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Resumen

La ingenieria de tejidos busca proveer a las aplicaciones biomédicas de injertos hechos a medida que logren
exhibir propiedades mecanicas biomiméticas. En este contexto, el electrohilado ha surgido como una técnica
con caracteristicas prometedoras para la produccién de injertos vasculares nanofibrosos. Sin embargo, para me-
jorar la biomimesis de los injertos electrohilados, con miras a la produccién de reemplazos vasculares paciente
especificos, es necesario mejorar la comprensién del comportamiento mecénico de las matrices electrohiladas
teniendo en cuenta las caracteristicas morfolégicas microestructurales y las propiedades mecanicas de las nano-
fibras de acuerdo con el material seleccionado. Para este fin, el modelado constitutivo multiescala aparece como
una poderosa herramienta, capaz de vincular los mecanismos microscépicos subyacentes bajo deformacién con
la respuesta mecdnica observada a nivel macroscopico. Ademds, su empleo en ciclos de optimizacién puede
hacer posible identificar las propiedades constitutivas de las nanofibras asi como la microtopologia de la matriz
capaces de alcanzar un comportamiento macroscopico con aceptable grado de aceptacion. En base a estas con-
sideraciones, se presenta en este trabajo de tesis doctoral el desarrollo de modelos constitutivos multiescala para
matrices nanofibrosas electrohiladas, teniendo en cuenta las caracteristicas esenciales de la microestructura de
los injertos, las propiedades constitutivas de las nanofibras y la interaccion entre las mismas.

En primera instancia se presenta el modelo en dos escalas, adoptando una descripcién cldsica de un sélido
continuo para la escala macroscépica, y un Elementos de Volumen Representativos (RVE) discreto conformado
por fibras individuales agrupadas en fasciculos. El modelo se validé con datos experimentales de ensayos de
inflado de tubos electrohilados. Ademas se estudio el efecto de variar las propiedades microscépicas sobre la
respuesta macroscopica y se utilizé esta informacion para obtener los pardmetros necesarios para un injerto
capaz de imitar la respuesta en presion-didmetro de una arteria intracranial humana.

A continuacién se explora la generacién de geometrias realistas que reproduzcan los aspectos mas im-
portantes de la microestructura electrohilada. Se desarrollé un algoritmo de deposicidn virtual de fibras, con
inspiracion en la deposicién de nanofibras durante el proceso de electrohilado, capaz de generar mallas de fibras
interconectadas. Para evaluar la aptitud de estas geometrias para servir como RVE de los modelos multiescala,
se estudid la variabilidad estadistica en funcién del tamafio de las mallas. Ademads, se muestra la capacidad
de disefio del algoritmo para generar geometrias que reproduzcan microestructuras con diferentes grados de
alineamiento y con distintos niveles de enrulamiento de las fibras.

Por ultimo, se desarroll6 un modelo micromecénico para ser aplicado a las mallas generadas anteriormente.
Este modelo microscopico lleva en consideracion la interaccion de las fibras en los puntos de interseccion, asi
como la posibilidad de deformacién pléstica y rotura de las mismas. Por otra parte, se llevaron a cabo ensayos de
traccion uniaxial sobre matrices electrohiladas para obtener las curvas de tension-deformacion experimentales
necesarias para su validacion. Los resultados obtenidos muestran que el modelo logra reproducir exitosamente

la respuesta macroscdpica elastopldstica de las matrices a partir de pardmetros microscépicos realistas.
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Abstract

Biomedical applications need tailor-made scaffolds that exhibit biomimetic mechanical properties. In this
context, electrospinning has emerged as a technique with promising features for their production, able to yield
nanofibrous mats with similar microstructure to the tissues they intend to replace. However, in order to improve
the biomimetic capabilities of electrospun scaffolds, their mechanical behavior as a function of the microstruc-
ture and nanofiber properties needs to be better understood and controlled. To that end, multiscale constitutive
modeling appears as a powerful design tool, not only able to characterize electrospun structures, but also to de-
termine the fiber properties and scaffold microstructure that would achieve the objective response. With focus
in this matters, this dissertation presents multiscale constitutive models for nanofibrous structures that takes into
account the scaffold microstructure, the material constitutive properties of the nanofibers and their interaction.

As a first step, a two-scale model is presented, adopting a classical description of a continuous three-
dimensional body for the macro-scale, and a discrete RVE consisting of individual nanofibers grouped in
bundles or fascicles. Experimental data from pressure vs diameter inflation tests of electrospun PLLA tubular
scaffolds was used to validate the model. In addition, the influence of the microstructural parameters upon the
macroscopic constitutive behavior was studied. Then, the model parameters were adjusted to obtain a vascular
graft able to reproduce the mechanical response of a human intracranial artery.

Next, the generation of realistic fiber mesh geometries is explored, aiming to reproduce the most important
aspects of the electrospun microstructure. Consequently, a virtual fiber deposition algorithm was developed,
that draws inspiration in the actual deposition of nanofibers during the electrospinning process. Then, to assess
the aptitude of the obtained geometries to serve as Representative Volume Elements (RVE), the statistical de-
pendence of the mesh with respect to its size was studied. Furthermore, the design capabilities of the algorithm
are shown by assembling geometries with different levels of alignment as well as increasing tortuosity of the
nanofibers.

Finally, a micromechanic model for the previously generated meshes is established, thus obtaining a com-
plete mechanical representation of the electrospun microstructure. This microscopic model takes into account
the interaction between nanofibers at contact points, and the possibility of fiber plastic deformation or even
breakage. Uniaxial traction tests of electrospun scaffolds were also performed in order to obtain the necessary
experimental data for the validation. The results show that the model successfully reproduces the macroscopic
elastic-plastic response of the scaffolds employing realistic values for the geometric and constitutive parame-

ters.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Motivacion

Los implantes vasculares cumplen un rol cada vez mds importante en el tratamiento
de un amplio rango de patologias tales como aterosclerosis, aneurismas, malformaciones
congénitas, vasculitis y traumas, entre otras [1]. Este rol cobra mayor preponderancia
teniendo en cuenta que las enfermedades cardiovasculares representan la principal causa
de muerte a nivel mundial [2], incluyendo a los paises latinoamericanos y Argentina en
particular [3].

Actualmente la primera eleccidn para injertos arteriales es el trasplante autélogo. Sin
embargo, debido a condiciones médicas previas, muchas veces no es posible conseguir
un tejido adecuado, ademds que la extraccion puede causar nueva morbilidad [1]. A su
vez, la obtencidn de tejidos alogénicos resulta ain mds complicada debido a la dificultad
agregada de la biocompatibilidad entre donante y huésped. Como consecuencia de esta
problematica, actualmente existe una creciente demanda de injertos vasculares para reem-
plazo de arterias de pequeno porte con buena adaptacion a largo plazo. Los injertos sinté-
ticos actualmente disponibles en la prictica clinica carecen de potencial de crecimiento y
remodelado, por lo que sus resultados a largo plazo son insatisfactorios por el surgimien-
to de complicaciones graves como trombosis, hiperplasia, estenosis e infecciones, entre
otros [4, 5]. En respuesta a estas limitaciones surge la ingenieria de tejidos, entendida co-
mo “un campo multidisciplinario que aplica los principios de la ingenieria y las ciencias
bioldgicas hacia el desarrollo de sustitutos que restauren, mantengan y mejoren la funcion
de los tejidos™ [6]. Dentro de la ingenieria de tejidos vasculares, se investigan tres aproxi-
maciones diferentes, la ingenieria de tejidos sin soportes porosos, el empleo de matrices
descelularizadas y el uso de matrices porosas [7]. En base a este enfoque se desarrollaron
vasos aut6logos en ambientes ex-vivo, a través del uso de biorreactores. De esta manera se

evitan los problemas de biocompatibilidad, pero aparecen importantes limitaciones desde



2 1.1. Motivacion

el punto de vista del alto costo implicado y del largo tiempo requerido para la obtencién
del injerto [8].

Un enfoque novedoso de la ingenieria de tejidos consiste en la fabricacion de anda-
mios (scaffolds) vasculares sintéticos bioabsorbibles capaces de permitir la regeneracion
de tejido aut6logo al mismo tiempo que se produce la degradacién del material artificial,
concluyendo en la generacién de una neoarteria compuesta completamente por tejido en-
ddégeno, capaz de alcanzar un estado de homeostasis con capacidad de remodelado, creci-
miento y, consecuentemente, de reparacion [9]. Para esto, es necesario que el injerto sea
capaz de proveer temporalmente un microambiente que permita la infiltracién celular y
de nutrientes, que sea capaz de soportar las cargas hemodindmicas y que provea de con-
diciones similares a las fisiologicas que permitan el adecuado desarrollo de los nuevos
tejidos [10]. Muchos tipos importantes de tejidos naturales poseen una microestructura de
red nanofibrosa. Materiales biolégicos como las células citoesqueléticas, redes de fibras
de coldgeno, elastina, y otras proteinas naturales con forma de fibras son los compo-
nentes estructurales principales de tejidos como el cartilago, tendones, vasos sanguineos,
vdlvulas cardiacas, entre otros. Dentro de los materiales utilizados para la construccién
de andamios bioabsorbibles se destacan las matrices nanofibrosas electrohiladas, amplia-
mente exploradas en esta drea de aplicacion y que serdn objeto de estudio de este trabajo
de tesis [4, 5,9, 11].

La tecnologia de electrohilado constituye uno de los métodos de procesamiento de
vanguardia que presenta mayores ventajas para la produccién de nanofibras. La técnica
tiene la habilidad unica de producir nanofibras de diferentes materiales y geometrias, bajo
costo, relativamente alta velocidad de produccion y simplicidad en el disefio del equi-
pamiento. En los tdltimos afios, se han electrohilado numerosos tipos de materiales que
incluyen précticamente todos los polimeros (sintéticos y naturales, que sean solubles o
puedan fundirse) y nanocompuestos, para obtener fibras continuas de unos pocos nano-
metros hasta algunos micrones que generan una matriz hilada no tejida altamente porosa
[12]. Esta es una técnica versétil, que permite la produccion de fibras de nano y micro-
escala que presentan un gran potencial para imitar el microambiente fibroso de la matriz
extracelular natural presente en las arterias [13]. El electrohilado ofrece la posibilidad de
ajustar finamente las propiedades mecdnicas durante la fabricacién, controlando la mi-
croarquitectura porosa, tamafio y la orientacion de las fibras, logrando comportamientos
anisotrépicos como los observados en los vasos sanguineos. Particularmente, las grandes

deformaciones y rotaciones que experimentan las nanofibras elastoméricas consiguen que
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los andamios electrohilados puedan soportar deformaciones del mismo nivel que los teji-
dos blandos que buscan reemplazar [14-16]. Ademas, la posibilidad de usar un colector
rotatorio de pequefio didmetro, resulta en la obtencion de una tubuladura sin costura ideal
para aplicaciones vasculares.

La respuesta mecdnica que manifiesta el injerto vascular una vez implantado es una
caracteristica fundamental para su disefio por dos razones principales: en primer lugar,
es necesario que el injerto soporte la presion hemodindmica a la que se vea sometido
sin sufrir fallas; en segundo lugar, las tensiones son un fuerte estimulo para el control
mecanobioldgico de la funcién celular y extracelular [17]. Ademads, la interaccién del
andamio con el tejido vivo adyacente al que se lo conecta debe también ser considerada,
ya que un desfasaje entre las propiedades mecénicas de los vasos circundantes y el injerto
pueden derivar en un remodelado patoldgico de las arterias vecinas [18, 19].

En vista de estas cuestiones y con el objetivo de contribuir al disefio de injertos vas-
culares de este tipo, tanto a nivel microscépico como macroscépico, surge la necesidad
de modelar el comportamiento mecanico de los materiales involucrados. Con este fin se
emplea el modelado constitutivo de materiales, pudiendo realizarse desde varios enfo-
ques. Los distintos modelos pueden clasificarse segtin la complejidad con que abordan el
problema microscépico. Los modelos fenomenolégicos se restringen a relacionar la ten-
si6n y deformacion macroscopicas sin introducir de manera alguna informacion sobre la
microestructura. Son los mas usuales en la literatura pero la simplicidad de no requerir
informacién de entrada sobre la microestructura se traduce en la limitacion de no poder
relacionar propiedades microscdpicas con la respuesta macroscépica. Se trata, en dltima
instancia, de un ajuste matematico sobre datos experimentales. Los modelos multiescala,
en cambio, proponen predecir la respuesta constitutiva macroscopica a partir de la micro-
estructura subyacente, resultando especialmente ttil en materiales heterogéneos donde el
comportamiento mecanico depende del tamafo, forma, propiedades, y distribucion espa-
cial de los constituyentes microestructurales. Este tipo de modelos surgen dada la difi-
cultad de modelar un componente teniendo en consideracion caracteristicas geométricas
de dimensiones muy disimiles entre si'. La solucién que se plantea en estos modelos es
la separacién de escalas, donde el componente macroscopico se trata como un continuo
pero a cada punto material se le asigna alguna representacion de la microestructura. Si

bien lo més usual es la implementacion de dos escalas (macro- y micro-), esta separacion

'En el caso de las matrices electrohiladas, un modelado exhaustivo debe tener en cuenta a escala ma-
croscépica las dimensiones del componente (cm) y a escala microscépica las dimensiones de las nanofibras
(um)
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puede realizarse recursivamente, obteniendo modelos con tres (macro-, meso- y micro-)
o mads escalas. Una gran ventaja reside en poder separar el tipo de modelado empleado en
diferentes escalas, pudiendo plantear, por ejemplo, un modelo macroscopico continuo dis-
cretizado por el método de elementos finitos con un RVE de naturaleza discreta formado
por un conjunto de fibras interconectadas [20]. En el caso mas completo, se busca calcu-
lar una respuesta macroscopica en cada punto de integracién de la escala macroscépica
a partir de un dominio detallado de la microestructura asociada a ese punto. El dominio
microscopico debe ser lo suficientemente representativo de la microestructura real del
material, y se lo denomina Elemento de Volumen Representativo (Representative Volume
Element: RVE). Las técnicas de este tipo poseen las siguientes ventajas: (i) no requieren
suposiciones de cardcter constitutivo sobre la macroescala, (i) permiten tratar grandes de-
formaciones y rotaciones tanto en la escala macro como micro, (iii) son apropiadas para
respuestas no lineales de caricter fisico, geométrico, y temporal, (iv) habilitan incorpo-
rar detalles microestructurales en el andlisis macroscépico, y (v) dado que las relaciones
obtenidas se derivan de un entendimiento de los mecanismos microscopicos que tienen
lugar en el material durante la deformacién, permiten una comprension de las relaciones
constitutivas entre las distintas escalas [20]. Esta caracteristica es muy prometedora en
ingenieria de tejidos, ya que se pretende disefiar una microestructura en funcién de un
comportamiento macroscopico buscado.

Como herramienta complementaria, la simulacién hemodinamica permite evaluar las
condiciones de trabajo del segmento original a ser reemplazado y predecir el desempefio
mecanico del injerto una vez implantado [21, 22]. Dentro de estos modelos se destacan los
modelos heterodimensionales que acoplan submodelos 0D, 1D y 3D y que han emergido
como una novedosa herramienta para el modelado del 4rbol arterial completo [23, 24].
Estos modelos heterodimensionales pueden analizarse como la interaccion de dos o tres
submodelos. El modelo 1D trata con ecuaciones reducidas de flujo en tubos compliantes,
al cual se le acoplan modelos de parametros concentrados 0D que representan los lechos
periféricos y otras singularidades del sistema arterial. Estos modelos son los responsables
de considerar las interacciones a nivel sistémico y consecuentemente, de proveer apropia-
das condiciones de borde a un modelo detallado y complejo (3D) de un distrito vascular
especifico. Luego, el modelo 3D aborda la interaccion fluido-estructura entre el flujo san-
guineo y la pared arterial con el mayor grado de detalle posible. De esta forma, el modelo
1D da cuenta del comportamiento sistémico integrado del arbol arterial, mientras el mo-

delo local 3D produce gran cantidad de informacién mecénica en una zona puntual del
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mismo. Asi, es posible alcanzar un alto grado de realismo en las simulaciones sorteando la
imposibilidad actual de manejar modelos completos tridimensionales de todo el sistema
vascular [25]. Es necesario aqui resaltar la potencialidad de los modelos heterodimensio-
nales para proveer la infraestructura que hace posible la implementacion de los ensayos
virtuales (in silico) para evaluar el comportamiento de injertos, permitiendo considerar
de manera econdémica la amplia gama de condiciones prevalecientes a lo largo del arbol
arterial. Asi es posible adaptar la respuesta mecénica del material de acuerdo a la zona
especifica en la que este serd implantado. Estas condiciones marcan, por un lado, la nece-
sidad de adaptar en cada caso la composicién y propiedades de los implantes substitutos
y, por otro lado, evidencian la imposibilidad de realizar ensayos que puedan abarcar todas
las situaciones mencionadas [26]. La simulacién computacional resulta, por lo tanto, una
herramienta excelente para asistir el disefio de matrices nanofibrosas para ingenieria de

tejidos.

1.2. Objetivos

Este trabajo tiene como objetivo general el desarrollo de modelos constitutivos multi-
escala para matrices nanofibrosas electrohiladas con aplicaciones en ingenieria de tejidos
que lleven en consideracion las caracteristicas microscopicas del material y su influencia
sobre el comportamiento mecdnico macroscopico con el fin de su aplicacién en un ciclo
de modelado fabricacién-experimentacion para ingenieria de tejidos. Para esto se plantean

los siguientes objetivos especificos:

= Derivar una relacién constitutiva multiescala cuyos pardmetros caracteristicos sean

propiedades microestructurales con sentido fisico.

= Obtener los pardmetros constitutivos microscopicos a partir de datos experimen-
tales macroscopicos de ensayos mecanicos locales para matrices poliméricas para

ingenieria de tejidos.

= Obtener un RVE para matrices nanofibrosas a partir del anélisis de la microestruc-

tura en base a micrografias y detalles técnicos del método de fabricacion.

= Evaluar mediante simulacién computacional el comportamiento de las matrices ba-
jo condiciones de carga hemodindmicas mediante un modelo de membrana discre-

tizado mediante el método de elementos finitos.
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La tesis se organiza en 4 capitulos:

= E] capitulo 1 (actual) introduce las bases para el trabajo siguiente, consistiendo en

un marco tedrico donde se presenta una descripcion general de los tejidos arteria-
les, sus afecciones mds comunes y los tratamientos correspondientes, donde surge
la importancia de los injertos vasculares. A continuacion se realiza una descrip-
cién de los distintos tipos de injertos vasculares utilizados, haciendo hincapié en
los injertos electrohilados de ingenieria de tejidos, su proceso de fabricacién y su
caracterizacion morfoldgica y mecdnica. También se establecen las bases del mo-
delado multiescala y su importancia para el disefio de materiales biomiméticos en
la ingenieria de tejidos. Finalmente, a partir de los conceptos revisados, se formulan

las hipétesis de trabajo a seguir durante el transcurso del trabajo.

En el capitulo 2 se presenta un modelo multiescala para matrices electrohiladas
isotrépicas donde se utilizd un enfoque estadistico sobre la distribucién de enrula-
mientos de las fibras. El modelo se validé mediante comparacién con datos expe-
rimentales de ensayos de inflado sobre injertos electrohilados. También se estudian
los efectos que variaciones microestructurales provocan sobre la respuesta macros-
copica con el objetivo de mejorar la biomimesis desde la perspectiva biomecanica.
Finalmente se utiliz6 el modelo como herramienta de disefo, optimizando los para-
metros de un injerto electrohilado capaz de imitar la respuesta en presion-didmetro

de una arteria intracranial humana.

En el capitulo 3 se detalla un método para generar elementos de volumen represen-
tativos de geometria fibrosa que reproducen en detalle y con fidelidad los aspectos
mds importantes de la microestructura de las matrices electrohiladas. Se estudi6
la variabilidad estadistica de las mallas virtuales generadas en funcién de su ta-
mafio para evaluar su representatividad. También se realizd, mediante el anélisis
de mallas virtuales, una estimacién sobre la densidad superficial de intersecciones,
siendo una variable de importancia para el comportamiento mecdnico y de dificil
medicion experimental. Por ultimo, se muestra la versatilidad del método para ob-
tener geometrias que reproducen fielmente las microestructuras tipicas de matrices

electrohiladas.

= En el capitulo 4 se presenta un modelo micromecanico para mallas fibrosas interco-
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nectadas con el objetivo de aplicarse a los RVE generados en el capitulo 3, confor-
mando asi un modelo microscopico de alta fidelidad para matrices electrohiladas.
La descripcion cinemadtica de la malla admite grandes desplazamientos y rotaciones
de las fibras, mientras que para las fibras se admite la posibilidad de deformacién
plastica y de rotura al ser traccionadas. Luego, el modelo se valida mediante com-
paracién con ensayos experimentales de traccion uniaxial donde se consigue buen
acuerdo bajo geometria y pardmetros realistas. Finalmente, se estudia la evolucién

de la microestructura de la malla bajo traccion uniaxial.
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1.4. Marco Teodrico

1.4.1. Tejidos arteriales

Las enfermedades cardiovasculares son la principal causa de muerte a nivel mundial.
Cada afo se pierden 17 millones de vidas por causa de estas enfermedades, lo que re-
presenta un 29 % de la totalidad de las muertes globales. En particular, las enfermedades
coronarias representan un 50 % de las causas de muerte por enfermedades cardiovascula-
res [8].

Los tejidos arteriales son un subgrupo de los tejidos vasculares, que incluyen tam-
bién a los capilares y las venas. Dado que las afecciones arteriales representan un mayor
riesgo en términos de salud y poseen mayor impacto e incidencia que las enfermedades
vasculares venosas y capilares, considerables esfuerzos se han aplicado en el estudio y la
busqueda de estrategias para su reemplazo y regeneracion.

Dado que, en gran medida, las afecciones de la pared arterial estdn en relacién a sus
propiedades mecdnicas, a lo que se suma que las probabilidades de éxito en las interven-
ciones aumentan cuando los materiales de reemplazo muestran propiedades biomiméticas
con los tejidos fisioldgicos, es necesario caracterizar el comportamiento mecanico y cons-
titutivo de dichos tejidos. En un sentido descriptivo macroscépico, la estructura de la pared
arterial se compone de tres capas distintas: la intima, la media, y la adventicia (figura 1.1).
La intima es la capa interna y se compone de una capa de células endoteliales soportada
por una fina membrana basal y una capa subendotelial. Cumple la funcién de controlar
la transferencia molecular desde el flujo sanguineo hacia el interior de la pared y evitar
la trombogénesis, ademds de estar involucrada en el mantenimiento de la homeostasis,
la regulacion del tono muscular, y la regulacion inmunogénica e inflamatoria. La media,
como su nombre lo indica, es la capa del medio de la pared arterial, y estd compuesta por
células de musculo liso orientadas circunferencialmente en conjunto con un arreglo doble
helicoidal de fibras de coldgeno embebidas en una matriz de elastina. La adventicia es la
capa externa de la arteria y consiste principalmente de fibroblastos y fibrocitos (células
que sintetizan coldgeno y elastina), sustancia fundamental y haces de fibrillas de coldgeno
conformando un tejido fibroso [27].

Resulta importante resaltar que, desde el punto de vista mecanico, los elementos cons-
tituyentes relevantes son las células de musculo liso, la matriz de elastina y las fibras de
coldgeno. Las células de musculo liso poseen capacidad contrictil y son las responsables,

por lo tanto, de regular el tamaio del vaso. La elastina es altamente distensible y le confie-
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Figura 1.1: Diagrama de la estructura en capas de las arterias, indicando los principales elementos consti-
tuyentes de cada una de las tres capas: intima, media y adventicia. Figura adaptada de [28]

re a las arterias una capacidad de deformacion eldstica elevada a bajas presiones, mientras
que las fibras de coldgeno, que se encuentran enruladas en reposo, devienen rectas y me-
cénicamente activas a altas presiones, protegiendo y reforzando el vaso [29, 30].

Hoy en dia, se concentra el mayor esfuerzo sobre el estudio de las arterias musculares
(que poseen un didmetro menor a 6 mm), haciendo especial foco en las arterias corona-
rias, dado que los tratamientos actuales frente a enfermedades coronarias presentan serios
inconvenientes.

Las principales causas de enfermedad coronaria son la trombosis y aterosclerosis. La
trombosis es la obstruccion del flujo sanguineo en algtin sector del sistema circulatorio
debido a la formacién de un codgulo en el interior de un vaso sanguineo. La formacion de
un codgulo toma lugar normalmente como respuesta natural frente a una lesién del endo-
telio, aunque puede ocurrir también frente a factores hereditarios o debido a enfermedades
de la sangre. Cuando un codgulo se libera en el torrente sanguineo se lo denomina ém-

bolo, por lo cual es también usual la denominacién tromboembolismo cuando se produce
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la oclusién del flujo. Cuando la trombosis ocurre en arterias (trombosis arterial) se ve
afectada la irrigacion sanguinea de los tejidos, pudiendo derivar en isquemias y necrosis
[31]. La aterosclerosis, en cambio, consiste en el crecimiento de placas de ateroma den-
tro de la capa intima de la pared arterial, compuestas de grasa, colesterol, calcio y otras
sustancias provenientes de la sangre. El material acumulado engrosa la pared arterial que
se proyecta hacia el interior del vaso, reduciendo la luz arterial (estenosis) y restringien-
do el flujo sanguineo. En casos severos puede devenir en enfermedad coronaria, infarto,
enfermedad vascular periférica o problemas renales, dependiendo de la arteria afectada.
Aunque generalmente comienza a edades tempranas, practicamente todas las personas su-
fren algin grado de aterosclerosis a partir de los 65 afios de edad, tratdindose ademads, de
la principal causa de muerte y morbilidad en el mundo desarrollado [32]. Evidentemen-
te, estas afecciones no son mutuamente excluyentes y pueden ocurrir en simultdneo con
efectos sinérgicos: la estenosis generada por la acumulacién de ateroma resulta un lugar
propicio para el alojamiento de un émbolo trombdtico, derivando en un tromboembolis-
mo (ver figura 1.2). El infarto de miocardio ocurre cuando disminuye bruscamente el flujo
coronario después de una oclusion trombdtica de una arteria coronaria, ya estrechada por

aterosclerosis (figura 1.2).

Coéagulo

Ateroma

Figura 1.2: El diagrama muestra el bloqueo del flujo sanguineo provocado por un codgulo suelto en el
torrente sanguineo (émbolo trombdético) alojado en la reduccién del lumen (estenosis) provocada por la
acumulacién de materia grasa (placa de ateroma) en la capa intima de la pared arterial.

Si bien el principal foco de ataque contra estas enfermedades es la prevencion, en los
casos en que la oclusién o estenosis son severos existen una serie de tratamientos que se

pueden realizar. Cuando es posible, se realiza un tratamiento de trombdlisis con el fin de
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reestablecer de forma inmediata la permeabilidad de la arteria coronaria, mediante la ad-
ministracion intravenosa de agentes tromboliticos de activacion tisular del plasmindgeno
(tPA), estreptoquinasa y complejo anisoilado del activador del plasmindgeno y la estrep-
toquinasa (APSAC). Estos agentes facilitan la conversion del plasmindgeno en plasmina,
que posteriormente disuelve los trombos de fibrina. En cambio, cuando los medicamen-
tos tromboliticos se encuentran contraindicados, se requiere de intervenciones invasivas
de revascularizacién como la angioplastia o la técnica de bypass.

La angioplastia busca recuperar la luz arterial en arterias con estenosis causadas, ti-
picamente, por aterosclerosis. Es un tratamiento invasivo endovascular que consiste en
la introduccion remota, a través de las arterias femoral o radial, de una guia flexible con
un bal6n inflable dentro de la arteria coronaria afectada. El bal6n se infla repetidas veces
en la zona de la estenosis hasta que la obstruccion desaparece o disminuye. Bajo cier-
tas condiciones se puede colocar, en el mismo procedimiento, un conducto expansible de
metal denominado stent que refuerza mecanicamente la zona afectada para evitar esteno-
sis residual y, al mismo tiempo, reducir la probabilidad de futuras reestenosis [33, 34].
Otra posible solucidn es la cirugia de derivacion arterial coronaria (o bypass coronario),
que consiste en reestablecer el flujo sanguineo en una arteria obstruida por medio de una
conexion artificial por medio de un injerto vascular entre la aorta y la arteria coronaria

afectada.

1.4.2. Tipos de injertos vasculares

Como se menciond, un bypass coronario requiere de un injerto vascular. Para este
procedimiento se emplean injertos a partir de venas o arterias autélogas, homoélogas y he-
ter6logas, e injertos sintéticos de similares dimensiones. De estos injertos, los autélogos
siguen siendo hoy en dia el gold standard, tratindose de vasos sanguineos del propio pa-
ciente que son extraidos de zonas no comprometidas. En particular, la vena safena mayor
y la arteria tordcica interna (también denominada arteria mamaria interna) son los injertos
que han presentado mejores resultados en el tiempo. La vena safena mayor presenta una
tasa de permeabilidad (grado de apertura) del 80-90 % luego de un aio de implantada. No
obstante, a largo tiempo es propensa a sufrir el desarrollo de aterosclerosis y el 50 % de
los injertos se cierran luego de 10 afios de la operacion. La arteria tordcica interna presen-
ta una tasa de permeabilidad de 90 % a los 10 afnos después de la operacion. Las causas
de este mejor rendimiento no son completamente conocidas. Sin embargo, la vena safena

sigue siendo el injerto mas elegido por los cirujanos. En los casos que la vena safena y
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la arteria tordcica interna no se encuentran disponibles para su utilizacién como injertos,
otros vasos sanguineos tales como la arteria radial, la arteria gastro-omental derecha, la
arteria epigastrica inferior, la vena safena corta y venas de las extremidades superiores,
son utilizados [35].

Si bien los injertos autélogos presentan un buen desempeio, estos resultan inadecua-
dos o inaccesibles en aproximadamente un tercio de los pacientes, requiriendo la utili-
zacion de alternativas como, por ejemplo, el uso de materiales sintéticos [36, 37]. Los
injertos sintéticos aprobados para su uso en bypass coronario son bioestables y presentan
una alta rigidez, siendo los mas comunes el Dacron® y el Goretex® (figura 1.3). Las tubu-
laduras de PET (polietileno tereftalato), patentadas como Dacron®, se forman mediante el
tejido de multiples filamentos de poliéster y poseen alta cristalinidad, alto médulo eléstico
y alta resistencia a la traccion. Estos injertos se utilizan con éxito para bypass de aorta y
en la revascularizacion de injertos de gran didmetro periféricos. Por otra parte, los injertos
de ePTFE (politetrafluoroetileno expandido), conocidos comercialmente como Goretex®
también presentan alta cristalinidad y alta rigidez, aunque menor que la del Dacron®. El
Goretex® se usa con excelentes resultados en injertos para las extremidades inferiores de
didmetros internos entre 7-9 mm. Respecto del desempeio de estos injertos como reem-
plazos para bypass coronario, el injerto de ePTFE posee una tasa de permeabilidad media
del 14 % a 45 meses de la operacion y el de PET resulta en vasos abiertos luego de 17
meses de implantados, no habiendo resultados reportados a mayor tiempo de seguimiento.

Sin embargo, tanto los injertos de Dacron® como de Goretex® fallan en la revascu-
larizacién de arterias de pequefio didmetro (<6 mm) [38, 39], debido principalmente a la
trombogenicidad de la superficie sintética y al desacuerdo en las propiedades mecénicas
entre injerto y tejido nativo en la zona de anastomosis® [36, 40, 41]. En el campo de la
fisiologia cardiovascular, la propiedad mecdnica en juego se denomina elastancia o com-
pliancia y cumple un rol fundamental ya que determina la respuesta en presion-didmetro
a nivel de componente. Es necesario, entonces, que la compliancia injerto pueda asemejar
a la del vaso nativo. Dado que los poliuretanos tienen una naturaleza mds distensible y
elastomérica que el PET y el ePTFE, son candidatos excelentes para reducir los proble-
mas asociados a la rigidez de los injertos y el desacuerdo mecanico con los tejidos nativos
[36, 42]. Si bien se han reportado algunos resultados preliminares con injertos poliuretd-
nicos, no existen datos de seguimiento a tiempo prolongados desde la implantacion.

Ninguno de los injertos convencionales (sintéticos, autélogos, provenientes de un do-

2 Anastomosis: zona de unién o costura entre dos vasos
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Figura 1.3: Fotografias de injertos vasculares sintéticos comerciales de a) Dacron® y b) Goretex®.

nante o de origen animal) ofrece potencial de regeneracién y, mds auin, todos estdn aso-
ciados con diferentes niveles de trombogenicidad, reestenosis y susceptibilidad a infec-
ciones. Ademds, las intervenciones quirdrgicas tratan solamente la manifestacion de la
aterosclerosis, sin tratar las causas de la condicién, por lo que los sintomas tienden a
reaparecer y los pacientes con frecuencia requieren una nueva intervencion [8, 43].

En este contexto entra la Ingenieria de Tejidos, entendida como el uso combinado
de métodos de ingenieria y de las ciencias biolégicas para el desarrollo de reemplazos
que restauren, mantengan o mejoren la funcién de los tejidos vivos [44]. Un objetivo de
la ingenieria de tejidos es el disefio de injertos vasculares vivos, capaces de responder
a estimulos y con propiedades similares a los tejidos nativos [45]. En este sentido, el
enfoque de la cirugia vascular emergente ha evolucionado de ‘reemplazar’ a ‘regenerar’
el tejido vascular.

Idealmente un injerto vascular debe carecer de caracteristicas trombogénicas, toxicas,
cancerigenas e infecciosas, a la vez que debe poseer una adecuada compliancia, facilidad
de manejo quirtirgico para su implantacién , facilidad de sutura, facilidad de fabricacién,
disponibilidad en diversos tamafios, capacidad para liberar localmente agentes terapéu-
ticos, capacidad funcional biolégica y potencial de regeneracion de tejidos. La relacion
estructura-funcién de los tejidos vasculares coronarios plantea un criterio de disefio exi-
gente para los sustratos requeridos. Por lo tanto, a la hora de disefiar un injerto vascular
hay que tener en cuenta su estructura y funciones tanto a escala macroscopica como mi-
croscopica.

La ingenieria de tejidos vasculares plantea dos enfoques diferenciados: los injertos de
ldminas celulares autoensambladas y los injertos regenerados mediante el uso de anda-
mios (scaffolds).

El enfoque de laminas celulares autoensambladas utiliza células humanas exclusiva-
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mente para fabricar vasos sanguineos a partir de células autélogas sin el uso de sustratos
externos al paciente. En un biorreactor se cultivan células de musculo liso y fibroblas-
tos in vitro propias del paciente, luego se retiran de las placas y se ensamblan sobre un
mandril del didmetro deseado, colocando primero células de musculo liso, siguiendo con
fibroblastos y culminando con un recubrimiento de células endoteliales. Estos injertos
vasculares resisten presiones superiores a los 2000 mmHg?, resistencia a la sutura ade-
cuada y un endotelio funcional. Incluso estudios in vivo demostraron que soportan las
condiciones de flujo fisiolégico [46, 47]. Si bien los resultados obtenidos son exitosos, las
ldminas celulares requieren de un tiempo considerable para su fabricacion, volviendo a
este método poco prometedor para su traslado a la practica clinica, en especial para los
casos en que el injerto se necesita con cierta urgencia. Mdas aun, existe la dificultad de
obtener células funcionales capaces de regenerar el tejido vascular en un biorreactor, lo
cual resulta una tarea dificultosa en pacientes de edad avanzada [48].

Como alternativa, los injertos vasculares reconstruidos a partir de matrices soporte, o
andamios, surgen como continuacion natural en la investigacion de injertos vasculares sin-
téticos, donde se adiciona el procedimiento in vitro de infiltraciéon y maduracion de células
vasculares previamente a la implantacién. Un andamio es una estructura tridimensional
que provee el soporte mecanico y un ambiente propicio para el desarrollo y crecimiento
de un tejido, al tiempo que facilita las funciones celulares como adhesion, diferencia-
cién, migracion, proliferacion y secrecion de los componentes de la matriz extracelular
[49, 50]. Para que la infiltracién y maduracion celular sea exitosa, los andamios deben
poseer estructuras altamente porosas e interconectadas, de modo de permitir el transporte
de sustancias asi como la migracion celular [S1, 52]. Ademds, para lograr la proliferacion
de tejido celular se utilizan biorreactores que simulen condiciones hemodindmicas fisio-
l6gicas, incluyendo las sefales bioquimicas y biomecdnicas que regulen correctamente el
desarrollo tisular [53].

Las primeras alternativas para la obtencion de injertos mediante esta metodologia se
basaron en andamios constituidos de materiales naturales propios de los tejidos vascula-
res como el coldgeno y presembrados con células vasculares. Sin embargo presentaron
propiedades mecdnicas inferiores a las requeridas y, contrariamente al objetivo inicial,
necesitaron de refuerzos sintéticos para su uso clinico, generando nuevas complicaciones
por rechazo o desacuerdo en compliancia [54-56]. La utilizacién de biorreactores para

favorecer la regeneracion del tejido vascular con el soporte mecanico del andamio mejora

3Como referencia, la resistencia de la vena safena se estima en 1700 mmHg.



15 1.4. Marco Teorico

sustancialmente las propiedades mecdnicas de estos injertos, logrando pruebas con cierto
grado de éxito en animales [57]. Otra opcién es la utilizacion de andamios sintéticos, sien-
do los més empleados los poliésteres biodegradables compuestos de glicolida y lactida,
sus copolimeros (como el dcido poli-L-lactido, el acido poliglicdlico y la policaprolap-
tona) y los poliuretanos [58]. En comparacién con los materiales naturales, los sintéticos
presentan grandes ventajas respecto de su amplia disponibilidad y bajo costo, ademés de
permitir mayor control en etapa de produccidn tanto a nivel de propiedades mecénicas
como de porosidad y microestructura, lo que los vuelve candidatos muy atractivos para
su fabricacion para uso clinico [49, 50, 59]. Como desventaja, los materiales sintéticos
sufren de una baja bioactividad respecto de favorecer la implantacién y proliferacion na-
tural, ademads de la importancia de tomar en consideracion el efecto de la degradacion del
andamio sobre el tejido celular [60, 61]. Por otro lado, se exploré el uso de andamios a
partir de matrices descelularizadas provenientes de donantes o animales (figura 1.4). Se
trata de tejidos naturales a los que se los despoja, mediante el uso de diferentes técnicas,
de las células pero manteniendo las proteinas de la matriz estructural, como coldgeno y
elastina, que son predominantemente no inmunogénicas. De esta manera se obtiene un
andamio que permitiria ser recelularizado con células del paciente reduciendo dréstica-
mente el riesgo de rechazo inmune, pero atn asi existe el riesgo de transmitir patégenos
del animal o donante al paciente. Ademas, las propiedades biomecanicas de la matriz son
variables debido a la variabilidad de especies donantes, asi como también las distintas
edades o sexo de la misma, reduciendo la repetibilidad en la produccién con lo cual se ve
afectado el resultado clinico [8, 29].

En todo caso, si bien este tipo de injertos ha mostrado resultados interesantes y alen-
tadores, poseen la importante limitacion de necesitar un tiempo de cultivo in vitro previo
a la implantacién, y mds aun, existe la dificultad de obtener células funcionales capaces
de regenerar el tejido vascular en un biorreactor, lo cual resulta una tarea dificil en pa-
cientes de edad avanzada [48]. Hasta la fecha tanto las alternativas sintéticas como las
disenadas por ingenieria de tejidos no consiguen igualar ni mejorar a los injertos autélo-
gos para la cirugia vascular de pequefios vasos. En los dltimos 30 afios poco ha cambiado
en relacion a los injertos sintéticos, y la obtenciéon de un injerto vascular de pequefio
didmetro (< 6 mm) con un comportamiento apropiado y permanente ain representa un
gran desaffo. El desarrollo de un conducto para operaciones de bypass coronario que pue-
da estar inmediatamente disponible, sin tiempos prolongados de cultivos in vitro, con las

propiedades mecdnicas y bioldgicas necesarias es el centro de las investigaciones actuales
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Figura 1.4: Método de obtencién de un injerto disefiado por ingenieria de tejidos a partir de un andamio
descelularizado. Se obtienen células vasculares del paciente y se cultivan in vitro. Al mismo tiempo se extrae
una arteria de una fuente alogénica, heterogénica o xenogénica, y se la descelulariza dejando solamente
la matriz soporte. Luego se recelulariza el andamio con las células del paciente y se lo madura en un
biorreactor, obteniendo un injerto vivo funcional. Imagen adaptada de [8].

en el campo de la ingenieria de tejidos vasculares.

1.4.3. Matrices electrohiladas

Como se menciond en la seccién previa, un requisito fundamental para un scaffold
de ingenieria de tejidos es que presente una microestructura altamente porosa e interco-
nectada, de modo de permitir el transporte de sustancias asi como la migracién, adhesion
y proliferacion celular. Consecuentemente, el nimero de publicaciones cientificas rela-
cionadas con andamios para aplicaciones biomédicas se incrementé notablemente en los
ultimos afios, hecho que revela un alto y sostenido interés en el disefio y preparacion de
matrices porosas[62]. Teniendo en cuenta los requisitos indispensables que debe reunir
una matriz extracelular artificial, la tecnologia de procesamiento para su produccion debe
poseer un control importante de las propiedades macro y microestructurales. El compor-
tamiento viscoso de los polimeros por encima de su temperatura de transicion vitrea o
temperatura de fusién y su solubilidad en diferentes solventes orgdnicos, determina la
aplicacion de una amplia variedad de técnicas para preparar matrices poliméricas porosas
a partir de polimeros sintéticos y naturales, en algunos casos se realizan compuestos con

materiales cerdmicos [63—65]. No existe una metodologia tinica para crear matrices po-
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rosas, la eleccion de la técnica més apropiada resulta entonces critica y depende de cada
material polimérico y la aplicacion especifica [66].

La microestructura, porosidad, y topografia del injerto poroso son factores fundamen-
tales para su desempefio exitoso. La produccién de injertos vasculares se puede abor-
dar mediante la utilizacion de diferentes técnicas. PM. Crapo y colaboradores fabricaron
injertos vasculares de poli(acido lactico-co-glicolico) (PLGA) y poli(glicerol sebacato)
(PGS) mediante la técnica de evaporacion de solvente y disolucidn de particulas [67, 68].
El grupo de D.A. Vorp desarroll6 injertos de poli(éster uretano)urea (PEUU) obtenidos
mediante la técnica de separacién de fases inducida por temperatura (TIPS) [69]. Otros
grupos utilizaron polimeros naturales, C.E. Ghezzi y colaboradores produjeron injertos
densos de coldgeno simplemente al envolver circunferencialmente laminas de gel de co-
lageno densas, comprimidas plasticamente, alrededor de un soporte cilindrico [70]. S. Liu
y colaboradores desarrollaron injertos bicapa reforzados de fibrina de seda con heparina
[71].

Si bien se han logrado injertos con propiedades interesantes mediante las técnicas
mencionadas, la tecnologia de electrohilado resulta una técnica mas prometedora para la
produccioén de injertos vasculares. Esta es una técnica versétil, que permite la produccién
de fibras de nano/microescala que presentan un gran potencial para imitar el microambien-
te fibroso de la matriz extracelular natural presente en las arterias [13]. El electrohilado
ofrece la posibilidad de ajustar finamente las propiedades mecdnicas durante la fabri-
cacion, controlando la microarquitectura porosa, tamafio y la orientacioén de las fibras,
logrando comportamientos anisotrépicos como los observados en los vasos sanguineos.
Ademas, la posibilidad de usar un colector rotatorio de pequefio didmetro, resulta en la
obtencién de una tubuladura sin costura ideal para aplicaciones vasculares. Todas estas
ventajas, en conjunto con las ya mencionadas en la seccién previa, posicionan a la técni-
ca de electrohilado como una técnica ideal para la produccién de injertos vasculares de

pequeno didmetro.

Proceso de electrohilado

La tecnologia de electrohilado constituye uno de los métodos de procesamiento de
vanguardia que presenta mayores ventajas para la produccién de nanofibras. La técnica
tiene la habilidad dnica de producir nanofibras de diferentes materiales y geometrias, bajo
costo, relativamente alta velocidad de produccién y simplicidad en el disefio del equi-

pamiento. En los ultimos afios, se han electrohilado numerosos tipos de materiales que
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incluyen pricticamente todos los polimeros sintéticos y naturales que sean solubles o
puedan fundirse, y nanocompuestos, para obtener fibras continuas de unos pocos nano-
metros hasta algunos micrones que generan una matriz hilada no tejida altamente porosa
[12].

Aunque la técnica de electrohilado constituye una via versatil para la produccién de
nanofibras, el proceso es sumamente complejo y depende de numerosos parametros. El
disefo experimental basico para electrohilado de soluciones consta de cuatro componen-
tes (figura 1.5): un reservorio de solucién o material fundido, una bomba de infusién que
permite suministrar un flujo constante y controlado de solucién, una fuente de alta ten-
sién y un sistema colector sobre el que se deposita el material electrohilado. Al aplicar
una tension de 5-30 kV, la solucién polimérica se electrifica fuertemente. Se inducen car-
gas eléctricas que se distribuyen sobre la superficie de la gota de solucién polimérica que
pende de una boquilla. La gota experimenta un conjunto de fuerzas: fuerza de repulsion
eléctrica entre las cargas inducidas, fuerza electrostdtica producto del campo eléctrico
externo generado al aplicar la tension, fuerza gravitatoria, fuerzas viscoelasticas que de-
penden del polimero y solvente, y la tensién superficial que se opone al estiramiento y
afinamiento de la gota. Bajo la accidn de estas interacciones, la gota se distorsiona en for-
ma cénica, fendmeno conocido como cono de Taylor. En estas condiciones el balance de
fuerzas llega a un equilibro. Luego, cuando las fuerzas electrostéticas repulsivas superan
la tension superficial del polimero, se produce una situacidn inestable que provoca la ex-
pulsién de un microchorro liquido cargado desde la boquilla del capilar. Este microchorro
electrizado sufre estiramiento y movimientos tipo latigo, dando lugar a la formacién de
hilos largos y delgados. A medida que el chorro liquido se deforma continuamente y se
evapora el solvente (o solidifica el fundido), las cargas superficiales aumentan conducien-
do a una disminucidn drastica del didmetro de las fibras. Los entrecruzamientos fisicos de
las cadenas poliméricas permiten dar continuidad al microchorro, formando fibras que se
depositan en el sistema colector que, por otra parte, se encuentra conectado eléctricamente
a tierra [72, 73].

Microestructura

En el proceso de electrohilado el solvente se evapora casi completamente en la trayec-
toria que recorre el microchorro entre los electrodos durante el tiempo de proyeccién. Las
nanofibras asi formadas se depositan de manera continua sobre el colector, ya sea plano

o rotatorio, debido a la atraccion eléctrica por el campo inducido. La estructura resultante
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Figura 1.5: Esquema bdsico de los componentes necesarios para el electrohilado de soluciones sobre un
colector cilindrico.

es la de una malla de nanofibras muy largas, onduladas, no tejidas, con uniones de tipo
soldadura en los puntos de contacto donde ha quedado solvente residual. Ademds, dado
que las fibras se van superponiendo unas a otras, se obtiene una estructura de capas en la
direccion normal al plano colector (direccidn radial en el caso de un colector cilindrico).
Esta morfologia microscépica se asemeja a la de los tejidos arteriales (figura 1.6), dando
lugar a la idea de que las matrices electrohiladas son buenos candidatos para su utilizacién
como andamios vasculares.

Se puede lograr cierto nivel de control sobre la distribucion de orientaciones de las
nanofibras variando las velocidades angular y axial del mandril colector (figura 1.7) [78],
mientras que otros aspectos de la geometria de la malla pueden controlarse mediante
otros pardmetros del proceso como el caudal de infusién, la distancia entre la boquilla
y el colector, la tension aplicada, la introduccion de terceras fases, etc. De esta manera
se obtienen mallas con nanofibras de distinto didmetro y curvatura, asi como también se
puede variar la densidad de uniones entre fibras y el grado de alineamiento sobre una
direccién preferencial.

