energija @(r) ir sqveikos jéga f(r)