Es relevante sefialar que se ha observado experimentalmente bajo carga, las grandes
rotaciones y deformaciones sufridas por las fibras elastoméricas permiten a estos scaffolds
de microestructura nanofibrosa soportar el mismo nivel de deformaciones que experimen-

tan los tejidos vasculares que pretenden reemplazar [14—16].
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Figura 1.6: Comparacién visual entre la microestructura de la matriz extracelular arterial y las matrices
producidas mediante la técnica de electrohilado, incluyendo la morfologia plana y la estructura de capas:
(a) Imagen SEM de la capa superior de un andamio de PEUU electrohilado (adaptada de [74]), (b) Imagen
SEM de la superficie de la capa adventicia descelularizada (adaptada de [75]), (c) Imagen SEM transversal
de PEUU electrohilado mostrando la estructura de capas (adaptada de [76]) y (d) Imagen SHG (second-
harmonic generation) transversal de las capas adventicia y media (de izquierda a derecha) mostrando su
estructura de capas (adaptada de [77]).

1.4.4. Modelado multiescala

Para alcanzar las demandas mecdnicas y funcionales necesarias para el éxito de un
andamio para ingenieria de tejidos, se necesitan modelos y simulaciones que otorguen
un mayor entendimiento de los procesos microestructurales que ocurren durante la defor-
macion y su relacion con la respuesta macroscopica observada. El modelado constitutivo
de un material es el proceso de andlisis mediante el cual se establece un modelo que re-
presenta algunos, sino todos, los aspectos de importancia involucrados, mientras que la
simulacién es el proceso que utiliza el modelo establecido para determinar la respuesta
del material bajo condiciones especificas de carga y/o deformacion.

En la realidad, los materiales presentan naturalmente una gran interaccion multiescala,
desde el comportamiento atémico y molecular, pasando por la microestructura, hasta lo
macroscopicamente observado. El modelado convencional restringe su alcance y validez
a una sola escala, sin considerar los fenémenos que ocurren por fuera de la misma, ex-

cepto sélo por sus efectos observables en el nivel estudiado. Si bien enfocarse en una sola
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Figura 1.7: Mediante la velocidad de rotacién aplicada al mandril colector pueden obtenerse mallas con
diferente grado de alineacién a lo largo de la direccién circunferencial. (a) Malla isotrépica con v =~ 0, (b)
v=03m/s, (c)v =15m/s, (d) v =45m/s, (e) v = 9.0m/s,(f) v = 13.8 m/s. Imagen adaptada de
[79].

escala simplifica el proceso de modelado, el advenimiento de la nanotecnologia permite
la fabricacion de materiales con la posibilidad de controlar las caracteristicas microscopi-
cas. Por lo tanto, si se desea optimizar la respuesta macroscopica del material mediante la
modificacién de su microestructura, se requieren modelos que lleven en consideracion el
acoplamiento entre las observaciones macroscopicas y los fendmenos microscopicos sub-
yacentes con el fin de lograr un mayor entendimiento de los mecanismos microscopicos
subyacentes y su acoplamiento con la escala macroscopica.

Los modelos multiescala surgen dada la necesidad de modelar simultineamente as-
pectos estructurales en dos escalas bien diferenciadas*. El modelado convencional impli-
caria el planteo de la escala macroscépica incorporando los aspectos microestructurales
unicamente por sus efectos fenomenoldgicos mediante una ecuacion constitutiva, se tra-
ta de un modelo eficiente pero se pierde informacion relevante sobre el comportamiento
mecdnico de la microestructura. Otra opcidn es plantear un modelo en escala unica cu-
ya resolucidn permita considerar los aspectos microestructurales al mismo tiempo que la
geometria macroscopica, pero se trataria de un problema con un altisimo costo compu-

tacional para su implementacién. En cambio, el modelado multiescala implica el planteo

“En rigor puede tratarse mas de dos escalas, en cuyo caso el concepto no presenta mayores diferencias,
por lo que se mantuvo el caso de dos escalas para dar mayor claridad a la explicacion.
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de diferentes modelos para cada escala de manera simultdnea con algin método de aco-
plamiento entre ellos, consiguiendo un equilibrio razonable entre eficiencia y resolucion.
Los modelos de las distintas escalas pueden originarse de leyes de comportamiento bien
diferentes. Mientras que la macroescala suele plantearse como un sélido continuo, la mi-
croestructura puede representarse mediante modelos continuos, discretos, estadisticos, de
dinamica molecular, entre otros [80].

El modelado multiescala plantea, por lo tanto, que el modelado constitutivo de un ma-
terial puede plantearse como una jerarquia de modelos de simple escala con diferentes
grados de complejidad y acoplados entre si. Para poder llevar a cabo esta técnica se debe
cumplir con la separacion de escalas, es decir, que las longitudes caracteristicas tipicas
de la microescala sean o6rdenes de magnitud menores que las longitudes caracteristicas
propias de la macroescala. Bajo esta consideracion, siempre serd posible encontrar una
muestra representativa microscopica del material sobre la cual se puedan realizar y cal-
cular propiedades que resulten estadisticamente representativas del comportamiento del
material macroscopico. A una muestra con esas caracteristicas se la denomina Elemento
de Volumen Representativo (Representative Volume Element, RVE). Dicho de otra ma-
nera, un RVE asociado a un punto material macroscépico de un cuerpo es un volumen
material estadisticamente representativo del entorno infinitesimal (desde el punto de vista

macroscopico) de ese punto material.

1.5. Antecedentes

El interés en el modelado mecdnico de los biomateriales fibrosos ha crecido sosteni-
damente en las dltimas décadas, sin embargo todavia no se ha establecido una base tedrica
sOlida y consensuada al respecto. Como una primera aproximacion, el desarrollo de mo-
delos fenomenoldgicos especificos para biomateriales representd un importante avance al
lograr capturar la respuesta no lineal en tension-deformacion tipica de estos materiales,
compuesta por una region de baja rigidez y una de alta rigidez [79, 81, 82]. Sin embargo,
en estos modelos la relacion en tensién-deformacion consiste en ecuaciones matemati-
cas macroscépicas cuyos parametros se ajustan para predecir la respuesta constitutiva del
material correspondiente. Por lo tanto, no aportan informacion acerca de la relacién en-
tre los fendmenos microscopicos subyacentes en el material y la respuesta macroscopica
observada.

Los modelos microestructuralmente inspirados, en cambio, representan un avance res-
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Figura 1.8: Ejemplo de la idea de un tamafio de muestra estadisticamente representativo del material. Las
tres muestras microscopicas son diferentes en un sentido estricto, pero no lo son estadisticamente hablan-
do: las distribuciones de probabilidad de didmetro, orientacion, enrulamiento son similares, asi como la
porosidad y otros pardmetros que se puedan medir.

pecto de los fenomenoldgicos, ya que permiten derivar las ecuaciones constitutivas ma-
croscopicas a partir de un andlisis de los procesos microscopicos bajo deformacién. Estos
modelos, en base a suponer deformacién afin de la microescala, han permitido vislumbrar
que el comportamiento macroscopico anisotrépico y altamente no lineal de los biomate-
riales se debe en gran medida a la rotacion y reclutamiento de las nanofibras, ademds de a
la no linealidad propia del material constituyente [16, 83—87]. En el campo del modelado
de materiales fibrosos artificiales, una gran cantidad de trabajos se abocaron a encontrar
las propiedades mecdnicas macroscopicas efectivas en base a un andlisis microestructu-
ral. Bajo esta perspectiva, se desarrollaron modelos para diferentes materiales fibrosos
como papel, lana, hilados, y otros materiales textiles, con creciente grado de complejidad
geométrica [88-92]. Si bien la microestructura se tiene en cuenta en estos modelos para
derivar una relacion constitutiva, no deja de tratarse de ecuaciones matemaéticas que presu-
ponen a priori los modos de deformacién microscépicos. Por lo tanto, no logran capturar
la heterogeneidad cinemdtica a escala de cada nanofibra, ya que su deformacion estara
determinada por las posiciones y deformaciones de las nanofibras circundantes.

La necesidad de una mejor comprension de los fendmenos microestructurales de las

matrices electrohiladas ha llevado el campo de estudio en la direccidon del modelado multi-
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escala, entendiendo al mismo como una técnica de modelado en la que miltiples modelos
en diferentes escalas se plantean de manera simultdnea para resolver un mismo sistema
[80]. Resulta pertinente aclarar que si bien seria tedricamente posible abordar el proble-
ma mediante simulacion directa, es decir un modelo del componente macroscopico con
un nivel de detalle que alcance hasta la microestructura, tal enfoque resulta practicamente
irrealizable por el alto costo computacional asociado. Un importante primer paso para la
realizacion de simulaciones confiables de este tipo consiste en identificar las caracteris-
ticas geométricas microscopicas que describen la microestructura nanofibrosa. Algunos
de los procesos microestructurales bajo deformacién han podido ser observados mediante
imagenes SEM de matrices electrohiladas [93, 94]. Aun asi, dicha informacién esta res-
tringida a la superficie exterior del material, y poco se puede inferir acerca de cuestiones
tridimensionales como la densidad de vinculos cruzados entre las nanofibras, o el largo
promedio de los segmentos entre vinculos [95]. Como consecuencia, el modelado multi-
escala se presenta como una oportunidad no sélo de reproducir la micromecdanica de los
materiales electrohilados, sino también de elucidar cudles y como son los mecanismos
microscopicos que no pueden ser observados experimentalmente. Los modelos basados
en el concepto de RVE se encuentran con diversos grados de complejidad, incluyendo
composiciones de unas pocas fibras discretas hasta redes fibrosas de geometrias aleato-
rias tridimensionales. En todo caso, las suposiciones sobre las que se basa la construccién
del RVE y el comportamiento mecdnico de las fibras resultan esenciales para el com-
portamiento mecanico obtenido. Los modelos mds sencillos requieren mayor nimero de
hipétesis simplificativas, pero permiten focalizar el anélisis sobre unas pocas caracteristi-
cas de interés a la vez que su resolucion es muy eficiente. Los modelos mas complejos, en
cambio, poseen un alto nimero de variables acopladas que derivan en la respuesta con-
junta, conllevando un alto costo computacional asociado. Dependiendo de la aplicacion,
por lo tanto, se debe hacer un balance entre eficiencia computacional y complejidad del
modelo. En las ultimas décadas han proliferado los modelos basados en RVEs discretos,
encontrando una gran variedad de modelos dependiendo de la combinacién de los paré-
metros que determinan la topologia microscdpica, asi como el comportamiento mecanico
individual de las fibras y de sus enlaces.

Stylianopoulos y colaboradores [96] investigaron la influencia de la distribucion de
orientaciones de las nanofibras sobre la respuesta mecdnica macroscépica. Para ello, uti-
lizaron un modelo multiescala computacional para simular matrices electrohiladas de po-

liuretano bajo traccidn uniaxial. Generando geometrias con diferentes grados de alinea-
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cién a lo largo de la direccién de carga, encontraron que el médulo de elasticidad a la
traccion aumenta considerablemente con la alineacién debido a un mayor nimero de fi-
bras compartiendo la carga. Si bien ese modelo otorgéd buena concordancia con resultados
experimentales, los pardmetros ajustados mostraron discrepancias para la rigidez de las
nanofibras y el mddulo de rigidez transversal a la direccion de alineacion de las fibras.
Estas discrepancias se deben, posiblemente, a la falta de consideracién por una distribu-
cién de enrulamiento inicial asi como por el método artificial de determinacion de uniones

entre fibras.

Figura 1.9: RVE de Stylianopoulos y colaboradores [96] para: a) una malla isotrépica, b) una malla alineada.

Para estudiar el efecto de la curvatura de las fibras sobre el médulo de elasticidad
de matrices electrohiladas, Pai y colaboradores [97] propusieron un RVE conformado
por un arreglo de 4 fibras con curvatura variable. Ademds de la resistencia de las fibras
a la traccidn, tuvieron en cuenta también la energia de deformacién de las fibras bajo
flexion. Encontraron que la curvatura de las fibras es una caracteristica esencial y que su
desenrulamiento durante la deformacion resulta en un comportamiento mas compliante
para geometrias con fibras mds enruladas. Ademds, se determiné que otros factores de
importancia son la porosidad, el didmetro de las fibras, y la distancia entre uniones.

Wei y colaboradores [98] tomaron un enfoque diferente modelando la mecédnica mi-

croscopica con métodos de dindmica molecular. Plantearon un RVE compuesto por cien-
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Figura 1.10: RVE de Pai y colaboradores [97]: a) fibras rectas y b) fibras con curvatura.

tos de fibras aleatoriamente distribuidas en un dominio cuadrado, donde cada fibra se
representa de forma andloga a una cadena polimérica, con masas esféricas unidas por en-
laces covalentes simulados mediante barras eldsticas y juntas eldsticas. Con este método,
se focalizaron en el andlisis de las uniones entre las fibras sobre la respuesta macroscopi-
ca, pudiendo considerar uniones soldadas e interacciones por proximidad de tipo van der
Waals. Realizaron simulaciones con uniones soldadas, mitad soldadas, y no soldadas, en-
contrando que la densidad de uniones incrementa sensiblemente el médulo de rigidez y la
resistencia a la rotura, aunque un exceso de fusiones deriva en la disminucién de la ener-
gia de fractura. Un resultado interesante es la pequefia diferencia entre uniones soldadas y
mitad soldadas, ya que indica que si bien controlar la densidad de puntos de fusion resulta
crucial, no es necesario que esa fusion sea total, pudiendo concluir que la resistencia del

propio punto de unién se vuelve irrelevante por encima de un determinado valor umbral.
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Figura 1.11: RVE de Wei y colaboradores [98].
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Rizvi y colaboradores [99, 100] presentaron un modelo matemético en el que se re-
presentan las propiedades microestructurales mediante funciones estadisticas, planteando
un paralelismo entre un RVE formado por fibras discretas y una descripcion probabilisti-
ca con tres variables de estado: didmetro, longitud de contorno y separacion lateral entre
los extremos. En esta descripcion, la curvatura y la orientacion se hallan implicitos como
funciones de los tres parametros de control, pudiendo efectivamente obtener microestruc-
turas con diferentes grados de alineacion y tortuosidad. Los resultados de simulaciones
bajo traccién uniaxial refuerzan la idea de que las variables microestructurales determi-
nan en gran medida la respuesta macroscopica, destacando que la resistencia a la rotura
macroscépica de la matriz depende principalmente de la poblacion de fibras inicialmente
curvadas.

Carleton y colaboradores [74] implementaron un algoritmo estocéstico de Random
Walk capaz de obtener RVEs formados por capas bidimensionales con nanofibras de geo-
metrias variables en orientacién y tortuosidad. En su modelo, hicieron uso de técnicas
de muestreo estadistico para conformar las fibras como una concatenacion de segmentos
lineales, imponiendo ademads la condicién de periodicidad en los bordes por considerar al
RVE como una celda unitaria. Comparando estimaciones matemadticas con simulaciones
geométricas obtuvieron una buena concordancia para la fraccién de volumen ocupado por
las fibras asi como para la densidad de intersecciones. En un trabajo subsiguiente [101],
modelaron la respuesta mecanica de este RVE donde fibras fueron representadas como
vigas de Euler-Bernoulli compuestas de un material hipereldstico de Yeoh, obteniendo
buena concordancia con datos experimentales. Adicionalmente, estudiaron el efecto de
las variables microscépicas (orientacion y tortuosidad de las fibras) sobre la respuesta
macroscopica, aunque la utilizacién de un material no lineal puede haber ocultado los

efectos no lineales debidos a estas caracteristicas.

Figura 1.12: RVE de Carleton y colaboradores [74]: a) malla isotrépica, b) malla alineada.
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Zundel y colaboradores [95] formularon un modelo basado en un RVE también con-
formado por capas bidimensionales, introduciendo el concepto de capa de interaccién co-
mo una distancia normal entre las fibras para la cual se produce una unién. En su trabajo,
las fibras se describieron mediante curvas sinusoidales y se les asignd un comportamiento
mecdnico eldstico lineal seguido por plasticidad con endurecimiento lineal, lo cual se ase-
meja al comportamiento real observado experimentalmente para nanofibras poliméricas.
Las simulaciones mostraron muy buena concordancia con datos de ensayos experimenta-
les bajo carga uniaxial sobre matrices elecrohiladas de PA6(3)T previamente reportados
por Silberstein y colaboradores [94]. Ademds llevaron a cabo un andlisis sobre la reali-
neacion de las fibras y la relacion entre la orientacién y el estiramiento de las nanofibras
bajo deformacion. Estos resultados permitieron obtener una diferencia sustancial en el
estiramiento de las fibras entre el modelo discreto y modelos afines, algo que en trabajos
previos no se habia podido elucidar. Posteriormente, Domaschke y colaboradores [102]
llevaron a cabo una extension del modelo en tres dimensiones, encontrando que el modelo
bidimensional es una aproximacion valida para matrices con porosidades del orden de las

encontradas en materiales electrohilados.
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1.6. Hipdétesis de trabajo

Sobre la base de la revisién bibliografica presentada acerca de las caracteristicas ex-
perimentales observadas en las mallas electrohiladas, se formulan las siguientes hipétesis

de trabajo:

= La microestructura de las mallas electrohiladas es la de un arreglo de nanofibras
largas, no tejidas, pero fuertemente unidas en los puntos de contacto por uniones de

tipo soldadura debido a solvente residual durante el proceso de deposicion.

= Se admite la separacion de escalas, permitiendo la implementacién de modelos me-

diante el concepto de RVE.

= En la escala macroscépica la malla puede considerarse como un sélido continuo
sujeto a grandes deformaciones donde la tension depende de la deformacion en el
caso eldstico, y puede incluir dependencia de la tasa de deformacion en el caso

plastico o viscoelastico.

= [a escala microscOpica no es factible de ser modelada como un continuo por la
presencia predominante de poros entre las fibras. Por lo tanto, es necesario que se
modele como un RVE discreto compuesto de un nimero finito de nanofibras con

interaccion entre ellas.

= [a comunicacién entre las escalas puede efectuarse aplicando principios de con-
servacion entre las escalas, resultando en una ley de homogeneizacion que permite
obtener la tension macroscépica mediante la resolucién de un problema microscé-

pico.
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Capitulo 2

Modelo constitutivo multiescala para
matrices nanofibrosas con

reclutamiento progresivo

2.1. Introduccion

El modelado convencional, en el marco de la mecanica del continuo, trata con mate-
riales idealizados en los que se asume que la distribucion de tensiones y deformaciones
puede considerarse homogéneo en el entorno infinitesimal de una dada particula material
(elemento material infinitesimal). En este caso, ademds, los esfuerzos internos en un punto
material cualquiera del continuo queda determinado por la historia de las deformaciones
en ese punto. Adicionalmente, en ciertos casos, como el de materiales hiperelasticos, se
puede prescindir de las deformaciones pasadas, pudiendo establecer leyes constitutivas
que sélo dependen de la deformacién actual.

Sin embargo, la homogeneidad aparente a nivel macroscépico suele no ser tal a nivel
de microescala, donde el entorno de un punto resulta ser una region que incluye distin-
tos elementos constituyentes con diferentes propiedades y formas. Es decir, el elemento
material infinitesimal tiene su propia complejidad bajo la forma de una microestructura
no homogénea que, ademads, evoluciona segtn la deformacién a la que se somete. Por lo
tanto, los campos de tension y deformacion dentro del elemento material son igualmente
no uniformes a escala microscopica [103]. El planteo de un marco tedrico en mds de una
escala surge debido a la necesidad de modelar con precision materiales que naturalmente
presentan esta separacion de escalas, siendo ejemplos tipicos: las aleaciones metalicas,
combinaciones de polimeros, materiales compuestos, medios porosos, materiales poli-

cristalinos y materiales bioldgicos. Para estos casos, la respuesta macroscopica depende
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del tamano, forma, propiedades y distribucidn espacial de sus constituyentes microestruc-
turales [104].

La teoria multiescala tiene sus inicios en los trabajos pioneros de Hill [105-108], Has-
hin y Shtrikman [109], Budiansky [110] y Mandel [111], entre otros. Mayormente se ha
enfocado la atencién en el desarrollo de modelos basados en el concepto de Elemento
de Volumen Representativo (Representative Volume Element, RVE): a cada punto ma-
terial de la macroescala se lo asocia con un dominio de la microescala apropiadamente
identificado, que representa la configuracién de referencia de la microestructura en ese
punto. Es importante que la longitud caracteristica de la microescala sea considerable-
mente menor a la longitud caracteristica de la macroescala, y que el tamafio del dominio
microscopico sea lo suficientemente grande para ser verdaderamente representativo de
la microestructura (figura 2.1). Dadas estas condiciones, existe separacion de escalas y
el dominio asociado a la microescala es considerado estadisticamente representativo del
material en el punto material macroscépico asociado, y en consecuencia se lo denomina
RVE.
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Figura 2.1: Esquema de una microestructura y dominios microscépicos de distinto tamafio. Se ve claramente
que a medida que se aumenta el tamafio, el dominio encuadrado contiene en su interior mayor nimero de
constituyentes haciéndolo mds representativo de la microestructura.

Esta disociacion de un punto material macroscépico de su entorno, detallado en el
RVE, requiere de dos operaciones para completar el sistema: la insercién y la homogenei-
zacion. La insercion se refiere a la comunicacién de la deformacién macroscopica sobre

el dominio microscépico, derivando generalmente en un problema de valores de contorno
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donde se suele optar por condiciones de borde homogéneas o periddicas, aunque otras
alternativas son posibles. Inversamente, la homogeneizacién es la obtencion de la tension
macroscopica a partir del campo de tensiones en el RVE, siendo lo mas usual considerar

el promedio de las tensiones en el volumen microscopico (figura 2.2).

QO(X) Modelado convencional

\

Insercion Problema micro

BB R

Modelado multiescala

Figura 2.2: Esquema de los dos tipos de modelado constitutivo: convencional y multiescala. E1 modelado
constitutivo convencional plantea un sola escala en la cual se establece una relacién entre la tensién y la
deformacién en la forma de una ecuacién matematica (P (F)). El modelado multiescala, en cambio, asocia
a cada punto material X un dominio microscopico que se resuelve simultineamente a partir de la insercién
de informacién desde la escala macroscépica, y como resultado se obtiene, mediante alguna técnica de
homogeneizacion, la tensién aparente desde la macroescala.

En las ultimas décadas, la utilizacion de modelos multiescala en aplicaciones practicas
se ha basado casi exclusivamente en técnicas de homogeneizacién computacional [112—
123]. Esta técnica no busca la obtencion de leyes constitutivas bajo la forma de un sistema
cerrado de ecuaciones matemadticas, sino que promueve un andlisis local-global en el que
la tension en cada punto de integracion del modelo macroscopico se deriva de la resolu-
cién del problema microscopico en un RVE suficientemente detallado. Esta metodologia

presentan una serie de ventajas:
= No requieren de ningun tipo de suposicion constitutiva a nivel macroscépico.

= Permiten la incorporacion de grandes deformaciones y rotaciones tanto a nivel mi-

croscopico como macroscopico.

= Habilitan la posibilidad de incorporar al anélisis macroscépico informacion detalla-
da de la microestructura y su evolucion geométrica y fisica durante la deformacién

macroscépica.
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2.2. Descripcion macroscopica

= Permiten la utilizaciéon de diferentes técnicas de modelado para cada escala, pu-
diendo combinar, por ejemplo, un modelo de continuo a escala macroscépica con

un modelo microscopico de componentes discretos.

Consistentemente con las consideraciones previas, se plantea la base general del mo-
delo multiescala para mallas electrohiladas. El punto de partida es considerar el ensamble
de nanofibras como una estructura con comportamiento mecdnico regular, capaz de ser
descripto en términos de los aspectos esenciales de su microestructura. El modelo con-
siste de dos escalas: la escala microscopica que provee una representacion de la microes-
tructura y la escala macroscopica que representa el material homogeneizado con las pro-
piedades emergentes de la malla electrohilada como un todo. Conjuntamente se presentan
los operadores de insercion y homogeneizacion que permiten el acoplamiento entre esca-
las. A continuacion se implementa esta formulacién en un RVE prototipo relativamente
sencillo que sirve como ejemplo de aplicacion de la teoria formulada y se valida mediante
comparacion con datos experimentales. También se estudia el efecto de las propiedades
microestructurales mas relevantes sobre la respuesta macroscopica observada. Finalmente
se ajustan los pardmetros microscopicos para el disefio virtual de una malla electrohilada

biomimética de una arteria intracranial humana.

2.2. Descripcion macroscopica

La malla electrohilada se modela a nivel macroscdpico como un sélido continuo suje-
to a grandes deformaciones. En esta seccion se presenta la base cinemadtica de este modelo
junto con las ecuaciones de equilibrio mecénico haciendo uso del Principio de Potencias
Virtuales [124]. Ademas, se detalla la linealizacion de las ecuaciones de equilibrio me-
diante el método de Newton-Rapshon, necesaria para su implementacion en algoritmos

computacionales.

2.2.1. Cinematica
Configuracion material y espacial

Se tiene un cuerpo 3 ocupando inicialmente la region 2, del espacio. En esta con-
figuracion, llamada configuracion material o configuracién de referencia, el cuerpo se
encuentra libre de solicitaciones externas y se asume también como libre de esfuerzos

internos.
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Luego, bajo una dada deformacion, el cuerpo pasa a ocupar en un tiempo ¢ la regién
2, y se dice que se encuentra en su configuracion espacial. Esta deformacion esta caracte-
rizada por el mapeo continuo ¢ que relaciona la posicion X de las particulas materiales en
la configuracion de referencia, con la posicion x que ocupan en la configuracién espacial
(figura 2.3):

@ Qy —Q
X = x = p(X)

2.1)

Figura 2.3: Cinematica del continuo aplicada a la escala macroscépica: el mapeo  define la deformacién
del cuerpo de la configuracion inicial €2, a la configuracién €2, y su gradiente F caracteriza la transforma-
cion del elemento diferencial material. Queda definido también el campo de desplazamientos U como la
diferencia entre las posiciones espaciales x y materiales X de las particulas del cuerpo.

Luego, se define el campo vectorial de desplazamientos U como la diferencia entre
la posicion espacial y material para cada particula. Por lo tanto, se puede caracterizar la

deformacién de €2, a €2 y su inversa mediante las expresiones:

U(X) =¢(X)-X (2.2)
x = p(X) = X + U(X) (2.3)
X =¢p (x) =x—u(x) (2.4)

donde ! indica el mapeo inverso que relaciona la posicién material de las particulas
a partir de su posicién espacial y u(x) es el mismo campo de desplazamientos U(X)
pero expresado en funcidn de las posiciones espaciales como variables independientes:
u(x) = U(X = ¢~ (x)).

Es valido notar que ambos dominios, €2,,, y €2, coinciden para el instante inicial cuando
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el campo de desplazamientos es nulo.

Tensor gradiente de deformaciones

El gradiente del mapeo ¢ se conoce como tensor gradiente de deformaciones (F'), y

puede expresarse como:

0
Fm3=v¢:5§ (2.5)

F(U)=1+VU (2.6)

donde V denota el operador gradiente respecto de las coordenadas materiales X.

Es pertinente notar que el tensor gradiente de deformacién F' es el que caracteriza
la transformacién de un segmento diferencial material dX en el segmento espacial dx,
mientras que su determinante |F| es una medida de la dilatacion o contraccién del ele-
mento de volumen diferencial material d€2,, al transformarse en su contraparte espacial
dQ:

dx = FdX 2.7)
dQ = [F|d,, (2.8)

Resulta evidente que el mapeo ¢ debe cumplir con la condicién |F| > 0 para evi-
tar la posibilidad de la desapariciéon de un volumen material. Ademads, para materiales

incompresibles surge la restriccion:

IF| =1 (2.9)

que resulta una condicidén cinemadtica razonable en el modelado de tejidos bioldgicos
[125].

2.2.2. Equilibrio Mecanico

Se designa mediante OS2 al contorno del cuerpo en su configuracién espacial 2. A

su vez, se divide este contorno en 90 y 90V, denotando respectivamente al borde de
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Dirichlet y al borde de Neumann, de forma que 9 = 9Q” U9QY, cumpliéndose también
que 90P N NN = O'. En 00P se prescriben los valores de los desplazamientos U,

mientras que en 9Q% se prescribe el valor de la traccién t (figura 2.4).

0P onw

L3

QN £ N

=8m

Figura 2.4: Equilibrio del cuerpo continuo de la escala macroscépica: el borde 92 se subdivide en sus partes
de Dirichlet 9P y Neumann 9Q"V. En el borde de Dirichlet se prescribe el campo de desplazamientos U
y en el borde de Neumann se prescriben las tracciones t*.

Luego, se plantea el equilibrio mecdnico en términos del Principio de Potencias Vir-
tuales (PPV), que a su vez se enmarca en el campo de la mecdnica variacional [126—128].
En este contexto resulta fundamental definir los conjuntos de desplazamientos cinema-
ticamente admisibles: el campo de desplazamientos espacial u que caracteriza la defor-
macion del cuerpo, pertenece a un espacio funcional U, con funciones suficientemente
regulares para que las operaciones matematicas estén correctamente definidas. General-
mente se tiene que U, = H(Q), es decir, el espacio de funciones con gradientes de

cuadrado integrable en ).
u

s

Se define, ademds, a Kin, € U, como el conjunto de desplazamientos cinemética-
mente admisibles, siendo los desplazamientos que satisfacen las restricciones cinemaéticas

sobre la frontera de Dirichlet:

KinY = {w € Us; W|yop = W} (2.10)

Este espacio puede considerarse como la traslacion de otro subespacio VarZ:, llamado

espacio de desplazamientos variacionalmente admisibles, cuyos elementos son nulos en

') denota a un conjunto de medida nula.
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la frontera de Dirichlet:

Var = {w € Uy; w|yop = 0} (2.11)

Una vez correctamente definidos estos conjuntos, segun el PPV, el problema de equi-

librio mecénico queda planteado en la configuracion espacial como:

/a-gradsﬁdQ:/g-ﬁdQ+/ tV - adoQY Vi e Var¥ (2.12)
Q Q OON

donde o es el tensor de tensiones de Cauchy, 1 una accién de movimiento variacional-
mente admisible (también llamada velocidad virtual), grad® el gradiente simétrico de
1 con respecto a las coordenadas espaciales, tVV la traccién impuesta en la frontera de
Neumann y g las fuerzas externas de volumen.

Cabe notar que la condicién de incompresibilidad (|F| = 1) no ha sido impuesta ya
que se va a tratar con materiales altamente porosos en los que la variacion a nivel micros-
copico del tamano de los poros resultard en una contraccion o dilatacion volumétrica a
nivel macroscopico. Ademas no se han tenido en cuenta efectos inerciales. Su incorpora-
cion al problema podria efectuarse con relativa facilidad en caso de ser necesario, aunque
esto iria en perjuicio de la claridad en el desarrollo subsiguiente.

En el apéndice A se da una descripcion completa del PPV, incluyendo su linealizacién

para la implementacion en esquemas de Newton-Raphson.

2.3. Descripcion Microscopica

2.3.1. RVE

A nivel microscépico se considera a la malla como un ensamble de nanofibras indivi-
duales, pudiendo encontrar en la literatura diversas representaciones de la microestructura
electrohilada en base a unas pocas fibras [94, 97, 129]. Siguiendo a Silberstein et. al. [94],
se asume aqui una idealizacién de la microestructura compuesta por capas superpuestas
de nanofibras conformadas en redes triangulares de diferente orientacion. Luego, se adop-
ta como RVE una celda compuesta por dos tridngulos superpuestos, dando cuenta de la

naturaleza de capas propia de las matrices electrohiladas (figura 2.5). El modelo original
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de Silberstein et. al. asume que cada miembro del RVE (lado de tridngulo) se corresponde
con una fibra, teniendo la desventaja de contar con un nimero reducido de fibras. Para
compensar esta limitacion, se propone en esta tesis modificar la formulacién de Silbers-
tein et a. considerando que el RVE estd formado por tridngulos cuyos lados representan
haces o fasciculos de fibras y no fibras individuales. Asi, cada lado se considera como un

haz de fibras con orientacién compartida pero con diferente grado de enrulamiento.
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Figura 2.5: Imagen SEM de la microestructura de una malla electrohilada de PLLA (izquierda). La microes-
cala se modela como un arreglo idealizado de dos capas de redes triangulares (centro). El RVE se compone
de dos celdas triangulares superpuestas con un desfasaje de orientacion de 30°.

2.3.2. Cinematica

Una de las principales ventajas del RVE propuesto es que se determina la deformacién
directamente a partir del tensor gradiente de deformaciones macroscopico F. En reposo, la
orientacién de cada miembro  estd dada por un versor a’;. El vector deformado a; = Fa";
da cuenta tanto de la orientacion del miembro deformado asi como de su elongacion
(figura 2.6), definida como la relacién entre la longitud deformada del segmento y su

longitud inicial: \; = [;/1?, o equivalentemente:

2.3.3. Ecuaciones Constitutivas
Fibra individual

Las nanofibras son elementos de gran esbeltez que presentan una alta rigidez a la trac-

cion pero al querer comprimirlas se enrulan con facilidad debido a su baja resistencia a
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Figura 2.6: Deformacién del RVE prototipo compuesto de dos celdas triangulares superpuestas. Aqui se
muestra una sola celda triangular bajo deformacion afin en la frontera: la deformacién de cada haz queda
determinada directamente por el tensor macroscépico F de forma que el versor de orientacion inicial a° de
cada haz transforma en el vector deformado a = Fa'.

la flexién [130]. Por lo tanto, su comportamiento eldstico puede representarse adecuada-
mente por medio de una ley bilineal en tension-deformacion caracterizada por un médulo
de rigidez fuerte (£;) y uno débil (E;,) como se muestra en la figura 2.7. F; representa
la resistencia de la fibra recta y tensa a la traccion, mientras que Ej representa la débil
resistencia de la fibra enrulada [131].

Ademads, las fibras en su estado inicial no se hallan necesariamente rectas, sino que
pueden presentar diferentes niveles de enrulamiento. Luego, a medida que se la estira (es
decir, que sus extremos se alejan entre si) se va desenrulando hasta que, en un determinado
valor de elongacion, la fibra deviene recta. Debido a que en ese instante la nanofibra
incrementa considerablemente su capacidad de tomar carga, se dird que es reclutada. Se
define como elongacién de reclutamiento (\") al valor de elongacién para el cual esto
ocurre. También, en ocasiones, se referird a A" como el nivel o grado de enrulamiento
inicial que presenta una fibra, entendiendo que mayores valores de A" se corresponden de
forma biunivoca con mayores enrulamientos iniciales.

Luego, se puede expresar la tension ingenieril (t) de la fibra de la siguiente manera:

E,(A—1) if A<X
t(\) = (2.14)
Ey(NM =1+ E ($—-1) if A=

Es vélido aclarar que la ecuacion constitutiva para una nanofibra se define en términos
de la tensién ingenieril, es decir, carga soportada por unidad de drea de la seccién de
referencia. De esta forma se tiene la ventaja de poder correlacionar directamente la curva

tension-deformacion con datos de mediciones experimentales.
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Figura 2.7: Respuesta mecdnica bilineal individual de una fibra. La nanofibra se deposita enrulada en su
estado de reposo (A). Si se la comprime (acercando sus extremos) o estira (alejando sus extremos) sin
llegar a rectificarla, ejerce una leve resistencia flexural. Si se la estira hasta devenir recta (C), su rigidez a la
traccidn se incrementa considerablemente.

Haz de fibras

La matriz electrohilada se compone de fibras individuales que se depositan con orien-
taciones, en general, aleatorias y con distintos niveles de enrulamiento. De acuerdo con
la cinemética adoptada, todas las fibras que comparten una orientacion, estidn sometidas a
igual deformacion. Por lo tanto, englobar a todas las fibras que tienen una misma orien-
tacion en un solo objeto permite simplificar el andlisis y las expresiones que se obtienen.
Para ello, se introduce el concepto de haz de fibras como un cierto nimero de fibras con
orientacion compartida y que en lugar de encontrarse rectas en su estado inicial, presentan
una variabilidad estadistica en sus niveles de enrulamiento.

Como se detall6 previamente, las fibras enruladas poseen una rigidez a la elongacién
mucho menor que las que se hayan rectas. Es por eso que a medida que el haz es some-
tido a traccidn, el subconjunto de fibras de la matriz que se encuentran rectas soporta la
mayor parte de la carga, en cuanto que el aporte a la resistencia de las fibras enruladas
es practicamente despreciable. Mientras se incrementa la carga, las nanofibras enruladas
van progresivamente deviniendo rectas, aumentando en gran medida su resistencia a in-
crementos de elongacion. Este proceso de reclutamiento progresivo de fibras provoca que
el médulo de rigidez del haz dependa no solamente de la rigidez de las fibras individuales,
sino también de la distribucién estadistica de enrulamientos de las fibras que componen
al haz. Para ejemplificar esto, la figura 2.8 muestra un haz esquematico compuesto por

tres fibras con tres elongaciones de reclutamiento diferentes. Bajo una determinada elon-
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gacion (dada por el alejamiento de los extremos), la fibra f; se mantiene enrulada y su
resistencia a la traccion es despreciable, la fibra f, esta deviniendo recta en su elongacién
de reclutamiento y la fibra f5 se encuentra recta y tensa, por encima de su elongacién de

reclutamiento, por lo que ejerce una tensién mucho mayor que f; y fa.

A) B)

fi

elongacién
f2 _delhaz
f3

Figura 2.8: Esquema de un haz sencillo compuesto de tres fibras con diferentes valores de reclutamiento. En
la parte superior, las nanofibras que componen el haz se encuentran encerradas por un cilindro imaginario.
En la configuracion de reposo (A) las nanofibras (f1, fo y f3) se encuentran enruladas segin su estado de
deposicién con distintos valores de reclutamiento (A" > A" > A\"3). En la configuracién deformada (B)
la fibra f; se mantiene enrulada, la fibra f5 se encuentra en su elongacién de reclutamiento y la fibra f3 se
encuentra recta y estirada. Bajo esta configuracion, la resistencia de las fibras f; y fo es marginal respecto
de la fibra f3.

Si se asume un gran nimero de fibras por cada haz, es posible realizar un enfoque
estadistico para incorporar la dispersion en las elongaciones de reclutamiento de las fibras
al andlisis bajo la forma de una funcién densidad de probabilidad de reclutamiento p” ().
En tal caso, puede considerarse que la cantidad de fibras poseen niveles de enrulamiento
entre \” y A" +dA\” viene dada por p”(\)d\. Para implementar esta distribucién en el RVE

propuesto, se asume una distribucién de enrulamientos normal truncada, dada por:

0 if A< Noin
pr(\") = (L) el 5 D D U U (2.15)
0 if AT > A

donde 1" es el valor medio de la distribucién, ¢” es el valor de desviacion estandar, A",
Y Anae SON los valores minimo y maximo de reclutamiento de las fibras en el haz, y C'

es una constante que toma el valor necesario para asegurar la condicion de normalizacion
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2.16:

ATT]’LO,ZL‘
/ pr(A)dAT =1 (2.16)
>\T7nin

Consecuentemente, la tension desarrollada por el haz bajo una determinada deforma-
cion esta dada por el promedio de las tensiones de las fibras que lo componen bajo esa

misma deformacion:

A maw

th(N\) = / A, AT)p"(AT)dA” (2.17)
N min
donde se ha explicitado la dependencia de la tension de las fibras de sus correspondientes
elongaciones de reclutamiento.

A causa de la dispersion en los enrulamientos de las nanofibras, la cantidad de fibras
reclutadas para cada valor de deformacion varia de forma gradual como se muestra en la
figura 2.9a. En su configuracion inicial, el haz posee ninguna o pocas fibras que se encuen-
tran efectivamente rectas, y ninguna estd ain soportando carga ya que se trata del estado
de reposo. En cuanto el haz se somete a traccidn, las fibras comienzan a desenrularse, por
lo cual progresivamente van deviniendo rectas e incrementan sustancialmente su aporte a
la resistencia frente a la carga externa. A este fendmeno gradual se lo denominard reclu-
tamiento progresivo, y se evidencia en la respuesta en tensidon-elongacion del haz por una
curva en forma de “J”, donde el médulo tangente efectivo se incrementa continuamente
desde ~ 0 hasta un valor final constante cuando todas las fibras estan reclutadas (2.9b).

Para mayor abundancia, es posible identificar tres regiones bien diferenciadas en la
respuesta mecdnica del haz: 1) una region inicial floja que corresponde a una configura-
cién en la que muy pocas o todas las fibras se hallan enruladas (A < p" — o"), ii) una
region de transiciéon donde se produce el reclutamiento progresivo de las fibras a medida
que se incrementa la deformacién del haz (" — 0" < A < p" + ¢") y iii) una regién
final de respuesta lineal o cuasilineal donde todas o practicamente todas las fibras se en-
cuentran reclutadas (A > y” + 0"). Queda en evidencia que el rango de elongacion en el
cual ocurre la transicion, es decir la severidad con que se incrementa el médulo tangente
del haz, estd determinado en mayor medida por la dispersion de la distribucién normal
truncada (¢"). En todos los casos, sin embargo, la aplicacion de una distribucidn continua

de enrulamientos resulta en curvas de tension-deformacién suaves a pesar de haber adop-
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Figura 2.9: a) Distribucién de reclutamiento normal truncada esquemadtica, incluyendo la funcién densidad
de reclutamiento p" (") (linea sélida, indicada como FDR) y la funcién de distribucién acumulada (linea
punteada, indicada como FDA) del haz. b) Curva de tensién-elongacion correspondiente, donde se evidencia
el reclutamiento progresivo en la forma “J”.

tado, para las fibras individuales, una ley constitutiva bilineal de derivada discontinua en
A= A"

2.3.4. Homogeneizacion

Dado que el dominio del RVE se corresponde con una particula material macroscépi-
ca, se asume como ley de homogeneizacién que en cada punto macroscépico el tensor de
tensiones de Cauchy (o) equivale al promedio en volumen de su contraparte microscépica
(0,,) sobre el volumen deformado del RVE (V),) [103].

o = 7 auqu (218)

nJVv,
Sin embargo, para un RVE discreto con espacios vacios carentes de particulas mate-
riales tanto la deformacion como el tensor de tensiones no estdn definidos. En este caso
conviene expresar el promedio sobre el volumen microscépico efectivamente ocupado por

material. Particularmente para el caso de una microestructura fibrosa, esto resulta en una
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sumatoria sobre los volimenes de las nanofibras, obteniendo:

Ny
1 /
o= — o,dV; (2.19)
Vi Zl v

donde Ny es el nimero de fibras en el RVE y V; es el volumen ocupado por cada nanofibra
7.

Luego, resulta necesario establecer una expresion para el tensor de tensiones dentro
de cada fibra 7, en funcion de la tension ingenieril desarrollada por la fibra (¢;), de su

elongacion extremo-extremo (\;) y de su vector orientacién (a;):

l;
Tuly, = 1 (@i @ ay) (2.20)

Cabe resaltar que esta expresion implica una tension constante en la fibra, lo cual tiene
sentido para fibras reclutadas (rectas). Para fibras enruladas se mantiene esta expresion a
modo de aproximacion, considerando despreciable el error que se introduce dado que el
aporte de estas fibras a la tensién macroscépica es marginal.

Resulta de interés explicitar como variable, por su importancia experimental, a la frac-
cién de volumen material de la malla (1), definida como la fraccion del volumen del RVE

(V) que se halla ocupado por las nanofibras.

Vi
=L 221
n v, (2.21)

donde Vy = ZZN:fl Vi es el volumen del RVE ocupado por las nanofibras.
Ademads, dada la condicién de deformacion afin en la frontera, es posible expresar el
volumen deformado del RVE en funcién del tensor gradiente de deformaciones macros-

copico y del volumen inicial del RVE (V/?):

V, = |F|V)] (2.22)

Incorporando las expresiones 2.20, 2.21 y 2.22 en 2.19, la férmula de homogeneiza-
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cién adopta la forma:

Ny
n li
o= ——— — (@ a;)V; (2.23)
F|Vy ZZI A
La ecuacién 2.23 admite la posibilidad de mallas con estructuras aleatorias bajo modos
de deformacion diferentes para cada fibra. Sin embargo, es posible incorporar la deforma-
cién del RVE propuesta donde a; = Fa’;, pudiendo reescribir la férmula de homogenei-

zacion en funcion de las orientaciones iniciales de las fibras:

Ny

n ti /0 0 T
- L F 2 (a% ®@a’) V| F (2.24)
|F| V; ;A@< )

o
A continuacion, para hacer surgir naturalmente el concepto de haz de fibras, se reor-
dena la sumatoria agrupando en una segunda sumatoria a todas las fibras que comparten

una misma orientacion:

J
Np, Ny

n Lk
o= WF > Z%(aoj@@aoj)vj F7 (2.25)

j=1 | k=1 "

donde [V, es el numero de haces que componen al RVE (en el caso propuesto N, = 6),
N JZ es el nimero de fibras que componen el haz j y el sobreindice jk indica a la fibra k
del haz j.

Al igual que para la distribucién de enrulamiento, también es posible, mediante un
enfoque estadistico, llevar en consideracion una distribucion uniforme sobre los volime-
nes de las fibras que componen cada haz. De modo que el volumen ocupado por las fibras

puede expresarse segun:

J
Ny, Ny

Vi=>) Vi (2.26)

j=1 k=1

Luego, si todas las fibras poseen idéntico didmetro y, por lo tanto, misma seccién
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transversal Aj:

>\ max
Vi=>" / A0 (AT)dNT (2.27)

Ademds, se asume que todos los haces presentes en el RVE se componen de igual
manera, es decir, que todos tienen la misma funcion distribucion de probabilidad p” (A").
Luego, es posible llegar a una expresion relativamente sencilla para el volumen ocupado

por las fibras cuando éstas se agrupan en haces:

Vi = Ny AW (2.28)

Aplicando esta simplificacion a la ecuacién 2.25, la férmula de homogeneizacién pue-
de reexpresarse la tensién macroscopica en funcion de la deformacién macroscopica y de

los parametros geométricos y constitutivos microscopicos:

)\Tm‘“”t . i
o(F)= |F|Nhu [Z/ . (5‘0j<5<>a°j)1?(A )dA]FT (2.29)

min

Finalmente, se condensa la expresion anterior haciendo surgir la tensién del haz (ecua-
cién 2.17):

F” (2.30)

Nh, y
n ti@‘) 0 0
F)=— ' _F E , ,
o(F) F| Nyjir [ y (a j®a ])

J=1

Cabe resaltar que aunque se aplicé la nocién de un haz compuesto por un gran nimero
de fibras, es posible mantener esta tltima expresion para haces con nimero reducidos de
fibras. En estos casos la tensioén de haz debe calcularse como el promedio de las tensiones
de las fibras ponderado con las secciones transversales, en lugar de aplicar la ecuacion
2.17, utilizada bajo la aproximacion de infinitas fibras.

La férmula de homogeneizacién 2.30 tiene la ventaja adicional de poder transformarse
facilmente para ser utilizada tanto con el primer tensor de tensiones de Piola-Kirchhoff

LPFTyP =FS:

(P) como con el segundo (S), segun las cldsicas definiciones 0 = ]
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P-_LF %i(aow}@ao) 2.31)
NhF j:1>\j J J .
g_ " %ti(o@ 0) (2.32)
TNax v R '

2.4. Materiales y Métodos

Para validar el modelo propuesto se realizé una comparacion con datos experimentales
de ensayos de inflado donde un injerto vascular es sometido a presion interior monétona-
mente creciente a medida que se registra el cambio en didmetro. Los datos experimentales
se tomaron de un trabajo externo reportado por Suarez Bagnasco et. al. [132]. A conti-

nuacion se realiza una breve descripcion de los materiales y métodos alli reportados.

2.4.1. Materiales

Los injertos ensayados son tubuladuras de 4dcido poli-L-lactico (PLLA)?> de peque-
fio didmetro producidos mediante la técnica de electrohilado por Montini Ballarin et. al.
[133]. Los pardmetros del proceso son: concentracién de solucién 10 %wt/V, caudal
0.5mL/h, distancia aguja-colector 15 cm, diferencia de potencial aplicada 13kV y velo-
cidad de rotacién de colector 1000 rpm. El equipo utilizado consiste de una fuente de alto
voltaje®, una aguja de acero inoxidable de punta roma*, una bomba de infusién a jeringa®
y un colector cilindrico rotativo de acero inoxidable de 5Smm de didmetro. Para cada tu-
buladura, el proceso de electrohilado se llevé a cabo durante 2 h, cambiando la posicién
de la boquilla cada 15 min para lograr un espesor uniforme segtn el largo del injerto. Las
tubuladuras obtenidas son de 8 a 11 cm de largo y espesores alrededor de 0.04 mm. Dado
el reducido espesor respecto del didmetro del colector, el largo de los especimenes no es
una variable de influencia en el estado tensional de las muestras durante los ensayos de
inflado. Adicionalmente, se llevaron a cabo micrografias SEM de las paredes interior y
exterior de los injertos (figura 2.10) y se midi6 el didmetro medio de las fibras en ambas

superficies, reportando 0.48 ym (&= 0.14 pm) y 0.36 um (&£ 0.07 um) respectivamente. Es-

2PLA2002D,Mn = 78.02 kg/mol, Natureworks MN, USA
3Gamma High Voltage Research Inc., Ormond Beach, Florida, USA
418 gauge, Aldrich®

3 Activa® A22 ADOX, Ituzaingé, Argentina
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tos valores, si bien presentan una variacion, son cercanos entre si y se puede observar en

las micrografias SEM microestructuras similares.

Figura 2.10: Imagenes SEM de las microestructuras nanofibrosas de las paredes interior y exterior de un
injerto tubular de PLLA electrohilado.

2.4.2. Ensayos de inflado

Los datos experimentales de los ensayos de inflado se toman de lo reportado por Sua-
res Bagnasco y colaboradores [132] Los ensayos mecdnicos se llevaron a cabo en un
banco de prueba de simulacién hemodindmica disefiado para medir presiones y didmetros
instantdneos en vasos sanguineos e injertos vasculares. El aparato consiste basicamente de
una bomba programable especialmente disefiada para suministrar un caudal de liquido en
un circuito hidrdulico cerrado, y un reservorio de fluido (solucién fisiolégica) donde las
muestras se conectan mientras permanecen inmersas en el liquido. El circuito hidrdulico
se compone de conducciones de silicona, constricciones variables, la muestra a ensayar
y el reservorio de fluido. Se pueden llevar a cabo ensayos estaticos, de presion en au-
mento mondtono o simulaciones con pulsos de frecuencia variable para realizar ensayos
dindmicos que imiten el pulso cardiaco de pacientes normales o hipertensos [134]. La
medicidn in vitro de presion interna se realiza mediante transductores de estado sélido de
alta frecuencia®. La variacién temporal del didmetro se consigue mediante la técnica de
sonomicrometria con transductores (pequefios cristales de ultrasonido)’ fijados de forma
diametralmente opuesta sobre las paredes del injerto. Para estos ensayos la presion intra-
luminal se increment6 gradualmente desde aproximadamente 50 mmHg hasta 150 mmHg
(figura 2.11).

6Konigsberg Inc., PA, USA
"Triton Technology Inc., SD, USA
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Figura 2.11: Curvas presién-didmetro experimentales para las tres muestras de injertos de PLLA electrohi-
lado.

2.4.3. Simulaciones computacionales

Para simular computacionalmente los ensayos de inflado, se utiliza un modelo macros-
copico de membrana tridimensional con geometria cilindrica discretizado por elementos
finitos (figura 2.12) [135]. Sobre los extremos se imponen condiciones de desplazamien-
to acorde a cémo se sujetan los injertos en el banco de pruebas [132]. A cada punto de
integracion se le asigna una instancia del RVE propuesto y previamente detallado, com-
poniendo asi el modelo multiescala. Si bien se reporté una leve diferencia entre la mor-
fologia de las paredes interior y exterior del andamio, se asumird que la microestructura
es uniforme segun el espesor de la pared del injerto. La tabla 2.1 lista las dimensiones en
reposo de las muestras ensayadas. El largo de los tubos se tomo en 8 cm para todos los ca-
sos, habiendo conducido pruebas a diferentes largos sin encontrar variaciones apreciables
en la respuesta constitutiva. Esto tiene sentido dado que la elevada delgadez de la pared

respecto del didmetro de los injertos conlleva una muy baja rigidez flexural de la misma.

2.5. Resultados y discusion

En esta seccidn se presentan los resultados de la aplicacién de la teoria desarrollada
bajo el RVE prototipico propuesto. En primera instancia se valida el modelo ajustando

sus pardmetros y realizando una comparaciéon de la respuesta constitutiva del modelo
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Tabla 2.1: Dimensiones de los injertos vasculares de PLLA electrohilado utilizados para validar el modelo.

Muestra de PLLA  Espesor de pared (mm) Didmetro interno (mm)

#1 0.0410 4.9294
#2 0.0385 4.9271
#3 0.0375 4.9324

=-0,00017309
0,0001154

5.7698e5

I 2,622e-18

Figura 2.12: Modelo computacional de elementos finitos para simular los ensayos de inflado. La geome-
tria inicial y la discretizacién se muestra en gris. La geometria deformada se muestra coloreada segin la
magnitud de los desplazamientos radiales (unidad: m).

con datos experimentales de ensayos de inflado de tubuladuras de PLLA electrohilado.
Ademads, se realiza una serie de simulaciones para evaluar los efectos sobre la respuesta
macroscopica que se obtiene mediante variaciones de los pardmetros microestructurales,
incluyendo tanto el mddulo elastico de las fibras como los pardmetros de la distribucién
de reclutamiento. Finalmente, los pardmetros se vuelven a ajustar para obtener una res-
puesta de un posible andamio vascular capaz de imitar la respuesta mecdnica de un tejido
vascular objetivo, mostrando la capacidad del modelo constitutivo multiescala propuesto
en este capitulo como herramienta de disefio de materiales biomiméticos dada su buena
capacidad para predecir el comportamiento macroscopico a partir de pardimetros micros-

copicos que podrian manipularse convenientemente durante la fabricacion.

2.5.1. Comparacion con datos experimentales

Los parametros microscépicos del modelo constitutivo multiescala se ajustaron pa-
ra reproducir las curvas experimentales de presion-didmetro reportadas para los injertos

vasculares de PLLA electrohilado (figura 2.11). Estas curvas presentan una respuesta en
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forma de “J” frente al aumento de la presidn interna: la variacién en didmetro del injer-
to frente al aumento de la presion es relativamente menor en el rango de presiones mas
bajas (= 50 mmHg) respecto del rango de presiones mds altas (= 150 mmHg), con una
transicion gradual en el medio. El modelo constitutivo logra capturar apropiadamente es-
ta caracteristica para los tres conjuntos de datos, tal como se muestra en la figura 2.13.
Los valores correspondientes a los pardmetros que ajustan la respuesta de cada muestra
estdn listados en la tabla 2.2. A medida que se incrementa la presion interna, las curvas de
presién-didmetro capturadas en las simulaciones muestran la misma respuesta con forma
de “J”, con la pendiente aumentando como resultado de un creciente nimero de fibras que
van siendo reclutadas a medida que avanza la deformacién. Este cambio en pendiente se
reduce a medida que el numero de fibras pendientes de reclutar es menor y finalmente se
llega a una region pricticamente lineal al tener a todas las fibras rectas y reclutadas.

Mayores deformaciones podrian provocar fendmenos de rotura de nanofibras o de
plasticidad, conllevando adicionales efectos no lineales. Estos escenarios no fueron con-
templados en este primer RVE prototipo, donde el objetivo ha sido modelar el comporta-
miento eldstico de un injerto vascular en el rango fisiolégico de presiones. Es importante
notar que un injerto que busque reemplazar tejido bioldgico mecdnicamente no lineal,
debe mostrar un comportamiento semejante no lineal sin incurrir en deformacién plas-
tica o rotura de fibras que conlleven a subsecuentes mecanismos de falla. Sin embargo,
estos fendmenos son tenidos en cuenta en los capitulos siguientes con RVEs de mayor
complejidad geométrica.

La mayoria de los modelos publicados, incluidos los recientes, no llevan en consi-
deracion la tortuosidad de las fibras o su dispersion estadistica, por lo que no logran
capturar el proceso de reclutamiento progresivo de las fibras durante la deformacion
[94, 96, 101, 136, 137]. Adicionalmente, la respuesta macroscopica no lineal suele re-
producirse en los modelos multiescala mediante la adopcién de leyes constitutivas hiper-
eldsticas no lineales para las fibras en la microescala. Sin embargo, son numerosos los
trabajos experimentales que reportan un comportamiento mecdnico lineal para las nanofi-
bras sometidas a deformaciones bajas como las fisiolégicas [136, 138—143]. En el modelo
aqui presentado, la adopcién de una distribucion estadistica para la tortuosidad de las fi-
bras permite reproducir exitosamente la respuesta constitutiva macroscopica no lineal,

aun contemplando un material mecdnicamente lineal para las nanofibras individuales.
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Tabla 2.2: Pardmetros del modelo ajustados para reproducir las curvas de presidon-didmetro experimentales
de las tres muestras de PLLA. El valor medio (VM) y la desviacién estindar (DE) de cada pardmetro
también se encuentra listado.

n B (GPa) Eb(MPa) NT o” )\rmin )\rma:c
#1 03 29 5.186 1.1091 0.0313 1.00 1.40
#2 03 29 7.961 1.1079 0.0265 1.00 1.40
#3 03 29 9.625 1.1190 0.0328 1.00 1.40
VM 03 29 7.591 1.1120 0.0302 1.00 1.40
DE 00 0.0 1.831 0.0050 0.0027 0.00 0.00
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Figura 2.13: Curvas de presion-didmetro experimentales y simuladas para las tres muestras de injertos
vasculares de PLLA. Los coeficientes R? del ajuste son 0,989 para el ensayo #1 y 0,990 para los ensayos

#2y #3.
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2.5.2. Efecto de las propiedades microestructurales sobre la respues-

ta macroscopica

Las propiedades microscdpicas son las que determinan la respuesta macroscépica del
material. Dado que es posible acceder a algtin grado de control sobre estas propiedades
durante el proceso de electrohilado, resulta de interés estudiar el efecto macroscopico
producido por variaciones de estos pardmetros microestructurales. Para hacerlo, se toma
como punto de partida los valores obtenidos para el ajuste con datos experimentales (tabla
2.2). Se seleccionaron los pardmetros mas significativos: la orientacién del RVE para
evaluar el nivel de anisotropia, el médulo eldstico de las nanofibras como variable mds
importante relacionada con la rigidez del material y los pardmetros de la distribucion de
reclutamiento para evaluar su funcién en la respuesta no lineal con forma “J”. Luego
se llevo a cabo una serie de simulaciones considerando variaciones en estos pardmetros
y los resultados se compararon entre si en términos de tension circunferencial versus
elongacion circunferencial, cuya relevancia es fundamental en arterias, por ejemplo, si se

quieren desarrollar matrices biomiméticas.

Orientacion del RVE

Para evaluar la anisotropia del RVE se estudia la sensibilidad de la respuesta mecénica
frente a cambios en la direccién de deformacién uniaxial. Se realizan dos simulaciones
con direcciones de deformacion de 90° y 75° respecto de la horizontal (ver figura 2.5).
Dada la geometria de dos celdas triangulares superpuestas (con simetria angular cada
30°), las dos direcciones de carga elegidas maximizan la variacién en la respuesta del
RVE. La comparacién entre las dos simulaciones se muestra en la figura 2.14a, donde
puede verse que ambas curvas estan practicamente solapadas, significando que los efectos
de anisotropia son despreciables para este RVE prototipo. En consecuencia, este RVE es
un buen candidato para simular mallas de orientacidn isotrépica de fibras, pero necesitaria

modificaciones para poder simular correctamente mallas de fibras alineadas.

Maoédulo elastico de las nanofibras

El médulo tangente eldstico macroscopico, medido sobre el final de la curva cuando
todas las fibras se encuentran reclutadas, depende principalmente del médulo eléstico a
la traccién de las nanofibras. La figura 2.14b muestra como varia la curva en tension-

elongacion circunferencial para el injerto acorde a variaciones de £;. Un incremento en la
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Figura 2.14: Efecto de los pardmetros microscépicos sobre la respuesta mecanica macroscopica. Se mues-
tran curvas simuladas de tensién-elongacién circunferencial como resultado de variaciones de la direccién
de deformacion uniaxial (/) (a), médulo eldstico de las fibras a la traccién (b), valor medio de la distribucién
de reclutamiento (c) y valor de dispersion de la distribucién de reclutamiento (d).
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rigidez de las nanofibras resulta en un médulo tangente macroscépico mayor, sin modifi-
car la forma “J” de la curva e incluso manteniendo inalterados los valores de elongacién
para los cuales comienza y termina el reclutamiento de las fibras y, por ende, la transicién
del modulo tangente desde el pequefio valor inicial hasta su valor final. En consecuencia,
controlar la rigidez de las nanofibras (por ejemplo por medio de seleccionar diferentes
polimeros base) permite modificar la compliancia del injerto electrohilado en su estado
deformado. Este aspecto es esencial para el objetivo de alcanzar la biomimesis, aunque no
resulta suficiente por cuenta propia, ya que la respuesta mecdnica del material en reposo

se mantiene inalterada.

Parametros de la distribucion de tortuosidades

La distribucién de enrulamiento cuasi normal adoptada permite controlar dos para-
metros: el valor medio y" y la dispersion ¢”. En primera instancia se realizé la variacién
del valor medio de reclutamiento con el objetivo de aumentar la tortuosidad de todas las
nanofibras sin alterar su dispersion. Esto resultd en una traslacion de la curva de tension-
elongacion circunferencial, sin cambios en su forma (figura 2.14c). En otras palabras,
valores mds altos de " conllevan valores mds altos de elongacién circunferencial ma-
croscopica para los cuales las nanofibras devienen rectas y se reclutan. En segunda ins-
tancia, se vario el valor de dispersion, generando distribuciones de reclutamiento con ma-
yor o menor nimero de nanofibras con valores de reclutamiento alejados del valor medio.
En este caso, se observd que a mayores valores de ¢” se obtienen curvas de tension-
elongacién macroscopicas con una transicion de médulo eldstico més suave y prolongada
(figura 2.14d). En consecuencia, modificar la FDR, es decir generar microestructuras con
diferentes distribuciones de enrulamiento de las nanofibras, conlleva un cambio en la
transicion de la respuesta mecénica debido al proceso de reclutamiento progresivo. Por lo
tanto, en el disefio de materiales biomiméticos, la posibilidad de controlar la FDR puede
ser un factor crucial, ya que su efecto resulta complementario al de seleccionar diferentes

polimeros base para controlar la rigidez de las fibras.

2.5.3. Determinacion de parametros de un injerto vascular

Como se discuti6 previamente, una gran ventaja del modelado multiescala es la posi-
bilidad de vincular propiedades microscépicas con la respuesta mecdnica macroscopica,

y por ende brindar una herramienta para el disefio de microestructuras de materiales bio-
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miméticos. Como ejemplo de esto, el modelo propuesto en este capitulo se utilizd para
determinar las propiedades microestructurales de un injerto vascular electrohilado capaz
de imitar la respuesta en presion-didmetro para una arteria intracranial humana en el ran-
go de presiones fisiologicas (60-140 mmHg), cuyos datos experimentales se obtienen de
la literatura [Hayashi1980].

Entonces, para poner a prueba la capacidad del modelo como herramienta de dise-
no, se optimizaron los parametros en el modelo de membrana (figura 2.12), tomando un
didmetro interno en reposo de 2.5 mm y un espesor de 0.04 mm. Los pardmetros elegi-
dos para ser optimizados fueron los médulos de elasticidad de las fibras (E; y Ejp) y su
distribucién de reclutamiento (" y o), mientras que la fraccién de volumen se mantuvo
en 0.3 y los limites de la FDR quedaron inalterados en 1.0 y 1.4, respectivamente. Cabe
notar que los pardmetros optimizados corresponden, en la prictica, a la seleccién de un
material de base para las nanofibras que cumpla con la respuesta eldstica pedida y la de-
terminacién de la morfologia de la malla electrohilada para que cumpla con la FDR dada
por los valores " y " optimizados.

La figura 2.15 muestra las curvas de presion-didmetro para la arteria intracranial hu-
mana y para el injerto optimizado para biomimesis, mientras que los pardmetros obtenidos
se listan en la tabla 2.3. La curva simulada muestra un buen acuerdo en la regién de pre-
sion fisioldgica, a la vez que se mantiene similar en comportamiento para bajas presiones
(0-60 mmHg). Este injerto necesitaria estar constituido por nanofibras menos rigidas, una
propiedad que puede controlarse mediante la seleccidon de un polimero diferente para el
electrohilado. Entre los valores de F; hallados en la literatura para nanofibras aisladas,
se encuentra que para PCL (poli-e-caprolactona) un didmetro aproximado de 0.5 nm, el
modulo de Young reportado de 0.3 GPa se corresponde adecuadamente con el obtenido
aqui mediante optimizacién [143]. También podrian probarse otros materiales conocidos
que son menos rigidos que el PLLA, como por ejemplo poliuretano segmentado de grado
médico, seda, poliglicerol sebacato (PGS), coldgeno, entre otros. Otra estrategia podria
ser la combinacion de diferentes materiales, regulando la relacion de cada polimero para
obtener la propiedad deseada. Adicionalmente, la distribucion de reclutamiento obtenida
implica la necesidad de fibras tanto con un mayor valor medio de tortuosidad asi como una
mayor dispersion de la misma, para poder imitar, mediante el proceso de reclutamiento
progresivo, la débil compliancia de los materiales biolégicos a bajas presiones junto con
una rigidez similar a presiones fisioldgicas. Vale mencionar que, de todas maneras, fuera

del rango fisiolégico no se hace necesaria la biomimesis.
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Tabla 2.3: Parametros del modelo optimizados para un injerto electrohilado capaz de imitar la respuesta
mecdnica de una arteria intracranial humana.

n 0.3
FE(GPa) 0.303
Ep(MPa) 6.824

n  Ey(GPa) Ey(MPa) p o N min Nmas wr 1.3338
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Figura 2.15: Respuesta en presién-didmetro para una arteria intracranial humana y para un injerto simulado
biomimético capaz de reproducir la respuesta mecdnica en presion-didmetro en el rango fisiolégico (indi-
cado por la zona gris). El coeficiente de ajuste R? para el rango completo de presiones es de 0,89, mientras
que para el rango fisiolégico mejora a 0,98.

2.6. Conclusiones

En este capitulo se presenté un modelo constitutivo multiescala para el comporta-
miento mecénico eldstico de injertos vasculares electrohilados de ingenieria de tejidos.
A escala macroscépica se adopté un modelo de membrana tridimensional siguiendo los
conceptos clasicos de la mecdnica del continuo en grandes deformaciones. La microes-
tructura se idealiz6 como una red triangulada de haces de fibras, mientras que la morfo-
logia de capas superpuestas de las mallas electrohiladas se capturé mediante un elemento
de volumen representativo compuesto por capas superpuestas de celdas triangulares.

Se reprodujo exitosamente el comportamiento mecanico macroscopico experimental
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de tubos electrohilados de PLLA bajo ensayos mecanicos de inflado, obteniendo ademas
el comportamiento macroscépico a partir de las caracteristicas microscépicas del material
electrohilado. La forma de “J” de la curva constitutiva observada experimentalmente fue
reproducida apropiadamente por el modelo como resultado de un enderezamiento de un
nimero creciente de fibras, y su reclutamiento progresivo, acorde al avance de la defor-
macion.

La utilizacién de un enfoque multiescala implica una contribucion al entendimiento y
la exploracion de las caracteristicas microscopicas relevantes que resultan en el compor-
tamiento mecdnico macroscopico caracteristico de los materiales electrohilados, aportan-
do informacién sobre el comportamiento mecanico a partir de parametros naturales que
ademds admiten ser facilmente reconocidos, medidos y controlados en la fabricacion. El
modelado computacional también permitié analizar los efectos de estos parametros de
forma individual (por ejemplo el médulo eldstico de las nanofibras o el valor medio de
enrulamiento) sobre la respuesta en tension-deformacion de los injertos electrohilados.
Se encontrd que la implementacién de una distribucion de reclutamiento permite obtener
una respuesta macroscépica no lineal incluso haciendo uso de una ley constitutiva bili-
neal para las nanofibras en la microescala, evitando introducir complejidades no lineales
artificiosas como la aplicacion de leyes constitutivas hipereldsticas no lineales a nivel de
fibras.

Dependiendo en la aplicacién objetivo de un biomaterial nanofibroso, los pardmetros
del proceso de fabricacion podrian ajustarse para obtener injertos vasculares realizados a
medida, es decir, paciente especificos y de acuerdo al distrito vascular a reemplazar. Esta
posibilidad se ejemplific6 para el caso de un injerto biomimético respecto de una arteria
intracranial humana, obteniendo los pardmetros microscépicos necesarios para reprodu-
cir la respuesta en presion-didmetro macroscopica de la arteria en el rango de presiones
fisiol6gicas. Ademds, los resultados indican que una distribucién de reclutamiento con
alta dispersion y el proceso de reclutamiento progresivo de las fibras son ingredientes
clave para reproducir la curva constitutiva con forma de “J” tipica de los materiales bio-
l16gicos. Por lo tanto, poder ejercer control sobre la distribucién de reclutamiento de un
injerto nanofibroso puede ser crucial en el esfuerzo por conseguir injertos eficazmente
biomiméticos.

Dentro de las limitaciones, el RVE prototipo aqui estudiado admite una cinemética
sencilla que no permite considerar otros fendmenos que puedan aportar al comportamien-

to no lineal del material, como por ejemplo el realineamiento de las fibras bajo carga o su
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interaccion en los puntos de unidon. Ademds, la ley constitutiva de las fibras se mantuvo
puramente eldstica, evitando incorporar efectos de plasticidad o rotura de las fibras en el
RVE. Es importante notar que estos fendmenos no son deseados desde el punto de vista
de un injerto biomimético, ya que deben considerarse como mecanismos de falla a ser
evitados en el rango de trabajo, prolongando el adecuado desempefio en servicio del re-
emplazo. Sin embargo, su incorporacién se estudia en capitulos subsiguientes resultando

en modelos micromecdnicos mas complejos y completos para las mallas electrohiladas.
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Capitulo 3

Algoritmo de generacion de geometrias

para matrices fibrosas

3.1. Introduccion

Las matrices electrohiladas, como se menciond en el capitulo 1, poseen una mor-
fologia de multiples capas planas superpuestas, siendo cada una de ellas un ensamble
bidimensional no tejido de nanofibras [144]. Para poder actuar como sustitutos de mate-
riales bioldgicos en ingenieria de tejidos, estas membranas deben ser capaces de soportar
grandes deformaciones a nivel macroscépico, lo que implica que las fibras sobrelleven
grandes desplazamientos y rotaciones, y eventualmente grandes deformaciones, a nivel
microscopico. Mds atin, es necesario que un injerto pretendidamente biomimético pue-
da desarrollar multiples funciones, incluyendo la de permitir la adhesién y proliferacion
celular, brindar soporte mecanico para el neotejido, ser permeable al transporte de sus-
tancias para promover la sintesis celular, entre otros [144]. Para alcanzar estos requisitos
diversos y complementarios, es necesario incrementar el conocimiento actual acerca de
los procesos fisicos que ocurren a escala de las fibras bajo modos de deformacién macros-
copicos.

Ademads, se ha establecido fehacientemente que la geometria microscépica de las ma-
trices nanofibrosas afecta significativamente la respuesta mecdnica macroscopica [145,
146]. En concordancia, se ha dedicado un esfuerzo considerable a la caracterizacion de la
geometria fibrosa, haciendo énfasis en la medicion de la distribucién de orientaciones de
las fibras dentro del plano de cada capa, y estableciendo la correspondiente relacion con
la anisotropia mecdnica observada mediante ensayos [78, 79, 145, 147-149].

La distribucion de orientaciones es una medida muy usual para las mallas electrohi-
ladas y da cuenta de la anisotropia lograda durante la fabricacién, pudiendo obtenerse

mallas totalmente isotrépicas, moderadamente alineadas o incluso completamente alinea-
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das. Ademads, se ha reportado que bajo traccién uniaxial se produce un incremento en la
alineacion de las fibras en la direccién de carga [94], un fenémeno para el cual el mo-
delado multiescala puede resultar de gran ayuda para su comprension. Por otro lado, no
se encuentran reportados datos de distribuciones de reclutamiento, a pesar de que si se
considera al enrulamiento de las fibras como una variable de importancia. Incluso en los
articulos en los que se construyen RVEs con fibras curvadas o enruladas, suele adoptarse
un valor tdnico de curvatura [94, 97] o se establece de forma cualitativa [74, 95, 101].

Un modelo multiescala que pretenda proporcionar un avance en la comprension de
los mecanismos microscopicos subyacentes reales de las matrices electrohiladas debe,
por lo tanto, partir de la base de una geometria lo mas cercana posible a la que arrojan
las imdgenes SEM detalladas en la seccidn 1.4.3. Las grandes dimensiones planas y es-
tructura en forma de capas de las matrices electrohiladas, en comparacién con su bajo
espesor (tipicamente en el orden de unas pocas décimas de mm), ha motivado la apli-
cacion de modelos de mallas bidimensionales [101, 147, 150, 151]. Algunos métodos
empleados para la construccion de geometrias de mallas fibrosas incluyen a la generacion
de poligonos de Thiessen (también conocidos como diagramas de Voronoi o teselacion de
Dirichlet) [152], generacién de arreglos de fibras con orientacion y curvatura prescriptas
[94, 97, 153, 154], posprocesamiento de imagenes SEM para segmentar las fibras [147] y
aplicacion de algoritmos aleatorios de random walk bidimensionales [74, 95, 102]. Estos
ultimos permiten la construccion de geometrias que se asemejan en gran medida a las
observadas en mallas electrohiladas mediante SEM.

En este capitulo se presenta un método para la generacion de geometrias realistas
de mallas de fibras con el objetivo de ser utilizadas para su aplicaciéon como RVE en
un modelo multiescala. Para ello se desarrolla un algoritmo de deposicién virtual con la
posibilidad de controlar la distribucién de orientacién y la distribucién de enrulamiento
de las fibras, entre otros pardmetros de importancia, conllevando la posibilidad de obtener
mallas isotrépicas o alineadas, con fibras rectas o con diferentes grados de tortuosidad.
Finalmente, las geometrias obtenidas se comparan con imagenes SEM, comparando las
distribuciones de orientacién y de enrulamiento, para evaluar la capacidad del método

para reproducir la geometria real de la microestructura electrohilada.
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3.2. Descripcion geométrica

En el capitulo 1 se mostré que una matriz electrohilada puede idealizarse como una
superposicion de capas bidimensionales (figura 1.6), donde cada capa se conforma de una
malla interconectada de fibras largas y posiblemente enruladas, que adicionalmente se co-
nectan a las fibras de capas adyacentes en los puntos de interseccion. La caracterizacion
topoldgica se realiza experimentalmente mediante imagenes SEM de matrices electrohi-
ladas (figura 3.1) de donde se puede estimar el didmetro, curvatura y orientacién de las
fibras.

(b)

Figura 3.1: Medicién de orientaciones y enrulamientos de fibras a partir de una imagen SEM. Para llevarlo
a cabo se seleccionan de la imagen fibras de manera aleatoria y se traza su linea de contorno abarcando la
mayor longitud posible que la imagen permita sin perder la identificacion de la fibra. Luego se traza la linea
de extremo-extremo para poder medir su orientacion y el valor de elongacién de reclutamiento.

Si se realiza la medicion de cada una de estas propiedades sobre un nimero suficien-
temente elevado de fibras, entonces se puede considerar que se trata de una muestra repre-
sentativa de toda la poblacién. De esta forma puede calcularse un valor medio y dispersion
estdndar para la distribucién de orientaciones obtenida (/i y 67, respectivamente), asf co-
mo un valor medio y dispersion estidndar para la distribucién de reclutamiento (1" y 7",
respectivamente)'. Otra opcion mds detallada consiste en graficar el histograma normali-
zado correspondiente para visualizar la distribucién discreta que caracteriza la geometria
de la malla.

Sin embargo, es de importancia para la caracterizaciéon topoldgica de una malla fi-

brosa, disponer de una nocién de interconectividad, ya que el comportamiento final va a

'En el capitulo 2 se presenté un modelo de haz de fibras donde se prescriben una distribucién de en-
rulamientos p” en base a pardmetros de valor medio " y dispersién o”. Aqui, en cambio, se trata con las
variables " y 6", correspondientes a una distribucién de enrulamientos obtenida a partir de mediciones
experimentales.
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Figura 3.2: Imdgenes SEM de matrices electrohiladas y sus respectivos histogramas de orientaciones. a)
Imagen SEM de una matriz isotrépica y b) su histograma de orientaciones. ¢) Imagen SEM de una matriz
moderadamente alineada en la direccion vertical (se indica en la figura) y d) su histograma junto con una
regresion gaussiana (linea roja). Imagen adaptada de [155]

depender no sélo de la suma de las nanofibras, sino también de la interaccion entre las
mismas. Se adopta entonces una medida usual: la densidad superficial de intersecciones
0 definida como la cantidad de intersecciones por unidad de superficie en una capa de
fibras. No obstante, la informacién que puede extraerse a partir de microscopia es limi-
tada ya que esta restringida a la superficie exterior de la matriz y se presenta como una
proyeccion bidimensional donde resulta dificil distinguir entre intersecciones aparentes e
intersecciones reales donde las fibras se encuentran unidas entre si. En este punto resulta
de utilidad el modelo geométrico propuesto en esta seccion, ya que permite estimar las
intersecciones reales entre las fibras, considerando como puntos de unién donde se cruzan

fibras que se encuentran en una misma capa o de capas adyacentes entre si.
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3.3. Construccion del RVE

3.3.1. Algoritmo de deposicion virtual de fibras

En esta seccidn se presenta un algoritmo de deposicién virtual de fibras para generar
geometrias de matrices fibrosas planas simulando la deposicién de las fibras en el proceso
de electrohilado descripto en la seccion 1.4.3, para luego conformar una geometria de
matriz fibrosa tridimensional mediante la superposicion de muchas capas planas.

El algoritmo busca reproducir la geometria a escala microscopica de la malla de fibras,
por lo cual se delimita mediante un recinto cuadrado §2,, de tamafio L,,, dentro del cual
se simulard la deposicion de las fibras. Cada fibra es inicialmente una curva continua
lineal por tramos que se construye mediante la concatenacidon de segmentos lineales de
igual longitud [,. Ademds, como se consideran fibras muy largas con respecto al tamafio
del recinto, se asume que su deposicion, desde la perspectiva microscopica, comienza y
termina siempre en un borde €2,,. Luego, el algoritmo para la deposicién de una sola fibra

se detalla de la siguiente manera:

1. Se selecciona de forma aleatoria un punto P; sobre el borde de (2, como punto

inicial para la construccién de la fibra.

2. Se deposita el primer segmento de la fibra, de largo [/, con origen en P; y orien-
tacion dada por el angulo 6, que se obtiene de muestrear una funcién distribucién
de orientacién (FDO) prescripta (p?), consistiendo en una funcién de densidad de
probabilidad de manera que la probabilidad de que el segmento inicial de una fibra
cualquiera posea una orientacién entre 6 y 6 + df es p’(6)d6. Por tratarse del an-
gulo que forma un segmento recto con la horizontal, la FDO es periddica tal que

p’(0) = p’ (6 + =), por lo que conviene restringir al dngulo @ al intervalo [0, 7).

3. Subsecuentemente, se concatena un segundo segmento con punto de origen en
el punto final del segmento anterior, con un angulo Ay igual a #; mas una posi-
ble desviacién 6,5 que se obtiene de forma aleatoria a partir del intervalo I; =
[—0,""",04""]. Por lo tanto el angulo de orientacién de este segmento es 0y =
01 + 0.

4. Se continua el proceso de concatenacion para cada segmento subsiguiente hasta que

un segmento eventualmente sale del recinto €,,. Este segmento es el dltimo de la
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fibra y es recortado en el borde del recinto, de forma que la fibra recorre un camino

lineal por tramos entre dos puntos del borde.

De esta forma, los pardmetros del algoritmo de deposicion virtual para una sola fibra
son: la FDO prescripta (p?(6)), 1a longitud de segmento (I,) y el dngulo de desviacién ma-

max

ximo (6;"*"). Es vélido resaltar que la curva asi conformada es continua pero de derivada
discontinua y que, de ser necesario, se podria realizar una interpolacién mediante splines
para culminar con una curva de mayor grado de continuidad. La figura 3.3 muestra una

fibra compuesta de pocos segmentos con el objetivo de esquematizar el algoritmo previo.

Figura 3.3: Deposicion virtual de una fibra segin el algoritmo detallado. Se muestra la deposicién de 4
segmentos donde se detalla el punto de origen P, el dangulo del primer segmento 61, el angulo de desviacién
del segundo segmento 42 y el angulo del segundo segmento 63 = 61 + 645. El cuarto y dltimo segmento
(que sale del recinto cuadrado de largo L,,) es recortado de forma que su longitud es menor a la del resto
de los segmentos (I5).

s importante notar que el valor de 6,;""" estd relacionado con la tortuosidad de las
E rtante not 1 valor de 6, est4 rel d la tortuosidad de 1
ras, cumpliéndose que para un valor nulo se obtendrdn fibras rectas. Ademads, dado
fib liénd 1 1 btendran fib tas. Ad dad
que las fibras observadas no poseen cambios bruscos de orientacién en puntos cercanos
max

a lo largo de su linea media, es razonable admitir que el valor de 6,
(6,7 < 90°).

serd pequeio
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Resulta util formular el algoritmo respeto de longitudes adimensionales, utilizando
el digmetro promedio D de las fibras como medida de normalizacién. Los pardmetros
adimensionales se denotan mediante el simbolo (~) Entonces, el largo adimensional de
cada lado del recinto es Eu =L,/ D, mientras que cada fibra i tiene una longitud de
contorno adimensional L; = L; / D, una longitud extremo-extremo adimensional lz =
l;/ D y un didgmetro adimensional D; = D, /D. Cabe mencionar que en el caso particular
que todas las fibras posean un mismo didmetro, todas tendrdn didmetro adimensional
unitario. Ademas, durante la construccion de las fibras, cada segmento lineal se construye
con una longitud adimensional l~5 =1/ D.

Ya establecidos los pasos para la generacioén de cada fibra mediante un camino alea-
torio, puede ahora resumirse el algoritmo para la construccion de la geometria total de la

malla como sigue:

1. Seleccionar los pardmetros del algoritmo: el didgmetro promedio de las fibras D, la

max

FDO prescripta p(6), el éngulo de desviacién méximo 6,“*, el tamafio de recinto

f/u, la longitud de segmento I y la fraccién de volumen objetivo 7.

2. Generar una capa depositando fibras mediante los pasos descritos previamente has-
ta alcanzar la fraccion de volumen 7. Se asume que el espesor de cada capa es
equivalente al didmetro medio de las fibras D, por lo que el volumen de la capa es

L, x L, x D. Luego, la fraccién de volumen de la capa k es:

— &=l 3.1
Mk (LM)Q ( )

donde V; = LZ»WTD? es el volumen de la fibra 7.

]

3. Repetir el paso 2 hasta tener el nimero deseado de capas (/V,.), considerando cada
capa nueva superpuesta sobre la capa anterior. De esta forma se tiene que la capa k

estd en contacto directo con las capas kK — 1y k& + 1 (figura 3.5b).

4. Calcular los puntos de interseccion entre las fibras dentro de cada capa y entre
capas adyacentes. De esta forma se evita la inclusién de intersecciones aparentes
en la proyeccion bidimensional (entre fibras que se encuentran distanciadas entre s{

mads de un didmetro medio en la direccién normal al plano colector) (figura 3.5¢).
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5. Con los puntos de interseccion identificados, realizar la subdivisién de las fibras
originales (fibras largas) en los puntos de unién, obteniendo asi las fibras finales

(fibras cortas) como elementos estructurales entre dos puntos de unién (figura 3.5c).

6. Calcular la longitud de contorno, longitud extremo-extremo y elongacién de reclu-

tamiento para cada una de las fibras cortas (figura 3.5d).

Como resultado se obtiene una geometria de red de fibras interconectadas como se
muestra en la figura 3.4, donde puede observarse gran similitud de forma en una primera
observacién entre una geometria generada mediante el algoritmo (pardmetros: D = 1 um,
N. = 10, iu =100, I, = 10, 6, = 20°, n =02, p%(0) = 771 y la que se ve en

imagenes SEM de matrices electrohiladas.

o 20 40 60 80 100

Figura 3.4: Comparacién cualitativa entre una imagen SEM de una malla electrohilada de PLLA (izq.,
colores invertidos para mejor visualizaciéon) y una malla obtenida mediante el algoritmo de deposicién
virtual (der.) donde la escala de grises indica la capa de cada fibra. Puede observarse a primera vista una
gran similitud entre la geometria de la malla simulada y la microestructura electrohilada.

3.3.2. Variabilidad estadistica de las mallas

Por la naturaleza estocastica de la deposicion de las fibras durante el electrohilado,
las matrices obtenidas poseen un grado de variabilidad apreciable incluso cuando son
procesadas mediante los mismos pardmetros de fabricacidon. Atn asi, desde un punto de
vista macroscopico el material resulta practicamente homogéneo y evidencia caracteris-
ticas que engloban a una poblacion de fibras suficientemente grandes como para poder
establecer la separacion de escalas. De forma equivalente se desea que las geometrias
generadas, para su posterior aplicaciéon como RVE, posean un nimero de fibras minimo

necesario. Para ello se buscard encontrar el tamafio de las mallas lo suficientemente alto
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Figura 3.5: Ejemplo de una malla sencilla de tres capas y reducido niimero de fibras (para su mejor visuali-
zacion) generada mediante el algoritmo de deposicién virtual descripto (iu =100, I = 5, 0" = 20°).
b) Las fibras en su estado de deposicion, sin intersecciones (barra de color indicando A"). b) Idem pero con
escala de grises indicando a qué capa corresponde cada fibra. b) Las fibras intersectadas (barra de color
indicando A" para cada fibra comprendida entre dos puntos de unién). ¢) Lineas extremo-extremo de las
fibras entre puntos de unién (barra de color indicando A\").
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para poder realizar observaciones representativas del material macroscépico y no de una
muestra microscopica especifica.

Naturalmente, dado un valor para la fraccion de volumen, el nimero de fibras en cada
capa va a depender del tamafio de la malla, que estd determinado por L,, Dy N.. Para
evaluar si las muestras de determinado tamafio pueden ser consideradas RVEs se puede
analizar la variacion estadistica de alguna determinada magnitud caracteristica de la ma-
1la en un conjunto de geometrias construidas bajo los mismos parametros. Por ejemplo, si
se toma como magnitud a evaluar la densidad superficial de intersecciones (9), entonces
todos los RVE deben tener, esencialmente, el mismo valor de ¢. Es decir, que si bien habra
variaciones entre distintas muestras, la variabilidad debe ser lo suficientemente pequefia
para poder considerar que se trata de dos representaciones de un mismo material. Particu-
larmente, puede requerirse que el coeficiente de variacion (la relacién entre la dispersién

estdndar y el valor medio) caiga por debajo de un umbral establecido.

3.4. Resultados

3.4.1. Variabilidad estadistica y calibracion del RVE

En esta seccion se establece el tamafio minimo de malla para que la misma pueda ser
tratada como un RVE. Para cada tamafio de malla se construye un conjunto de 10 mallas
generadas mediante el algoritmo de deposicidn virtual, utilizando los mismos pardmetros
de entrada. Luego, se estudia la variabilidad estadistica de las variables de interés para
cada set de pardmetros calculando su valor medio y dispersion estdndar dentro de cada
conjunto, tomando el tamafio de RVE como la variable independiente.

En primera instancia se desea determinar el tamafio minimo de recinto f)u que permite
obtener geometrias estadisticamente repetitivas. Para ello, se selecciona como variable a
medir la densidad superficial de intersecciones (d) y se mide el coeficiente de variacién
estadistica como la relacién entre la desviacién estandar (1) y el valor medio (o?) en un
conjunto de 10 geometrias generadas bajo un mismo set de pardmetros.

Para el primer conjunto se toman mallas isotropicas de fibras rectas de 1 um de dia-
metro: ;" = 0, p9(9) = 7!, D = 1um, mientras que el tamafio de recinto Eu se
adopta como variable independiente. Para este caso la longitud de cada segmento I, se
vuelve irrelevante. La figura 3.6 muestra los resultados obtenidos para ¢ vs. Iiu y para ¢,

versus L, donde puede observarse que la dispersion estandar disminuye a medida que se
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aumenta el tamafio de recinto. Este resultado es importante ya que sugiere que se puede
obtener menor variabilidad estadistica en la construccién de las geometrias controlando
el tamafo de las mismas. De esta forma es posible alcanzar una repetitividad estadistica
deseada dependiendo de la aplicaciéon. Por ejemplo, para obtener ¢, < 4 % es necesario
que L, > 100.

16
0.044{ T
14
0.042 12
10
0.040
o I T T I E ) 8
0.038 1 1 1L hd S
6
0.036 4
0.034 2
0
0 50 100 150 200 250 300 0 50 100 150 200 250 300
Ly Ly
(a) (b)

Figura 3.6: Variabilidad estadistica de la densidad superficial de intersecciones en funcién del tamafio de
una malla de fibras de una sola capa. a) Valor medio ¢ (circulos) y dispersién estandar o (barras de error)
de la densidad de intersecciones. Se observa que la dispersion se reduce a medida que se aumenta L,,. b)

Coeficiente de variacién ¢, = o/uc versus I~/u. Se observa que para Eu = 100 la variabilidad cae por
debajo de 4 %.

Si se consideran mallas conformadas por mas capas, las intersecciones que se pro-
ducen entre capas adyacentes entre si, no incluidas en el caso de una sola capa, provoca
valores mas elevados para . La figura 3.7 muestra este aumento en funcién del nimero
de capas para mallas generadas con = 0,3, D = 1um, L, = 50, ;™" = 0, I, = 1.
Es interesante notar que las capas intermedias incrementan en mayor medida el ndmero
de intersecciones que las capas exteriores, puesto que cada capa intermedia es adyacente
a dos capas mientras que cada capa exterior es adyacente a solo una. Como resultado se
tiene que al aumentar el nimero de capas, el valor de J aumenta de forma mondétona pero
asintéticamente a un valor limite. Este comportamiento conlleva la necesidad de generar
mallas con un elevado nimero de capas (en el caso de la figura, mayor a 20) para mantener
una buena representacion de una matriz real respecto de la densidad de intersecciones. No
obstante, también hay que mantener en consideracion el costo computacional asociado,
tanto para la generacion de la geometria como para su posterior andlisis numérico y su
implementacién en un modelo multiescala mecanico.

Como solucién es posible tomar un nimero reducido de capas, pero aplicando una

condicion de periodicidad sobre las intersecciones, de forma que las fibras de la capa
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Figura 3.7: Dependencia de la densidad superficial de intersecciones respecto del nimero de capas de una
malla virtual considerando 1, 5, 10, 20 y 40 capas (L,, = 50). a) Valor medio (circulos) y dispersién estdndar
(barras de error) de ¢ versus N... b) Coeficiente de variacion de ¢ versus V..

inferior intersecten a las fibras de la capa superior. De esta manera se obtiene un valor
de ¢ independiente del nimero de capas, con excepcion del caso obvio de una sola capa
(figura 3.8).
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Figura 3.8: Dependencia de la densidad superficial de intersecciones respecto del nimero de capas de una
malla virtual con la condicion periddica de intersecciones, considerando 1, 5, 10, 20 y 40 capas (iu = 50).
a) Exceptuando el caso de una sola capa, se observa que, debido a la periodicidad en intersecciones, el
valor de J se mantiene constante sin importar el nimero de capas b) La variabilidad estadistica se mantiene
respecto del caso sin periodicidad.

Ademads, dado que un mayor nimero de capas implica un mayor ndimero de fibras, se
observa una marcada disminucidn en la variabilidad estadistica al aumentar el nimero de
capas. Esto puede apreciarse en la figura 3.9b donde se ve que para L, = 100 el valor de

¢, cae por debajo del 1%, mientras que para una sola capa se mantenia por encima del

3%.
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Figura 3.9: Variabilidad estadistica de la densidad superficial de intersecciones en funcién del tamafio de
una malla de fibras de diez capas. a) Valor medio (circulos) y dispersion esténdar (barras de error) de O vs.
L,,. b) Coeficiente de variacion vs. L.

Adicionalmente, puede introducirse como variable la tortuosidad de las fibras consi-

max

derando mallas generadas con 6 > (. En este caso, como se mostro en la figura 3.12),
el nimero de fibras es menor para un mismo L, dado que cada fibra enrulada ocupa mas
volumen que una fibra recta. Aun asi, el efecto de la disminucién de Ny no es apreciable

en la variabilidad estadistica de las geometrias generadas desde el punto de vista de o
(figura 3.10).

T 14
0.0042
12
0.0040 T 10
e R e S
0.0038 l I 1 £
g
0.0036 6
4
0.0034
2
0.0032{ —— o
0 25 50 100 150 200 250 300 0 25 50 100 150 200 250 300
Ly Ly
(a) (b)

Figura 3.10: Variabilidad estadistica de la densidad superficial de intersecciones en funcién del tamaifio de
una malla de fibras enruladas (64"%* = 10°). Comparando con 3.6 puede observarse que la tortuosidad de
las fibras no afecta la variabilidad estadistica de la geometria generada respecto de la densidad superficial
de intersecciones.
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Distribucion de orientaciones

También es importante calibrar el tamafio minimo del RVE para obtener baja varia-
bilidad en la distribucién de orientaciones obtenida. Para ello se generan mallas de fibras

rectas tomando una FDO prescripta (p?) normal truncada:

0 if 0<0

(3.2)

p'(0) = )J 2(09)2} if 0<f<n

0 if O0>m

tomando y¥ = /2y o’ = /5.

Para este andlisis se toma como variable independiente el niimero de fibras y se evalia
el coeficiente de variacién para los dos pardmetros de la distribucién obtenida (4% y 67)
para 10 geometrias por cada valor de N;. Los resultados muestran como disminuye la
variabilidad estadistica de las geometrias generadas a medida que se aumenta el nimero
de fibras en la malla, siendo mayor la variabilidad para 6% que para /i°. También se observa
que para N; = 200 se obtienen coeficientes de variacién por debajo de 5 % para los dos
parametros (figura 3.11).

En este caso se tom6 como variable independiente al nimero de fibras Ny que a su vez
depende del tamafio de recinto L, y del nimero de capas tal como indica la figura 3.12.
Para = 0,3, El nimero de fibras puede estimarse de forma aproximada como N; =
O,4iMNc, de forma que para una geometria de 200 fibras se puede realizar generando
mallas de 10 capas con f/# = 50. Este tamafio cumple ademas con una baja variabilidad

para la densidad superficial de intersecciones (3.9b).

Distribucion de reclutamiento

La variabilidad estadistica de la distribucién de reclutamiento obtenida depende en
gran medida del valor de 6,"". Valores pequefos implican mallas con fibras mas rectas
y baja variabilidad mientras que valores mds altos generan mallas con fibras més enru-
ladas, dando lugar también a mayor variabilidad tanto dentro de una malla como entre
mallas generadas bajo los mismos parametros (figura 3.13). Mientras que /1" posee muy

max

baja variabilidad para todos los valores de 6, estudiados, el coeficiente de variacion

para 6" se mantiene por debajo de 5 % hasta 6, = 30°. Esto indica que si se quieren
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Figura 3.11: Variabilidad estadistica de la distribucién de orientaciones en funcién del nimero de fibras en
la malla. a) Coeficiente de variacién para /i? versus N t. b) Coeficiente de variacion para 59 versus N §.0)
Comparacién entre la FDO prescripta (negro) y la obtenida (histograma normalizado, gris) para una malla
de 200 fibras.
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construir RVEs con distribuciones de tortuosidad mas elevadas que las que se obtienen
para 6, = 30°, serd necesario incrementar el tamafio de las mismas para mejorar la

representatividad estadistica.

3.4.2. Diseno de RVEs

El algoritmo de deposicidn virtual descripto puede generar mallas con un diverso ran-
go de geometrias, permitiendo controlar la fraccion de volumen, el grado de alineacion
de las fibras, su enrulamiento y didmetro. También el proceso de electrohilado permi-
te, a pesar de las limitaciones inherentes a la practica experimental, ejercer cierto grado
de control sobre algunas de estas propiedades y obtener gran diversidad en la topologia
microscopica. En esta seccion se estudia la microestructura obtenida y se exploran las po-
sibilidades del algoritmo de generar distintos tipos de geometrias capaces de ser utilizadas

como RVEs para modelos multiescala de matrices electrohiladas.

Alineamiento de la malla

Un ejemplo es la posibilidad de controlar la velocidad de rotacién del mandril colector
para conseguir microestructuras con diferente nivel de alineamiento de las fibras a lo
largo de la direccion circunferencial. A su vez, en el algoritmo de deposicion virtual,
para generar fibras con diferente grado de alineamiento a lo largo de una direccién se
puede controlar la FDO prescripta. La figura 3.14 muestra mallas (n = 0,3, D = 1um,
f/u =50y N, = 10, 8, = 5°) con diferente grado de alineacién graficadas junto
con su respectiva distribucion de orientaciones, donde puede observarse la capacidad del

algoritmo de reproducir geometrias con creciente nivel de alineamiento.

Distribucion de enrulamiento

Asimismo, es posible obtener geometrias virtuales con fibras mas rectas o mds enrula-

das controlando el dngulo de desviacién médxima con la que se concatenan los segmentos

max

lineales 6,;"“* y la longitud de los segmentos [, (figura 3.15). En todos los casos, la ten-

dencia de la distribucién es decreciente, indicando que la mayoria de las fibras posee

max

valores de \" pequefios (cercanos a 1). Aun asi, con dngulos 6;“" mas grandes se con-
siguen distribuciones con valores de reclutamiento més elevados en promedio, sin afectar

la tendencia decreciente.
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Figura 3.12: Niimero de fibras en una capa de fibras (V) en funcién del largo del recinto cuadrado (L) y
de la tortuosidad de las fibras, tomando constante la fraccién de volumen como 7 = 0,3. Se observa que la
cantidad de fibras sigue una relacién lineal con cierta variabilidad propia del algoritmo, y que mallas con
fibras mas tortuosas (c) poseen en general un menor nimero de fibras que mallas con fibras rectas (a).
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Figura 3.13: Variabilidad estadistica de la distribucién de reclutamiento en funcién del dngulo de desvia-
cién maximo del algoritmo de deposicién virtual. a) Coeficiente de variacién para el valor medio de la
distribucién de reclutamiento. b) Coeficiente de variacién para la dispersién estandar de la distribucion de
reclutamiento.
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Figura 3.14: Disefio de geometrias con creciente nivel de alineamiento a lo largo de una direccién. a), b)
y ¢) Mallas generadas con = 0,3, N, = 10, D = 1um, iﬂ = 50,15 = 1, 6, = 5°. Se muestran
solo dos capas para una mejor visualizacién. a) FDO uniforme. b) Alineamiento moderado: FDO normal
truncada con ¢ = 7 /5. ¢) Alineamiento alto: FDO normal truncada con o =nx /10. b), d) y e) muestran
las correspondientes distribuciones de orientaciones obtenidas (histogramas normalizados, gris) junto con
la FDO prescripta (linea sélida, rojo).
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Es posible diferenciar entre la poblacion de fibras largas (tal cual son depositadas) y
la poblacién de fibras cortas (subdivididas en los puntos de unién). En el segundo caso,
aunque se mantiene la misma tendencia en la distribucién de A", los valores son marca-
damente menores en general. Esto se debe a que las intersecciones provocan la division
de una fibra enrulada en varias fibras més rectas. Este resultado es muy interesante si se
tiene en cuenta la posible importancia de la distribucion de reclutamiento en el compor-
tamiento no lineal de las matrices nanofibrosas como se determiné en el capitulo 2, ya
que una mayor densidad de intersecciones afectaria a la distribucioén de reclutamiento y,
consecuentemente, a la no linealidad de la respuesta mecénica.

Para verificar la posibilidad de generar geometrias que asemejen a las reales para
matrices electrohiladas, se compara la distribucién de reclutamiento extraida a partir de
andlisis Optico de imdgenes SEM (figura 3.1) con la distribucion obtenida para una malla
virtual generada con D = 1 pm, f}u = 250, I, = 5, 0, = 17°y N. = 5, obteniendo

una buena concordancia entre los histogramas (figura 3.16).

Densidad superficial de intersecciones

Finalmente, mediante el pardmetro de la fraccién de volumen () también es posible
controlar el nimero de fibras que conforma cada capa, dado que con un menor nimero
de fibras por capa, se generan menos intersecciones entre fibras de una misma capa y de
capas adyacentes. La figura 3.17 muestra resultados de ¢ versus n para mallas generadas
con D = lum, L, = 50,1, = 1, 6, = 0y Nj ~ 200 (N, = 10 parap = 0,3,
N.=15paran = 0,2y N. = 30 paran = 0,1). Se observa un aumento significativo de ¢
respecto de la fraccion de volumen (3.17a) al mismo tiempo que disminuye la variabilidad
estadistica (3.17b).

Luego, también es posible estudiar la influencia del grado de alineamiento sobre la
densidad superficial de intersecciones. A medida que se incrementa el alineamiento de
la malla a lo largo de una direccion preferencial, se generan maés fibras que son parale-
las entre si y que, por lo tanto, no generaran intersecciones. La figura 3.18 muestra esta
disminucién para mallas generadas con n = 0,3, D = 1pum, iu =50y N. = 10,
0, = 5°y diferente grado de alineamiento (figura 3.14): isotropica (FDO uniforme
p’(9) = 7 1), moderada (p’(#) normal truncada con o = 7/5) y alta (p?(#) normal
truncada con o/ = 7/10).

Tanto la dependencia de la densidad superficial de intersecciones respecto de la frac-

cién de volumen como del grado de alineamiento de la malla resulta de importancia a la
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Figura 3.15: Diseflo de geometrias con creciente nivel de enrulamiento. a), b) y ¢) Mallas generadas con
7 =03, N, =10,D = 1pm, L, = 50,1, = 1y p?(f) = 7~'. Se muestran solo dos capas para mejor
visualizacion. a) 4% = 5°.b) 6,7 = 10°. ¢) 6,7*" = 20°. d), e) y f) Distribuciones de reclutamiento
correspondientes a cada malla, midiendo los valores de reclutamiento para cada fibra larga tal como fue
depositada, sin subdividir las fibras en las intersecciones. g), h) y i) Distribuciones de reclutamiento co-
rrespondientes a cada malla, midiendo los valores de reclutamiento para cada fibra comprendida entre dos
puntos unién.
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Figura 3.18: Dependencia de la densidad superficial de intersecciones respecto del grado de alineamiento
de la malla. a) Valor medio de § en un conjunto de 10 mallas vs. alineamiento. b) Coeficiente de variacién

para ¢ vs. alineamiento.

hora del disefio de microestructuras con fines especificos, dado que se trata de un pardme-

tro predominante para la respuesta mecénica de las matrices fibrosas.
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3.5. Conclusiones

En este capitulo se presenté un método para generar geometrias capaces de repro-
ducir los aspectos mds importantes de la microestructura de las matrices electrohiladas,
pudiendo incluso ser extendido a otros materiales con microtopologia de matriz fibrosa.
El método se basa en la idea fundamental del electrohilado para simular la deposicién
virtual de fibras en un recinto preestablecido. En consecuencia, las geometrias obtenidas
poseen aspectos fundamentales de las matrices electrohiladas como fibras de gran longi-
tud y elevada relacion de aspecto, estructura de capas planas superpuestas, alineamiento
controlable, distribucion de tortuosidad similar y puntos de unién en las intersecciones.

Debido a la naturaleza estocéstica del proceso de deposicion virtual de fibras, dife-
rentes geometrias generadas bajo los mismos pardmetros evidenciaron cierto grado de
variabilidad. Se realizé el estudio del coeficiente de variacion estadistica para los para-
metros mas importantes que caracterizan la geometria fibrosa, encontrando que en todos
los casos la variabilidad disminuye a medida que se aumenta el tamafo de malla. Con-
secuentemente, se llevd a cabo la calibracion del tamafio minimo necesario para que una
malla pueda considerarse un RVE, requiriendo que la variabilidad caiga por debajo de un
umbral preestablecido

Por la naturaleza estocdstica de la deposicion de las fibras durante el electrohilado,
las matrices obtenidas poseen un grado de variabilidad apreciable incluso cuando son
procesadas mediante los mismos parametros de fabricacion. Atn asi, desde un punto de
vista macroscopico el material resulta pricticamente homogéneo y evidencia caracteris-
ticas que engloban a una poblacion de fibras suficientemente grandes como para poder
establecer la separacion de escalas (es decir, la existencia de propiedades bien definidas
a nivel macroscopico). De forma equivalente se desea que las geometrias generadas, para
su posterior aplicacion como RVEs, sean del tamafio necesario para disponer de la pobla-
cién de fibras suficiente tal que la variabilidad estadistica entre distintas mallas caiga por
debajo de un umbral preestablecido.

Un aspecto interesante del modelo propuesto es la posibilidad de estimar la densidad
superficial de intersecciones, asi como su interdependencia con las otras variables. La
identificacion experimental de las intersecciones a partir de imdgenes SEM resulta difi-
cil, ya que las imagenes se limitan a las superficies exteriores de las matrices, ademds de
la posibilidad de incurrir en errores en diferenciar intersecciones reales de interseccio-

nes aparentes. Las pruebas llevadas a cabo mostraron que la densidad de intersecciones
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aumenta al incrementar la fracciéon de volumen y disminuye para mallas alineadas. Es-
ta informacién puede resultar de gran importancia a la hora de querer fabricar matrices
electrohiladas con distinto grado de interconectividad.

La tecnologia de biomateriales actual permite ejercer cierto grado de control sobre
las microestructuras obtenidas, no siendo el electrohilado una excepcién. De la misma
manera, se mostré como el algoritmo de deposicién virtual puede ser utilizado para obte-
ner geometrias de diversas caracteristicas para ajustarse a diferentes casos de materiales
electrohilados, incluyendo fibras de diferente didmetro, mallas de diferente fraccién de
volumen de fibras, isotropicas o alineadas y mayor o menor grado de enrulamiento de las
fibras. Esta capacidad del algoritmo permite la realizacién de ensayos in silico que guien
a los estudios experimentales, sugieran nuevos desarrollos y optimicen el nimero de ca-
sos a ensayar, sefialando a qué pardmetros se les debe prestar especial atencion y cudles
deberian estar bajo mayor control, a la hora de lograr microestructuras especificas con el
objetivo de alcanzar la biomimesis.

La geometria fibrosa obtenida puede resultar una buena idealizacién para muchos ma-
teriales de interés en el campo de los biomateriales, teniendo como limitacién mas impor-
tante la naturaleza bidimensional de las mallas, consiguiendo la tridimensionalidad solo a
partir de la superposicion de capas planas. Sin embargo, la estructura de capas resulta una
buena aproximacion para las matrices electrohiladas ademds de otros biomateriales como
las membranas basales presentes en muchos tejidos vivos. En tales materiales, las defle-
xiones de las fibras por fuera de su capa resultan como maximo de unos pocos didmetros
de amplitud. En el modelo propuesto las fibras se mantienen invariablemente dentro de su
capa, pero forman intersecciones con fibras de capas adyacentes, es decir, a un didmetro
de distancia. Esta aproximacion, aunque imperfecta, es una representacion razonable de la
topologia real. De todas maneras, la metodologia presentada, puede extenderse facilmente
para considerar la interaccion de capaz no adyacentes, si se introduce una probabilidad de

contacto entre fibras en funcion de la distancia entre capas.
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Capitulo 4

Modelo micromecanico para matrices

fibrosas

4.1. Introduccion

Los reemplazos de las arterias naturales, al igual que éstas, se encuentran sometidos
a una presion fluctuante impuesta por el corazon que influye en el comportamiento de las
células y los tejidos. Ademads, la implantacién de injertos o prétesis altera la hemodina-
mica local y la distribucion de tensiones en la pared arterial en la zona de anastomosis,
causando restricciones mecanicas perjudiciales en la deformacién de la arteria receptora
durante el ciclo cardiaco [156]. Por lo tanto, en el campo de la ingenieria de tejidos, las
propiedades mecdnicas de los materiales que constituyen los injertos vasculares son un
factor de relevancia en su disefio [157].

Actualmente, los injertos sintéticos aprobados clinicamente presentan una alta proba-
bilidad de falla in vivo, debido en la mayoria de los casos a una discrepancia mecdnica
con la arteria nativa [157]. La discrepancia en la zona de anastomosis causa hiperplasia
intimal y una reduccidn en la tasa de permeabilidad [18]. En particular, la discrepancia en-
tre la compliancia del injerto vascular y la arteria nativa conduce a una falla para periodos
prolongados de implantacién, especialmente para conductos de pequefio didmetro [158].
En términos del comportamiento biomimético, un injerto vascular necesita una complian-
cia mecdnica que logre un acuerdo geométrico, de tensiones y de deformaciones durante
todo el ciclo pulsatil [18]. Teniendo en cuenta esto, la caracterizacién del desempefio me-
canico de los injertos electrohilados juega un papel clave en el disefio y desarrollo de los
mismos.

La utilizacién de simulaciones mecdnicas realistas que logren vincular los fenéme-
nos que ocurren a diferentes escalas puede resultar de gran ayuda para el disefio y ma-

nufactura de injertos vasculares de ingenieria de tejidos, especialmente si se considera
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la capacidad de los métodos de fabricacién actuales de ejercer control sobre propiedades
microestructurales de relevancia. Mds atin, un modelo multiescala que permita especificar
una geometria microscopica que resulte en un comportamiento mecanico macroscopico
deseado habilitaria la posibilidad de fabricar, en tiempos razonables, injertos vasculares
hechos a medida no sélo desde un punto de vista geométrico sino también constitutivo.

Como se menciond en el capitulo 1, las matrices electrohiladas poseen, al igual que
muchos tejidos biolégicos, una microestructura conformada por capas fibrosas super-
puestas. Ademds, al igual que en los tejidos nativos, la heterogeneidad y anisotropia a
nivel microscépico afecta el comportamiento mecdnico macroscépico y la funcionali-
dad de los correspondientes biomateriales sintéticos. La respuesta constitutiva en tension-
deformacion a nivel macroscépico es un resultado del promedio de las tensiones y defor-
maciones que se producen a nivel microscopico, y a su vez, la deformacion de cada fibra
a escala microscépica resulta de las posiciones y deformaciones de las fibras circundantes
a través de las interconexiones de la malla fibrosa [159]. Claramente, para obtener un en-
tendimiento detallado de estos fendmenos multiescala, es necesario proveer simulaciones
mecdnicas multiescala con un alto nivel de detalle a nivel microscépico.

En este capitulo se presenta un modelo micromecédnico para mallas de fibras con el
objetivo de ser implementado en un modelo multiescala para injertos vasculares electro-
hilados. Inicialmente se da una descripcion detallada de la cinemadtica de una malla de
fibras interconectadas y se explicitan las expresiones del equilibrio mecdnico. Luego el
modelo se valida con datos de ensayos experimentales de traccidon uniaxial sobre matrices
electrohiladas de PLLA. Finalmente, se efectda un analisis de la evolucion de la microes-
tructura durante la traccidn, evidenciando los mecanismos microscopicos que tienen lugar

durante la deformacién macroscopica.

4.2. Métodos experimentales

4.2.1. Materiales

Se utilizaron matrices nanofibrosas electrohiladas de PLLA (PLA2002D, Mn 78.02 kg /mol,
Mw 129.91 kg /mol, IP 1.67) obtenidas empleando un colector plano. Las propiedades de
la solucién (10 % w/v PLLA en diclorometano (DCM) y dimetilformamida (DMF) en
proporcién 60:40 v/v), los parametros de procesamiento (Voltaje 10 kV, distancia aguja-

colector 10 cm y el caudal (0.5 ml/h) fueron optimizados por Montini Ballarin y colabo-
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radores para obtener microestructuras nanofibrosas libres de defectos [133].

A partir de las membranas de PLLA, se separaron y prepararon muestras para ser
recubiertas con oro y obtener su caracterizacion morfologica mediante andlisis de image-
nes SEM Ademads se prepararon probetas tipo “hueso” para ser sometidas a ensayos de

traccion uniaxial (figura 4.1).

\ /
/

14 13

25

73

Figura 4.1: Esquema de una probeta de PLLA electrohilado para ensayos de traccién uniaxial. Las medi-
das se hayan en mm. El espesor se midié para cada probeta, con valores comprendidos entre 0.05 mm y
0.07 mm.

4.2.2. Caracterizacion morfologica

La caracterizacion morfoldgica de las matrices electrohiladas de PLLA se realizé a
partir de micrografias tomadas en un microscopio electrénico de barrido (JSM-6460LYV,
JEOL, Akishima, Tokio, Jap6n) luego de recubrir las muestras con oro. Las imagenes ob-
tenidas se analizaron utilizando un software de procesamiento digital de imdgenes (Image
Pro Plus, Media Cybernetics Inc., USA) para medir el didmetro, la orientacion y el enru-
lamiento de las fibras. A fin de obtener datos estadisticamente significativos se midieron
100 fibras para cada muestra, obteniendo histrogramas correspondientes a cada variable

medida.

4.2.3. Caracterizacion mecanica

Se llevaron a cabo ensayos de traccidn uniaxial con probetas tipo “hueso” con dimen-
siones 25x4x0,06—0,08mm (alto x ancho x espesor del 4rea calibrada) y 12,5x12,5mm
(alto x ancho de drea de sujecién), como indica la figura 4.1. Se utiliz6 una maquina de
ensayos universales Instron EMIC 23-50 de control de desplazamiento, imponiendo una
velocidad de mordaza de 6 mm /min.

Debido a la no linealidad esperada en la deformacién del material, se opté por de-

terminar la deformacién de la probeta a través de la técnica de Correlacion Digital de
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Imégenes (Digital Image Correlation, DIC) [160]. La técnica DIC, como se implementa
en este trabajo de tesis doctoral, puede entenderse como una técnica de identificacion de
imégenes aplicada a la medicion de la deformacién de un objeto. Esta técnica es capaz
de correlacionar las imdgenes digitales de un objeto antes y después de la deformacion
y, ain mds, determinar el desplazamiento y el campo de deformacién de dicho objeto en
funcidn de la posicion correspondiente en la imagen actual y la de referencia. También tie-
ne ventajas de obtencion de campo completo, sin contacto con la muestra y una precision

considerablemente alta para mediciones de desplazamiento y deformacién [161, 162].

Figura 4.2: Ensayos de traccién uniaxial con Correlacién Digital de Imagenes (DIC). La obtencién del
campo de deformaciones de la probeta permite establecer la deformacidn real de la probeta en su punto de
encuellamiento, donde consecuentemente se produce la rotura.

Para este fin, previo a los ensayos, se le realiza a cada probeta un tratamiento de
speckle con tinta para obtener un patrén de puntos distribuidos por todo su area. Se fil-
mo la totalidad de la duracién de cada ensayo empleando un sistema con una cdmara
de fotos de alta calidad' (figura 4.2 (Correlated Solutions Inc., Irmo, USA)). Luego, de
manera posterior al ensayo, se realizé el procesamiento de las imdgenes para obtener los
campos de desplazamientos y deformaciones correspondientes utilizando el sistema Vic-
2D®(Correlated Solutions Inc., Irmo, SC 29063, USA) (figura 4.3).

Luego, se utiliz6 esta informacion para conformar las curvas de tension-deformacion,
utilizando la deformacion en la seccion de falla. Sin embargo, al momento preciso de la
rotura, las grandes distorsiones que toman lugar impiden que el software logre el segui-
miento de los puntos materiales, por lo que a partir de ese instante se continua la curva
mediante una extrapolacion empleando la informacion del desplazamiento de las morda-

Zas.

IResolucidn 2448 x 2048, Frame Rate 75 Hz
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Figura 4.3: Ensayos de traccién uniaxial con Correlacidon Digital de Imagenes (DIC). La obtencién del
campo de deformaciones de la probeta permite establecer la deformacion real de la probeta en su punto de
encuellamiento, donde consecuentemente se produce la rotura.

4.3. Resultados Experimentales

La respuesta mecdnica de las matrices de PLLA mostré un comportamiento elasto-
plastico con cierto grado de endurecimiento por fluencia (figura 4.4). La variacién entre
las curvas de tension ingenieril versus deformacion es relativamente baja, teniendo valores
muy similares en el médulo eléstico, tension de fluencia y endurecimiento por plasticidad
(tabla 4.1).

Las muestras presentaron una morfologia nanofibrosa uniforme, con una distribucién
de didmetros unimodal (463 4= 131 nm) y una distribucién aleatoria de orientaciones (92°
=+ 53°) (figura 4.5). Por otra parte, el histograma de reclutamiento muestra una distribu-
cién asimétrica positiva, tipico de variables que presentan una cota inferior. En este caso,

la elongacion de reclutamiento de una fibra nunca puede ser menor a 1 (correspondiente



&9 4.4. Modelo micromecanico de mallas fibrosas

Tabla 4.1: Propiedades constitutivas de las matrices electrohiladas de PLLA ensayadas.

#1 #2 #3 Promedio Desv.Est.

Moédulo elastico (MPa) 76,7 105,6 127,2 103,2 20,7
Tensién de fluencia (MPa) 1,46 1,33 1,47 1,42 0,06
Médulo post-fluencia (MPa) 6,92 5,63 6,08 6,21 0,54
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Figura 4.4: Curvas experimentales de tensién versus deformacién para las probetas de PLLA. Se ensaya-
ron 3 probetas, obteniendo una baja variacién en las curvas. Se muestra también la curva experimental
promedio.

a fibras en su estado de reposo) y por eso ocurre la asimetria de la distribucion.

4.4. Modelo micromecanico de mallas fibrosas

En el capitulo 3 se estableci6 una descripcion geométrica de una malla fibrosa, asi
como un algoritmo de deposicién virtual capaz de generar geometrias que se asemejan en
gran medida a las microestructuras electrohiladas. La base de esta geometria es la deposi-
cion, en un recinto previamente delimitado, de fibras largas que abarcan todo el dominio,
entrando por un borde y saliendo por otro. Luego, se computan puntos de unién entre
las fibras largas en las intersecciones producidas, generando subdivisiones en fibras mas
cortas comprendidas entre dos puntos de unién, a las que se referird de aqui en adelante,
para mejor claridad, simplemente como fibras.

Esta conceptualizacién arroja una microestructura virtual que consiste en una red de

fibras interconectadas en sus extremos como muestra la figura 4.6, donde los elementos
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Figura 4.5: Caracterizacién morfolégica de las muestras electrohiladas de PLLA. a) Imagen SEM donde
se observa la microestructura nanofibrosa uniforme. b) Histograma de orientaciones (dngulo respecto de
la horizontal) con una distribucién aleatoria (92° £ 53°). ¢) Histograma de didmetros con una distribucién
unimodal (463 + 131 nm).d ) Histograma de elongaciones de reclutamiento con una distribucién asimétrica
positiva.
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constituyentes son fibras y nodos. Los nodos pueden ser fronterizos o interiores: los fron-
terizos corresponden a los puntos donde las fibras entran o salen del RVE, mientras que

los interiores son aquellos donde las fibras originales se intersectan.

(a) (b)

Figura 4.6: Malla de unas pocas fibras virtualmente depositadas. a) Las fibras tal como se depositan durante
el proceso de deposicién virtual, sin intersecciones. Los circulos indican los nodos fronterizos. b) Las fibras
con intersecciones entre si y subdivididas en fibras mds cortas. Los circulos indican los nodos interseccién
ademds de los fronterizos. Los colores se introducen sélo para diferenciar entre fibras, sin responder a
ningtn valor.

En esta seccién se presenta un modelo mecdnico para este RVE, incluyendo una des-

cripcion cinemédtica y el planteo de las ecuaciones de equilibrio.

4.4.1. Cinematica

Cada fibra de la malla, comprendida entre dos nodos, estd determinada por una curva
paramétrica en el dominio bidimensional de la capa a la que pertenece. Ademas, puede
darse una representacion reducida de la fibra mediante su linea extremo-extremo y su va-
lor de elongacién de reclutamiento. De esta forma, la posicién y elongacién efectiva de
cada fibra queda determinada enteramente por las posiciones de sus nodos extremos. Lue-
go, el desplazamiento de la malla queda determinado tinicamente por los desplazamientos
de sus nodos.

Resulta conveniente establecer numeraciones para el conjunto de nodos (N) y para el

conjunto de fibras (F) de la malla, para lo cual se establece la siguiente notacion:
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Figura 4.7: Esquema de fibras electrohiladas interconectadas en puntos de unién entre dos fibras: a) Las
fibras con su geometria curvada y b) Las fibras descriptas por la linea extremo-extremo (sélida) entre nodos,
ademads de un valor de reclutamiento como la relacién entre la longitud extremo-extremo y la longitud de
contorno de la fibra curva (linea punteada).

N={ii=1,.,N,} 4.1)
F=A{isi=1,...,Ns} (4.2)

Cada nodo n de la malla se desplaza desde su posicion inicial Y, hasta su posicion

actual y,,, pudiendo definir asi al vector desplazamiento nodal como:

donde el sobreindice p se utiliza para indicar que se trata de desplazamientos a nivel de
microescala, para diferenciarlos de los desplazamientos de la macroescala.
Mientras que el desplazamiento de la malla resulta una /N,, — tupla de vectores, pu-

diendo definirse como un elemento del siguiente espacio vectorial:

u' ={u,={u"};u", eR¥n=1.,N,} (4.4)

Dado que las fibras estdn definidas siempre entre dos nodos, puede identificarse cada

fibra como una dupla ordenada de nodos:

F={ir (ir,i2),i1 EN,ig € N,i=1,...,Ns} (4.5)
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donde 7, e 75 son los nodos inicial y final, respectivamente, de la fibra <.

Ademads, cada fibra ¢ de la malla posee un didmetro D; y una longitud de contorno
inicial LY (longitud de arco entre dos extremos). Adicionalmente, determinados por las
posiciones de sus nodos extremos puede definirse su longitud extremo-extremo inicial 9

y su correspondiente versor orientacién inicial a’; (figura 4.8):

Figura 4.8: En la micrografia se identifica una nanofibra entre dos puntos de unién (izq.) y se muestra un
esquema aumentado de la misma con los parametros que determinan su configuracion inicial (der.): longitud
de contorno en reposo L°, longitud extremo a extremo en reposo [° y un versor orientacién a°. El didametro
D puede ser medido a partir de una imagen con mayor magnificacién.

=Y, — Y, (4.6)

=2 (4.7)

La deformacioén eldstica de la fibra 7 estd determinada por tres pardmetros: su longi-
tud de contorno en reposo LY, su longitud extremo-extremo en reposo [ y su longitud
extremo-extremo actual /;. Se define como medida de esta deformacion a la elongacién

extremo-extremo:

L.
A\ = —(Z) (4.8)
li

Dado que afecta significativamente su comportamiento mecénico, es importante iden-

tificar si la fibra se halla enrulada o recta. Para ello se define el valor de elongacién de
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reclutamiento, como el valor de \; para el cual la fibra deviene recta:

N — % (4.9)

i

Entonces, la fibra se encuentra: i) curvada o enrulada si \; < \"; (I; < L?) o ii) recta
si A, > N (1 > LY).

Luego, en caso de existir deformacion pléstica, ésta resulta en un alargamiento de
la longitud natural de la fibra. Como se han identificado dos medidas de longitud de
referencia (LY y 1), pueden establecerse una medida de elongacién pldstica para cada
una: la elongacion pléstica de contorno \j y la elongacion pldstica extremo-extremo A7

De esta forma, las longitudes naturales o de reposo de la fibra resultan:

LY = XL (4.10)
= el (4.11)

donde L?/ y l?/ representan las longitudes de reposo de la fibra luego de sufrir deformacién
pléstica (LY y I? son los valores iniciales, previo a toda deformacién pldstica).
Adicionalmente, se define el vector orientacion deformado a; segiin las posiciones

actuales de los nodos extremos:

Yio = Yy
[0

7

a; = (4.12)

de donde puede deducirse ademds que ||a;|| = A;.
Por otro lado, cada nodo n de la malla se encuentra conectado al conjunto de N’ fibras
Fat

Fn = {Z = (il,ig) ,il S N, i2 GN, 1= 1,...,Nf, tal que n € (il,ig)} (413)

Y cada fibra de este conjunto posee un vector orientacién que puede ser saliente o

entrante al nodo segtin los siguientes casos (figura 4.9):



95 4.4. Modelo micromecanico de mallas fibrosas

n =1, = vector orientacion saliente (4.14)

n =iy = vector orientacion entrante (4.15)

Luego, resulta util definir un vector orientacion siempre saliente para la fibra ¢ conec-

tada con el nodo n, dado por:

a; si n=1
al' = (4.16)
—a; Si n =19
O
o) n a; g
a- —)
n L i— (m,n)
, o an ) — (n,0
] aj = aj ] ( ) )
O
(0

Figura 4.9: Esquema del nodo n de la malla y las fibras que se conectan con el mismo. De las cuatro fibras
conectadas se indican dos con numeracion ¢ y j respectivamente. De los nodos circundantes se indican dos
con la numeracién m y o. Para la fibra 4, el nodo n es su nodo final (n = 45, su vector orientacion a; es
entrante al nodo), por lo que se da el caso que aj’ = —a; (ver ecuacion 4.16). En cambio, para la fibra j el
nodo n es su nodo inicial (n = j1, su vector orientacion a; es saliente del nodo), por lo que a;‘ = aj.

4.4.2. Equilibrio

Bajo una cierta deformacion de la malla, cada fibra ¢ desarrolla una tensién ingenieril
t; y, por lo tanto, una fuerza de magnitud ¢; = t;7D?/4. Luego, el vector fuerza que la

fibra ¢ desarrolla sobre cada nodo n estd dado por:

q; = ¢~ 4.17)

A su vez, el nodo n estd en equilibrio si la suma de todas las fuerzas que ejercen las

fibras conectadas con €l se anula:
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> ar=0 (4.18)

i€Fn
Siguiendo con este razonamiento, el equilibrio de la malla ocurre para el elemento
U, € U* tal que la sumatoria de fuerzas ejercidas por las fibras sobre cada uno de los

nodos interiores sea cero:

Y qi=0 VneN (4.19)

1€Fn

La expresion 4.19 consiste en un sistema de 2V, ecuaciones con 2N,, incognitas si se
considera una malla plana bidimensional. Para su implementacién computacional resulta
util reexpresar la sumatoria sobre todas las fibras y no solamente las que se encuentran
conectadas al nodo n. Para ello, en primer lugar se redefine al vector orientacion saliente
a para admitir el valor nulo en el caso que la fibra 7 no se encuentre conectada con el

nodo n:

a; si n= il
aj =1 —a; si n=i (4.20)
0 si n ¢ (ih ZQ)

Luego, equilibrio mecénico dado por 4.19 equivale a:

> g =0 VneN 4.21)

i€F
Finalmente, para resolver este sistema de ecuaciones mediante un sistema iterativo de
tipo Newton-Rapshon se debe plantear una linealizacion a partir de posiciones nodales

conocidas yf, que determinan una deformacién dada por el elemento Uuk, para obtener
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las posiciones nodales de la iteracion siguiente y;““:

oq?
n k )
q; (Uu ) + 3yj

2.

1eF

(yit - yf)] =0 YnenN (4.22)

U,*

4.4.3. Condiciones de contorno y ecuaciones constitutivas

El problema microscopico necesita vincularse mediante restricciones cinemadticas res-
pecto de la deformacién macroscépica. Para lograr esto se postula un modelo afin en la
frontera, es decir, que todos los nodos fronterizos se tratan como nodos de Dirichlet cuyos
desplazamientos van dados a partir del tensor gradiente de deformaciones macroscopico

F segtn:

Ut=F-1Y (4.23)

Es necesario, ademds, proveer de alguna ecuacidn constitutiva para la tension ¢ desa-
rrollada por una fibra bajo deformacion. Manteniendo la conceptualizacion realizada en
el capitulo 2, y acorde a la cinematica desarrollada en la seccion 4.4.1, se asume una ley

elasto-plastica segtn la fibra esté enrulada o recta:

o E, (%-1) if A<, as
= . A :

B (¥ - >+Et<ﬁ—1> if A>T,
4

donde £ el médulo de rigidez de la fibra enrulada, £; el médulo de rigidez de la fibra
recta a la traccion y se admite para la deformacion pldstica un tnico valor A\, = AY = A
(ver ecuaciones 4.10y 4.11).

Para calcular )\, se necesita la tasa de deformacién plastica ):p, para la cual se postula

una ley constitutiva dependiente de la tension ingenieril de la fibra:

. . ti
Ap = a,sinh (pr;p) (4.25)

donde a, es un pardmetro de proporcionalidad con unidades s~*, b, una resistencia a la



98 4.5. Resultados

fluencia con unidades de tension y ¢, un pardmetro de endurecimiento por plasticidad.

Adicionalmente, se introduce una tensién limite "' para el cual las fibras se rompen.
De esta forma, cualquier fibra de la malla que bajo deformacidn alcance este valor de
tension es identificada como rota y su aporte tensional se vuelve nulo para todo instante
posterior. A efectos practicos, resulta equivalente a retirar las fibras que se rompen del set
F.

4.5. Resultados

4.5.1. Comparacion con datos experimentales

Para validar el modelo micromecédnico propuesto se comprueba la capacidad de re-
producir correctamente la respuesta mecdnica de las mallas electrohiladas. Para ello se
compara la respuesta homogeneizada obtenida de simulaciones con los datos experimen-
tales ya presentados de ensayos mecdnicos de traccién uniaxial (figura 4.4).

Los pardmetros geométricos para la construccion del RVE se toman para reproducir
correctamente las distribuciones de orientacién y reclutamiento, mientras que se adopta
para todas las fibras el didmetro medio (tabla 4.2). El médulo elastico de la fibras rectas
a la traccidn se fija en 3.0 GPa, valor que ha sido reportado en la literatura para fibras de
PLLA con didametros cercanos al valor medido [138, 163]. El mddulo elastico de las fibras
enruladas, si bien es crucial para evitar indeterminaciones en los desplazamientos, es mu-
cho menor que el de las fibras rectas y posee una baja incidencia en la respuesta mecédnica
tal como se vio en el capitulo 2. En este apartado se adopta un valor de 3.0 MPa. El resto
de los pardmetros (ay, b,, ¢,, t"°") son optimizados por cuadrados minimos para obtener
un buen ajuste entre la curva tensidn-deformacion simulada y los datos experimentales
(tabla 4.3). La respuesta mecédnica simulada reproduce fielmente las curvas de tension
vs. deformacidn obtenidas experimentalmente, incluyendo el médulo eldstico, tension de
fluencia, endurecimiento por plasticidad y tension de rotura (figura 4.10).

Se halla también una discrepancia en la pendiente de la curva posterior a la rotura de
las primeras fibras. Mientras que en las curvas experimentales se tiene un descenso pro-
nunciado de la tensién indicando un rompimiento brusco de un gran nimero de fibras, en
los resultados computacionales se obtiene un rompimiento gradual de fibras, otorgando
un descenso igualmente gradual de la tension. Es factible que esta diferencia se deba al

hecho de haber realizado las simulaciones sobre un RVE en lugar de sobre un componen-
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te macroscopico que emule macroscopicamente a la probeta ensayada, donde el efecto
del encuellamiento genera un aumento localizado de la deformacién, resultando en un
rompimiento mas brusco.

Tabla 4.2: Pardmetros del algoritmo de deposicién virtual de fibras utilizados para generar los RVE necesa-
rios para validar el modelo micromecanico.

D[um] n I I 6,7 N, p’
0.45 0.1 250 5 17° 5 g1

Tabla 4.3: Pardmetros optimizados para reproducir la respuesta en tension-deformacién de ensayos experi-
mentales de traccién uniaxial.

Ei;[MPa] Eu[MPa] ap,[1/s] bp[MPa] ¢, t"°{[MPa]
3.0 x 10> 3.0 1x1073 17.0 0.5 36

Es importante resaltar que esta respuesta se obtiene con una geometria de RVE realis-
ta que concuerda con las distribuciones medidas de orientacion, didmetro y enrulamiento.
Ademads el valor optimizado para la fraccién de volumen resulta razonable ya que se en-
cuentra en el rango reportado por estudios experimentales sobre matrices electrohilada
de PLLA (n > 80 %) [164]. Asimismo, la curva constitutiva para cada nanofibra (figura
4.10b) permanece cercana a lo reportado para nanofibras individuales de PLLA de dié-
metros similares [138]. Esta cuestion refuerza la capacidad del modelo multiescala como
herramienta de disefo, ya que logra relacionar de forma acertada las variables microes-

tructurales y micromecénicas con la respuesta mecanica macroscopica.

4.5.2. Analisis de la respuesta mecanica del RVE
Analisis de la cinematica microscopica bajo deformacion

La deformacion de la malla dada por los desplazamientos nodales para cada valor
del tensor gradiente de desplazamientos macroscOpico resulta muy similar a la defor-
macién afin. En la figura 4.11 puede observarse que las posiciones nodales y las lineas
extremo-extremo de las fibras entre puntos de unién mantienen gran coincidencia con sus
contrapartes afines. S6lo se advierte una desviacion significativa entre la configuracién
de equilibrio y la afin cuando se producen roturas en las fibras que alteran el balance de

fuerzas de sus nodos extremos (4.11).
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Figura 4.10: Comparacién de la respuesta homogeneizada del RVE con curvas de tension-deformacién
experimentales. a) La curva tensién-deformacion simulada muestra muy buen acuerdo con las curvas obte-
nidas de ensayos experimentales. El ajuste con la curva promedio arroja un R? = 0,9907 (sin considerar la
seccion posterior a la rotura). b) Curva constitutiva correspondiente una fibra individual con los pardmetros
optimizados.
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Figura 4.11: Deformacién de una malla de pocas fibras (para mejor visualizacién) bajo traccién uniaxial
(en la direccién horizontal). La barra de color indica la tension de las fibras en MPa. Las lineas punteadas
indican la deformacion afin para comparacién. Puede observarse como se forma un subgrupo de fibras
alineadas a la direccion de carga que soportan la misma. Ademads puede verse que las fibras con orientacién
transversal incrementan su enrulamiento, sin reclutarse.
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Adicionalmente, para cuantificar la cercania entre las configuraciones se presentan
resultados de la evolucién de diferentes variables propias de la malla a medida que avanza
la deformacion (figura 4.12).

A medida que aumenta la deformacién del RVE bajo traccion uniaxial, las fibras rotan
y aumenta la alineacién de la malla en la direccidn de la carga. Este alineamiento por
deformacién se da de manera levemente mds pronunciada para la malla bajo equilibrio
mecdanico que para el caso afin.

También puede observarse que sélo las fibras orientadas con la direccién de trac-
cién poseen elongaciones mayores a 1. Mds aun, las fibras que se encuentran orientadas
transversalmente a la direccion de carga se vuelven cada vez mds enruladas. Teniendo en
consideracion la casi nula resistencia de las fibras enruladas respecto de las que se hallan
rectas y estiradas, puede inferirse que existe un subconjunto de fibras que soporta acti-
vamente la carga, mientras que el resto no realiza un aporte significativo a la resistencia
mecanica.

Es importante destacar que este subconjunto no es estético, sino que por causa del ali-
neamiento por deformacién previamente descripto, aumenta en nimero de fibras acorde
avanza la traccion. Esta descripcion corresponde a un proceso microscopico de recluta-
miento de fibras por reorientacion que actia de manera complementaria al reclutamiento
de fibras por desenrulamiento ya detallado en el capitulo 2: mientras que el desenrula-
miento de las fibras ocurre a bajas deformaciones (< 0,05), la reorientacion se agudiza
justamente a deformaciones mads altas.

Es pertinente recordar que la configuracién de equilibrio se obtiene de plantear los
balances de fuerza nodales, mientras que la configuracion afin surge de aplicar el tensor
gradiente de deformacion macroscépico a todo el RVE. Por ello mismo es sorpresivo el
alto grado de acuerdo obtenido entre ambas configuraciones bajo deformacién. La impor-
tancia de este resultado radica en poder considerar como validos los resultados de modelos
afines donde la deformacion se determina directamente a partir del F' macroscépico como
fue el caso del RVE del capitulo 2.

4.6. Conclusiones

En este capitulo se presenté un modelo micromecanico para mallas de fibras inter-
conectadas susceptible de ser utilizado como herramienta de disefio para reemplazos de

ingenieria de tejidos.
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Figura 4.12: Evolucién de los pardmetros de la malla bajo traccién uniaxial. El histograma de orientaciones
presenta, para cada dngulo de orientacion, la frecuencia de fibras que ocurre en cada intervalo de 10°. Para
el resto de las variables se grafica el valor medio de la misma para las fibras que caen dentro del intervalo.
La tortuosidad de cada fibra estd definida como L/l — 1.
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Para validar el modelo, se comparé la respuesta en tensién homogeneizada frente
a la traccién uniaxial con datos experimentales para matrices electrohiladas de PLLA,
obteniendo un buen acuerdo entre las curvas de tension versus deformacion. M4as audn,
la respuesta simulada se obtuvo partiendo de una geometria realista con los parametros
adecuados para simular la microestructura observada en las mismas muestras ensayadas,
y tomando también una respuesta mecanica realista para las fibras individuales segun
informacidn reportada en la literatura especializada.

Ademads, se mostré cémo el modelo permite estudiar, a medida que se produce la de-
formacion, la evolucién de los pardmetros y sus distribuciones en el conjunto de fibras
que caracterizan la microestructura. Este andlisis evidencia los mecanismos microscé-
picos que tienen lugar bajo deformacién macroscOpica y permite relacionar los grandes
desplazamientos y rotaciones de la microescala con la deformacion y la respuesta consti-
tutiva observada en la macroescala.

El enfoque multiescala aplicado permite acceder a las variables microscopicas y poder
realizar ajustes sobre la microestructura asi como sobre las propiedades de las nanofibras.
En consecuencia, es capaz de ser utilizado para predecir in silico la respuesta mecédnica
de matrices electrohiladas con disefios a medida con anterioridad a su fabricacién y ca-
racterizacion morfolégica y mecdnica. Finalmente, es de gran relevancia practica la baja
complejidad computacional del modelo mecédnico adoptado para las fibras, dado que sé6lo
se requiere realizar el seguimiento de sus puntos extremos. Lo antedicho hace de este mo-
delo un buen candidato para su implementacion en ciclos de optimizacién para obtener
una respuesta objetivo deseada, obteniendo como resultado las propiedades geométricas
y/o mecénicas de la microestructura necesarias para fabricar injertos electrohilados pa-

ciente especificos.
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Capitulo 5

Conclusiones generales

S5.1.

Conclusiones y resultados obtenidos

Esta tesis introduce métodos para el modelado mecédnico multiescala de materiales con

microestructuras nanofibrosas compuestas por capas planas superpuestas. Estos métodos

tienen aplicaciéon inmediata en el campo de la ingenieria de tejidos, especialmente en el

disefo de injertos nanofibrosos con pretensiones biomiméticas. Se resefian a continuacién

los principales resultados y conclusiones del trabajo:

e Se presenté un modelo constitutivo multiescala para el comportamiento mecani-

co eléstico de matrices nanofibrosas electrohiladas con el objetivo de servir como
herramienta de disefio para injertos vasculares electrohilados de ingenieria de teji-
dos. La escala macroscopica se model6 como un sélido continuo mientras que en
la escala microscopica se implement6é un RVE discreto compuesto por celdas trian-
gulares superpuestas, dando cuenta de una microestructura conformada por una
superposicion de capas planas nanofibrosas. Cada fibra se model6 en base a una ley
eldstica bilineal llevando en consideracién la diferencia en comportamiento entre
fibras enruladas y rectas bajo traccion, evitdndose el uso de modelos micromecani-
cos complejos. Conjuntamente, se tomé en cuenta el fendmeno de reclutamiento de
una fibra al incrementar su médulo eldstico tangente a la traccién al devenir recta.
Adicionalmente se admiti6 el agrupamiento de nanofibras individuales en haces o
fasciculos como el elemento minimo constituyente del RVE, con la ventaja de lograr
implementar de forma sencilla y efectiva la distribucion estadistica de enrulamien-
tos de las fibras. Mediante este enfoque estadistico se logré evidenciar, ademads, el
fendmeno de reclutamiento progresivo bajo traccion, que toma lugar cuando las na-
nofibras van deviniendo rectas de manera gradual por causa de sus distintos niveles

de enrulamiento. Los principales resultados obtenidos son:
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5.1. Conclusiones y resultados obtenidos

— Se valid6 el modelo mediante comparacion con datos experimentales de en-
sayos mecdnicos de inflado de tubos de PLLA electrohilado, consiguiendo un

buen ajuste entre las curvas presion-didmetro experimentales y simuladas,

— Se reprodujo con éxito la curva presidon-didmetro (incluyendo la forma “J”)
para matrices fibrosas a causa del reclutamiento progresivo de las nanofibras

constituyentes.

— Se estudiaron los efectos de las variaciones microestructurales y constitutivas
sobre la respuesta mecanica macroscopica, encontrando que el efecto de con-
trolar la distribucion de enrulamientos actiia de manera complementaria al de
controlar la rigidez de las fibras mediante la seleccion de distintos polimeros
de base. Esto evidenci6 que la capacidad de ejercer un mayor control sobre la
distribucién de enrulamientos de los injertos vasculares electrohilados puede
ser un factor crucial en el esfuerzo por conseguir reemplazos verdaderamente

biomiméticos.

— Se optimizaron los pardmetros del modelo para un injerto electrohilado capaz
de imitar la respuesta mecénica en presion-deformacion de una arteria intra-
cranial humana en el rango de presiones fisioldgicas. Los resultados indicaron
que tal reemplazo deberia poseer un mayor valor medio y una mayor disper-

sion en la distribucidon de enrulamientos de las fibras.

e Para mejorar el modelo microscdpico anterior admitiendo cinematicas mds comple-

jas y realistas, se puso en evidencia la necesidad de contar con geometrias que sean
realmente representativas de la microestructura electrohilada. Para ello se desarro-
116 un algoritmo de deposicion virtual capaz de generar geometrias virtuales que re-
producen los aspectos mds importantes de la microtopologia de capas nanofibrosas
tipica de las matrices electrohiladas. El algoritmo se inspira en la deposicion real
de las fibras durante el proceso de electrohilado, buscando imitar este fenémeno
desde una perspectiva de dominio microscopico, incluyendo la naturaleza estocés-
tica de los caminos que forman las fibras durante su deposicion. En consecuencia,
se obtienen geometrias que comparten muchos aspectos de la microestructura elec-
trohilada como: fibras de gran longitud y relaciéon de aspecto, estructura de capas
planas superpuestas, distribucién de enrulamiento similar, uniones entre las fibras
en los puntos de contacto y posibilidad de controlar el grado de alineamiento. Los

principales resultados alcanzados son los siguientes:
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— Para establecer la validez de las geometrias generadas como elementos de vo-

lumen representativos, se llevé a cabo un estudio de la variabilidad estadistica
en los pardmetros de importancia de las mallas virtuales, encontrando el tama-
flo necesario para que el dominio microscopico pueda considerarse un RVE,

es decir, que la variabilidad caiga por debajo de un umbral preestablecido.

Se demostré la capacidad del algoritmo para obtener geometrias que repro-
duzcan la microestructura de mallas con distinta fraccién de volumen, grado
de alineamiento, fibras de diferente didmetro y de mayor o menor grado de
enrulamiento. Esta versatilidad permite reproducir una amplia gama de mi-
croestructuras fibrosas, cumpliendo con dos finalidades bien diferenciadas:
por un lado generar RVE especificos para evaluar la respuesta de matrices
electrohiladas con microestructuras conocidas, y por otro, realizar ensayos in
silico sobre la microestructura virtual que permitan guiar a los estudios expe-
rimentales en la busqueda de la biomimesis, optimizando el nimero de casos

a ensayar experimentalmente.

Se realizé una estimacion de la densidad superficial de intersecciones presente
en las capas interiores de las matrices electrohiladas. Se analizé también su
interdependencia respecto de los demds pardmetros geométricos, encontrando
que su valor disminuye con el alineamiento de la malla y se incrementa con
la fraccion de volumen. Este resultado es de particular interés dado que la
densidad de intersecciones es una variable de dificil acceso experimental y, a

la vez, de relevancia para el comportamiento mecanico global de la matriz.

e En base a los RVE obtenidos mediante el algoritmo de deposicion virtual, se desa-
rroll6é un modelo micromecénico para mallas de nanofibras interconectadas en pun-
tos de unién o nodos. Para ello se realizé una descripcion detallada de la cinematica
de la malla y de las relaciones de equilibrio, ademds se extendié la ley constituti-
va previa para contemplar la plasticidad de las fibras y la posibilidad de rotura al
superar un valor de tensién limite. Como complemento, se llevaron a cabo ensayos
de traccion uniaxial sobre probetas electrohiladas de PLLA para obtener curvas de
tension-deformacion experimentales con las cuales validar el modelo. Los princi-

pales resultados son:

— Se compard la respuesta en tension homogeneizada frente a la traccién unia-

xial con datos experimentales para matrices electrohiladas de PLLA, obte-
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niendo un buen acuerdo entre las curvas de tensién versus deformacién. El
RVE simulado se gener6 con parametros geométricos que imitaron la micro-
estructura de las matrices ensayadas. Mds atin, los mddulos elasticos de las
fibras se adoptaron a partir de valores reportados en la bibliografia y el resto
de los pardmetros, que fueron ajustados para reproducir las curvas experimen-
tales, resultaron en valores adecuados, dentro de los rangos esperados segun

lo reportado por estudios experimentales.

— Se estudi6 la evoluciéon de la microestructura y la plasticidad de las fibras
a medida que se produce la deformacion. Este andlisis puso en evidencia la
existencia de un subconjunto de fibras, alineadas con la direccion de traccidn,
que soportan casi en su totalidad a la carga externa. Ademads, se identificé que
este subconjunto crece a medida que se incrementa la deformacion, pudiendo

explicitar un fendmeno de alineamiento progresivo de la malla.

Como conclusién general, los métodos desarrollados permiten reproducir con alta fi-
delidad la microtopologia nanofibrosa en su estado de deposicion y simular adecuada-
mente la respuesta mecdnica de la microestructura, mientras que se emplean parametros
geométricos y constitutivos realistas. Ademds, la capacidad de controlar tanto la geome-
tria del RVE como la respuesta constitutiva de las fibras, habilita el ensayo in silico de
matrices electrohiladas con microestructuras disefadas a medida previamente a su fabri-
cacion. Mds aun, es posible acoplar el modelo micromecénico desarrollado en ciclos de
optimizacién con el objetivo de producir una respuesta mecdnica deseada, obteniendo los
parametros geométricos y/o constitutivos necesarios para procesar injertos electrohilados

verdaderamente biomiméticos.

5.2. 'Trabajos futuros

Durante el desarrollo de este trabajo se han identificado varias posibles direcciones

para el trabajo futuro:

e La direccion mads relevante para el trabajo futuro es incrementar la capacidad del
modelo de reproducir con fidelidad tanto las microestructuras electrohiladas como
sus respuestas micromecdnicas. Si bien se hizo un avance importante y se alcanza-
ron resultados prometedores, el RVE propuesto permite su modificacién para incor-

porar aspectos geométricos y constitutivos adicionales. Un punto de mejoria reside
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en la determinacion de los puntos de unién entre las fibras, que admite diferentes
hipétesis para su realizacion. Por ejemplo, seria posible admitir el contacto entre
fibras de capas no adyacentes a partir de una funcion de probabilidad. Ademas, la
inclusion de fendmenos de friccion o viscoeldsticos permitiria simular de manera
realista los ciclos de histéresis tipicos de estos materiales. Estos fendmenos podrian
implementarse tanto a nivel constitutivo de las fibras como a nivel de la interaccidn,
considerando enlaces con resbalamiento con friccidn, o incluso falla por rotura en
las uniones. Para estos fines resulta necesario proveer al modelado de la informacion
experimental relevante para su validacion, lo que requiere un trabajo mancomunado

entre simulaciones, caracterizacion morfolégica y ensayos mecanicos.

Una vez extendida la capacidad del modelo, seria factible avanzar hacia simulacio-
nes que reproduzcan la respuesta mecanica bajo solicitaciones de indole ciclica, con
el fin de simular con fidelidad el comportamiento en condiciones hemodindmicas.
La incorporacién de esta capacidad permitiria la realizacion de ensayos in silico
para evaluar la funcionalidad de diferentes materiales y microestructuras como in-

jertos vasculares reales.

En linea con lo anterior, aparece la posibilidad de un trabajo coordinado entre el mo-
delado y la experimentacion, para realizar ciclos de fabricacidén-ensayo-optimizacion
utilizando el modelo propuesto como herramienta de disefio para determinar las
propiedades microestructurales necesarias de los injertos. En el capitulo 2 se mos-
tr6 esta capacidad del modelo para el caso de un posible injerto de PCL electrohi-
lado capaz de reemplazar una arteria intracranial humana. Esta metodologia podria
extenderse a diferentes tejidos arteriales, ya sea para distintos pacientes o distritos
vasculares, empleando también un vademecum de materiales preestablecido para
seleccionar los pardmetros constitutivos. Desde el punto de vista experimental seria
necesario controlar la distribucién de enrulamiento de las nanofibras, lo que podria

conseguirse mediante la técnica novedosa de Melt Electrospinning Writing.
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Apéndice A

Principio de Potencia Virtual

A.1. Introduccion

En este apéndice se presenta con mayor detalle la formulacion variacional de equili-
brio utilizado en el problema macroscépico del modelo multiescala del capitulo 2.

En la formulacioén clédsica de la mecénica se admite a priori la existencia de los esfuer-
zos externos [165], definidos a través de campos vectoriales asociados a una medida. De
esta forma, se introducen las fuerzas de volumen y fuerzas de superficie, entre otras. En
cambio, en la formulacién variacional de la mecénica, se admite a priori el concepto de
potencia o trabajo virtual, mientras que los esfuerzos externos quedardn definidos a través
de la dualidad entre los mismos y el movimiento que se realiza sobre el cuerpo, donde
dicha dualidad caracteriza la potencia consumida para realizarlos. Este segundo enfoque
resulta natural y deviene de una experiencia fisica muy comun: si alguien quiere conocer
el peso de un objeto cualquiera, lo que hace es levantarla ligeramente y evaluar el peso
por la potencia (o trabajo) que se necesitd para realizar el movimiento.

De manera similar, bajo esta conceptualizacion los esfuerzos internos surgen a pos-
teriori a partir del concepto de potencia consumida para realizar una deformacién. Pa-
ra ejemplificar, si alguien quiere conocer la tension a la que se encuentra sometida una
correa, debe perturbar con los dedos su configuracién actual y, a través de la potencia
consumida para realizar esa deformacion, puede evaluar el valor de la tension.

A continuacion, entonces, se presenta la cinematica de medios continuos desde el
punto de vista de la mecdnica variacional, asi como la dualidad entre esfuerzos y acciones
de movimiento como elementos que generan potencia y, finalmente, el equilibrio a partir

del Principio de Potencia Virtual como principio fundamental de la mecénica [124].
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A.2. Cinematica

A.2.1. Configuracion material y espacial

Un cuerpo C posee una configuracion de referencia €2, llamada configuracion ma-
terial, dada por la regién del espacio determinada por las posiciones X de todas las par-
ticulas materiales que lo componen. Luego, toda otra configuracion €2 del cuerpo en un

tiempo ¢ € [to, t¢], llamada configuracion espacial, viene dada por la aplicacién:

0 — 0 (A.1)
X 3 x (A.2)

donde x indica la posicion de la particula que inicialmente se ubicaba en X.
Siendo x = ¢(X, t), es posible introducir el campo de desplazamientos relativo a la

configuracién material:

Por otra parte, la aplicacion ¢ debe satisfacer algunas propiedades para ser considera-
da una deformacion: no debe ocurrir interpenetracion del material (para lo que ¢ debe ser

biunivoca) y no puede ocurrir la supresion de un volumen material:

detVo(X,t) >0 Vt € [to, t/] (A4)

donde V¢ indica el gradiente del mapeo ¢, también conocido como fensor gradiente de
deformaciones F.
Asimismo, el campo U debe satisfacer ciertas restricciones para garantizar que se

cumpla lo anterior:

F=VX+VU=I+VU (A.5)

donde I es el tensor identidad.
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Es valido aclarar que, dada la configuracién de referencia §2,,, la configuracién espa-
cial Q2(t) puede obtenerse a partir del campo de desplazamientos U (X, ¢) definido en §2,,.
Por lo tanto es equivalente hablar de la configuracién €2(¢) o del campo asociado U(X, t).
Ademas, en base a los requerimientos previamente impuestos a la deformacion, se define
el espacio vectorial U/,,, como el conjunto de todas las configuraciones posibles que el
cuerpo puede tomar.

También es posible definir el campo de desplazamientos u(x) relativo a la configura-

cién espacial:

u(x,t) = x — ¢; '(x,1) (A.6)
u(x,t) = U(e(X),t), uel,, UE€el, (A7)

donde U, es la contraparte de U, en la configuracion espacial.

A.2.2. Deformacion de un elemento infinitesimal

Dado un entorno suficientemente pequefio de un punto Xg, las posiciones de las par-

ticulas pertenecientes a ese entorno pueden escribirse como:

X = X, + F(Xo, 1) (X — Xp) + o(X — Xo) (A.8)

donde o(X — X)) indica términos de orden superior.
Luego, la deformacién de un segmento material infinitesimal dado por dX = X — X,

queda definida en este entorno por:

dx = FdX (A.9)
dx - dx = FTFdX - dX (A.10)

Siguiendo, una medida de deformacién para el segmento dX al pasar a la configura-
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cion deformada dx estd dado por:

dx - dx —dX-dX = (F'F — 1) dX - dX = 2EdX - dX (A.11)
donde
1 1
E=2 (F'F 1) = 5 (VU+ VU 4+ V'UVU) (A.12)

es conocido como tensor de deformacion de Green 'y el sobreindice 7' indica el tensor
transpuesto (VU = (VU)™).

Hasta aqui se ha dado la descripcién Lagrangiana de la deformacién, donde se sigue
a la particula material X durante la deformacién. Ademads, si bien es posible establecer
otras medidas de deformacidn, para el objetivo de este apéndice resulta suficiente contar

con la medida dada por el tensor E, que a su vez depende del tensor F.

A.2.3. Movimiento y tasa de deformacion

El movimiento del cuerpo C estd dado por la familia uniparamétrica de configuraciones
posibles Q(t), t € [to,tf]. A este movimiento, le corresponde en cada instante ¢ una
deformacion dada por ¢(X, t) y un campo de velocidad v(x, t) que se denomina accion

de movimiento :

v(x,t) = —aU(a):’t) (A.13)
X=p~1(x,t)

Luego, se define el espacio vectorial V como el conjunto de todas las acciones de
movimiento posibles a partir de U(X,¢). Notar que, bajo esta definicién, el campo de
velocidad real del cuerpo es en el instante ¢, un elemento de V.

Es usual que en un problema de equilibrio mecénico, el cuerpo deba satisfacer ciertas
restricciones cinemdticas. Las configuraciones posibles del cuerpo que ademds cumplen

con estas restricciones se conocen como configuraciones admisibles, y el conjunto de

'Es vilido notar que se trata de un campo en funcién de las posiciones espaciales x, por lo que se dice
que es la descripcion espacial de la velocidad
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estas define al subespacio vectorial:

Kin, = {u € U , u es una configuracién cinematicamente admisible } (A.14)

En funcidn de esta dltima definicidn, se dice que todo movimiento a partir de u(X, t) €
Kin,, se considera movimiento admisible si todas las configuraciones que lo componen son
configuraciones admisibles. Ademads, a cada movimiento admisible a partir de u(X, ¢) le
corresponde una accion de movimiento admisible y el conjunto de todas ellas constituye

el subconjunto:

Kin, = {v € V', V es una accién de movimiento cineméticamente admisible } (A.15)

También es posible definir el subconjunto de acciones de movimiento variacional-
mente admisible Var, dado por el conjunto de los campos de velocidad tales que v = 0
en aquellos puntos donde estdn prescriptas las acciones de movimiento. Se verifica, en-
tonces, que Kin, = v + Var,, donde v € Kin, es una accién de movimiento arbitraria
compatible con las restricciones cinematicas.

Finalmente, se define un operador tasa de deformaciéon (¥) que aplicado sobre el

campo de velocidades (v) otorga el tensor tasa de deformacién (D) definido como:

2(v) =D = grad®v (A.16)

donde grad®v indica el gradiente simétrico del campo v.

Esta definicion introduce, ademads, el espacio vectorial VV, cuyos elementos son todos
los campos tensoriales simétricos definidos en la configuracién u(X, ¢). Es posible notar
que no todo D € W estd asociado a un campo v € V), pues no todo tensor simétrico
proviene de un gradiente simétrico sobre v. En cambio, se indica que, si dado D € W,
se puede hallar un campo v € V asociado de forma que se verifique la expresion anterior,
entonces D es una tasa de deformacion compatible cineméticamente admisible.

Finalmente, se identifica el conjunto de todas las acciones de movimiento posibles

rigidas, siendo aquellos v con tasas de deformacion nula. Este conjunto se denomina
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espacio nulo del operador & y esta dado por:

N(Z)={veV, 2(v)=0 VxeQ} (A.17)

=
S

V

Figura A.1: Espacios y subespacios vectoriales introducidos por la cinemadtica adoptada.

A.3. Dualidad

A.3.1. Entre fuerzas y acciones de movimiento

La forma “cldsica” de caracterizar la accion que un cuerpo realiza sobre otro es a
través del concepto fuerza como un ente conocido a priori y de manera independiente de
la cinematica adoptada. En el PPV, en cambio, la fuerza surge s6lo como un elemento en
dualidad a una determinada accién de movimiento, donde la dualidad se define a través
del concepto, ahora si a priori, de potencia o trabajo virtual.

Entonces, se define a la potencia externa (FP,) como el valor de un funcional lineal
y continuo en V (P.(v)). Luego, en base al Teorema de la Representacion de Riesz, es

posible identificar un elemento f, de la misma naturaleza que v>.

P, =(f,v) (A.18)

2En este caso, cOmo v es un campo vectorial, f también lo es.
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El conjunto de todos los sistemas de fuerzas f (es decir, el conjunto de todos los
funcionales lineales y continuos en V) define al espacio vectorial ', denominado espacio
de fuerzas externas. Este espacio es dual al espacio de acciones de movimiento V: una
vez definido el modelo cinemadtico, el sistema de fuerzas compatible queda totalmente

definido por la dualidad a través de la siguiente forma bilineal:

() V' xV-=R (A.19)
f,v)—= P =({f,v) feV, veV (A.20)

A.3.2. Entre esfuerzos internos y tasas de deformacion

En la mecdnica del continuo cldsica, el concepto de tensién se obtiene como una
extension del concepto de fuerza. En el PPV, similarmente a lo expuesto en la seccién
anterior, los esfuerzos internos se obtienen a partir de un funcional lineal y continuo sobre
las tasas de deformacion (P;(D)). Este funcional resulta en un campo escalar p; definido

en (). Luego, potencia interna total viene dada por:

P, = /pidV =— / T - DdV (A.21)
Q Q

En la expresion anterior, el esfuerzo interno T es el elemento que caracteriza el fun-
cional lineal y continuo sobre las acciones de deformacion (D € W) , es decir, T es el
elemento dual de D. Por lo tanto, podemos definir el espacio V' como aquel constituido
por todos los funcionales lineales y continuos sobre D, siendo los mismos representados

por campos tensoriales simétricos T3,

A.3.3. Operador de equilibrio

Como se vio, los espacios V' y W son los espacios duales de V' y VW, mientras que
las formas bilineales (-, -) y (-, -) representan los pares en dualidad de V' x Vy W' x W,
respectivamente. También se defini6 el operador tasa de deformaciéon & : V — W.

Ahora, es posible introducir el operador adjunto u operador de equilibrio 7* : W' —

3Resulta evidente a esta altura que T se corresponde con el tensor de tensiones de Cauchy.
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V', que se define de la siguiente manera:

(T, 2(v)) =(2*(T),v) (A.22)

Este operador permite, conjuntamente con el Principio de Potencias Virtuales, carac-

terizar los esfuerzos internos compatibles con el modelo cinemético elaborado.

Espacio de acciones Espacio de
de movimiento esfuerzos externos
1% V!
B, = (f,v)
w VA4
P, =—(T,D)
Espacio de acciones Espacio de
de deformacion esfuerzos infernos

Figura A.2: Espacios y subespacios vectoriales del PPV.

A.4. Principio de Potencia Virtual

Para todo sistema de referencia inercial, y para cada instante de tiempo ¢, el cuerpo C
se encuentra en equilibrio (estitico*) en la configuracién €, con restricciones cinemadticas
bilaterales y bajo la accién del sistema de fuerzas externas f € V si la potencia virtual
externa de dichas fuerzas es nula para toda accion de movimiento virtual rigida a partir

de esta configuracion:

P,=(f,¥)=0 V¥ € Var,NN(2) (A.23)

“La formulacién puede extenderse facilmente al caso de equilibrio dindmico si se incluye en el andlisis
a las fuerzas de inercia como fuerzas externas adicionales.
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Ademads, se satisface que la suma de las potencias externa e interna es nula para toda
accién de movimiento virtual:
P.+P =(v)—(T,2(v)) =0 Vv € Var, (A.24)
La primera parte (A.23) permite caracterizar el sistema de fuerzas compatible con la
cinemdtica adoptada:
(f,v) =(2"(T),v) =(T,2(v)) WWweV (A.25)

Especificamente para el caso de la cinematica planteada de cuerpos continuos, se tiene

que:

(£,v)=(T,2(v)) = / T - grad®vdV (A.26)

Q

:/T-grad{/dv (A.27)
Q

= / [div (T¥v) — divT - v]dV (A.28)
Q

_ / Tn-dS + / divT - ¥V (A.29)
0N onN

:/ a.vd5+/ b-vdV (A.30)
oON o0

= (2*(T),7) (A.31)

donde 9NV es la frontera de Neumann de €, donde no se encuentran prescriptas las ac-
ciones de movimiento.

Es decir, se ha encontrado la forma del operador de equilibrio para este caso:

—div(-) en(
9%(-) = (A.32)
(\)n enoQN

Ademas, se ha encontrado que el sistema de fuerzas externas que es compatible con
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acciones de movimiento v € Var,, estd caracterizado por una fuerza por unidad de volu-

men (b) en € y por una fuerza por unidad de superficie (a) en 9QV (figura A.3).

W W

Figura A.3: Esquema del cuerpo en la configuracién €2, con restricciones cinemadticas bilaterales en la
frontera de Dirichlet (92) y bajo dos tipos de esfuerzos externos: una fuerza de volumen (b) en la regién
2 y una fuerza de superficie (a) en la frontera de Neumann (9Q%).

Finalmente, el principio de potencia virtual, para el caso particular bajo consideracion,

adopta la siguiente forma:

/ T - grad®vdV — / b vdV — a-vdS=0 V¥ & Var, (A.33)
Q Q oON

A.5. Linealizacion

A.5.1. Expresion del PPV en la configuracion material

Hasta aqui se present6 el PPV en la configuracion en que se encuentra realmente de-
finido, es decir, en la configuracién actual o espacial. Sin embargo, como es usual en la
mecdanica, se desea resolver el campo de desplazamientos a partir de conocer la configu-
racion material.

Para ello, se hace uso de las siguientes relaciones:
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(dV),, = detFdV,, (A.34)

(dS),, = detF ||[F~"N||dS,, (A.35)
FTN

VRN o

S =detF F'TF 7" (A.37)

donde N es el versor normal a la superficie 89%, S el tensor de tensiones de Piola-
Kirchhoff de segunda especie y el subindice m indica que se expresan en términos de las
coordenadas materiales (X), variables que naturalmente estin dadas en términos de las
coordenadas espaciales (x).

Luego, el problema mecanico puede expresarse equivalentemente de la siguiente ma-

nera: encontrar U € Kiny tal que

A\ S ~
/ S(E(U)) - (FTVV) v, — / by, - V detF dS,,
o o (A.38)

—/ a, - VdetF |[F7'N|| dS,, =0 V¥V € Vary
00N

donde V = v,, y Vary = (Vary),,.

Por practicidad, en adelante se expresard (A.38) en forma compacta como sigue:

<@m (U) ,\7>Q —0 VYV € Vary (A.39)

A.5.2. Linealizacion

Una vez definida la expresion del PPV en la configuracién material (conocida), se
plantea el método de Newton-Raphson como la siguiente aproximacién: dada una confi-

guracién U* € Kiny, hallar el incremento U € Vary tal que

(% (UY), V)

+ % (% (U* +76U), V)

m

A (A.40)
=0 VV S Varv

Om =0
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donde el operador (f—T (+) L:o es la conocida derivada de Gateaux.

En consecuencia PPV linealizado en la configuracién material queda:

/ S. (FTVV>S v, — / by, - V detF dS,,
Qm

oON

—/ ay, - VdetF |[F7'N|| dS,,
9N

oS s A
— ) (FTvsU)” - (FTvVv) dv,
/m (3E> ( ) ( > (A.41)

—~ / b, -V (F7-V6U) detF dV,,
Q

m

+

— / ay, -V [(VOUF™) - P! ] detF |[F~"N|| dS,,
oy

=0 VVe¢ Vary

donde P! = <I — nggu & IIEZ;%I) es el tensor proyeccion tangencial en términos de
variables materiales.

Es importante tener en cuenta que si bien en la expresion anterior se ha dejado impli-
cita la dependencia de U* para facilitar la lectura, se debe tener en cuenta que donde se
lee Sy F, se trata de S(E(U*)) y F(U*), respectivamente.

Finalmente, es posible reescribir el PPV linealizado nuevamente en la configuracién
espacial. Esto presenta la ventaja de mejorar la precision con la que se evalian los térmi-

nos en la frontera en esquemas discretos, por no intervenir el tensor F' en su célculo:

1 s
FSF| - dv)” dV — [ b-vdV — -vdS
/Q {detF L (rad?) /Q v /BQN @y

+ / D. (gradéu)s -gradv dV — / b - v (divéu) dV (A.42)
Q Q

— / a-v(graddu-P*) dS=0 Wv € Var,
oQN

donde P' = (I — n ® n) es el tensor proyeccién tangencial.
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Apéndice B

Codigo desarrollado

B.1. RVE de celdas triangulares

PROGRAM TrianglesRVE

[ T N T S I

LW W R R NN NN RN R = e e s e e e e
R =3 © ®» 330 KR DN —~S © ®J 0 A WK = O O

W =

USE MOD_Programs, ONLY : Haz_Curva, RVE, RVE_Optimizar
USE MOD_RVE, ONLY : RVE_Curva_Simple, RVE_Curva_Biaxial

USE MOD_Auxiliar, ONLY : FindStringInFile

CHARACTER (LEN=120) :: configFile
CHARACTER (LEN=120) :: outFile

! Current working directory

CHARACTER (LEN=255) :: cwd

I = ====== ===

INTEGER :: fid

INTEGER :: iStatus

CHARACTER (LEN=10) :: instruccion

CALL GETCWD (cwd)

configFile = ’0d.config’

fid = 11

OPEN (UNIT=fid, FILE=TRIM(configFile), STATUS="OLD")
iStatus = FindStringInFile ("+CONTROL", fid, .TRUE.)
READ (fid, *x) instruccion

READ (fid, *x) outFile

CLOSE (UNIT=fid)

IF (TRIM(instruccion) == "computar") THEN
CALL RVE (RVE_Curva_Simple, configFile, outFile)
ELSEIF (TRIM(instruccion) == "optimizar") THEN
CALL RVE_Optimizar (RVE_Curva_Simple, configFile,
ELSEIF (TRIM(instruccion) == "curva_haz") THEN
CALL Haz_Curva(configFile, outFile)
ELSE

WRITE (%, x) "instruccion_erronea, no_se_hace_nada"

END IF

STOP

END PROGRAM TrianglesRVE

outFile)

MODULE MOD_Programs
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IMPLICIT NONE
PRIVATE ! NOTE_avoid public_variables_if possible

PUBLIC :: RVE

PUBLIC :: Haz_Curva

PUBLIC :: RVE_Optimizar

U —
|l ==========
CONTAINS

SUBROUTINE Haz_Curva (configurationFile, outputFile)
USE MOD_Bundle, ONLY : Get_CurvaConstitutivaHaz
USE MOD_Auxiliar, ONLY : FindStringInFile
IMPLICIT NONE

nDim = 2

CHARACTER (LEN=*) , INTENT (IN) configurationFile

CHARACTER (LEN=x) , INTENT (IN) outputFile
- - - - - -

! Elastic parameters

REAL (8) Et

REAL (8) Eb

! Bundle parameters

REAL (8) :: lamr0O, lamrS, lamr_min, lamr_max

! Parametros haz - discretizacion curva constitutiva
INTEGER
REAL(8) :: CC_lam_min, CC_lam_max
! Curva constitutiva
REAL (8) , ALLOCATABLE
! RVE parameters

CC_nPuntos, CC_precision

CC_lam(:), CC_ten(:)

INTEGER nBundlesRVE
REAL (8) , ALLOCATABLE bundles_v0(:,:)
REAL (8) :: angleRVE

! Mat parameters

REAL (8) :: volFraction
2
! Counter

INTEGER :: last, i

! Reading status
INTEGER :: iStatus

! File ID

INTEGER, PARAMETER fidl = 11
! Current working directory

CHARACTER (LEN=255) :: cwd

! Arrays for optimization

INTEGER numParFix

REAL (8) , ALLOCATABLE ParFix(:)
INTEGER numParFit

REAL (8) , ALLOCATABLE ParFit (:)
! Fitting

REAL (8) :: MEA, TSS, SSR, R2

WRITE (#,x) "Configuracion_en: ", TRIM(configurationFile)
WRITE (%, ) "Salida _en: ", TRIM(outputFile)

! Leer parametros

OPEN (UNIT=fidl, FILE=TRIM(configurationFile), STATUS="OLD")
iStatus = FindStringInFile ("+«FIXPAR", fidl, .TRUE.)

READ (fidl, ) numParFix

ALLOCATE ( ParFix (numParFix) )

B.1. RVE de celdas triangulares
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READ (fidl, x) ParFix

iStatus = FindStringInFile ("«FITPAR", fidl, .TRUE.)
READ (fidl, ») numParFit

ALLOCATE ( ParFit (numParFit) )

READ (fidl, x) ParFit

CLOSE (UNIT=fidl)

! Parametros
nBundlesRVE = NINT (ParFix (1))
ALLOCATE ( bundles_v0 (nDim, nBundlesRVE) )

B.1. RVE de celdas triangulares

bundles_v0 = RESHAPE ( ParFix (2:1+nDim*nBundlesRVE), SHAPE (bundles_v0) )

last = 1 + nDimxnBundlesRVE
!

CC_nPuntos = ParFix(last+1)
CC_lam min = ParFix(last+2)
CC_lam_max = ParFix(last+3)
CC_precision = ParFix(last+4)
!

Et = ParFit (1)

Eb = ParFit (2)

lamr0O = ParFit (4)

lamrS = ParFit (5)

lamr_min = ParFit (6)

lamr_max = ParFit (7)

! Calcular curva constitutiva de un haz
CALL Get_CurvaConstitutivaHaz &
(CC_nPuntos, CC_lam_min, CC_lam_max, &

Et, Eb, lamr0, lamrS, lamr_min, lamr_max, &
CC_precision, &

CC_lam, CC_ten)

OPEN (UNIT=fidl, FILE=outputFile, STATUS="replace")
WRITE (fidl, %) CC_nPuntos
DO i=1,CC_nPuntos

WRITE (fidl,’ (2E20.8E3)’) CC_lam(i), CC_ten(i)
END DO
CLOSE (fidl)

SUBROUTINE RVE (ExtFun_Curva, configurationFile, outputFile)

! Esta subrutina computa y escribe en archivo la curva constitutiva de

! un RVE, el tipo de deformacion aplicado viene dado por la subrutina

! externa ExtFun_Curva. Puede ser uniaxial, biaxial, simple.
! plos en el modulo MOD_RVE)

USE MOD_Auxiliar, ONLY
IMPLICIT NONE

FindStringInFile, Compute_SSR

nDim = 2

EXTERNAL

ExtFun_Curva
INTERFACE
SUBROUTINE ExtFun_Curva (nPuntos, lam_array, nParl, Parl,
INTEGER, PARAMETER :: nDim = 2

INTEGER, INTENT
REAL (8) , INTENT
INTEGER, INTENT

( ) :: nPuntos

(

(
REAL (8), INTENT (

(

(

(

) :: lam_array (nPuntos)
) nParl
) Parl (nParl)
INTEGER, INTENT ) :: nPar2
REAL (8), INTENT ) :: Par2(nPar2)
REAL (8) , INTENT (OUT)

IN
IN
IN
IN
IN
IN

P (nDim, nDim, nPuntos)

(Ver ejem-—

Par2, P)
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END SUBROUTINE
END INTERFACE
CHARACTER (LEN=%) , INTENT (IN)
CHARACTER (LEN=%) , INTENT (IN)

configurationFile

outputFile

! Counter

INTEGER :: last, i

! Reading status

INTEGER istatus

! Data arrays

INTEGER numExpDataPoints, lambdas_n

REAL (8) lambdas_ini, lambdas_fin, lambdas_delta

REAL (8) , ALLOCATABLE
!

exp_lam(:), exp_ten(:)

REAL (8) , ALLOCATABLE
! File ID

INTEGER, PARAMETER :: fidl = 11, fid2=12
! Current working directory

CHARACTER (LEN=255) :: cwd

sim_stress(:,:,:)

Io— - - - - - - R

! Arrays for optimization

INTEGER numParFix

REAL (8) , ALLOCATABLE ParFix(:)

INTEGER numParFit

REAL (8) , ALLOCATABLE ParFit (:)

! Fitting

REAL(8) :: MEA, TSS, SSR, Residuo

I = 0 o o e e = = = =

[

WRITE (#,x) "Configuracion_en: ", TRIM(configurationFile)

WRITE (#,x) "Salida_en:,", TRIM(outputFile)

! LEER PARAMETROS

OPEN (UNIT=fidl, FILE=TRIM (configurationFile), STATUS="OLD")
! parametros fijos

iStatus = FindStringInFile ("+«FIXPAR", fidl, .TRUE.)
READ (fidl, ) numParFix

ALLOCATE ( ParFix (numParFix) )

READ (fidl, ) ParFix

! parametros a estimar

iStatus = FindStringInFile ("«FITPAR", fidl, .TRUE.)
READ (fidl, ») numParFit

ALLOCATE ( ParFit (numParFit) )

READ (fidl, ») ParFit

! LEER DEFORMACIONES Y TENSIONES

! chequear si los lambdas se dan en 0d.config
iStatus = FindStringInFile ("+LAMBDAS", fidl, .FALSE.)
IF (istatus == 0) THEN

B.1. RVE de celdas triangulares

! si se dan ahi se ensambla el array de lambdas a partir de unos pocos parametros

! v a la tension se asigna un array de ceros
READ (fidl, ) lambdas_ini, lambdas_fin, lambdas_n

! Ensamblar array de deformaciones para computar tensiones

ALLOCATE ( exp_lam(lambdas_n) )
ALLOCATE ( exp_ten (lambdas_n) )
exp_ten = 0.0d0

exp_lam(1) = lambdas_ini
lambdas_delta = (lambdas_fin-lambdas_ini)/DFLOAT (lambdas_n-1)
DO i=2,lambdas_n
exp_lam(i) = exp_lam(i-1)+lambdas_delta
END DO

ELSE IF (iStatus < 0) THEN

! si no se dan en 0d.config entonces se lee de una curva experimental

OPEN ( UNIT=fid2, FILE="curva_experimental.txt", STATUS="old")

READ (fid2, ») numExpDataPoints
lambdas_n = numExpDataPoints
ALLOCATE ( exp_lam(lambdas_n) )
ALLOCATE ( exp_ten (lambdas_n) )
DO i=1, lambdas_n
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READ (fid2, =)
END DO
CLOSE (UNIT=fid2)
! Mean average and total sum of squares
MEA = SUM(exp_ten) / lambdas_n

exp_lam (i), exp_ten (i)

TSS = SUM( (exp_lam-MEA) * (exp_lam-MEA) )

ELSE
WRITE (x, x) "Error_leyendo_archivo, _iStatus=_", iStatus
STOP

END IF

CLOSE (UNIT=fidl)

! COMPUTAR CURVA CONSTITUTIVA TENSION-DEFORMACION
ALLOCATE ( STAT=iStatus)
CALL ExtFun_Curva &

sim_stress (nDim, nDim, lambdas_n),

(lambdas_n, exp_lam, &
numParFix, ParFix, &
numParFit, ParFit, &

sim_stress)

! ESCRIBIR CURVA CONSTITUTIVA
OPEN (UNIT=fidl, FILE=outputFile, STATUS="replace")

B.1. RVE de celdas triangulares

IF (iStatus<0) THEN
! Residuo
SSR = Compute_SSR(exp_ten, sim_stress(1l,1,:), lambdas_n)
Residuo = SSR/TSS
WRITE (x, *) "Residuo:_", Residuo
END IF
WRITE (fidl, " (6A20)") "exp_lambda", "exp_stress", "P11", "P21", "pP12", "p22"
DO i=1,lambdas_n
WRITE (fidl,’ (6E20.8E3)’) exp_lam(i), exp_ten(i), sim_stress(:,:,1)
END DO
CLOSE (fidl)
I = 0 o e e = = = =
- - - - - -
END SUBROUTINE RVE
I = = = = = = = = = =
| ==========
SUBROUTINE RVE_Optimizar (ExtFun_Curva, configurationFile, outputFile)
] - - - - - = - - - -
USE MOD_Optimization, ONLY BruteForceOptimization
USE MOD_Auxiliar, ONLY FindStringInFile
IMPLICIT NONE
2
INTEGER, PARAMETER nDim = 2
- - - - - -
EXTERNAL ExtFun_Curva
INTERFACE
SUBROUTINE ExtFun_Curva (nPuntos, lam_array, nParl, Parl, nPar2, Par2, P)
INTEGER, PARAMETER :: nDim = 2
INTEGER, INTENT (IN) nPuntos
REAL (8) , INTENT (IN) lam_array (nPuntos
INTEGER, INTENT (IN) nParl
REAL (8) , INTENT (IN) Parl (nParl)
INTEGER, INTENT (IN) nPar2
REAL (8), INTENT (IN) Par2 (nPar2)
REAL (8) , INTENT (OUT) P (nDim, nDim, nPuntos

END SUBROUTINE
END INTERFACE
CHARACTER (LEN=+%) ,
CHARACTER (LEN=%*) ,

INTENT (IN)
INTENT (IN)

configurationFile

outputFile

! Counter
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INTEGER :: i
! Reading Status
INTEGER :: iStatus

! Data arrays
INTEGER ::
REAL (8) , ALLOCATABLE
REAL (8) , ALLOCATABLE
!real(8)

numExpDataPoints
exp_lambdas (:)
exp_stress(:)

sim_stress (2,2,60)

REAL (8) , ALLOCATABLE sim P (:,:,1)
REAL (8) , ALLOCATABLE sim P_old(:,:,:)
REAL (8) , ALLOCATABLE sim_F22(:)

! File ID

INTEGER, PARAMETER fidl = 11

! Current working directory
CHARACTER (LEN=255) :: cwd

! Arrays for optimization

INTEGER :: numParFix

REAL (8) , ALLOCATABLE ParFix(:)
INTEGER :: numParFit

REAL (8) , ALLOCATABLE ParFit (:)
REAL (8) , ALLOCATABLE ParFitUpd(:)
REAL (8) , ALLOCATABLE FitDeltas(:)
LOGICAL, ALLOCATABLE FitMask (:)

INTEGER :: maxiter_opt
REAL (8) tolerance_opt
REAL (8) Residuo

! Leer parametros
OPEN (UNIT=fidl, FILE=TRIM (configurationFile), STATUS="OLD")

iStatus = FindStringInFile ("+FIXPAR", fidl, .TRUE.)
READ (fidl, *) numParFix

ALLOCATE ( ParFix (numParFix) )

READ (fidl, ») ParFix

iStatus = FindStringInFile ("«FITPAR", fidl, .TRUE.)
READ (fidl, ) numParFit

ALLOCATE ( ParFit (numParFit) )

READ (fidl, x) ParFit

iStatus = FindStringInFile (' *OPTPAR’, fidl, .TRUE.)
ALLOCATE ( FitDeltas (numParFit) )

ALLOCATE ( FitMask (numParFit) )

READ (fidl, ») maxiter_opt, tolerance_opt

READ (fidl, ) FitDeltas

READ (fidl, ») FitMask

CLOSE (UNIT=£fidl)

OPEN (UNIT=fidl, FILE='FitParUpd.txt’, STATUS='old’)
READ (fidl, ») ParFit
CLOSE (fidl)

! Read experimental data
OPEN ( UNIT=fidl, FILE='curva_experimental.txt’, STATUS='old’)
READ (fidl, ») numExpDataPoints
ALLOCATE ( exp_lambdas (numExpDataPoints) )
ALLOCATE ( exp_stress (numExpDataPoints) )
DO i=1,numExpDataPoints
READ (fidl, ) exp_lambdas (i), exp_stress (i)
END DO
exp_lambdas = exp_lambdas
exp_stress = exp_stress
CLOSE (fidl)
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CALL BruteForceOptimization (ExtFun_Curva, &

numExpDataPoints, exp_lambdas, exp_stress, numParFix, ParFix, numParFit, ParFit, &
FitDeltas, FitMask, maxiter_opt, tolerance_opt, .TRUE., 99, &

ParFitUpd, Residuo)

OPEN (UNIT=fidl, FILE='FitParUpd.txt’, STATUS='replace’)
WRITE (fidl,’ (F20.8, _E20.8,_4F20.8)’) ParFitUpd

WRITE (fidl, x) Residuo

CLOSE (fidl)

ALLOCATE ( sim_P_old(nDim, nDim, numExpDataPoints) )

CALL ExtFun_Curva (numExpDataPoints, exp_lambdas, numParFix, ParFix, numParFit, ParFit, sim_P_old)
ALLOCATE ( sim_P (nDim, nDim, numExpDataPoints) )

CALL ExtFun_Curva (numExpDataPoints, exp_lambdas, numParFix, ParFix, numParFit, ParFitUpd, sim_P)

OPEN (UNIT=fidl, FILE=outputFile, STATUS='replace’)
WRITE (fidl,’ (10A20)’) ’‘exp_lambda’, ’'exp_stress’, ’P11’, ’P21’, ’'P12’, 'P22', ’'Poldll’, ’'Pold2l’, ’'Poldl2’
< Pold22’
DO i=1,numExpDataPoints
WRITE (fidl,’ (10E20.8E3)’) exp_lambdas (i), exp_stress(i), sim P(:,:,1i), sim_P_old(:,:,1)
END DO
CLOSE (UNIT=fidl)

END MODULE MOD_Programs

IMPLICIT NONE
PRIVATE ! NOTE_avoid _public_variables_if possible

RVE_Curva_Biaxial

RVE_Curva_Simple

!

ROUTINE:

RVE_Fibers_Initialization

DESCRIPTION:

Given the number of fibers that compose the RVE

returns the fibers initial unity vectors as the columns of an array of size=(2, nFibers)

Also takes in an optional argument to rotate the entire RVE counter-clock-wise (in degrees)

REAL (8) , INTENT (IN) :: FF(2,2) ! Deformation gradient
INTEGER, INTENT (IN) :: nMembers ! Number of fibers that compose the RVE
REAL (8), INTENT (IN) :: membersO(2,nMembers) ! Array with the fibers initial unity vectors as columns
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!

!
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! array with the stretch of each fiber of the RVE

REAL (8) lambdas (nMembers)
2

INTEGER :: i ! counter

REAL (8) member (2) ! member deformed vector

DO i=1,nMembers
member (1) = FF(1l,1) *members0(i, 1)
FF(2,1) *members0 (i, 1)

= DSQRT (SUM (member+member) )

member (2) =
lambdas (i)
END DO

ROUTINE:

TODO_function_or_subroutine_name

DESCRIPTION:

TODO_describe_routine_purpose.

FUNCTION RVE_Respuesta (FF, nBundlesRVE,

USE CLASS_Curve, ONLY Curva

bundlesO,

+ FF(1,2)*members0(i,2)
+ FF(2,2) *members0 (i,2)

CC_n, CC_1l, CC_t, volumeFraction, 1r0) RESULT (fpkStress)

ComputeFromCurve

! Deformation gradient

! Number of members that compose the RVE

! Array with the initial unity vectors of the fibers

! numero de puntos de la curva constitutiva del haz

arrays de la curva constitutiva del haz (lambdas y tensiones)

Volume fraction of the macroscopic material

valor medio de la distribucion de reclutamiento

! First Piola Kirchhoff Stress Tensor (average of the fibers)

! outer product of a bundle direction with itself

USE MOD_Auxiliar, ONLY OuterProduct_2x2,
IMPLICIT NONE

- - - - - - - -

INTEGER, PARAMETER :: nDim = 2

- - - - - -

REAL (8), INTENT (IN) FF (nDim, nDim)

INTEGER, INTENT (IN) nBundlesRVE

REAL (8), INTENT (IN) bundles0 (nDim, nBundlesRVE)
INTEGER, INTENT (IN) CC_n

REAL (8), INTENT (IN) cc_l(CcC_n), CC_t(CC_n) !
REAL (8), INTENT (IN) volumeFraction !

REAL (8), INTENT (IN) 1r0 !
2

REAL (8) fpkStress (nDim, nDim)

oo - - - -

REAL (8) bundle (nDim) ! member deformed vector
REAL (8) b0xb0 (nDim, nDim)

REAL (8) lambda

INTEGER i ! counter

REAL (8) bundleStress

! RVE Stress as a sum over the RVE members

fpkStress = 0.0d0

DO i=1,nBundlesRVE
! Affine deformation of each member
bundle (1) = FF(1,1)+bundles0(1,1i)
bundle(2) = FF(2,1)*bundles0(1,1)
lambda = DSQRT (SUM (bundlexbundle) )
! Stress excerted by the member
bundleStress = ComputeFromCurve (lambda,
! Sum bundle stress to the RVE stress
b0xb0 = OuterProduct_2x2 (bundles0(1,1)
fpkStress =

END DO

+ FF (1
+ FF (2

,2)*bundles0(2,1)
,2)*bundles0(2,1)

cC_n, CC_1,

CC_t)

bundles0(1,1i))

fpkStress + bundleStress/lambda * bO0xb0

! Now complete the computation of RVE stress (products common to all members)

WRITE (%, x) fpkStress
fpkStress = (
WRITE (%, *) fpkStress

(volumeFraction/1r0)

/ nBundlesRVE )

* MATMUL (FF, fpkStress)
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SUBROUTINE RVE_Curva_Simple &
(nPoints, lambdaArray, &
nParaml, Paraml, &
nParam2, Param2, &
fpkStress_array)

USE CLASS_Curve, ONLY Curva

USE MOD_Bundle, ONLY Get_BundlesVectors, Get_CurvaConstitutivaHaz
.

IMPLICIT NONE

- - - - o oo

INTEGER, PARAMETER nDim = 2

.

INTEGER, INTENT (IN) nPoints ! Number of points in the curve
REAL (8), INTENT (IN) lambdaArray (nPoints)

INTEGER, INTENT (IN) nParaml

REAL (8), INTENT (IN) Paraml (nParaml)

INTEGER, INTENT (IN) nParam2

REAL (8), INTENT (IN) Param2 (nParam2)

- - - - o oo

REAL (8) , INTENT (OUT) fpkStress_array (nDim, nDim, nPoints)

! Parametros RVE

INTEGER nBundlesRVE

REAL (8) thetaRVE

REAL (8) , ALLOCATABLE bundles_vO0(:,:)
REAL (8) volFraction

! Parametros haz — elasticos

REAL (8) :: Et, Eb

! Parametros haz - distribucion

REAL (8) lamr0, lamrS, lamr_min, lamr_max

! Parametros haz - discretizacion curva constitutiva
INTEGER CC_nPuntos
INTEGER CC_precision

< constitutiva

REAL (8) CC_lam_min, CC_lam_max

! Curva constitutiva

REAL (8) , ALLOCATABLE CC_lam(:), CC_ten(:)
! Auxiliares

INTEGER last, 1

REAL (8) Fl1

F (nDim, nDim)

! Parametros

nBundlesRVE = NINT (Paraml (1))
ALLOCATE ( bundles_v0 (nDim, nBundlesRVE) )
!bundles_v0 = RESHAPE ( Paraml (2:1+nDim#nBundlesRVE),
!last = 1 + nDim#nBundlesRVE
thetaRVE = Paraml (2)

CALL Get_BRundlesVectors (nBundlesRVE,
last = 2

!

thetaRVE, bundles_v0)

CC_nPuntos = Paraml (last+1)
CC_lam min = Paraml (last+2)
CC_lam_max = Paraml (last+3)
CC_precision = Paraml (last+4)
i

volFraction = Param2 (1)

Et = Param2 (2)

Eb = Param2 (3)

B.1. RVE de celdas triangulares

! Array with the lambda values for the nPoints

! numero de puntos con los que se discretiza la curva constitutiva

! numero de puntos de la curva de distribucion con los que se computa la curva

SHAPE (bundles_v0) )
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lamr0 = Param2 (4)
Param?2 (5)
Param2 (6)

Param2 (7)

lamrs =
lamr_min =
lamr_max =
! Hago una correccion:

volFraction = volFraction

! Calcular curva constitutiva de un haz

CALL Get_CurvaConstitutivaHaz (CC_nPuntos,
Et, Eb,
CC_precision, &
CC_lam, CC_ten)

CC_lam_min, CC_lam _max, &

lamr0, lamrS, lamr_min, lamr_max, &

! Computing
WRITE (*, *)
WRITE (%, *)

DO i=1,nPoints
WRITE (#%,’ (I4)’,ADVANCE="NO") 1
RESHAPE ( [lambdaArray (i), 0.0d0, 0.0dO,
RVE_Respuesta (FF,

’Computando curva en RVE_Curva_Simple()’

’Numero de puntos: ’, nPoints

FF = 1.0d0], SHAPE (FF)

fpkStress_array(:,:,1) = nBundlesRVE, bundles_v0
«— lamr0)
END DO

WRITE (%, *)

SUBROUTINE RVE_Curva_Biaxial &

(nPoints, lambdaArray, &
nParaml, Paraml, &
nParam2, Param2, &

fpkStress_array)

USE CLASS_Curve, ONLY Curva

USE MOD_Bundle, ONLY Get_CurvaConstitutivaHaz

- - - - - -

IMPLICIT NONE

- - - - - - - - -

INTEGER, PARAMETER nDim = 2

- - - - - -

INTEGER, INTENT (IN) nPoints ! Number of points in the curve
REAL (8), INTENT (IN) lambdaArray (nPoints)

INTEGER, INTENT (IN) nParaml

REAL (8), INTENT (IN) Paraml (nParaml)

INTEGER, INTENT (IN) nParam2

REAL (8), INTENT (IN) Param2 (nParam2)

I = = = = = = = - - -

REAL (8), INTENT (OUT) fpkStress_array (nDim,nDim, nPoints)

! Parametros RVE

INTEGER nBundlesRVE

REAL (8) , ALLOCATABLE bundles_vo0 (:

REAL (8) volFraction

! Parametros haz — elasticos

REAL (8) Et, Eb

! Parametros haz - distribucion

REAL (8) lamr0, lamrS, lamr_min, lamr_max

! Parametros haz - discretizacion curva constitutiva
INTEGER
REAL (8)
! Curva constitutiva
REAL (8) , ALLOCATABLE
! Auxiliares

INTEGER
REAL (8)
REAL (8)

CC_nPuntos, CC_precision

CC_lam_min, CC_lam_max

CC_lam(:), CC_ten(:)
last, 1
Fl1

F (nDim, nDim)

, CC_nPuntos,

B.1. RVE de celdas triangulares

la fraccion de volumen la divido por lamr0 para no modificar la funcion RVE_Respuesta

CC_lam, CC_ten, volFraction,

! Array with the lambda values for the nPoints
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! Parametros

nBundlesRVE = NINT (Paraml (1))

ALLOCATE ( bundles_v0 (nDim, nBundlesRVE) )
bundles_v0 = RESHAPE ( Paraml (2:1+nDim*nBundlesRVE), SHAPE (bundles_v0) )
last = 1 + nDim*nBundlesRVE

!

CC_nPuntos = Paraml (last+1)

CC_lam min = Paraml (last+2)

CC_lam_max = Paraml (last+3)

CC_precision = Paraml (last+4)

!

volFraction = Param2 (1)

Et = Param2(2)

Eb = Param2 (3)

lamr0 = Param2 (4)

lamrs = Param2 (5)

lamr_min = Param2 (6)

lamr_max = Param2 (7)

! Calcular curva constitutiva de un haz

CALL Get_CurvaConstitutivaHaz (CC_nPuntos, CC_lam_min, CC_lam_max, &
Et, Eb, lamr0, lamrS, lamr_min, lamr_max, &

CC_precision, &

CC_lam, CC_ten)

! Computing

WRITE (%, *) ’Computando curva en RVE_Curva_Biaxial()’

WRITE (*, *) ’Numero de puntos: ’, nPoints

DO i=1,nPoints

WRITE (%,’ (I4)’,ADVANCE='NO’) 1

FF = RESHAPE ([lambdaArray (i), 0.0d0, 0.0d0, lambdaArray(i)], SHAPE (FF))

fpkStress_array(:,:,1) = RVE_Respuesta (FF, nBundlesRVE, bundles_v0, CC_nPuntos,

< lamr0)
END DO

WRITE (%, *)

CC_lam,

CC_ten,

volFraction,

IMPLICIT NONE
PRIVATE ! NOTE_avoid _public_variables_if possible

SUBROUTINE BruteForceOptimization &

(FITFUN, nExpData, expData_x, expData_y, &

nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FITPAR, FITDEL, FITMASK, &
maxiter, Tolerancia, &

verbose, logfileID, &

FitParUpd, Residuo)

! DESCRIPTION:
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! Optimization of parameters to minimize sum of squared deviations

! between FITFUN and experimentalData
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yValues)

simData_y_full)

USE MOD_Auxiliar, ONLY DeltaArray, Compute_SSR
oo - - - oo
IMPLICIT NONE
] - - - = - - - = - =
EXTERNAL FITFUN
INTERFACE
SUBROUTINE FITFUN (nPoints, xValues, nFixParam, FixParam, nFitParam, FitParam,
INTEGER, INTENT (IN) nPoints
REAL (8), INTENT (IN) xValues (nPoints)
INTEGER, INTENT (IN) nFixParam
REAL (8) , INTENT (IN) FixParam(nFixParam)
INTEGER, INTENT (IN) :: nFitParam
REAL (8), INTENT (IN) FitParam(nFitParam)
REAL (8), INTENT (OUT) :: yValues(2,2,nPoints)
END SUBROUTINE
END INTERFACE
INTEGER, INTENT (IN) nExpData
REAL (8), INTENT (IN) expData_x (nExpData)
REAL (8) , INTENT (IN) expData_y (nExpData)
INTEGER, INTENT (IN) nFixPar
REAL (8), INTENT (IN) FIXPAR (nFixPar)
INTEGER, INTENT (IN) nFitPar
REAL (8) , INTENT (IN) FITPAR (nFitPar)
REAL (8), INTENT (IN) :: FITDEL(nFitPar)
LOGICAL, INTENT (IN) FITMASK (nFitPar)
INTEGER, INTENT (IN) maxiter
REAL (8), INTENT (IN) Tolerancia
LOGICAL, INTENT (IN) verbose
INTEGER, INTENT (IN) logfilelID
- - - - - - I
REAL (8), INTENT (OUT) FitParUpd (nFitPar) ! Fitting parameters updated
REAL (8), INTENT (OUT) Residuo
/.
REAL (8) MEA ! Mean of experimental array
REAL (8) TSS ! Total sum of squares
REAL (8) :: SSR ! Sum of squared deviations
REAL (8) SSR_plus
REAL (8) SSR_minus
INTEGER :: i, j
REAL (8) simbData_y_full (2,2, nExpData)
REAL (8) simData_y (nExpData)
REAL (8) FitParVar (nFitPar) ! Fitting parameters variated
INTEGER min_index
INTEGER FitParChange (nFitPar) ! Change in fitting parameters per iteration
LOGICAL FitSuccess ! Dictates if optimization was succesfull
Io— - - - - - - - -
I = = = = = = = - - -
FitSuccess = .FALSE.
FitParUpd = FITPAR
.
MEAR = SUM(expData_y) / nExpData
TSS = SUM( (expData_y - MEA) x (expData_y - MEA))
! Centered value of SSR
CALL FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FitParUpd,
simData_y = simData_y_full(1l,1,:)
SSR = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)
Residuo = SSR/TSS
WRITE (#,’ (A30)’) ’Starting_with_parameters: '
WRITE (%, x) FitParUpd
WRITE (%, ) ’'Residuo: ', Residuo

DO i=1,maxiter

! Check if tolerance is met

IF ( Residuo < Tolerancia ) THEN
WRITE (%, x) ’Achieved_Residuo_tolerance’
FitSuccess = .TRUE.
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EXIT
END IF
DO j=1,nFitPar
WRITE (*,’ (Al4,_I4,_A3)’, ADVANCE='NO’) ’Parameter: ', j, '->_'
! Check if the parameter is to be optimized
IF ( .NOT. FITMASK(J) ) THEN
WRITE (*,’ (R15)") '——————————— L
FitParChange (j) = 0
CYCLE
END IF
! Plus value of SSR
FitParVar = FitParUpd + FITDEL(Jj)*DeltaArray (nFitPar, j)
CALL FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FitParVar, simData_y_full)
simbData_y = simData_y_full(1l,1,:)
SSR_plus = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)
! Minus value of SSR
FitParVar = FitParUpd - FITDEL(J)*DeltaArray (nFitPar, j)
CALL FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FitParVar, simData_y_full)

simData_y = simData_y_full(1l,1,:)

SSR_minus = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)
! Move along the direction which SSR is minimum
min_index = MINLOC( [SSR, SSR_plus,
SELECT CASE (min_index)

CASE (1)
WRITE (x,’ (A15)")
FitParChange (j) = 0

CASE (2)
WRITE (%, ’ (A15)")

FitParChange (j) = 1

SSR_minus], DIM=1 )

’Unchanged.’

’Incremented.’

CASE (3)
WRITE (*,’ (Al5)’) ’'Decremented.’
FitParChange (j) = -1

CASE DEFAULT
WRITE (%, (A50)")
STOP
END SELECT
END DO
! Updated fitting parameters
FitParUpd = FitParUpd + FitParChange*FITDEL
! Centered value of SSR
CALL FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar,
simData_y = simData_y_ full(1l,1,:)
SSR = Compute_SSR (expData_y,
Residuo = SSR/TSS

! Check if there is some change

simData_y, nExpData)

FitParUpd,

’Error_in_searching_of_a _minimum_for parameter.’

simData_y_full)

WRITE (%,’ (Al12, _1I7, _A30)’) ’'Iteration_’, i, ’'complete with parameters:’
WRITE (%, *) FitParUpd
WRITE (x,*x) ’'Residuo:’, Residuo
IF ( ALL(FitParChange == 0) ) THEN
WRITE (%, *) ’'No_change _in_parameters,,  local _minimum found.”’
FitSuccess = .TRUE.
EXIT
END IF
END DO
5
WRITE (x, x) ’'Optimization_ended_with_succes_status: ', FitSuccess

SUBROUTINE ConjugateGradientOptimization &

(FITFUN, nExpData, expData_x, expData_y, &
nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FITPAR, FITDEL, FITMASK, &
maxiter, R2tolerance, &

verbose, logfileID, &
FitParUpd, R2)
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! DESCRIPTION:
! Optimization of parameters to minimize sum of squared deviations

! between FITFUN and experimentalData

USE MOD_Auxiliar, ONLY : DeltaArray, VxV_rR, TxV_rV, VxTxV_rR, Compute_SSR

EXTERNAL :: FITFUN
INTERFACE

FUNCTION FITFUN (nPoints, xValues, nFixParam, FixParam, nFitParam, FitParam)

INTEGER, INTENT

REAL (8), INTENT

INTEGER, INTENT

(IN) nPoints
(IN)
(IN)
REAL (8) , INTENT (IN)
(IN)
(IN)

xValues (nPoints)
nFixParam

FixParam(nFixParam)

INTEGER, INTENT nFitParam
REAL (8), INTENT
REAL (8) :: yValues(nPoints)
END FUNCTION
END INTERFACE
INTEGER, INTENT (IN
REAL (8), INTENT (IN
REAL (8), INTENT (IN
INTEGER, INTENT (IN
REAL (8) , INTENT (IN
INTEGER, INTENT (IN
REAL (8), INTENT (IN
REAL (8) , INTENT (IN
LOGICAL, INTENT (IN

FitParam(nFitParam)

nExpData

expData_x (nExpData)
expData_y (nExpData)
nFixPar

FIXPAR (nFixPar)
nFitPar

FITPAR (nFitPar)
FITDEL (nFitPar)
FITMASK (nFitPar)

INTEGER, INTENT (IN maxiter

REAL (8), INTENT (IN R2tolerance

LOGICAL, INTENT (IN verbose

INTEGER, INTENT (IN logfileID

- - - - - -

REAL (8), INTENT (OUT) :: FitParUpd(nFitPar) ! Fitting parameters updated
REAL (8) , INTENT (OUT) :: R2

Lo - - - - - - - - -

REAL (8) MEA ! Mean of experimental array

REAL (8) TSS ! Total sum of squares

REAL (8) SSR ! Sum of squared deviations

REAL (8) SSR_p (nFitPar

REAL (8) SSR_m(nFitPar)

REAL (8) SSR_pp

REAL (8) :: SSR_mm

INTEGER :: i, j, k

REAL (8) :: simData_y (nExpData)

REAL (8) :: FitParVar (nFitPar) ! Fitting parameters variated
INTEGER min_index

INTEGER FitParChange (nFitPar) ! Change in fitting parameters per iteration
LOGICAL FitSuccess ! Dictates if optimization was succesfull

Jacobian (nFitPar
Hessian (nFitPar, nFitPar)

alpha

auxl, aux2

FitSuccess = .FALSE.
FitParUpd = FITPAR

MEA = SUM(expData_y) / nExpData

TSS = SUM( (expData_y - MEA) x (expData_y - MEA))

! Centered value of SSR

simData_y = FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FitParUpd)
SSR = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)

R2 = 1 - SSR/TSS

WRITE (»,’ (A30)’) ’Starting_with_parameters: '

WRITE (+, x) FitParUpd

RESULT (yValues)
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DO i=1,maxiter

! Check if tolerance is met

IF ( R2 > R2tolerance ) THEN
WRITE (#, ) ’'Achieved_R2 tolerance’
FitSuccess = .TRUE.

EXIT

END IF

DO j=1,nFitPar
! Plus value of SSR

B.1. RVE de celdas triangulares

FitParVar = FitParUpd + FITDEL(Jj)+*DeltaArray (nFitPar, j)
simData_y = FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FitParVar
SSR_p(j) = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)
! Minus value of SSR
FitParVar = FitParUpd - FITDEL(J)*DeltaArray (nFitPar, j)
simbData_y = FITFUN (nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR, nFitPar, FitParVar
SSR_m(j) = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)
END DO
DO j=1,nFitPar
! Jacobian values
Jacobian(j) = (SSR_p(j) - SSR_m(j)) / ( 2.0d0 * FITDEL(J) )
! Hessian diagonal values
Hessian(j,3) = ( SSR_p(3j) — 2+SSR + SSR_m(3j) ) / ( FITDEL(J)*+2 )

DO k=j+1,nFitPar
! Plus value of SSR

FitParVar = FitParUpd + FITDEL(j)*DeltaArray (nFitPar, j)
simData_y = FITFUN(nExpData, expData_x, nFixPar, FIXPAR,
SSR_pp = Compute_SSR(expData_y, simData_y, nExpData)

! Minus value of SSR

FitParVar = FitParUpd - FITDEL(j)*DeltaArray (nFitPar, j)
simbData_y = FITFUN (nExpData, FIXPAR,

SSR_mm =
! Hessian non-diagonal values

( SSR_pp - SSR_p(3)

(j) *FITDEL (k) )

Hessian(k, j) =
DO

expData_x, nFixPar,

Compute_SSR (expData_y, simData_y, nExpData)

Hessian(j, k) = - SSR_p(k) + 2%SSR -
—
Hessian (j, k)
END

END DO

auxl = VxV_rR (Jacobian,Jacobian,nFitPar)
VxTxV_rR (Jacobian,

- auxl / aux2

aux2 = Hessian, Jacobian, nFitPar)

alpha =

FitParUpd =
! Centered value of SSR
FITFUN (nExpData,

FitParUpd - alpha * Jacobian

simData_y =
SSR =
R2 =

expData_x, nFixPar, FIXPAR,
Compute_SSR (expData_y,
1 - SSR/TSS

! Check if there is some change

simData_y, nExpData)

nFitPar,

+ FITDEL (k) *xDeltaArray (nFitPar, k)
nFitPar, FitParVar)

- FITDEL (k) *DeltaArray (nFitPar, k)

nFitPar, FitParVar)

SSR_m(j) - SSR_m(k) + SSR_mm ) / ( 2.0d0*FITDEL

FitParUpd)

WRITE (%, ’ (Al12, 714, _A30)’) ’'Iteration.’, i, ’'complete with parameters:’
WRITE (+, x) FitParUpd
WRITE (%, +) 'R2:.', R2

END DO

5

WRITE (x, x) ’'Optimization_ended_with_succes_status: ', FitSuccess
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MODULE MOD_Bundle

I - - oo

IMPLICIT NONE

B.1. RVE de celdas triangulares

PRIVATE ! NOTE_avoid public variables_if possible
/5 —
PUBLIC Get_CurvaConstitutivaHaz
PUBLIC Get_BundlesVectors
I - - - -
/=== === === =
CONTAINS

SUBROUTINE Get_CurvaConstitutivaHaz &
(CCh_nPuntos,
Et, Eb,
nPuntos_cdnt, &
CCh_lambdas,

lambda_min,

lamr0, lamrS, lamr_min,

CCh_tensiones)

cion normal.

discreta,

s_haz =

donde :
tf es la tension de la fibra

lam es la elongacion del haz

notar:

Ver apunte

lambda_max,

int_-lam min*+lam max tf (lam,

2) que E es distinto a la traccion que a la flexion,

&

lamr_max, &

Calcula la curva constitutiva de un haz de fibras en funcion de de los

parametros constitutivos de una fibra y de los parametros de distribu-

Primero calcula la curva de distribucion normal truncada y normalizada
luego calcula el valor de tension realizando la integral dis-—

creta para cada valor de deformacion del haz segun:

lamr) *n (lamr) xdlamr

s_haz es la tension desarrollada por el haz

lamr es el valor de enrulamiento de cada fibra

n(lamr) es la densidad de probabilidad normal

1) que se suponen infinitas fibras en el haz

por lo

que hay que desdoblar la integral en dos.

"haz_curvaconstitutiva_corregido"

Daniel Enrique Caballero - danielcaballero88@gmail.com

USE MOD_Auxiliar, ONLY Get_CurvaDistribucionNormalTruncada, IntegCumTrapz, ComputeFromCurve
] - - - = - - - = —

IMPLICIT NONE

.

INTEGER, INTENT (IN) CCh_nPuntos! cantidad de puntos de la curva constitutiva

REAL (8), INTENT (IN) lambda_min, lambda_max

REAL (8), INTENT (IN) Et, Eb, lamr0, lamrS, lamr_min, lamr_max

INTEGER, INTENT (IN) nPuntos_cdnt ! cantidad de puntos de la curva distribucion normal truncada
.

REAL (8) , ALLOCATABLE, INTENT (OUT) CCh_lambdas (:)

REAL (8) , ALLOCATABLE, INTENT (OUT) CCh_tensiones (:)

! curva distribucion normal truncada y normalizada

REAL (8) lamr (nPuntos_cdnt)

pdfl (nPuntos_cdnt)

cdfl (nPuntos_cdnt)

! integrandos e integrados de la curva de distribucion:

REAL (8) pdf2 (nPuntos_cdnt) ,

! auxiliares

REAL (8) dlambda

INTEGER :: ii

REAL (8) lambda_i, C1, C2, C3,

ALLOCATE ( CCh_lambdas (CCh_nPuntos) )
ALLOCATE ( CCh_tensiones (CCh_nPuntos)

cdf2 (nPuntos_cdnt) ,

pdf3 (nPuntos_cdnt), cdf3(nPuntos_cdnt)

tension_i

)
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(lambda_max-lambda_min) /DFLOAT (CCh_nPuntos-1)
I - - - oo
CALL Get_CurvaDistribucionNormalTruncada (lamr0O, lamrS, nPuntos_cdnt, lamr_min, lamr_max, lamr, pdfl, cdfl)
.
pdf2 = pdfl * lamr
pdf3 = pdfl / lamr
cdf2 = IntegCumTrapz (nPuntos_cdnt, lamr, pdf2
cdf3 = IntegCumTrapz (nPuntos_cdnt, lamr, pdf3
DO ii=1,CCh_nPuntos
lambda_i = lambda_min + DFLOAT (ii-1) *dlambda
Cl = ComputeFromCurve (lambda_i, nPuntos_cdnt, lamr, cdfl, .TRUE.)
C2 = ComputeFromCurve (lambda_i, nPuntos_cdnt, lamr, cdf2, .TRUE.)
C3 = ComputeFromCurve (lambda_i, nPuntos_cdnt, lamr, cdf3, .TRUE.)

Ebx (lambda_i-1.0d0) * (1.0d0 - CI1)
lambda_i

= tension_i

tension_i = + Ebx (C2-C1)
CCh_lambdas (ii) =
CCh_tensiones (ii)

END DO

SUBROUTINE Get_BundlesVectors (nBundles, angulo_gra, bO0)

! Given: the number of bundles in the RVE
! and the orientation angle in degrees

! Returns: the unit vectors of the bundles of the RVE

REAL (8) , PARAMETER :: PI = 4.0d0xATAN(1.0d0)
J

INTEGER, INTENT (IN) nBundles

REAL (8), INTENT (IN) angulo_gra
REAL (8) , INTENT (OUT) b0 (2, nBundles)
- - - - o

REAL (8) angulo

REAL (8) dang

INTEGER :: ii

REAL (8) angulo_ii
U —
/2

angulo = angulo_gra % PI / 180.0d0
dang = PI/DFLOAT (nBundles)

DO ii=1,nBundles

angulo_ii = angulo + DFLOAT (ii-1) »dang

b0(1,ii) = DCOS(angulo_ii)
b0(2,1ii) = DSIN(angulo_ii)
END DO

+ Et« (lambda_i*C3-Cl)

IMPLICIT NONE

PRIVATE ! NOTE_avoid_public_variables_if possible
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PUBLIC :: ComputeFromCurve
PUBLIC :: OuterProduct_2x2
PUBLIC :: FindStringInFile
PUBLIC :: DeltaArray
PUBLIC :: TxV_rV
PUBLIC :: VxTxV_rR
PUBLIC :: VxV_rR
PUBLIC :: Compute_SSR
PUBLIC :: Get_CurvaDistribucionNormalTruncada
PUBLIC :: IntegCumTrapz
S —
|l ==========
CONTAINS

! Esta funcion calcula el valor y=f(x) de una curva f (x) discreta

INPUT:

x= valor de variable independiente

nPoints= numero de puntos en la curva discreta

xArray= valores de x de la curva discreta

yYArray= valores de y de la curva discreta

x caiga fuera de xArray. Se interpola con los

valores de los extremos

REAL (8) , INTENT (IN
INTEGER, INTENT (IN
REAL (8), INTENT (IN
REAL (8), INTENT (IN) :
LOGICAL, OPTIONAL, INTENT (IN) :: extrapolar_ IN

nPoints

xArray (nPoints)

yArray (nPoints)

S —
REAL (8) y
2
LOGICAL :: extrapolar
LOGICAL :: fdil, fdi2 ! logicals "fuera de intervalo"
INTEGER :: i_pre ! indice del valor previo a x en xArray
REAL (8) :: slope
I = = o e e - = = =
- - - - o
extrapolar = .FALSE.
IF ( PRESENT (extrapolar_IN) ) THEN
extrapolar = extrapolar_ IN
END IF
- - - - -
fdil = ( x < xArray(l) )
fdi2 = ( x > xArray(nPoints) )

IF ( (fdil) .OR. (fdi2) ) THEN
IF ( extrapolar) THEN
IF (fdil) THEN
y = yArray (1)
ELSE
y = yArray (nPoints)
END IF
ELSE

extrapolar_IN)

extrapolar_ IN= opcional, indica si se extrapola en caso de que

B.1. RVE de celdas triangulares

RESULT (y)

WRITE (x,*) ’'Error, trying_to_comput out of bounds - ComputeFromCurve ()"’

WRITE (%, ) /xmin, _xmax, x
STOP
END IF
ELSE
DO i_pre=2,nPoints
IF (x < xArray(i_pre)) THEN

.
o

xArray (1), xArray(nPoints),
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EXIT
END IF
END DO
i_pre = i_pre -1
! linear interpolation within the sub-interval
slope = ( yArray(i_pre+l) - yArray(i_pre) ) / ( xArray(i_pre+l) - xArray(i_pre) )
y = yArray(i_pre) + slope % (x - xArray(i_pre))

! Parameters
INTEGER, PARAMETER :: nDim = 2

! Arguments
REAL (8) , INTENT (IN) :: x(nDim), y(nDim) !vectors of size nDim

! Result
REAL (8) :: outer (nDim,nDim)

! Locals
INTEGER :: i,

DO i=1,nDim
DO j=1,nDim
outer (i, J) = x(i)=y(3)
END DO
END DO

END FUNCTION

! Busca un String en un archivo (STR), sino lo encuentra rebovina el archivo
! y pone iError < 0 como indicador de no hallazgo

! Str: String to find, ioUnit: Unit assigned to Input File; iError: Error Status variable

! Parameters

LOGICAL, PARAMETER :: Segui=.True.
l === ===== = ===

! Arguments

CHARACTER (*) , INTENT (IN) :: Str
INTEGER, INTENT (IN) :: ioUnit
LOGICAL, OPTIONAL, INTENT (IN) :: Mandatory
! = ===== === ===

! Locals

LOGICAL :: MandatoryL

CHARACTER (LEN=120) :: DummyString
CHARACTER (LEN=120) :: upStr
INTEGER :: iError

INTEGER :: Leng
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IF ( PRESENT (Mandatory) ) THEN
MandatoryL = Mandatory
ELSE
MandatoryL = .FALSE.
END IF
| ========= ===
iError=0

Leng = LEN_TRIM(Str)
upStr = Upper_Case(Str) ! Line added by NB. Converts Str to Upper Case string
REWIND (ioUnit)
Search_Loop: DO WHILE (segui)
READ (ioUnit,’ (1A120)’, IOSTAT=iError) DummyString
DummyString = Upper_Case (DummyString) ! line added by NB
! if (iError==59) backspace (ioUnit)
IF (iError.lt.0) THEN
REWIND (ioUnit)
EXIT Search_Loop
END IF
IF ( DummyString(l:1) /= "’ ) CYCLE Search_Loop
IF ( DummyString(l:Leng) == upStr(l:Leng) ) EXIT Search_Loop
END DO Search_Loop

IF (MandatoryL) THEN

IF ( .NOT. ( iError == ) ) THEN
WRITE (%, «) upStr, ’NOT_FOUND’
STOP
END IF
END IF

FUNCTION Upper_Case (string)

The Upper_Case function converts the lower case characters of a string to upper case one.

Use this function in order to achieve case-insensitive: all character variables used

are pre-processed by Uppper_Case function before these variables are used. So the users

can call functions without pey attention of case of the keywords passed to the functions.

IMPLICIT NONE

!

CHARACTER (LEN=x) , INTENT (IN):: string ! string to be converted
CHARACTER (LEN=LEN (string)) :: Upper_Case ! converted string
INTEGER:: nl ! characters counter

!

Upper_Case = string
DO nl=1,LEN(string)
SELECT CASE (ICHAR (string(nl:nl)))
CASE (97:122)

Upper_Case (nl:nl)=CHAR (ICHAR (string(nl:nl))-32) ! Upper case conversion
END SELECT
ENDDO
RETURN

!
END FUNCTION Upper_Case
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INTEGER, INTENT (IN) :: n,i
REAL (8) :: d(n)

FUNCTION VxV_rR(vl, v2, n) RESULT(r)
IMPLICIT NONE

REAL (8), INTENT (IN) :: vl(n), v2(n)
INTEGER, INTENT (IN) :: n
REAL (8) :: r
INTEGER :: i
r = 0.0d0
DO i=1,n
r=r + vl(i)=*v2(i)
END DO

END FUNCTION

FUNCTION TxV_rV (T, v, n) RESULT (w)
IMPLICIT NONE
REAL (8), INTENT(IN) :: T(n,n), v(n)
INTEGER, INTENT (IN) :: n
REAL (8)
INTEGER ::

w = 0.0d0
DO i=1,n
DO j=1,n
w(i) = w(i) + T(i,3)*v(J)
END DO
END DO

END FUNCTION

FUNCTION VxTxV_rR(vl, T, v2, n) RESULT(r)
IMPLICIT NONE

REAL (8), INTENT(IN) :: vl(n), T(n,n),
INTEGER, INTENT (IN) :: n

REAL(8) :: r

REAL (8) :: w(n)

INTEGER :: i,

w = TxV_rV(T,v2,n)

r = VxV_rR(vl,w,n)

v2(n)

B.1. RVE de celdas triangulares
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287 END FUNCTION

288 I =========-=

289

290

291 I'=========-=

292 FUNCTION Compute_SSR(expArray, simArray, n) RESULT (SSR)

293 I = - == == ===

294 ! Calculo de residuo global como suma de residuos cuadrados
295 ! (sum of squared residuals: SSR)

296 === == = = =

297 IMPLICIT NONE

298 REAL (8), INTENT (IN) :: expArray(n), simArray (n)

299 INTEGER, INTENT (IN) :: n

300 REAL (8) :: SSR

301

302 SSR = SUM( (simArray- expArray) (simArray- expArray)

303 ISSR = SSR + 100.d0#simArray (1) +simArray (1)

304 ISSR = SSR + 1000.d0+SUM(simArray(1:5) xsimArray (1:5))

305

306 END FUNCTION

307 I =========-=

308

309

310 I =========-=

311 SUBROUTINE Get_CurvaDistribucionNormal (mu, sigma, nPuntos, xx, pdf, cdf)
312 P - - === -

313 ! Devuelve una curva de distribucion normal

314 ! mu = valor medio

315 ! sigma = desviacion estandar

316 ! npuntos = numero de puntos de los arrays de la curva

317 ! xx = array de valores de abscisas

318 ! pdf = array de distribucion normal

319 ! cdf = array de distribucion normal acumulada

320 !

321 ! NOTA: la curva esta truncada en "mu-10+sigma" y "mu+l0+sigma"
322 - - =-=-=-=-- - -

323 IMPLICIT NONE

324 == - - === = =

325 REAL (8) , PARAMETER :: PI = 4.0d0«DATAN(1.0d0)

326 P - - - - =

327 REAL (8) , INTENT (IN) :: mu, sigma

328 INTEGER, INTENT (IN) :: nPuntos

329 REAL (8) , INTENT (OUT) :: xx(nPuntos), pdf (nPuntos), cdf (nPuntos
330 - - - == -

331 REAL(8) :: x_ini, x_fin, dx, x

332 INTEGER :: ii

333 I = - === === -

334

335 - - - =-=-=-=---

336 %x_ini = mu - 10.0d0*sigma

337 x_fin = mu + 10.0d0*sigma

338 dx = (x_fin - x_ini ) / DFLOAT (nPuntos-1)

339 - - - == -

340 DO ii=1,nPuntos

341 x = x_ini + DFLOAT (ii-1) »dx

342 xx(ii) = x

343 pdf (ii) = (1.0d0 / DSQRT(2.0d0*PI*sigma##2)) * DEXP( — (x-mu)++2 / (2.0d0xsigmax#2) )
344 cdf (ii) = 0.5d0 » ( 1.0d0 + ERF( (x-mu) / (DSQRT(2.0d0)+sigma) )
345 END DO

346 == - == === -

347

348 I == === == - =

349 END SUBROUTINE Get_CurvaDistribucionNormal

350 I =========-=

351

352

353 I'=========-=

354 SUBROUTINE Get_CurvaDistribucionNormalTruncada (mu, sigma, nPuntos, x_min, x_max, xx, pdf, cdf
355 == - - == - = =

356 ! Devuelve una curva de distribucion normal
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357 ! la curva esta truncada entre "x_min" y "x_max"

358 ! y renormalizada para que el area bajo la curva sea 1
359 !

360 ! mu = valor medio

361 ! sigma = desviacion estandar

362 ! npuntos = numero de puntos de los arrays de la curva
363 ! xx = array de valores de abscisas

364 ! pdf = array de distribucion normal

365 ! cdf = array de distribucion normal acumulada

366 === == = = =

367 IMPLICIT NONE

368 ! = - - = === = -

369 REAL (8) , PARAMETER :: PI = 4.0d0«DATAN(1.0d0)

370 - - == = =

371 REAL (8) , INTENT (IN) :: mu, sigma

372 INTEGER, INTENT (IN) :: nPuntos

373 REAL (8), INTENT(IN) :: x_min, x_max ! limites donde se trunca la distribucion normal
374 REAL (8), INTENT (OUT) :: xx(nPuntos), pdf(nPuntos), cdf (nPuntos)
375 - === === = =

376 REAL (8) :: dx, x

377 INTEGER ii

378 REAL (8) aux

379 - - === = = = =

380

381 = - - - === =

382 ! calculo el valor de espaciado entre puntos

383 dx = (x_max - x_min ) / DFLOAT (nPuntos-1)

384 - === == = = =

385 ! ensamblo el array de abscisas (xx) y el de ordenadas (pdf)
386 DO ii=1,nPuntos

387 X = %x_min + DFLOAT (ii-1) xdx

388 xx(ii) = x

389 pdf (ii) = (1.0d0 / DSQRT (2.0d0+PIxsigma**2)) * DEXP( - (x-mu)**2 / (2.0d0*sigmax+*2) )
390 END DO

391 P - - == -

392 ! computo el array de distribucion acumulada sin normalizar (cdf)
393 cdf = IntegCumTrapz (nPuntos, xx, pdf)

394 ! normalizo las curvas

395 aux = cdf (nPuntos)

396 DO ii=1,nPuntos

397 pdf (ii) = pdf (ii) / aux

398 cdf (ii) = cdf(ii) / aux

399 END DO

400 - - - == -

401

402 === - === = -

403 END SUBROUTINE Get_CurvaDistribucionNormalTruncada

404 /I =========-=

405

406

407 I =========-=

408 FUNCTION IntegCumTrapz (nn, xx, yy) RESULT (yy_acum)

409 - - - == -

410 ! Integral Cumulative Trapezoidal

411 ! Regla de integracion trapezoidal para una curva discreta
412 !

413 ! nn: numero de puntos de la curva de entrada

414 ! xx: valores de abscisas

415 ! yy: valores de ordenadas

416 ! yy_acum: valores de la integral a medida que se acumula
417 I

418 IMPLICIT NONE

419 - - -

420 INTEGER, INTENT (IN) :: nn

421 REAL (8), INTENT (IN) :: xx(nn), yy(nn)

422 P - - === -

423 REAL (8) :: yy_acum(nn)

424 - - - - - -

425 INTEGER :: ii

426 REAL (8) :: y_medio, delta_x
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yy_acum(l) = 0.0d0
DO ii=2,nn
y_medio = 0.5d0 * ( yy(ii-1) + yy(ii) )

delta_x = xx(ii) - xx(ii-1)
yy_acum(ii) = yy_acum(ii-1) + y_medioxdelta_x
END DO

B.1. RVE de celdas triangulares

! Modulo para tener variables globales accesibles

! Por ej: curva de deformacion-tension del material

IMPLICIT NONE

PRIVATE
PUBLIC :: Curva
TYPE Curva
INTEGER :: n
REAL (8) , ALLOCATABLE :: x(:)
REAL (8), ALLOCATABLE :: y(:)
CONTAINS
PROCEDURE :: iniciar => IniciarCurva
PROCEDURE :: asignar => AsignarPunto
PROCEDURE :: leer => LeerCurva
PROCEDURE :: calcular => CalcularValor
END TYPE
| ========= =
CONTAINS

IMPLICIT NONE
CLASS (Curva), INTENT (INOUT) :: self
INTEGER, INTENT (IN) :: nPoints

self $n = nPoints
ALLOCATE ( self $x(nPoints) )
ALLOCATE ( self $y(nPoints) )

IMPLICIT NONE

CLASS (Curva), INTENT (INOUT) :: self
REAL (8), INTENT (IN) :: xdata(self %n)
REAL (8), INTENT (IN) :: ydata(self %n)
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52 - - ==

53 END SUBROUTINE

54 I'=========-=

55

56 !'=========-=

57 SUBROUTINE AsignarPunto (self, i, xval, yval)
58 e

59 IMPLICIT NONE

60 CLASS (Curva) , INTENT (INOUT) :: self

61 INTEGER, INTENT (IN) :: i

62 REAL (8), INTENT (IN) :: xval

63 REAL (8), INTENT (IN) :: yval

64 - - - =-==-=-=-=-=-

65 self $x (i) = xval

66 self sy (i) = yval

67 e

68 END SUBROUTINE

69 !'=========-=

70

71 I =========-=

72 SUBROUTINE LeerCurva (self, archivo)

73 - - - - - - - - - =

74 IMPLICIT NONE

75 CLASS (Curva), INTENT (INOUT) :: self

76 CHARACTER (LEN=260), INTENT (IN) :: archivo
77 INTEGER :: fid, nn, ii

78 - -=--=-=-=----

79 fid = 99

80 OPEN (UNIT=fid, FILE=TRIM(archivo), STATUS=’'OLD’)
81 READ (fid, ) nn

82 CALL IniciarCurva(self,nn)

83 DO ii=1,nn

84 READ (fid, x) self $x(ii), self %y (ii)

85 END DO

86 CLOSE (fid)

87 - - - - == =

88 END SUBROUTINE LeerCurva

89 I =========-=

90

91

92 ! =========-=

93 FUNCTION CalcularValor (self, xval, extrapolar_IN) RESULT (yval)
94 I

95 IMPLICIT NONE

96 - - == =

97 CLASS (Curva), INTENT (IN) :: self

98 REAL (8) , INTENT (IN) :: xval

99 LOGICAL, OPTIONAL, INTENT (IN) :: extrapolar_IN
100 - - - - - - = - - -

101 REAL (8) :: yval

102 I

103 LOGICAL :: extrapolar

104 LOGICAL :: fdil, fdi2 ! logicals "fuera de intervalo"
105 INTEGER :: iSI ! index of sub-interval where x lands in self $x (array of x values of discrete curve)
106 REAL (8) :: slope

107 e

108

109 - - - - - - - - - -

110 extrapolar = .FALSE.

111 IF ( PRESENT (extrapolar_IN) ) THEN

112 extrapolar = extrapolar_IN

113 END IF

114 P - e - - - -

115 fdil = ( xval < self%x(1l) )

116 fdi2 = ( xval > self %$x(self %n) )

117 IF ( (fdil) .OR. (fdi2) ) THEN

118 IF ( extrapolar) THEN

119 IF (fdil) THEN

120 yval = self %y (1)

121 ELSE
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yval = self %y (self %n)

END IF
ELSE
WRITE (%, ) 'Error, fuera_de _rango_al_CalcularValor () de curva’
STOP
END IF
END IF
iSI = MINLOC (self $x, DIM=1, MASK=(self $x>=xval)) - 1
! linear interpolation within the sub-interval
slope = ( selfs$y(iSI+1) - self Sy (iSI) ) / ( self%$x(iSI+1l) - self $x(iSI)

yval = self $y(iSI) + slope » (xval - self $x(iSI)

B.2. Deposicion virtual de fibras

wnn

Modulo para ensamblar una malla de fibras con intersecciones

La malla tiene tres especies: fibras, segmentos y nodos.

Los segmentos se componen de dos nodos

Las fibras se componen de muchos segmentos (random walk)

Cada especie tiene una numeracion global

Las fibras tienen una conectividad que son los indices de los segmentos que la componen

Los segmentos tienen una conectividad dada por los indices de los dos nodos que lo componen

Los nodos tienen coordenadas y tipo (O=continuacion, l=frontera, 2=interseccion)

wnn

import numpy as np

from matplotlib import pyplot as plt

import matplotlib.colors as colors

from Aux import iguales, calcular_interseccion_entre_segmentos as calcular_interseccion, find_string_in_file
from Aux import calcular_longitud_de_segmento

from Aux import calcular_angulo_de_segmento

class Nodos (object) :
def _ init__ (self):
self.r = list () # coordenadas de los nodos

self.tipos = list() # lista de tipos (O=cont, I1=fron, 2=inter)

def add_nodo(self, r_nodo, tipo):
self.r.append(r_nodo)
self.tipos.append (tipo)

def get_r(self, i_nodo):
return self.r[i_nodo]

def __len__ (self):
return len(self.r

class Segmentos (object) :
def __init__ (self):
self.con = list() # lista de listas de dos nodos (indices)
self.thetas = list()
self.longs = list()

def _ _len__ (self):

return len(self.con)
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def add_segmento(self, seg_con, coors):
wn
aca las coordenadas las necesito para calcularle a cada segmento su longitud y angulo
seg_con es la conectividad (2 nodos) del segmento
coors son las coordenadas (lista de listas de a dos floats) de todos los nodos
(con todos los nodos hasta el momento de crear este segmento esta bien,
alcanza con que esten presentes en la lista los dos nodos de seg_con)
intersec indica si el segmento ha sido intersectado aun o no"""
self.con.append(seg_con)
try:
longitud, angulo = self.calcular_long_y_theta(seg_con, coors
except ValueError:
raise ValueError ("Error, segmento_de_longitud_nula!!")
self.thetas.append (angulo)
self.longs.append (longitud)

def actualizar_segmento(self, j, coors):

""" en caso de que se mueva un nodo y haya que actualizar theta y longitud """

long, ang = self.calcular_long_y_theta(self.con[]j], coors)
self.thetas[j] = ang
self.longs[j] = long

def mover_nodo(self, Jj, n, coors, new_r):
""" mueve un nodo del segmento
coors es una lista, es un objeto mutable
por lo que al salir de este metodo se va ver modificada
es decir, es un puntero
j es el indice del segmento a moverle un nodo
n es el indice del nodo para el segmento: 0 es inicial, 1 es final """
assert n in (0,1)
nglobal = self.con[]j] [n]
coors[nglobal] = new_r # se lo modifica resida donde resida (normalmente en un objeto nodos)

self.actualizar_segmento(j, coors

def cambiar_conectividad(self, Jj, new_con, coors):
""" se modifica la conectividad de un segmento (j) de la lista
se le da la nueva conectividad new_con
y por lo tanto se vuelve a calcular su angulo y longitud
(util para dividir segmentos en 2) """
self.con[j] = new_con

longitud, angulo = self.calcular_long_y_theta(new_con, coors

self.thetas[j] = angulo
self.longs[j] = longitud
@staticmethod
def calcular_long_y_theta(seg, coors):
n0 = seg(0]
nl = seg[l]
dx = coors[nl][0] - coors[n0][0]
dy = coors[nl][1] - coors[n0][1]

long = np.sqrt( dxxdx + dyxdy
# ahora theta
if iguales(dx,0.0):
# segmento vertical
if iguales(dy,0.0,1.0e-12):
raise ValueError ("Error, segmento,_de_longitud_nula!!")
elif dy>0:
theta = np.pi*.5
else:
theta = 1.5xnp.pi
elif iguales(dy,0):
# segmento horizontal
if dx>0:
theta = 0.0
else:
theta = np.pi
else:
# segmento oblicuo
if dx<0:
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# segundo o tercer cuadrante

theta = np.pi + np.arctan(dy/dx)
elif dy>0:

# primer cuadrante (dx>0)

theta = np.arctan(dy/dx)
else:

# dx>0 and dy<0

# cuarto cuadrante

theta = 2.0xnp.pi + np.arctan(dy/dx)

return long, theta

def get_right (self, j, coors):

n0 = self.con[j][0]
nl = self.con([j][1]
%0 = coors[n0][0]
x1 = coors[nl][0]

return np.maximum(x0,x1)

def get_left (self, j, coors):
n0 = self.con[j][0]
nl = self.con[j][1]
x0 = coors[n0] [0]
x1 = coors[nl][0]

return np.minimum(x0,x1)

def get_top(self, j, coors):
n0 = self.con([j][0]
nl = self.con[j][1]
y0 = coors[n0][1]
vyl = coors[nl][1]

return np.maximum(y0,y1l)

def get_bottom(self, Jj, coors):

n0 = self.con[j][0]
nl = self.con[j][1]
y0 = coors[n0][1]
yl = coors[nl][1]

return np.minimum(yO0,y1)

def get_dx(self, j, coors):

n0 = self.con[j][0]
nl = self.con[j][1]
x0 = coors[n0] [0]
x1 = coors[nl][0]

return x1-x0

def get_dy(self, j, coors):

n0 = self.con[j][0]
nl = self.con[j][1]
y0 = coors[n0][1]
yl = coors[nl][1]

return yl-yO0

def get_dx_dy_brtl(self, j, coors):

n0 = self.con[j][0]
nl = self.con[j][1]
x0 = coors[n0][0]
y0 = coors[n0][1]
x1 = coors[nl][0]
yl = coors[nl][1]

return x1-x0, yl-y0, np.minimum(y0,yl), np.maximum(x0,x1),

class Fibras (object) :
""" es algo como una lista con algunas funciones particulares
tiene un atributo con (conectividad) que es una lista
pero la propia instancia se comporta como la lista """
def _ init__ (self):

B.2. Deposicion virtual de fibras

np.maximum(y0,yl), np.minimum(x0,x1)

self.con = list() # conectividad: va a ser una lista de listas de segmentos (sus indices nada mas), cada

> segmento debe ser una lista de 2 nodos
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self.dls = list()
self.ds = list()
self.dthetas = list ()

def add_fibra(self, fib_con, dl, d, dtheta):
self.con.append(fib_con)
self.dls.append(dl)
self.ds.append(d)
self.dthetas.append (dtheta)

def insertar_segmento(self, j, k, s):
"mn inserta un segmento en la conectividad de una fibra
j: indice de la fibra
k: indice donde se inserta el nuevo segmento
s: indice del nuevo segmento para agregar a la conectividad """

self.con[]j].insert (k,s)

class Capas (object) :
""" es como una lista de fibras que compone cada capa """
def _ init_ (self):
self.con = list()

def set_capas_listoflists(self, capas_con):
self.__init_ ()
for capa_con in capas_con:

self.add_capa (capa_con)

def add_capa (self, cap_con):

self.con.append(cap_con)

def add_fibra_a_capa(self, capa, fibra):
""" capa y fibra son los indices """
self.con[capal .append[fibra]

class Malla (object):

def __ init_ (self, L, Dm, volfrac, ls, devangmax, fundisor=None):
self.L = L
self.Dm = Dm # diametro medio de fibras y espesor de las capas
self.volfrac = volfrac # si es float < 1 es volfrac, si es > 1 es num de fibras por capa
self.ls = 1s
self.devangmax = devangmax
self.fundisor = fundisor # tiene que ser una funcion (or callable object) que devuelve un valor de orientacion
self.caps = Capas() # lista vacia
self.fibs = Fibras() # lista vacia
self.segs = Segmentos() # lista vacia
self.nods = Nodos() # tiene dos listas vacias
self.bordes_n = Nodos () # lista de coordenadas con los 4 nodos del borde
self.bordes_s = Segmentos() # lista con los segmentos con los 4 nodos del borde
self.calcular_marco ()
self.pregraficado = False
self.fig = None

self.ax = None

def calcular_marco (self):
# agrego los 4 nodos
self.bordes_n.add_nodo([0., 0.], 1)

self.L, 0.], 1)

self.L, self.L], 1)

0., self.L], 1)

(l
self.bordes_n.add_nodo ([
self.bordes_n.add_nodo ([
self.bordes_n.add_nodo ([
# agrego los 4 segmentos
self.bordes_s.add_segmento([0,1], self.bordes_n.r
self.bordes_s.add_segmento([1,2], self.bordes_n.r)
self.bordes_s.add_segmento([2,3], self.bordes_n.r)
self.bordes_s.add_segmento([3,0], self.bordes_n.r

def make_capa (self, dl=None, d=None, dtheta=None, volfraction=None, orient_distr=None):

won

armo una capa con fibras, todas van a armarse con los
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mismos parmetros dl y dtheta (se debe modificar para usar distribuciones)
se depositan fibras hasta que se supera la fraccion de volumen dictada
wn
# si volfraction es int estoy dando el numero de fibras!
if isinstance (volfraction,int):
cond_fin_n = True
n_final = volfraction
else:
cond_fin_n = False
volc = self.L*self.Lxself.Dm # volumen de la capa
vols_final = volfractionsvolc # volumen de solido (ocupado por fibras) a alcanzar
# chequeo si uso los parametros globales de la malla o si di parametros diferentes para esta capa
if dl is None:
dl = self.ls
if d is None:
d = self.Dm
if dtheta is None:
dtheta = self.devangmax
if volfraction is None:
volfraction = self.volfrac
if orient_distr is None:
orient_distr = self.fundisor
#,,
ncapas = len(self.caps.con)
capa_con = list()
i=0
vols = 0. # volumen de solido actual
while True:
i+=1
j = self.make_fibra(dl, d, dtheta, orient_distr
if j == -1:
i-=1
else:
volf = self.calcular_volumen_de_una_fibra(j)
vols += volf
capa_con.append (j)
# me fijo si complete la capa
if cond_fin_n:
if i == n_final:
break
else:
if vols >= vols_final:
break

self.caps.add_capa (capa_con)

def calcular_loco_de_una_fibra(self, f):
mmm calcula la longitud de contorno de una fibra """
nsegs = len(self.fibs.con[f])
loco = 0.
for seg in self.fibs.con[f]:
n0, nl = self.segs.con[seq]
r0 = self.nods.r[n0]
rl = self.nods.r[nl]
lseg = calcular_longitud_de_segmento (r0,rl
loco += lseg

return loco

def calcular_volumen_de_una_fibra(self, f):
""" calcula el volumen ocupado por una fibra """
loco = self.calcular_loco_de_una_fibra (f)
dl = self.fibs.dls[f]
d = self.fibs.ds[f]
return locosnp.pixdxd/4.

def calcular_fraccion_de_volumen_de_una_capa (self, capcon):
mnr o calcula la fraccion de volumen de una capa como
el volumen ocupado por fibras
dividido el volumen total de la capa """
volfs = 0
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for f in capcon: # recorro las fibras de la capa
volf = self.calcular_volumen_de_una_fibra (f)
volfs += volf

# el volumen total de la capa es:

volc = self.Lxself.L*self.Dm

# luego la fraccion de volumen

fracvol = volfs / volc

return fracvol

def calcular_orientacion_de_una_fibra(self, f):
""" calcula la orientacion de una fibra como el promedio
de las orientacions de sus segmentos
cada orientacion es un angulo en [0,pi) """
fcon = self.fibs.con[f]
nsegs = len(fcon)
theta_f = 0.
for s in fcon:

# s es un indice de segmento
theta_s = self.segs.thetas([s]
# theta_s esta en [0,pi)
if theta_s>=np.pi:
theta_s = theta_s-np.pi
if theta_s < 0:
pass
# ahora voy haciendo el promedio
theta_f += theta_s
theta_f = theta_f / float (nsegs
return theta_ f

def calcular_orientacion_extremo_extremo_de_una_fibra(self, f):
fcon = self.fibs.con[f]
s0 = fcon[0]
sl = fconl[1]
n0 = self.segs.con[s0][0]
nl = self.segs.con([sl][1]
r0 = self.nods.r[n0]
rl = self.nods.r[nl]
theta_2pi = calcular_angulo_de_segmento (r0,rl)
if theta_2pi>=np.pi:
theta = theta_2pi - np.pi
else:
theta = theta_2pi
if theta_2pi < 0.
raise ValueError

return theta

def make_fibra(self, dl, d, dtheta, orient_distr=None):
"nr tengo que armar una lista de segmentos
nota: todos los indices (de nodos, segmentos y fibras)
son globales en la malla, cada nodo nuevo tiene un indice +1 del anterior
idem para segmentos y fibras
los indices de los nodos, de los segmentos y de las fibras van por separado
es decir que hay un nodo 1, un segmento 1 y una fibra 1

wn

pero no hay dos de misma especie que compartan indice
primero hago un segmento solo

para eso pongo un punto sobre la frontera del rve y el otro lo armo con un desplazamiento recto
tomo un angulo random entre 0 y pi, saliente del borde hacia adentro del rve

eso me da un nuevo segmento

agrego todas las conectividades

oW W oW WO oW W

Voy a ir guardando en una lista las coordenadas de los nodos
coors = list()
# Armo el primer segmento
# primero busco un nodo en el contorno
x0, y0, b0 = self.get_punto_sobre_frontera
if orient_distr is None:
theta_abs = np.random.rand() * np.pi
else:

theta_abs = orient_distr()
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392 # theta_abs = 179. % np.pi/180.

393 if theta_abs == np.pi:

394 theta_abs = 0.

395 elif theta_abs > np.pi:

396 raise ValueError ("theta_abs _de_una_fibra no_comprendido en_[0,pi)")
397 # veo el cuadrante

398 if theta_abs < np.pixl.0e-8:

399 cuad = -1 # direccion horizontal

400 elif np.abs(theta_abs-np.pix0.5) < 1.0e-8:

401 cuad = -2 # direccion vertical

402 elif theta_abs < np.pix0.5:

403 cuad = 1 # primer cuadrante

404 else:

405 cuad = 2 # segundo cuadrante

406 # ahora me fijo la relacion entre cuadrante y borde

407 if cuad == -1: # fibra horizontal

408 if b0 in (0,2):

409 return -1 # esta fibra no vale, es horizontal sobre un borde horizontal
410 elif b0 ==

411 theta = np.pi

412 else: #b0 == 3

413 theta = 0.

414 elif cuad == -2: # fibra vertical

415 if b0 in (1,3):

416 return -1

417 elif b0 == 0:

418 theta = 0.5*np.pi

419 else: # b0 ==

420 theta = 1.5*np.pi

421 elif cuad == 1: # primer cuadrante

422 if b0 in (0,3):

423 theta = theta_abs

424 else: #b0 in(1,2)

425 theta = theta_abs + np.pi

426 else: # cuad == 2 segundo cuadrante

427 if b0 in (0,1):

428 theta = theta_abs

429 else: # b0 in (2,3)

430 theta = theta_abs + np.pi

431 # ya tengo el angulo del segmento

432 dx = dl = np.cos(theta)

433 dy = dl = np.sin(theta)

434 coors.append( [x0,y0] )

435 coors.append( [x0+dx, yO+dy] )

436 # ahora agrego nuevos nodos en un bucle

437 # cada iteracion corresponde a depositar un nuevo segmento

438 n=1

439 while True:

440 # si el nodo anterior ha caido fuera del rve ya esta la fibra
441 if self.check_fuera_del RVE (coors[-1]):

442 break

443 n +=1

444 # de lo contrario armo un nuevo segmento a partir del ultimo nodo
445 # el angulo puede sufrir variacion

446 theta = theta + dtheta % (2.0+np.random.rand() - 1.0)

447 # desplazamiento:

448 dx = dl * np.cos(theta)

449 dy = dl * np.sin(theta)

450 # nuevo nodo

451 x = coors[-1]1[0] + dx

452 y = coors[-1][1] + dy

453 coors.append( [x,vy] )

454 # -

455 # Aqui termine de obtener las coordenadas de los nodos que componen la fibra
456 # si la fibra es muy corta la voy a descartar

457 # para eso calculo su longitud de contorno

458 loco = dl«float (len(coors)-1) # esto es aproximado porque el ultimo segmento se recorta
459 if loco < 0.3«self.L:

460 return -1

461 # Voy a ensamblar la fibra como concatenacion de segmentos, que a su vez son concatenacion de dos nodos
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462 f_con = list()

463 # agrego el primer nodo a la conectividad de nodos

464 self.nods.add_nodo (coors[0], 1)

465 for coor in coors[l:]: # reocrro los nodos desde el nodo 1 (segundo nodo)

466 self.nods.add_nodo (coor, 0)

467 nnods = len(self.nods)

468 s0 = [nnods-2, nnods-1]

469 self.segs.add_segmento (s0, self.nods.r)

470 nsegs = len(self.segs)

471 f_con.append (nsegs-1)

472 # al final recorto la fibra y la almaceno

473 self.nods.tipos[-1] = 1

474 self.trim_fibra_at_frontera(f_con) # lo comento porque a veces quedan segmentos super pequenos
475 self.fibs.add_fibra(f_con, dl, d, dtheta)

476 return len(self.fibs.con) - 1 # devuelvo el indice de la fibra

471

478

479 def get_punto_sobre_frontera (self):

480 boundary = np.random.randint (4)

481 d = np.random.rand() * self.L

482 if boundary==0:

483 x =d

484 y = 0.0

485 elif boundary==1:

486 x = self.L

487 y=4d

488 elif boundary==2:

489 x = self.L - d

490 y = self.L

491 elif boundary==3:

492 x = 0.0

493 y = self.L - d

494 return x, y, float (boundary)

495

496 def check_fuera_del_ RVE (self, r):

497 x = r[0]

498 y = r[l]

499 if x<=0 or x>=self.L or y<=0 or y>=self.L:

500 return True

501 else:

502 return False

503

504 def trim_fibra_at_frontera(self, fib_con):

505 "mn subrutina para cortar la fibra que ha salido del rve """

506 # debo cortar la ultima fibra en su interseccion por el rve

507 # para eso calculo las intersecciones de los nodos con los bordes

508 # coordenadas del ultimo segmento de la fibra de conectividad fib_con

509 s = fib_con[-1]

510 rs0 = self.nods.r[ self.segs.con[s][0] ] # coordenadas xy del nodo 0 del segmento s
511 rsl = self.nods.r[ self.segs.con[s][1] ] # coordenadas xy del nodo 1 del segmento s
512 # pruebo con cada borde

513 for b in range( len(self.bordes_s.con) ): # recorro los 4 bordes

514 # puntos del borde en cuestion

515 rb0 = self.bordes_n.r[ self.bordes_s.con[b][0] ] # coordenadas xy del nodo 0 del borde b
516 rbl = self.bordes_n.r[ self.bordes_s.con[b][1l] ] # coordenadas xy del nodo 1 del borde b
517 interseccion = calcular_interseccion(rs0, rsl, rb0, rbl)

518 if interseccion is None: # no hubo interseccion

519 continue # con este borde no hay interseccion, paso al que sigue

520 else: # hubo interseccion

521 in_r, in_tipo, in_seg0, in_segl = interseccion

522 if in_tipo==2: # interseccion en el medio

523 try: # tengo que mover el ultimo nodo y por lo tanto cambia el segmento
524 self.segs.mover_nodo(s, 1, self.nods.r, in_r)

525 rsl = in_r

526 except ValueError as e:

527 print "error"

528 print fib_con, b, interseccion

529 quit ()

530 else: # interseccion coincide con uno o dos extremos

531 # en este caso solo me importa el segundo nodo del primer segmento (seg 0)
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# porque el segmento 1 es el borde, y el primer nodo del seg 0 siempre deberia estar dentro del rve
# (o en el borde a lo sumo si se trata de una fibra de un solo segmento)
# y en ese caso no hay nada que hacer! puesto que el nodo ya esta en el borde

pass

def cambiar_capas(self, new_ncapas):

""" un mapeo de las fibras en un numero de capas diferente """

# me fijo cuantas fibras van a entrar en cada capa

nfibras = len(self.fibs.con)

nf_x_capa = int(nfibras / new_ncapas)

# armo una nueva conectividad de capas

capas_con = list ()

for c in range (new_ncapas-1): # -1 porque la ultima capa la hare aparte
print c
capa_con = range (cxnf_x_capa, (c+l)xnf_x capa)
capas_con.append (capa_con)

# la ultima capa puede tener alguna fibra de mas

c = new_ncapas - 1

capa_con = range (cxnf_x_capa, (c+l)x*nf_x_capa)

capas_con.append (capa_con)

self.caps.set_capas_listoflists (capas_con)

def calcular_conectividad_de_interfibras (self) :
""" ojo son diferentes a las subfibras de una malla simplificada
aqui las interfibras son concatenaciones de segmentos entre nodos interseccion
en una ms las subfibras son una simplificacion de una fibra dando solamente los nodos extremos y enrulamiento
<y mnw
infbs_con = list() # conectividad: lista de listas de segmentos
for f, fcon in enumerate (self.fibs.con): # recorro las fibras
# cada fibra que empieza implica una nueva interfibra
infb = list() # conectividad de la interfibra: lista de segmentos
# tengo que ir agregando segmentos hasta toparme con un nodo interseccion o frontera
for s in fcon: # recorro los segmentos de la fibra f
scon = self.segs.con[s]
n0, nl = scon
# agrego el segmento s a la interfibra
infb.append(s)
# si el ultimo nodo de s es interseccion o frontera aqui termina la interfibra
if self.nods.tipos[nl] in (1,2):
infbs_con.append (infb) # agrego la interfibra a la conectividad
infb = list() # preparo una nueva interfibra vacia para continuar agregando segmentos
# aqui ya deberia tener una conectividad terminada

return infbs_con

def calcular_orientaciones (self):

""" calcular las orientaciones de las fibras de toda la malla """

thetas_f = list ()

for f, fcon in enumerate (self.fibs.con):
# theta_f = self.calcular_orientacion_de_una_fibra (f)
theta_f = self.calcular_orientacion_extremo_extremo_de_una_fibra(f)
thetas_f.append(theta_f)

return thetas_f

def calcular_distribucion_de_orientaciones (self, rec_orientaciones=None, n=10):
""" calcula la distribucion de orientaciones en la malla
contando las frecuencias en los bins """
# obtengo las orientaciones de todas las fibras
if rec_orientaciones is None:
phis = self.calcular_orientaciones()
else:
phis = rec_orientaciones
phis = np.array(phis, dtype=float)
#
conteo, x_edges = np.histogram(phis, bins=n, range=(0., np.pi)
delta = (np.pi - 0.) / float(n)
# pdf = conteo / float (np.sum(conteo)) / delta
x = x_edges[:-1] + 0.5xdelta

return x, delta, conteo

def calcular_enrulamientos (self) :
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""" calcular para todas las fibras sus longitudes de contorno y
sus longitudes extremo a extremos (loco y lete)
y calcula el enrulamiento como lamr=loco/lete """
lamsr = []
for fcon in self.fibs.con: # recorro las fibras del rve
loco = 0.
for s in fcon: # recorro los segmentos de cada fibra
scon = self.segs.con[s]
n0, nl = scon
r0 = self.nods.r[n0]
rl = self.nods.r[nl]
try:
loco += calcular_longitud_de_segmento (r0, rl)
except ValueError:
raise ValueError ("Error, segmento_de longitud_nula!!")

n_ini = self.segs.con[fcon[0]][0]
n_fin = self.segs.con[fcon[-1]][1]
r_ini = self.nods.r[n_ini]
r_fin = self.nods.r[n_fin]
try:
lete = calcular_longitud_de_segmento (r_ini, r_fin)

except ValueError:
raise ValueError ("Error, lete_de longitud _nula!!")
lamsr.append( loco/lete

return lamsr

def calcular_distribucion_de_enrulamiento(self, rec_lamsr=None, lamr_min=None, lamr_max=None, n=10, binwidth=None) :

"nn calcular la distribucion de enrulamientos (pdf)

para eso calculo el histograma y luego normalizo con el area

parametros de entrada

rec_lamsr: valores de lamsr para todas las fibras (por si ya lo tengo asi no lo calculo al dope de nuevo)
lamr_min: valor minimo de lamr para hacer el histograma (ojo pueden quedar fibras afuera)
lamr_max: valor maximo de lamr para hacer el histograma (ojo pueden quedar fibras afuera)
n: numero de bins

parametros de salida: x, delta, pdf

x: valores medios de cada bin

delta: ancho de cada bin (son todos iguales)

pdf: valor de pdf

wn

if rec_lamsr is None:

lamsr = self.calcular_enrulamientos ()
else:
lamsr = rec_lamsr

lamsr = np.array(lamsr, dtype=float)
if lamr_min is None:

lamr_min = np.min(lamsr
if lamr_max is None:

lamr_max = np.max(lamsr
# me fijo si hay imposicion de ancho de bin, entonces calculo con eso el numero de bins
if binwidth is not None:

n = int ((lamr_max - lamr_min) / binwidth + 0.5) # es el entero mas cercano
conteo, x_edges = np.histogram(lamsr, bins=n, range=(lamr_min, lamr_max))
delta = (lamr_max - lamr_min) / n
# pdf = conteo / float (np.sum(conteo)) / delta
x = x_edges[:-1] + 0.5xdelta

return x, delta, conteo

def get_histograma_lamr (self, lamr_min=None, lamr_max=None, nbins=5, binwidth=None, opcion="fibras"):

if opcion=="fibras":

lamsr = self.calcular_enrulamientos ()
elif opcion=="interfibras":

lamsr = self.calcular_enrulamientos_de_interfibras/()
else:

raise ValueError
#
lrs, dlr, conteo = self.calcular_distribucion_de_enrulamiento (rec_lamsr=lamsr, lamr_min=lamr_min, lamr_max=
< lamr_max, n=nbins, binwidth=binwidth)
frecs = np.array(conteo, dtype=float) / float (np.sum(conteo))
pdf = frecs / dlr

return lrs, dlr, conteo, frecs, pdf
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def get_histograma_orientaciones (self, nbins=5, opcion="fibras"):
if opcion=="fibras":
rec_thetas = self.calcular_orientaciones() # todos los angulos de las fibras
# thetas a continuacion son los angulos medio de cada bin
elif opcion=="interfibras":
raise NotImplementedError
else:
raise ValueError
#
thetas, dth, conteo = self.calcular_distribucion_de_orientaciones (rec_orientaciones=rec_thetas, n=nbins)
frecs = np.array(conteo, dtype=float) / £float (np.sum(conteo))
pdf = frecs / dth
return thetas, dth, conteo, frecs, pdf

def calcular_enrulamientos_de_interfibras (self):
"nr o calcular para todas las interfibras sus longitudes de contorno y
sus longitudes extremo a extremos (loco y lete)
y calcula el enrulamiento como lamr=loco/lete """
lamsr = []
infbs_con = self.calcular_conectividad_de_interfibras()
for infb_con in infbs_con: # recorro las interfibras (fibras interectadas) del rve
loco = 0.
for s in infb_con: # recorro los segmentos de cada interfibra
scon = self.segs.con[s]
n0, nl = scon
r0 = self.nods.r[n0]
rl = self.nods.r[nl]

loco += calcular_longitud_de_segmento (r0, rl)

n_ini = self.segs.con[infb_con[0]][0]
n_fin = self.segs.con[infb_con[-1]][1]
r_ini = self.nods.r[n_ini]

r_fin = self.nods.r[n_£fin]

lete = calcular_longitud_de_segmento(r_ini, r_fin)
lamsr.append( loco/lete

return lamsr

def calcular_distribucion_de_enrulamiento_de_interfibras (self, rec_lamsr=None, lamr_min=None, lamr_max=None,
mnr calcular la distribucion de enrulamientos (pdf)
para eso calculo el histograma y luego normalizo con el area
parametros de entrada
rec_lamsr: valores de lamsr para todas las fibras (por si ya lo tengo asi no lo calculo al dope de nuevo)
lamr_min: valor minimo de lamr para hacer el histograma (ojo pueden quedar fibras afuera)
lamr_max: valor maximo de lamr para hacer el histograma (ojo pueden quedar fibras afuera)
n: numero de bins
parametros de salida: x, delta, pdf
x: valores medios de cada bin
delta: ancho de cada bin (son todos iguales)
pdf: valor de pdf

wn

if rec_lamsr is None:

lamsr = self.calcular_enrulamientos_de_interfibras()
else:
lamsr = rec_lamsr

lamsr = np.array(lamsr, dtype=float)
if lamr_min is None:
lamr_min = np.min(lamsr
if lamr_max is None:
lamr_max = np.max(lamsr
delta = (lamr_max - lamr_min) / n
conteo, x_edges = np.histogram(lamsr, bins=n, range=(lamr_min, lamr_max))
delta = (lamr_max - lamr_min) / n
pdf = conteo / float (np.sum(conteo)) / delta
x = x_edges[:-1] + 0.5xdelta
return x, delta, pdf

def guardar_en_archivo(self, archivo="Malla.txt"):
fid = open (archivo, "w"
# ——
# primero escribo L, dl y dtheta

n=10) :
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fid.write ("sParametros_ (L, _Dm, volfrac, ls, devangmax)_\n")

fid.write("{:20.8f}\n".format (self.L)
("{:20.8f}\n".format (self.Dm))

fid.write("{:20.8f}\n".format (self.volfrac)
("{:20.8f}\n".format (self.ls))
("{ (

:20.8f}\n".format (self.devangmax%180./np.pi)) # lo escribo en grados

# escribo los nodos: indice, tipo, y coordenadas
dString = "xCoordenadas_\n" + str(len(self.nods.r)) + "\n"
fid.write (dString)
for n in range( len(self.nods.r) ):
dString = "{:12d}".format (n)
dString += "{:2d}".format (self.nods.tipos[n])
dString += "".join( "{:+17.8e}".format (val) for val in self.nods.r([n] ) + "\n"
fid.write (dString)
# -
# sigo con los segmentos: indice, nodo inicial y nodo final
dString = "xSegmentos_\n" + str( len(self.segs.con) ) + "\n"
fid.write (dString)
for s in range( len(self.segs.con) ):
n0, nl = self.segs.con([s] # conectividad del segmento (nodo inicial nO y nodo final nl)
fmt = "{:12d}"«3
dString = fmt.format (s, n0O, nl) +"\n"
fid.write (dString)
P
# sigo con las fibras: indice, dl, d, dtheta, nsegs_f, y segmentos (conectividad)
dString = "xFibras_\n" + str( len(self.fibs.con) ) + "\n"
fid.write (dString)
for f, fcon in enumerate (self.fibs.con):
dString = "{:12d}".format (f) # indice
dString += "{:17.8e}{:17.8e}{:17.8e}".format (self.fibs.dls[f], self.fibs.ds[f], self.fibs.dthetas[f]) # dl, d
< y dtheta
dString += "{:12d}".format (len(fcon)) # indice
dString += "".join( "{:12d}".format (val) for val in fcon ) + "\n" # conectividad
fid.write (dString)
# termino con las capas: indice y fibras (conectividad) :
dstring = "xCapas_\n" + str( len(self.caps.con) ) + "\n"
fid.write (dString)
for c, ccon in enumerate (self.caps.con):
dString = "{:12d}".format (c) # indice
dString += "{:12d}".format (len(ccon)) # indice
dString += "".join( "{:12d}".format (val) for val in ccon ) + "\n" # conectividad
fid.write (dString)
R
# termine

fid.close ()

@classmethod

def leer_de_archivo(cls, archivo="Malla.txt"):

fid = open(archivo, "r"
# primero leo los parametros
target = "xparametros"
ierr = find_string_in_file(fid, target, True)
L = float( fid.next () )
Dm = float ( fid.next () )
volfrac = float( fid.next () )
if volfrac > 1.:
volfrac = int(volfrac +.5)
1ls = float( fid.next () )
devangmax = float( fid.next() ) # en grados
devangmax = devangmax * np.pi / 180.
# luego busco coordenadas
target = "xcoordenadas"
ierr = find_string_in_ file(fid, target, True)
num_r = int (fid.next ())
coors = list()
tipos = list ()
for i in range (num_r) :
j, t, %, y = (float(val) for val in fid.next () .split())
tipos.append (int (t))
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coors.append ([x,y])

# luego los segmentos

target = "xsegmentos"
ierr = find_string_in_file(fid, target, True)
num_s = int (fid.next ())

segs = list()
for i in range (num_s) :
j, n0, nl = (int(val) for val in fid.next () .split())
segs.append([n0,nl]
# luego las fibras
target = "xfibras"
ierr = find_string_in_file(fid, target, True)
num_f = int (fid.next ())
fibs = list()
dls = 1list()
ds = list ()
dthetas = list()
for i in range (num_f) :
svals = fid.next () .split ()
j = int (svals[0])
dl = float(svals[1l])
d = float(svals([2])
dtheta = float (svals[3])
nsegsf = int (svals[4])
fcon = [int (val) for val in svals[5:]]
fibs.append (fcon)
dls.append(dl)
ds.append (d)
dthetas.append (dtheta)
# luego la capas
target = "xcapas"
ierr = find_string_in_file(fid, target, True)
num_c = int (fid.next ())
caps = list()
for c in range (num_c):
svals = fid.next () .split (
j = int (svals[0])
nfibsc = int (svals[1])
ccon = [int(val) for val in svals([2:]]
caps.append (ccon)
# ahora que tengo todo armo el objeto
malla = cls(L, Dm, volfrac, ls, devangmax)
# le asigno los nodos
for i in range (num_r):
malla.nods.add_nodo (coors[i], tipos[i])
# le asigno los segmentos
for i in range (num_s) :
s_con = segs[i]
try:
malla.segs.add_segmento(s_con, coors)
except ValueError:
print "Segmento_de_long_nula"
# raise ValueError ("Error, segmento de longitud nulal!l!")
# le asigno las fibras

for i in range (num_f) :

f_con = fibs[i]
dl = dls[i]
d = ds[i]

dtheta = dthetas([i]
malla.fibs.add_fibra(f_con, dl, d, dtheta)
# le asigno las capas
for c in range (num_c):
c_con = caps|c]
malla.caps.add_capa (c_con)
# listo

return malla

def pre_graficar_bordes(self, fig, ax, byn=False):

# seteo

margen = 0.lxself.L
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ax.set_xlim(left=0-margen, right=self.L+margen)
ax.set_ylim(bottom=0-margen, top=self.L+margen)
# dibujo los bordes del rve

fron = []
fron.append 0,self.L], [0,0]] )

0,0], [self.L,011 )
0,self.L], [self.L,self.L
self.L,self.L], [self.L,0

fron.append
)
)

L
[t
fron.append( [[
(A

fron.append

11

1]
plt_fron0 = ax.plot (fron[0][0], fron[0][1], linestyle=" c="gray")
plt_fronl = ax.plot(fron[1][0], fron[1][1], linestyl ’
plt_fron2 = ax.plot (fron[2][0], fron[2][1l], linestyle=":", c="gray")
plt_fron3 = ax.plot (fron[3][0], fron[3][1l], linestyle=":", c="gray")

def pre_graficar_capas(self, fig, ax, byn=True):
nc = len(self.caps.con)
if byn:
mi_colormap = plt.cm.gray
else:
mi_colormap = plt.cm.rainbow
sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=0, vmax=nc-1)
# dibujo las fibras (los segmentos)
# preparo las listas, una lista para cada fibra
xx = [ list() for f in self.fibs.con ]
yy = [ list() for f in self.fibs.con ]
grafs = list ()
for c, c_con in enumerate (self.caps.con): # recorro las capas
for f in c_con: # recorro las fibra de la capa
f_con = self.fibs.con[f]
# antes de recorrer los segmentos de cada fibra
# el primer nodo del primer segmento lo agrego antes del bucle
s = f_con([0] # primer segmento de la fibra f
n = self.segs.con[s][0] # primer nodo del segmento s
r = self.nods.r[n] # coordenadas de ese nodo
xx[f].append (r[0])
yy[f].append(r[1])
for s in f_con: # recorro los segmentos de la fibra f
s_con = self.segs.con[s]
n = s_con[l] # ultimo nodo del segmento s
r = self.nods.r[n] # coordenadas de ese nodo
xx[f] .append(r[0])
yy[f].append(r[1])
grafs.append( ax.plot (xx[f], yy[f], linestyle="-", marker="", label=str(f), color=sm.to_rgba(nc-1-c) ) )
sm._A = []
fig.colorbar (sm)

@staticmethod
def truncate_colormap (cmap, minval=0.0, maxval=1.0, n=100):
new_cmap = colors.LinearSegmentedColormap.from_list (
"trunc({n}, {a:.2f}, {b:.2f})’ .format (n=cmap.name, a=minval, b=maxval),
cmap (np.linspace (minval, maxval, n)))

return new_cmap

def pre_graficar_fibras(self, fig, ax, ncapas=None, lamr_min=None, lamr_max=None, byn=False, barracolor=True,
< color_por="nada", linewidth=2, colores_cm=None, ncolores_cm=20) :
# preparo un mapa de colores mapeable por escalar
lamsr = self.calcular_enrulamientos ()
if byn:
mi_colormap = plt.cm.gray_r
# lo trunco para que no incluya el cero (blanco puro que no hace contraste con el fondo)
mi_colormap = self.truncate_colormap (mi_colormap, 0.1, 0.5)
else:
mi_colormap = plt.cm.jet
if colores_cm is not None:
mi_colormap = colors.LinearSegmentedColormap.from_list ("mi_colormap", colores_cm, N=ncolores_cm)
if color_por == "lamr":
if lamr_min is None:
lamr_min = np.min(lamsr
if lamr_max is None:

lamr_max = np.max(lamsr
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sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=lamr_min, vmax=lamr_max))
elif color_por == "fibra":

sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=0, vmax=len (self.fibs.con)-1)
elif color_por == "capa":

sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=0, vmax=len(self.caps.con)-1)
elif color_por == "angulo":

sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=0, vmax=np.pi)
# dibujo las fibras (los segmentos)
# preparo las listas, una lista para cada fibra
xx = [ list() for f in self.fibs.con ]
yy = [ list() for f in self.fibs.con ]
grafs = list()
if ncapas is None:

caps_con = self.caps.con
else:

caps_con = self.caps.con[:ncapas]
for c, c_con in enumerate (caps_con): # recorro las capas

for f in c_con: # recorro las fibra de la capa

f_con = self.fibs.con[f]

antes de recorrer los segmentos de cada fibra
el primer nodo del primer segmento lo agrego antes del bucle
= f_con[0] # primer segmento de la fibra f

= self.segs.con[s] [0] # primer nodo del segmento s

KB 0w %

= self.nods.r[n] # coordenadas de ese nodo
xx[f].append(r[0])

yy[f].append(r([1])

for s in f_con: # recorro los segmentos de la fibra f
s_con = self.segs.con[s]

n = s_con[l] # ultimo nodo del segmento s

r = self.nods.r[n] # coordenadas de ese nodo
xx[f].append(r[0])

yy[f].append(r([1])

if color_por == "lamr":
col = sm.to_rgba (lamsr[f]
elif color_por =="fibra":

col = sm.to_rgba (f)

elif color_por == "capa":
col = sm.to_rgba(c)
elif color_por == "angulo":
theta = self.calcular_orientacion_extremo_extremo_de_una_~fibra (f)

col = sm.to_rgba (theta)

elif color_por == "nada":
col = "kn
grafs.append( ax.plot (xx[f], yy[f], linestyle="-", marker="", label=str(f), color=col, linewidth=1
) )

if barracolor and color_por not in ("nada", "fibra"):

sm._A = []
cbar = fig.colorbar (sm)
if color_por == "capa":

cbar.set_ticks (range (len(self.caps.con)))

def pre_graficar_interfibras(self, fig, ax, lamr_min=None, lamr_max=None, byn=False, barracolor=True, color,
< nada", colormap="jet", colores_cm=None, ncolores_cm=20) :
# preparo un mapa de colores mapeable por escalar

infbs_con = self.calcular_conectividad_de_interfibras()
lamsr = self.calcular_enrulamientos_de_interfibras()
if byn:

mi_colormap = plt.cm.gray_r
# lo trunco para que no incluya el cero (blanco puro que no hace contraste con el fondo)
mi_colormap = self.truncate_colormap (mi_colormap, 0.4, 1.0)
else:
if colores_cm is not None:
mi_colormap = colors.LinearSegmentedColormap.from_list ("mi_colormap", colores_cm, N=ncolores_cm)
elif colormap == "jet":
mi_colormap = plt.cm.Jjet
elif colormap == "prism":
mi_colormap = plt.cm.prism
elif colormap == "Dark2":

mi_colormap = plt.cm.Dark2

inewidth

_por="
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if color_por == "lamr":

if lamr_min is None:
lamr_min = np.min(lamsr
if lamr_max is None:
lamr_max = np.max(lamsr
sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=lamr_min, vmax=lamr_max))
elif color_por == "interfibra":
sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=0, vmax=len (infbs_con)-1)
elif color_por == "nada":
sm = plt.cm.ScalarMappable (cmap=mi_colormap, norm=plt.Normalize (vmin=0, vmax=len (infbs_con)-1)
# dibujo las fibras (los segmentos)
# preparo las listas, una lista para cada fibra
xx = [ list () for infb_con in infbs_con
vy = [ list() for infb_con in infbs_con ]
grafs = list()
print "-"
print "graficando_interfibras"
pcc = 0.
nif = float (len(infbs_con)
pctp = np.arange (0., 101., 10.).tolist()
pcpd = np.zeros (len(pctp), dtype=bool).tolist (
for i, infb_con in enumerate (infbs_con): # recorro las interfibras
pc = round(float (i) /nif = 100.,0)
if pc in pctp:
ipc = pctp.index (pc)
if not pcpd[ipc]:
print "{:4.0f} %_".format (pc),
pcpd[ipc] = True

antes de recorrer los segmentos de cada interfibra

= infb_con[0] # primer segmento de la interfibra i

= self.segs.con(s

#

# el primer nodo del primer segmento lo agrego antes del bucle
s

n [0] # primer nodo del segmento s

r

1
= self.nods.r[n] # coordenadas de ese nodo
1)
vy[i].append(r[1])
for s in infb_con: # recorro los segmentos de la interfibra i

x[1].append(r[0
1
s_con = self.segs.con[s]

n = s_con[l] # ultimo nodo del segmento s

r = self.nods.r[n] # coordenadas de ese nodo
xx[1].append(r[0])

yy[i].append(r[1])

if color_por == "lamr":
col = sm.to_rgba (lamsr[i]
elif color_por =="interfibra":

col = sm.to_rgba (i)

elif color_por == "nada":
col = "k"
grafs.append( ax.plot (xx[i], yy[i], linestyle="-", marker="", label=str(i), color=col) )
print "-"

if not byn and barracolor:
sm._A = []

fig.colorbar (sm)

def pre_graficar_nodos_frontera(self, fig, ax, markersize=8):

# dibujo las fibras (los segmentos)
# preparo las listas, una lista para cada fibra
xx = [ list () for f in self.fibs.con
yy = [ list() for f in self.fibs.con
# grafs = list() # un plot para cada fibra
for f in range(len(self.fibs.con)): # f es un indice
# el primer nodo y el ultimo de cada fibra son fronteras
s = self.fibs.con[f] [0] # obtengo el indice del primer segmento de la fibra numero f
n = self.segs.con([s][0] # obtengo el indice del primer nodo del segmento numero s
r = self.nods.r[n] # obtengo las coordenadas del nodo numero n
]
yy[f].append(r|

]
xx [f] .append (r[0])
)
s = self.fibs.con[f
[s
]
)

0
1

1(-1] # obtengo el indice del ultimo segmento de la fibra numero f
n = self.segs.con([s][1] # obtengo el indice del segundo nodo del ultimo numero s
r = self.nods.r[n] # obtengo las coordenadas del nodo numero n

xx[f].append(r[0]
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1086 yy[£f].append(r[1l])
1087 # grafs.append( ax.plot (xx[f], yy[f], linewidth=0, marker="x", mec="k", markersize=markersize) )
1088 ax.plot (xx, yy, linewidth=0, marker="o", mec="k", mfc="w", markersize=markersize)
1089
1090 def pre_graficar_nodos_interseccion(self, fig, ax, markersize=8):
1091 # dibujo las fibras (los segmentos)
1092 # preparo las listas, una lista para cada fibra
1093 xx = list ()
1094 yy = list()
1095 # grafs = list() # un plot para cada fibra
1096 for n in range(len(self.nods.r)):
1097 if self.nods.tipos[n] == 2:
1098 xx.append(self.nods.r[n] [0])
1099 yy.append(self.nods.r[n][1])
1100 ax.plot (xx, yy, linewidth=0, marker="o", mec="k", mfc="w", markersize=markersize)
1101
1102 def pre_graficar_nodos_internos(self, fig, ax):
1103 # dibujo las fibras (los segmentos)
1104 # preparo las listas, una lista para cada fibra
1105 xx = list ()
1106 yy = list()
1107 grafs = list () # un plot para cada fibra
1108 for n in range(len(self.nods.r)):
1109 if self.nods.tipos[n] == 0:
1110 xx.append(self.nods.r[n][0])
1111 yy.append(self.nods.r[n] [1])
1112 ax.plot (xx, yy, linewidth=0, marker=".", markersize=1)
1113
1114 def pre_graficar(self, fig, ax, lamr_min = None, lamr_max = None, byn = False):
1115 self.pre_graficar_bordes (fig, ax, byn)
1116 self.pre_graficar_nodos_frontera(fig, ax)
1117 self.pre_graficar_nodos_interseccion(fig, ax)
1118 self.pre_graficar_nodos_internos (fig, ax)
1119 self.pre_graficar_fibras(fig, ax, lamr_min=lamr_min, lamr_max=lamr_max, byn=byn)
1120 #ax.legend (loc="upper left", numpoints=1, prop={"size":6})
1121
1122 def graficar(self, fig=None, ax=None, lamr_min=None, lamr_max=None, byn=False):
1123 if ax is None:
1124 fig, ax = plt.subplots()
1125 self.pre_graficar(fig, ax, lamr_min, lamr_max, byn)
1126 plt.show()
1 """ modulo de funciones auxiliares """
2
3 import numpy as np
4 from scipy import stats
5
6 def find_string_in_file(fid, target, mandatory=False):
7 fid.seek (0) # rewind
8 target = target.lower ()
9 len_target = len(target)
10 for linea in fid:
11 if target == lineal[:len_target].lower():
12 ierr = 0
13 break
14 else:
15 if mandatory:
16 raise EOFError ("final_de archivo _sin _encontrar target_string")
17 ierr = 1
18 return ierr
19
20 def iguales(x, y, tol=1.0e-8):
21 mmn returns True if x is equal to y, both floats """
22 return np.abs (x-y)<tol
23
24 def calcular_longitud_de_segmento (r0, rl):
25 mrr o dados dos nodos de un segmento
26 r0: coordenadas "xy" del nodo 0
27 rl: coordenadas "xy" del nodo 1
28 calcula el largo del segmento """
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dx = r1[0] - r0[0]
dy = r1[1] - r0[1]
return np.sqgrt (dxxdx + dy=xdy)

def calcular_angulo_de_segmento(r0, rl):
""" dados dos nodos de un segmento
r0: coordenadas "xy" del nodo 0
rl: coordenadas "xy" del nodo 1

calcula el angulo que forman con el eje horizontal """

dx = r1[0] - r0[0]

dy = r1[1] - r0[1]

if iguales(dx,0.): # segmento vertical
if iguales(dy,0.): # segmento nulo

raise ValueError ("Error, segmento_de_longitud_nula!!")
elif dy > 0.: # segmento hacia arriba

return 0.5xnp.pi
else: # segmento hacia abajo

return -0.5*np.pi

elif iguales(dy,0.): # segmento horizontal
if dx>0.: # hacia derecha
return 0.

else: # hacia izquierda

return np.pi
else: # segmento oblicuo

if dx<0.: # segundo o tercer cuadrante
return np.pi + np.arctan(dy/dx)

elif dy>0.: # primer cuadrante
return np.arctan (dy/dx)

else: # cuarto cuadrante

return 2.xnp.pi + np.arctan(dy/dx)

def compute_from_curve (x, xx, yy, extrapolar=False):
# primero chequeo si x cae fuera de intervalo
if x<xx[0] or x>xx[-1]:
if extrapolar:
if x<xx[0]:
return yy[0]
else:
return yy[-1]
# de lo contrario tengo que calcularlo dentro de intervalo interpolando linealmente
nx = len (xx)
for i in range(l,nx):
if x<xx[i]:
slope = ( yy[i] - yy[i-1] ) / ( xx[i] - xx[i-1] )
return yy[i-1] + slope * (x - xx[i-1])

def compute_discrete_normal_distribution(mu=1.0, sigma=1.0, n=1001):
from scipy.stats import norm
x = np.linspace (mu-10.*sigma, mu+10.*sigma, num=n)
y = norm.pdf (x)
Y = norm.cdf (x)

return x, y, Y

class Discrete_normal_distribution (object) :
def _ init_ (self, mu=0., sigma=1l., n=1001):
# armo curva discreta
self.x = np.linspace(mu - 10.xsigma, mu+10.*sigma, n)
self.y = stats.norm.pdf (self.x, mu, sigma)

self.Y = stats.norm.cdf (self.x, mu, sigma)

def get_sample (self):
r = np.random.random /()
x = compute_from_curve(r, self.Y, self.x, True)

return x
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B.3. Calculo de intersecciones, simplificacion y equilibrio

program Malla_Nanofibras_Fortran
USE class_malla_completa
use class_mallita
USE Aux
use programs
implicit none
!

i

! Current working directory

CHARACTER (LEN=255) :: cwd

!

TYPE (MallaCom) :: MC, MC2

TYPE (MallaSim) :: ms, ms2

CHARACTER (LEN=120) :: configfile
integer :: fid_cf

integer :: fid_lista_mallas

integer :: nmallas

integer :: num_instruc

integer, allocatable :: lista_instruc(:)
integer :: i_etiqueta

character (len=3) :: str_etiqueta
character (len=120) :: str_instruccion
integer :: j_instr

! variables para instruccion "Intersectar"

integer :: opcion_archivo
character (len=120) :: nombre_archivo, nombre_malla
integer :: num_pasadas

logical period_intersec

integer :: j_malla
! variables para instruccion "Simplificar"
integer :: numparam

real (8), allocatable :: param(:)

! variables para instruccion "Equilibrar"

integer :: opcion_Fmacro

character (len=120) :: archivo_Fmacro
integer :: fid_Fmacro

real(8) :: Fmacro(2,2)

integer :: num_pasos_vibracion
integer, allocatable :: vec_veces(:)
real (8), allocatable :: vec_drmags(:)
real (8) :: fuerza_ref, fuerza_tol
integer :: num_Fmacro

real (8), allocatable :: vec_Fmacro(:,:,:)
integer :: j_F

character (len=8) :: str_j_F

! variables para instruccion "Traccion"

real(8) :: delta_t, dot_F11, dot_F22, F11l_fin

CHARACTER (LEN=120) :: filename_curvacon

integer :: opcion_guardar

real(8) :: dF_guardar

[ —

CHARACTER (LEN=120) :: filename, mallaname

integer :: i,j,k,n,m

INTEGER :: iStat, iStatl, iStat2

real(8), allocatable :: rl(:,:), Ag(:,:), bg(:), dr(:,:)
character (len=120) :: formato

real (8), allocatable :: fuerzas_f(:,:), fuerzas_n(:,:)
integer :: opcion ! I=intersectar, 2=simplificar, 3=equilibrio

!

!

! Imprimo carpeta de trabajo actual
print x, "Multiscale _Nanofibers_Mesh_RVE_2.0"
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CALL GETCWD (cwd)

PRINT *, "Current_Working Directory:", cwd
!

! Leer ConfigurationFile.txt para obtener instrucciones
configfile = "ConfigurationFile.txt"
fid_cf = get_file_unit()
OPEN (unit=fid_cf, file=trim(configfile), status="old")
iStat = FindStringInFile ("x_Numero_de_acciones", fid_cf, .true.)
read (fid_cf, ) num_instruc
allocate( lista_instruc(num_instruc) )
read (fid_cf,*) lista_instruc
! Ya que estamos tambien busco y leo los parametros constitutivos
istat = FindStringInFile (" _Parametros_Constitutivos", fid_cf, .false.)
if (istat==0) then

read (fid_cf, ) numparam

allocate( param(numparam)

read (fid_cf, x) param
end if
CLOSE (unit=fid_cf)

— J— J— J— ——

! Recorro las etiquetas de las instrucciones a realizar

do j_instr=1,num_instruc
!

! Busco cada etiqueta en configfile y leo la string de instruccion (es el identificador: Intersectar,
< Simplificar o Equilibrar)

i_etiqueta = lista_instruc(j_instr)

WRITE (str_etiqueta,’ (A2,I1)’) "x_", i_etiqueta

OPEN (unit=fid_cf, file=trim(configfile), status="old")

iStat = FindStringInFile (str_etiqueta, fid_cf, .true.)

read (fid_cf, *x) str_instruccion

!

! Luego, segun la instruccion me fijo que hay que hacer
select case (trim(str_instruccion)
!

! INTERSECTAR
case ("Intersectar")
! Leo los parametros de configuracion
read (fid_cf, x) opcion_archivo, nombre_archivo
read(fid_cf, x) num_pasadas
read (fid_cf, x) period_intersec
! Comienzo a intersectar
if (opcion_archivo==1) then
! Caso de una sola malla a intersectar
call main_intersectar (nombre_archivo, num_pasadas, period_intersec)
elseif (opcion_archivo==2) then
! Caso de una lista de mallas a intersectar, la lista se da en un archivo
fid_lista_mallas = get_file_unit()
open (unit=fid_lista_mallas, file=trim(nombre_archivo), status="old")
read(fid_lista_mallas,*) nmallas
! Recorro las mallas de la lista, calculando las intersecciones para cada una
do j_malla=1,nmallas
read(fid_lista_mallas, ) nombre_malla
write(x,*) "Intersectando_malla:"
write (%, «) nombre_malla
call main_intersectar (nombre_malla, num_pasadas, period_intersec)
end do
! Cierro el archivo de la lista de mallas

close (unit=fid_lista_mallas)

else
! Si no encontre opcion 1 o 2, entonces hay algun error!!!
write (x,*) "Error,_para _Intersectar, opcion_archivo_debe_ser_ 1 0.2,_y_es:_ ", opcion_archivo
write (*,*) "En_etiqueta: ", str_etiqueta
write (*,*) "En_Instruccion: ", str_instruccion
stop
end if

! FIN INTERSECTAR
!

! SIMPLIFICAR
case ("Simplificar")

! Leo los parametros de configuracion
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read (fid_cf, x) opcion_archivo, nombre_archivo
! Comienzo a simplificar
if (opcion_archivo==1) then
! Caso de una sola malla
call main_simplificar (nombre_archivo, numparam, param)
elseif (opcion_archivo==2) then
! Caso de una lista de mallas en un archivo
fid_lista_mallas = get_file_unit ()
open (unit=fid_lista_mallas, file=trim(nombre_archivo), status="old")
read(fid_lista_mallas,*) nmallas
! Recorro las mallas de la lista
do j_malla=1,nmallas
read(fid_lista_mallas, ) nombre_malla
write(x,*) "Simplificando_malla:"
write(*,*) nombre_malla
call main_simplificar (nombre_malla, numparam, param)
end do
! Cierro el archivo de la lista de mallas
close (unit=fid_lista mallas)
else

! Si no encontre opcion 1 o 2, entonces hay algun error!!!

write (%, ) "Error, _para,_Simplificar, opcion_archivo_debe_ser_1 0. 2, vy _es:_,

write (*,*) "En_etiqueta: ", str_etiqueta
write (%, *) "En_Instruccion: ", str_instruccion
stop
end if
! FIN SIMPLIFICAR

!

! EQUILIBRAR
case ("Equilibrar")
! Leo parametros
read (fid_cf, x) opcion_archivo, nombre_archivo
read (fid_cf, x) num_pasos_vibracion
if (allocated(vec_veces)) deallocate (vec_veces)
if (allocated(vec_drmags)) deallocate (vec_drmags
if (num_pasos_vibracion>0) then
allocate( vec_veces (num_pasos_vibracion) )
allocate( vec_drmags (num_pasos_vibracion) )
end if
read (fid_cf, x) vec_veces
vec_drmags
read (fid_cf, *

read (fid_cf, *

(

read (fid_cf, «
( fuerza_ref, fuerza_tol
(

)
)
)
) opcion_Fmacro
! Armo array de deformaciones
if (opcion_Fmacro==1) then
! Caso de un solo Fmacro
read (fid_cf, x) Fmacro
allocate( vec_Fmacro(2,2,1) )
vec_Fmacro(:,:,1) = Fmacro
elseif (opcion_Fmacro==2) then
! Caso de un archivo con una lista de deformaciones
read(fid_cf, x) archivo_Fmacro
fid_Fmacro = get_file_unit ()
open (unit=fid_Fmacro, file=trim(archivo_Fmacro), status="old")
read (fid_Fmacro, *) num_Fmacro
allocate( vec_Fmacro (2, 2,num_Fmacro) )
do j_F=1,num_Fmacro

read (fid_Fmacro, ) vec_Fmacro(:,:,J_F)

end do
else
write (%, ) "Error_en_opcion_Fmacro, deberia_ser_1_o0.2,_y_es: ", opcion_Fmacro
write (*,*) "En_etiqueta: ", str_etiqueta
write (*,*) "En_instruccion:", str_instruccion
stop
end if

! Ahora resuelvo el equilibrio para las deformaciones que tengo
if (opcion_archivo==1) then
! Caso de una sola malla
! Recorro los Fmacro de la lista para hacer todos los equilibrios

do j_F=1,num_Fmacro

"
’

opcion_archivo
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!

!
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Fmacro = vec_Fmacro(:,:, j_F)

write(str_j_F, "(Al,_I7.7)") "_", J_F ! 7.7 indica que el campo es de 7 y se usan como minimo 7,

< entonces imprime los ceros

call main_equilibrar (nombre_archivo, numparam, param, Fmacro, num_pasos_vibracion, vec_veces,

<~ vec_drmags, fuerza_ref, fuerza_tol, str_j_F)
end do
elseif (opcion_archivo==2) then
! Caso de una lista de mallas en un archivo
fid_lista_mallas = get_file_unit ()
open (unit=fid_lista_mallas, file=trim(nombre_archivo), status="old")
read (fid_lista_mallas,*) nmallas
! Recorro las mallas de la lista
do j_malla=1,nmallas
read(fid_lista_mallas, «) nombre_malla
write(*,*) "Equilibrando_malla:"
write (x, *) nombre_malla
! Recorro los Fmacro de la lista para hacer todos los equilibrios
do j_F=1,num_Fmacro

Fmacro = vec_Fmacro(:,:,j_F)

write(str_j_F, "(Al,_I7.7)") "_", J_F ! 7.7 indica que el campo es de 7 y se usan como minimo 7,

<+ entonces imprime los ceros

call main_equilibrar (nombre_archivo, numparam, param, Fmacro, num_pasos_vibracion, vec_veces

— vec_drmags, fuerza_ref, fuerza_tol, str_j_F)
end do
end do
! Cierro el archivo de la lista de mallas

close (unit=fid_lista_mallas)

else
! Si no encontre opcion 1 o 2, entonces hay algun error!!!
write(*,*) "Error,_opcion_archivo_debe_ser_ 1 _o0_2,_y_es: ", opcion_archivo
write (%, *) "En_etiqueta: ", str_etiqueta
write (*,*) "En_Instruccion:", str_instruccion
stop
end if

! Cierro archivo de deformaciones

close (unit=fid_Fmacro)

! FIN EQUILIBRAR

!

!

TRACCION

case ("Traccion")

elseif

stop

! Leo parametros
read (fid_cf, ) opcion_archivo, nombre_archivo
read (fid_cf, x) num_pasos_vibracion
if (allocated(vec_veces)) deallocate (vec_veces
if (allocated(vec_drmags)) deallocate (vec_drmags)
if (num_pasos_vibracion>0) then
allocate( vec_veces (num_pasos_vibracion) )
allocate( vec_drmags (num_pasos_vibracion) )
end if
read (fid_cf, *
read (fid_cf, *
read (fid_cf, *
read (fid_cf, »
read (fid_cf, *
read (fid_cf, %
!

) vec_veces

) vec_drmags

) fuerza_ref, fuerza_tol

) delta_t, dot_F11, dot_F22, Fll_fin
) filename_curvacon

) opcion_guardar, dF_guardar

if (opcion_archivo==1) then
! Caso de una sola malla

! Recorro los Fmacro de la lista para hacer todos los equilibrios

call main_traccion (nombre_archivo, numparam, param, num_pasos_vibracion, vec_veces, vec_drmags,

< , fuerza_tol, delta_t, dot_F1l1, dot_F22, F11_fin, filename_curvacon, opcion_guardar,

(opcion_archivo==2) then

else
! Si no encontre opcion 1 o 2, entonces hay algun error!!!
write (%, ) "Error, opcion_archivo_debe _ser 1, y _es: ", opcion_archivo
write (*,*) "En_etiqueta: ", str_etiqueta
write (%, *) "En_Instruccion: ", str_instruccion
stop
end if

dF_guardar)

fuerza_ref
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! FIN TRACCION

! E— JE—

Célculo de intersecciones, simplificacion y equilibrio

! UNIAXIAL
case ("Uniaxial")

! Leo parametros

read (fid_cf, ) opcion_archivo, nombre_archivo

read (fid_cf, x) num_pasos_vibracion

if (allocated(vec_veces)) deallocate (vec_veces

if (allocated(vec_drmags)) deallocate (vec_drmags

if (num_pasos_vibracion>0) then

allocate( vec_veces (num_pasos_vibracion) )

allocate( vec_drmags (num_pasos_vibracion) )

end if

read vec_veces

read (fid_cf, x) vec_drmags

(
(
read (fid_cf, x
read (fid_cf, x
(
(

read (fid_cf, ) filename_curvacon

)
)
)
)
)
read (fid_cf, %)
!

if (opcion_archivo==1) then

! Caso de una sola malla

fuerza_ref, fuerza_tol
delta_t, dot_F11, dot_F22, Fl1l_fin

opcion_guardar, dF_guardar

! Recorro los Fmacro de la lista para hacer todos los equilibrios

call main_uniaxial (nombre_archivo,

numparam, param, num_pasos_vibracion, vec_veces, vec_drmags, fuerza_ref

< , fuerza_tol, delta_t, dot_F1l1l, dot_F22, F11_fin, filename_curvacon, opcion_guardar, dF_guardar)

! elseif (opcion_archivo==2) then
! stop
else

! Si no encontre opcion 1 o 2, entonces hay algun error!!!

write (*, )

write(*,*) "En_etiqueta: ",
write (%, x)
stop
end if
! FIN UNIAXIAL

!

"Error, _opcion_archivo_debe _ser 1, _y_es:_ ", opcion_archivo
str_etiqueta

"En_Instruccion: ", str_instruccion

case default
write (x, )
write (*, x)

stop

"Instruccion_desconocida: ",

str_instruccion

"En_etiqueta: ", str_etiqueta

!
end select
!

close (unit=fid_cf
end do

[ — J— —

end program Malla_Nanofibras_Fortran

!

!

!

module programs

use Aux
USE class_malla_completa, ONLY MallaCom
use class_mallita, only MallaSim

contains

!

subroutine main_intersectar (filename_malla_in,

use class_malla_completa
implicit none
CHARACTER (LEN=120), intent (in)

integer, intent (i npasadas

n)
logical, intent (in) periodicidad

character (len=120) filename_malla_in2,

npasadas, periodicidad)

filename_malla_in

filename_malla_out
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TYPE (MallaCom) :: MC, MC2

integer :: i

integer :: iStatl, iStat2

if (trim(filename_malla_in) == "default") then
filename_malla_in2 = "Malla.txt"

else
filename_malla_in2 = filename_malla_in

end if

write(x,x) "Leer _malla, intersectar_fibras_y _reescribir:"

CALL leer_malla(MC, filename_malla_in2)
! if (MC%sidelen > 99.d0) then
! write(#,*) "malla con problema"
! end if

! Hago la interseccion muchas veces porque cada vez tengo la limitacion de no cortar al mismo segmento dos veces

i=0

write (%, %)
istatl = 0
istat2 = 0

"Intersectando fibras"

write (», x) mc $nsegs
DO WHILE (.true.)
i = 1i+1

WRITE (%,’ (I4)’, ADVANCE='no’) i

CALL intersectar_fibras(MC, MC2, .FALSE., periodicidad, iStatl) ! dentro de la misma capa
MC = MC2

CALL intersectar_fibras(MC, MC2, .TRUE., periodicidad, iStat2) ! con capas adyacentes

MC = MC2

write (%, *) mc %nsegs

IF ( (iStatl == 1).AND. (iStat2 == 1) ) EXIT

if (i==npasadas) exit
END DO

write (*, )

write(x,*) "Escribiendo_malla _intersectada"

filename_malla_out = "_i"

call modify_txt_filename (filename_malla_in2, filename_malla_out)
CALL escribir_malla(mc, filename_malla_out)

write(x,x) "Malla_intersectada_OK"

end subroutine main_intersectar

!

!
subroutine main_simplificar (filename_malla_in, nparamcon, paramcon)
use class_malla_completa
use class_mallita

implicit none

CHARACTER (LEN=120), intent(in) :: filename_malla_in

integer, intent (in) nparamcon

real (8), intent (in) paramcon (nparamcon)

character (len=120) :: filename_malla_in2, filename_malla_out

type (MallaCom) :: mc

type (MallaSim) ms

if (trim(filename_malla_in) == "default") then
filename_malla_in2 = "Malla_i.txt"

else
filename_malla_in2 = "_i"

call modify_txt_filename (filename_malla_in, filename_malla_in2)

end if

write (%, *) "Leer_malla intersectada y, generar _malla_simplificada:"
call leer_malla(mc, filename_malla_in2)

call Desde_MallaCom(mc, ms, nparamcon, paramcon)

write(x,*) "Escribiendo_mallita"
filename_malla_out = "_s"

call modify_txt_filename (filename_malla_in2, filename_malla_out)
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CALL escribir _mallita(ms, filename_malla_out)

write(x,x) "Malla simplificada_OK"

end subroutine main_simplificar
!

!

subroutine main_equilibrar (filename_malla_in, nparcon, parcon, Fmacro, num_pasos, lista_veces, lista_drmags, fzaref,
— fzatol, str_num_output_opt)
! Calcula el equilibrio elastico de una malla dado un tensor F macroscopico (Fmacro)

use class_mallita

implicit none

intent (in) :: filename_malla_in
integer, intent nparcon
real (8), intent parcon (nparcon)
real (8), intent Fmacro (2,2)
integer, intent num_pasos
integer, intent lista_veces (num_pasos

real (8), intent lista_drmags (num_pasos

real (8), intent fzaref
real (8), intent fzatol
character (len=8), intent (in), optional :: str_num_output_opt
[
character (len=120) :: filename_malla_in2, filename_malla_out, aux_string
type (MallaSim) :: ms
integer n, istatl
[
if (trim(filename_malla_in) == "default") then
filename_malla_in2 = "Malla_i_s.txt"
else
filename_malla_in2 = "_i_s"

call modify_txt_filename (filename_malla_in, filename_malla_in2)

end if

write(x,x) "Calculando_equilibrio"
call leer_mallita(ms, filename_malla_in2, nparcon, parcon)

n = ms %nnods

call calcular_equilibrio(ms, num_pasos, lista_veces, lista_drmags, fzaref, fzatol, Fmacro)

filename_malla_out = "_e"
call modify_txt_filename (filename_malla_in2, filename_malla_out)
if (present (str_num_output_opt)) then
aux_string = str_num_output_opt
call modify_txt_filename (filename_malla_out, aux_string)
filename_malla_out = aux_string
end if
call escribir_mallita(ms, filename_malla_out)

write(x,x) "Equilibrio_calculado_OK"

end subroutine main_equilibrar

!

!
subroutine main_traccion(filename_malla_in, nparcon, parcon, num_pasos, lista_veces, lista_drmags, fzaref, fzatol,
< dtime, dotF1ll, dotF22, Fl1lfin, filename_curva, opcion_save, dF_save)
! Simula un ensayo de traccion con un esquema explicito

! imponiendo tasas de deformacion axial y transversal

use class_mallita

implicit none

CHARACTER (LEN=120), intent (in) :: filename_malla_in
integer, intent (i nparcon

n)
real(8), intent (in) :: parcon (nparcon)
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155 integer, intent (in) num_pasos

156 integer, intent (in) lista_veces (num_pasos)

157 real (8), intent (in) lista_drmags (num_pasos)

158 real(8), intent (in) fzaref

159 real(8), intent (in) :: fzatol

160 real(8), intent (in) dtime

161 real (8), intent (in) dotF11

162 real (8), intent (in) dotF22

163 real (8), intent (in) Fllfin

164 CHARACTER (LEN=120), intent (in) :: filename_curva

165 integer, intent (in) opcion_save

166 real (8), intent (in) dF_save

167 I

168 character (len=120) :: filename_malla_in2, filename_malla_out
169 real(8) :: Fllini

170 integer :: fid_curva

171 real(8) :: time

172 real(8) :: Fmacro(2,2)

173 real(8) :: lamps

174 type (MallaSim) :: ms

175 integer :: nsaves

176 real (8), allocatable lista_saves_F (:)

177 logical, allocatable :: lista_saves_if(:)

178 logical :: listo_saves = .false.

179 integer :: isave

180 P

181 integer :: f

182 Do

183

184 write (%, ) "Empezando_Traccion"

185 ! Preparo la lista de saves si es que hay

186 if (opcion_save==1) then

187 nsaves = int ((F11fin-1.0d0) / dF_save) + 1

188 allocate( lista_saves_F (nsaves) )

189 allocate( lista_saves_if (nsaves) )

190 do isave=1,nsaves

191 lista_saves_F (isave) = 1. + dfloat(isave - 1)=*dF_save
192 end do

193 lista_saves_if = .false.

194 end if

195 ! Leo la malla

196 write(*,*) "Leyendo_Malla:"

197 if (trim(filename_malla_in) == "default") then

198 filename_malla_in2 = "Malla_i_s.txt"

199 else

200 filename_malla_in2 = trim(filename_malla_in)

201 end if

202 write (%, *) "archivo:_ ", filename_malla_in2

203 call leer_mallita(ms, filename_malla_in2, nparcon, parcon)
204 if (ms %status_deformed) then

205 ! Si la malla esta previamente deformada, empiezo a trabajar desde alli
206 Fmacro = ms $Fmacro

207 Fllini = Fmacro(1l,1)

208 lista_saves_if = (F1llini > lista_saves_F)

209 isave = count (lista_saves_if) + 1

210 ! Abro un archivo viejo para continuar la curva constitutiva
211 fid_curva = get_file_unit ()

212 open (unit=fid_curva, file=trim(filename_curva), status="old", position="append", action="write")
213 else

214 ! Si la malla esta virge, empiezo desde deformacion nula
215 Fmacro = reshape (source=[1.d0, 0.d0, 0.d0, 1.d0], shape=shape (Fmacro))
216 isave = 1

217 ! Abro un archivo nuevo para escribir la curva constitutiva
218 fid_curva = get_file_unit ()

219 open (unit=fid_curva, file=trim(filename_curva), status="replace")
220 end if

221

222 ! Comienzo esquema temporal

223 time = 0.d0

224 do while ( Fmacro(l,1) .le. Fllfin )
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! Calculo el equilibrio de la malla para el Fmacro dado en este paso de tiempo
call calcular_equilibrio(ms, num_pasos, lista_veces, lista_drmags, fzaref, fzatol, Fmacro)

! Guardo en archivo la informacion constitutiva para este step

write (x," (2E20.8E4)") Fmacro(l,1), ms %$Tmacro(1l,1)
write (fid_curva, " (8E20.8E4)") Fmacro, ms $Tmacro

! Calculo plasticidad y/o rotura de fibras
call calcular_plasticidad_rotura(ms, dtime)
! Me fijo si guardo la malla o no
if (.not. listo_saves) then
if ( dabs( Fmacro(l,1l) - lista_saves_F(isave) ) < dotFll+dtime ) then
write (filename_malla_out, " (A6, _I4.4)") "_save_", isave
call modify_txt_filename (filename_malla_in2, filename_malla_out)

call escribir_mallita(ms, filename_malla_out)

isave = isave + 1
if (isave > nsaves) listo_saves = .true.
end if
end if

! Incremento tiempo y deformacion para siguiente paso
Fmacro(l,1) = Fmacro(l,1l) + dotFllxdtime
Fmacro(2,2) = Fmacro(2,2) + dotF22xdtime

time = time + dtime

end do

!

Cierro el archivo donde guarda la curva constitutiva

close (unit=fid_curva)

end subroutine main_traccion

!

!

subroutine main_uniaxial (filename_malla_in, nparcon, parcon, num_pasos, lista_veces, lista_drmags,

i

!

< dtime, dotF1ll, T22, Fl1lfin, filename_curva, opcion_save, dF_save)
Simula un ensayo de traccion con un esquema explicito

imponiendo tasas de deformacion axial y transversal

use class_mallita

implicit none

CHARACTER (LEN=120), intent (in) :: filename_malla_in

0
integer, intent (in) nparcon
real (8), intent (in) parcon (nparcon)
integer, intent (in) num_pasos
integer, intent (in) lista_veces (num_pasos)
real (8), intent (in) lista_drmags (num_pasos)
real (8), intent (in) :: fzaref
real (8), intent (in) fzatol
real (8), intent (in) dtime
real (8), intent (in) dotF1l1
real (8), intent (in) T22 ! tension contra la cual contraer (en uniaxial verdadero seria cero)
real (8), intent (in) Fllfin
CHARACTER (LEN=120) intent (in) :: filename_curva

integer, intent (in

opcion_save

real (8), intent (in dF_save

R —

character (len=120) :: filename_malla_in2, filename_malla_out
real(8) :: Fllini

integer fid_curva

real(8) :: time

real(8) :: Fmacro(2,2)

real(8) :: lamps

type (MallaSim) :: ms

integer :: nsaves

real(8), allocatable :: lista_saves_F(:)
logical, allocatable :: lista_saves_if(:)
logical :: listo_saves = .false.

integer isave

R —

integer :: f, k, maxk=100

real(8) :: dF22 = 0.001d0

fzaref,

fzatol,
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294 Do

295

296 write (%, ) "Empezando_Uniaxial"

297 ! Preparo la lista de saves si es que hay

298 if (opcion_save==1) then

299 nsaves = int ((F11fin-1.0d0) / dF_save) + 1

300 allocate( lista_saves_F (nsaves) )

301 allocate( lista_saves_if (nsaves) )

302 do isave=l,nsaves

303 lista_saves_F (isave) = 1. + dfloat (isave - 1)=*dF_save

304 end do

305 lista_saves_if = .false.

306 end if

307 ! Leo la malla

308 write (%, *) "Leyendo_Malla:"

309 if (trim(filename_malla_in) == "default") then

310 filename_malla_in2 = "Malla_i_s.txt"

311 else

312 ! filename malla_in2 = "_i_s"

313 ! call modify txt_filename (filename_malla_in, filename malla in2)

314 filename_malla_in2 = trim(filename_malla_in)

315 end if

316 write (%, *) "archivo: ", filename_malla_in2

317 call leer_mallita(ms, filename_malla_in2, nparcon, parcon)

318 if (ms %status_deformed) then

319 ! Si la malla esta previamente deformada, empiezo a trabajar desde alli
320 Fmacro = ms %Fmacro

321 Fllini = Fmacro(l,1)

322 lista_saves_if = (Fllini > lista_saves_F)

323 isave = count (lista_saves_if) + 1

324 ! Abro un archivo viejo para continuar la curva constitutiva

325 fid_curva = get_file_unit ()

326 open (unit=fid_curva, file=trim(filename_curva), status="old", position="append", action="write")
327 else

328 ! Si la malla esta virge, empiezo desde deformacion nula

329 Fmacro = reshape (source=[1.d0, 0.d0, 0.d40, 1.d0], shape=shape (Fmacro))
330 isave = 1

331 ! Apbro un archivo nuevo para escribir la curva constitutiva

332 fid_curva = get_file_unit ()

333 open (unit=fid_curva, file=trim(filename_curva), status="replace")

334 end if

335

336 ! Comienzo esquema temporal

337 time = 0.d0

338 do while ( Fmacro(l,1) .le. Fllfin )

339 ! Calculo el equilibrio de la malla para el Fmacro dado en este paso de tiempo y F22 de la iteracion anterior
340 do k=1,maxk

341 call calcular_equilibrio(ms, num_pasos, lista_veces, lista_drmags, fzaref, fzatol, Fmacro)
342 if (ms %Tmacro(2,2)>T22) then

343 Fmacro(2,2) = Fmacro(2,2) - dF22

344 else if (ms $Tmacro(2,2) < T22) then

345 Fmacro(2,2) = Fmacro(2,2) + dF22

346 exit

347 else

348 exit

349 end if

350 end do

351 ! Guardo en archivo la informacion constitutiva para este step

352 write (x," (4E20.8E4)") Fmacro(l,1), ms %Tmacro(l,1), Fmacro(2,2), ms %Tmacro(2,2)
353 write (fid_curva, " (8E20.8E4)") Fmacro, ms $Tmacro

354 ! Calculo plasticidad y/o rotura de fibras

355 call calcular_plasticidad_rotura(ms, dtime)

356 ! Me fijo si guardo la malla o no

357 if (.not. listo_saves) then

358 if ( dabs( Fmacro(l,1) - lista_saves_F (isave) ) < dotFllxdtime ) then
359 write (filename_malla_out, " (A7, _I4.4)") "_uniax_ ", isave

360 call modify_txt_filename (filename_malla_in2, filename_malla_out)
361 call escribir_mallita(ms, filename_malla_out)

362 isave = isave + 1

363 if (isave > nsaves) listo_saves = .true.
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end if

end if
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! Incremento tiempo y deformacion para siguiente paso

Fmacro(1,1)

= Fmacro(l,1) + dotFllxdtime

time = time + dtime

end do

! Cierro el archivo donde guarda la curva constitutiva

close (unit=fid_curva)

end subroutine main_uniaxial

!

end module

!

MODULE class_malla_completa

!

USE Aux
IMPLICIT NONE

!PRIVATE
!PUBLIC ::

!PUBLIC ::

TYPE MallaCom

MallaCom

leer_malla

! diemensiones generales

REAL (8) sidelen

REAL (8) diamed

real (8) volfrac

real (8) lenseg

real (8) themax

! nodos

INTEGER :: nnods

INTEGER, ALLOCATABLE tipos(:)

REAL (8), ALLOCATABLE rnods (3, :)

! segmentos

INTEGER :: nsegs

INTEGER, ALLOCATABLE segs(:,:)

! fibras

INTEGER :: nfibs

INTEGER :: lenfibsije

INTEGER, ALLOCATABLE fibsne(:), fibsie(:), fibsje(:)
REAL (8), ALLOCATABLE fibsds (:), fibsdls(:), fibsdths(:)
! capas

INTEGER :: ncaps

INTEGER :: lencapsije

INTEGER, ALLOCATABLE capsne(:), capsie(:), capsje(:)

CONTAINS
!

END TYPE MallaCom

TYPE Interseccion

INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
INTEGER ::
REAL (8)
CONTAINS
!

tipo
fibs (2)
segs (2)
segs_£f(2)
segl (2)
seg2(2)
inewsegl
inewseg2
inewnod

newnodr (2)

END TYPE Interseccion

!

CONTAINS
!
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!

!

SUBROUTINE leer_malla(malla, nomarch)
IMPLICIT NONE

CHARACTER (LEN=120), INTENT (IN) :: nomarch
TYPE (MallaCom), INTENT (INOUT) :: malla
!

INTEGER :: fid, iStatus

INTEGER :: i, 3, k

INTEGER :: tipo

REAL(8) :: r(2)

INTEGER :: seg(2)

REAL(8) :: dl, d, dth

INTEGER :: nfibsegs, lenfibsje

INTEGER :: ncapfibs, lencapsje

INTEGER :: ie0, iel

fid = get_file_unit ()
OPEN (UNIT=fid, FILE=TRIM(nomarch), STATUS="OLD")

iStatus = FindStringInFile ("xparametros", fid, .TRUE.)

READ (fid, ) malla %$sidelen ! viene em micrones

READ (fid, ) malla $diamed ! viene em micrones

READ (fid, ») malla$volfrac

READ (fid, ) malla%$lenseg ! viene en micrones

READ (fid, ) malla %$themax ! lo leo en grados

malla $themax = malla %themax » PI / 180.d0 ! lo paso a radianes

iStatus = FindStringInFile ("xcoordenadas", fid, .TRUE.)
READ (fid, ») malla $nnods

ALLOCATE ( malla %$rnods (2,malla $nnods) )

ALLOCATE ( malla $tipos(malla $nnods)

DO i=1,malla %$nnods

READ (fid, ) j, tipo, r ! los leo en micrones

malla %$rnods(:,1) = r
malla $tipos (i) = tipo
END DO

iStatus = FindStringInFile ("xsegmentos", fid, .TRUE.)
READ (fid, ) malla %$nsegs
ALLOCATE ( malla $segs (2,malla %nsegs) )
DO i=1,malla %nsegs
READ (fid, x) Jj, seg
malla $segs(:,1) = seg + 1 ! sumo uno porque vengo de python con base 0
END DO

istatus = FindStringInFile ("«fibras", fid, .TRUE.)
READ (fid, ) malla %$nfibs

ALLOCATE ( malla %$fibsdls(malla $nfibs) )

ALLOCATE ( malla $fibsds (malla $nfibs)

ALLOCATE ( malla %$fibsdths (malla %nfibs)

ALLOCATE ( malla $fibsne (malla $nfibs) )

ALLOCATE (

malla $fibsie(malla %$nfibs + 1)

Recorro dos veces las fibras
! la primera guardo el ne y calculo lenfibsje (cant total de segs)
! la segunda calculo el ie y guardo el je

! notar que el lenje de las fibras deberia ser el numero total de segmentos

! porque cada segmento solo pertenece a una fibra, y el total de fibras contienen a todos los segmentos

lenfibsje = 0
DO i=1,malla %nfibs
READ (fid, ) j, dl, d, dth, nfibsegs
malla $fibsne (i) = nfibsegs
lenfibsje = lenfibsje + nfibsegs
END DO
malla $lenfibsje = lenfibsje
iStatus = FindStringInFile ("xfibras", fid, .TRUE.)

READ (fid, ») malla%$nfibs ! redundante pero necesario leer algo
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ALLOCATE ( malla %$fibsje(lenfibsje)
malla $fibsie (1) = 1
DO i=1,malla %nfibs
malla $fibsie(i+1l) = malla %$fibsie(i) + malla$fibsne(i)
ie0 = malla$fibsie (i)
iel = malla%fibsie (i+1)
READ (fid, x) j, dl, d, dth, nfibsegs, malla %fibsje(iel:iel-1)
malla $fibsje(iel:iel-1) = malla $fibsje(ielO:iel-1) + 1 ! necesario porque vengo de python con base 0
malla $fibsdls (i) = dl
malla %$fibsds (i) = d
malla $fibsdths (i) = dth
END DO

iStatus = FindStringInFile ("xcapas", fid, .TRUE.)
READ (fid, ) malla $ncaps
ALLOCATE ( malla %$capsne (malla %ncaps) )
ALLOCATE ( malla $capsie(malla $ncaps + 1)
! Recorro dos veces las capas
! la primera guardo el ne y calculo lenje (cant total de fibras)
! la segunda calculo el ie y guardo el je
! notar que el lenje de las capas deberia ser el numero total de fibras
! porque cada fibra solo pertenece a una capa, y el total de capas contienen a todas las fibras
lencapsje = 0
DO i=1,malla $ncaps
READ (fid, *) J, ncapfibs
malla $capsne (i) = ncapfibs
lencapsje = lencapsje + ncapfibs
END DO
malla %$lencapsje = lencapsje
iStatus = FindStringInFile ("xcapas", fid, .TRUE.)
READ (fid, ) malla%ncaps ! redundante pero necesario leer algo
ALLOCATE ( malla %capsje (lencapsje)
malla %capsie(l) = 1
DO i=1,malla %ncaps
malla $capsie(i+l) = malla %capsie(i) + malla $capsne (i)
ie0 = malla %capsie (i)
iel = malla %capsie(i+l)
READ (fid, x) j, ncapfibs, malla %capsje(ie0:iel-1)

malla $capsje(ie0:iel-1) = malla %capsje(ieO:iel-1) + 1 ! vengo de python con base 0
END DO
[ —
CLOSE (fid)

END SUBROUTINE leer_malla

!

!

SUBROUTINE escribir_malla(malla, nomarch)
IMPLICIT NONE

CHARACTER (LEN=120), INTENT (IN) :: nomarch
TYPE (MallaCom), INTENT (INOUT) :: malla

!

INTEGER :: fid

INTEGER :: i

CHARACTER (LEN=120) :: formato

fid = get_file_unit ()
OPEN (UNIT=fid, FILE=TRIM (nomarch), STATUS="REPLACE")

! Parametros
WRITE (fid,’ (Al11l)’) "xParametros"

WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) malla %sidelen
WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) malla %$diamed
WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) malla %volfrac
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WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) malla %lenseg
WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) malla %themax x 180.d0 / PI ! lo guardo en grados

WRITE (fid,’ (A12)’) "xCoordenadas"
WRITE (fid,’ (I12)’) malla %$nnods

DO i=1,malla %$nnods

WRITE (fid, ' (I12,12,2E20.8E4)’) i-1, malla%tipos (i), malla %$rnods(:,1)
END DO
[ —
! Segmentos
WRITE (fid,’ (A10)’) "xSegmentos"
WRITE (fid, ’ (I12)’) malla %nsegs

DO i=1,malla %nsegs
WRITE (fid,’ (I12,_2I12)’) i-1, malla%$segs(:,1i) - 1
END DO

! Fibras
WRITE (fid,’ (A7)’) "«Fibras"
WRITE (fid,’ (I12)’) malla $nfibs
DO i=1,malla %nfibs
WRITE (formato, ’ (A18,10,A4)’) "(I1l2,3E20.8E4,I12,",malla%$fibsne(i),"I12)"
WRITE (fid, formato) i-1, malla %$fibsdls (i), malla $fibsds (i), malla %$fibsdths (i), malla %fibsne (i), malla %fibsje(
> malla%fibsie(i):malla%fibsie(i+1l)-1) - 1

! Capas
WRITE (fid,’ (A6)’) "*Capas"
WRITE (fid,’ (I12)’) malla $ncaps

DO i=1,malla %ncaps

WRITE (formato, ' (A6,I0,A4)’) "(2I12,",malla %capsne(i),"I12)"

WRITE (fid, formato) i-1, malla %capsne (i), malla %capsje(malla %capsie(i):malla %capsie(i+1)-1) - 1
END DO
[
CLOSE (fid)

END SUBROUTINE escribir_malla
!

!

!

!

SUBROUTINE intersectar_fibras(m_in, m_out, label_intercapas, label_periodicidad, iStatus
! voy a recorrer m_in, sus capas y fibras, encontrando intersecciones entre fibras
! como resultado la malla de salida es una malla aumentada porque tiene mas nodos y mas segmentos
! en primera instancia la voy a sobredimensionar en memoria
! luego readjudico la memoria correcta
IMPLICIT NONE

TYPE (MallaCom), INTENT(IN) :: m_in
TYPE (MallaCom), INTENT (OUT) :: m_out
LOGICAL, INTENT (IN) :: label_intercapas
logical, intent (in) : label_periodicidad
INTEGER, INTENT (OUT) :: iStatus
!
INTEGER :: cl, c2 ! numeracion de capas
INTEGER :: fl_cl, fl ! numeracion de fibra 1: local dentro de la capa cl y global
INTEGER :: sl_f1l, sl ! numeracion de segmento 1: local dentro de la fibra f1l1 y global
INTEGER :: f2_cl, f2 ! numeracion de fibra 2: local y global
INTEGER :: s2_f2, s2 ! numeracion de segmento 2: local y global
INTEGER :: nll, nl2, n2l, n22
AL (8) rll(2), rl2(2), r21(2), r22(2)
INTEGER :: iStat
REAL(8) :: rin(2)
!
INTEGER :: ilfibsl, nfibsl
INTEGER, ALLOCATABLE :: fibsl(:)

i
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! preadjudico las variables con el doble de tamanio para que sobre

INTEGER :: nins ! numero de intersecciones

TYPE (Interseccion) :: ins(100000) ! preadjudicado grande para que sobre

INTEGER :: nfibins(m_in$nfibs) ! aqui guardo la cantidad de intersecciones sobre cada fibra

INTEGER :: ifibins (10000, m_in%nfibs) ! aqui guardo en que indice local de cada fibra colocar los segmentos nuevos

< (i_ins, j_fib)

INTEGER :: jfibins (10000, m_in%nfibs) ! aqui guardo el indice global de cada segmento nuevo de cada fibra (i_ins,
— j_fib)

INTEGER :: nsegins(m_in %$nsegs) ! cantidad de intersecciones por cada segmento

INTEGER :: isegins (100, m_in %nsegs) ! nodo viejo para cada interseccion para cada segmento (i_ins, j_seg)

INTEGER :: jsegins (100, m_in %nsegs) ! nodo nuevo para cada Interseccion para cada segmento (iI_ins, j_seg)

INTEGER :: newisegins(m_in %nsegs) ! indice nuevo del ultimo segmento creado debido a una interseccion del segmento
— i_seg

!
INTEGER :: i, jJ
INTEGER :: m_in_fie0, m_in_fiel, m_out_fie0, m_out_fiel

INTEGER :: nins2
INTEGER :: auxl, aux2, aux3, aux4
INTEGER :: inewsl, inews2, inewn

! inicializo algunos arrays

nins = 0
nfibins = 0
nsegins = 0

DO i=1,m_in %nsegs
newisegins (i) = i
END DO

! recorro las capas e intersecto fibras dentro de cada capa y con capas adyacentes
DO cl = 1,m_in%ncaps
! recorro las fibras de la capa cl
DO fl_cl = 1,m_in %capsne(cl)
fl1 = m_in $capsje( m_in %capsie(cl)-1 + fl_cl )
! recorro los segmentos de la fibra f1
DO s1_f1 = 1,m_in%fibsne (f1l)
sl = m_in%fibsje( m_in %fibsie(f1l)-1 + sl_f1 )
! if (sl==1) then
! write(#, ) sl
! end if
! si el segmento sl ya sufrio una interseccion paso al siguiente
nll m_in %$segs(1,sl)
nl2 = m_in %$segs(2,sl)
rll = m_in%rnods(:,nll)
rl2 = m_in%rnods (:,nl2)
! puedo estar buscando intersecciones dentro de la misma capa
! o entre capas
IF (ALLOCATED (fibsl)) DEALLOCATE( fibsl
IF (label_intercapas) THEN
! recorro las fibras de la capa siguiente
! o sea que si estoy en la ultima capa, no lo hago
IF (cl==m_in %ncaps) THEN
if (.not. label periodicidad) CYCLE ! si activo esto la ultima capa no intersecta con la primera
ilfibsl =1

nfibsl = m_in %capsne(l) ! voy a chequear la ultima capa con la primera

allocate( fibsl (nfibsl) )

fibsl = m_in %capsje( m_in%capsie(l) : m_in%capsie(1l)-1 + nfibsl )
else

ilfibsl =1
nfibsl = m_in %capsne (cl+1)
ALLOCATE ( fibsl (nfibsl) )
fibsl = m_in%capsje( m_in%capsie(cl+l) : m_in %capsie(cl+l)-1 + nfibsl )
END IF
ELSE
! recorro las fibras restantes de la capa cl para intersectar
ilfibsl = fl_cl + 1
nfibsl = m_in %capsne (cl)
ALLOCATE ( fibsl (nfibsl) )
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fibsl
END IF
DO f2_cl

f2 =
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= m_in %capsje( m_in $capsie(cl) : m_in %capsie(cl)-1 + nfibsl )
= i1fibsl,nfibsl
fibsl (f2_cl1)

! recorro los segmentos de la fibra f2

DO s2_.

f2 = 1,m_in%fibsne (£2)

s2 = m_in%fibsje( m_in %fibsie (£2)-1 + s2_f2
! si el segmento s2 ya sufrio una interseccion paso al siguiente
IF ( (nsegins(s2)>0) .OR. (nsegins(sl)>0) ) THEN
CYCLE
END IF
n2l = m_in %$segs(1,s2)

n2
r2
r2

2 = m_in %segs (2,s2)
1 = m_in%rnods(:,n2l)

2 = m_in%rnods(:,n22)

CALL intersectar_segmentos(rll, rl2, r2l, r22, rin, iStat)

IF

(iStat == 2) THEN ! 2 es interseccion tipo medio-medio

nins = nins + 1

inewn = m_in%nnods + nins

inewsl = m_in%nsegs + 2%nins - 1
inews2 = inewsl + 1

nsegins (s = nsegins(sl) + 1
nsegins(s2) = nsegins(s2) + 1
isegins (nsegins(sl),sl) = inewsl
jsegins (nsegins(sl),sl) = inewn
isegins (nsegins(s2),s2) = inews2
jsegins (nsegins(s2),s2) = inewn
nfibins (fl) = nfibins(fl) + 1
nfibins (f2) = nfibins (f2) + 1
ifibins (nfibins (f1),fl) = sl1_f1 + 1
ifibins (nfibins (£f2),f2) = s2_f2 + 1
jfibins (nfibins (f1),fl) = inewsl
jfibins (nfibins (£2) ) = inews2
ins(nins) $tipo = iStat ! ojo que no es el tipo de nodo, sino el tipo de interseccion (aunque

< coincida que es un 2 de tuje)

ins(nins) %$fibs = [f1l,f2] ! fibras que participan en la interseccion
ins (nins) %$segs = [sl,s2] ! segmentos que participan en la interseccion
ins(nins) %$segs_f = [sl_f1l, s2_f2] ! indices locales de los segmentos dentro de sus fibras
ins(nins) %$segl = [nll, nl2]
ins(nins) %$seg2 = [n2l1, n22]
ins(nins) $inewsegl = inewsl
ins(nins) %$inewseg2 = inews2
ins (nins) $inewnod = inewn
ins (nins) %$newnodr = rin
newisegins(sl) = inewsl ! en caso de que vuelva a tener alguna interseccion
newisegins (s2) = inews2 ! en caso de que vuelva a tener alguna interseccion
END IF
END DO
END DO
END DO
END DO
END DO
S
IF (nins==0) THEN

istatus = 1
m_out = m_in
RETURN

END IF

! aqui ya tengo t

! dimensiones gen

odas las intersecciones guardadas, ahora tengo que crear la nueva malla

erales

m_out $sidelen = m_in $sidelen

m_out $diamed = m

_in %$diamed

m_out $volfrac = m_in %$volfrac

m_out $lenseg = m_.

m_out $themax = m_.

in %lenseg

in $themax
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m_out $nnods = m_in %nnods + nins ! cada interseccion implica un nuevo nodo
ALLOCATE ( m_out $tipos (m_out %$nnods) ) ! adjudico
ALLOCATE ( m_out %$rnods (2, m_out $nnods) ) ! adjudico

m_out $tipos(l:m_in %$nnods) = m_in%tipos ! copio los tipos viejos en los tipos nuevos
m_out $tipos (m_in $nnods+1l:m_out $nnods) = 2 ! los tipos nuevos extras son todos tipo interseccion
m_out $rnods (:,1l:m_in %nnods) = m_in%rnods ! copio coordenadas de los nodos viejos en los nodos nuevos
DO i=1,nins ! copio coordenadas de los nodos interseccion en los nodos nuevos
m_out $rnods (:,m_in $nnods+i) = ins (i) $newnodr (:)
END DO
[ —
! segmentos
m_out $nsegs = m_in $nsegs + 2xnins ! cada interseccion implica dos nuevos segmentos

ALLOCATE ( m_out $segs (2, m_out %$nsegs) ) ! adjudico
m_out $segs (:,1l:m_in %nsegs) = m_in%segs ! copio los segmentos viejos en los segmentos nuevos
! (los segmentos quedan incompletos, hay que modificarlos luego en un bucle sobre las intersecciones)
DO i=1,nins

sl = ins (i) $segs (1)

s2 = ins (i) $segs(2)

nll = m_in%segs(l,sl)

nl2 = m_in %$segs(2,sl)

n2l = m_in $segs(1,s2)

( )

n22 = m_in $segs (2,s2

inewsl = ins (i) %$inewsegl
inews2 = ins (i) $inewseg2
inewn = ins (i) $inewnod

! cambio la conectividad de los dos segmentos viejos

! yv agrego los dos segmentos nuevos

m_out $segs (2,sl) = inewn
m_out $segs (2,s2) = inewn
m_out $segs (:,inewsl) = [inewn, nl2]
m_out $segs (:,inews2) = [inewn, n22]
END DO
S ——
! fibras

m_out $nfibs = m_in $nfibs

m_out $lenfibsje = m_in %$lenfibsje + 2xnins ! tengo dos nuevos elemento en la conectividad de las fibras por cada

< interseccion

ALLOCATE ( m_out $fibsds (m_out $nfibs) )
ALLOCATE ( m_out $fibsdls (m_out $nfibs) )

(
(
ALLOCATE ( m_out $fibsdths (m_out $nfibs) )
(
(

ALLOCATE ( m_out $fibsne (m_out $nfibs) )
ALLOCATE ( m_out $fibsie (m_out $nfibs + 1) )

ALLOCATE ( m_out $fibsje (m_out $lenfibsje) )

m_out $fibsds = m_in $fibsds

m_out $fibsdls = m_in %fibsdls

m_out $fibsdths = m_in $fibsdths

m_out $fibsie (1) = 1

! primero copio la conectividad vieja en la conectividad nueva

! teniendo cuidado de donde va cada fibra

m_out $fibsje = -1 ! inicializo en -1 indicando lugares libres (sin segmento asignado)

DO i=1,m_in %nfibs

m_out $fibsne (i) = m_in%fibsne (i) + nfibins (i)

m_out $fibsie(i+1l) = m_out $fibsie(i) + m_out $fibsne (i)
END DO
!
m_out $fibsje(l:m_in %$lenfibsje) = m_in%fibsje

! ahora divido cada segmento en dos recorriendo el je de las fibras
nins2 = 0
DO i=1,m_in%lenfibsje
sl = m_in%fibsje (1)
IF (nsegins(sl)>0) THEN
! este segmento fue intersectado, hay que partirlo en dos
nins2 = nins2 + 1
inewsl = isegins(l,sl) ! nodo nuevo generado al partir al segmento sl en dos
! le hago lugar al nuevo segmento desplazando la segunda parte de la conectividad hacia adelante
m_out $fibsje (i+nins2+1l:m_in $lenfibsje+nins2) = m_out %$fibsje (i+nins2:m_in $lenfibsje+nins2-1)
! pongo el segmento nuevo
m_out $fibsje (i+nins2) = inewsl
END IF
END DO

B.3. Cilculo de intersecciones, simplificacion y equilibrio
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! capas

m_out %$ncaps

m_out $lencapsje =

= m_in %ncaps

m_in %$lencapsje

ALLOCATE ( m_out $capsne (m_out %ncaps) )

ALLOCATE ( m_out %capsie (m_out %$ncaps + 1)

ALLOCATE ( m_out %capsje (m_out $lencapsje) )
m_out $capsne = m_in %capsne
m_out $capsie = m_in %$capsie

m_out %capsje = m_in %capsje

istatus = 0

END SUBROUTINE intersectar_fibras

!

Célculo de intersecciones, simplificacion y equilibrio

!

!

END MODULE class_malla_completa

!

!

MODULE class_ma
!

llita

USE Aux
USE class_malla_completa, ONLY MallaCom
IMPLICIT NONE
real (8), parameter delta = 1.d-4
real (8), parameter delta2l = 1.d0 / (2.d0 * delta)
real (8), parameter deltax (2) = delta » [1.d0, 0.d0]
real (8), parameter deltay (2) = delta * [0.d0, 1.d0]
!PRIVATE
!PUBLIC :: MallaCom
!PUBLIC :: leer_malla
TYPE MallaSim
! diemensiones generales
REAL (8) sidelen
real (8) diamed
integer ncapas
! nodos
INTEGER :: nnods
INTEGER, ALLOCATABLE tipos(:)
REAL (8), ALLOCATABLE rnods0(:, :), rnods(:,:)
LOGICAL, ALLOCATABLE mf(:), mi(:)
! fibras
INTEGER :: nfibs
INTEGER, ALLOCATABLE fibs (:,:)
REAL (8) , ALLOCATABLE letesO(:)
REAL (8) , ALLOCATABLE lamsxr (:)
real (8), allocatable lamps (:)
logical, allocatable brokens (:)
REAL (8) , ALLOCATABLE diams (:)

! parametros constitutivos

INTEGER ::

REAL (8) ,

nparam
ALLOCATABLE

param(:)

! informacion de deformacion y tension

logical status_deformed = .false.
real (8) Fmacro (2,2)
real (8), allocatable lams (:)
real (8), allocatable tens(:)
real (8) Tmacro (2,2)
CONTAINS

i

END TYPE MallaSim

! por ahora son los mismos para todas las fibras
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!

CONTAINS
!

!

!

SUBROUTINE Desde_MallaCom(macom, masim, nparcon, parcon)

IMPLICIT NONE

TYPE (MallaCom), INTENT (IN) :: macom

TYPE (MallaSim), INTENT (OUT) :: masim

integer, intent (in) :: nparcon

real (8), intent(in) :: parcon (nparcon)

] —————————e

INTEGER :: i,]j,k ! contadors

INTEGER :: f,s,n,nl,n2 ! indices de fibras, segmentos, nodos

INTEGER :: nins_f ! para contar el numero de intersecciones por fibra
integer :: nfibs ! numero de fibras en la malla simplificada

integer :: nnods ! numero de nodos en la malla simplificada

integer :: ifib, inod

integer, allocatable :: oldnods(:) ! array para saber como se conectan los nodos de macom y de masim
real(8) :: rl(2), r2(2), dr(2), locoO_s, loco0, leteO

logical :: cond

real(8) :: L_2

]

[ —

! parametros

masim%sidelen = macom %sidelen
masim %diamed = macom $diamed

masim%$ncapas = macom %ncaps

write(x,x) "Contando_el numero_de nodos_y, fibras_en_la malla_simplificada"
! primero voy a contar el numero de intersecciones en cada fibra de la malla completa

! para saber el numero de fibras y de nodos en la malla simplificada

nfibs = 0
nnods = 0
allocate( oldnods (macom%nnods) ) ! aca voy chequeando si a cada nodo ya lo considere o si es una nueva Iinterseccion

oldnods = 0
do f=1,macom%nfibs
nins_f = 0
! el primer nodo de cada fibra siempre es un nodo nuevo de masim
nnods = nnods + 1
do j=1,macom%fibsne(f)-1 ! el ultimo no lo tengo en cuenta porque el ultimo nodo siempre es frontera, nunca
< interseccion
s = macom%$fibsje (macom%fibsie (f)-1+73)
nl = macom%segs(l,s)
n2 = macom%segs(2,s)
if (macom%$tipos(n2) == 2) THEN
nins_f = nins_f + 1
! chequeo si ya esta considerado o aun no
if (oldnods(n2)==0) then
! este nodo no lo sume aun a los nodos de masim
oldnods (n2) = 1

nnods = nnods + 1

else

! este nodo ya lo tuve en cuenta, no hace falta hacer nada
end if
end if
end do
! sumo las fibras de masim que salen de esta fibra de macom segun las intersecciones que tuvo
nfibs = nfibs + 1 + nins_f
! y sumo el ultimo nodo de la fibra que siempre es un nodo nuevo de masim
nnods = nnods + 1
end do

write(*,*) "nnods:_ ", nnods, " _nfibs: ", nfibs

! ahora que se cuantas fibras y nodos voy a tener, adjudico memoria
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masim %nnods = nnods
masim%$nfibs = nfibs

allocate( masim$tipos (nnods) )
allocate( masim%rnods0 (2, nnods) )
allocate ( masim %$mf (nnods)
allocate ( masim%$mi (nnods)
allocate( masim%fibs (2,nfibs) )
allocate( masim%letesO (nfibs) )
allocate( masim%lamsr(nfibs) )
allocate( masim$lamps (nfibs) )
allocate( masim%brokens (nfibs) )
allocate( masim%diams (nfibs) )

! allocate( masim$param(10,nfibs) )

write (%, *) "Construyendo _malla _simplificada"
! ahora voy llenando los valores
ifib = 0
inod = 0
oldnods = 0
do f=1,macom%nfibs
! siempre que empieza una fibra de macom, empieza una nueva fibra de masim
ifib = ifib + 1
loco0 = 0.d0
! identifico el primer nodo de la fibra antes de hacer un loop por los demas segmentos
s = macom %$fibsje (macom $fibsie (f))
nl = macom$%segs (1, s)
! este nodo siempre es un nodo nuevo de masim, entonces
! sumo este nodo a los nodos de masim y a la conectividad de la nueva fibra de masim

inod = inod + 1

masim%$tipos(inod) = 1 ! frontera

masim%rnods0(:,inod) = macom%rnods(:,nl)

oldnods (nl) = inod ! guardo el indice que este nodo tendra en masim
masim%$fibs(1,ifib) = inod

masim%diams (ifib) = macom %fibsds (f)

! ahora recorro todos los segmentos para ir chequeando todos los nl, asi comprendo todos los nodos de la fibra

do j=1,macom%fibsne (f)
! identifico el segmento y sus nodos en macom
s = macom%$fibsje (macom$fibsie (f)-1+7)
nl = macom%segs (1, s)
n2 = macom%segs(2,s)
! calculo long de seg para sumar a la long de contorno (loco0)
rl = macom%rnods (:,nl)
r2 = macom%rnods (:,n2)
dr = r2-rl
locoO_s = dsqgrt (sum(dr+dr)
cond = iguales (loco0O_s,0.d0)
if (cond) then
write (%, ) "longitud_de_segmento_nula"
stop
end if
loco0 = loco0O + locoO_s
! me fijo si llegue al final de la fibra de masim (si encuentro una interseccion o una frontera)
if ((macom%tipos(n2) == 2).or. (macom%tipos(n2)==1)) THEN
! me tengo que fijar si este nodo que encontre ya lo tengo presente en oldnods
if (oldnods(n2)==0) then
! si no esta presente tengo que agregarlo a los nodos de masim

inod = inod + 1 !nuevo nodo de masim

masim%tipos (inod) = macomS$tipos(n2) ! interseccion
masim%rnods0(:,inod) = macom%rnods(:,n2)
oldnods (n2) = inod

end if

! estuviera ya presente o no, lo agrego a la conectividad de la fibra
masim$fibs (2,1ifib) = oldnods (n2)

! calculo la longitud extremo-extremo de la fibra sim (lete0)

rl = masim%rnodsO (:,masim%fibs(1,ifib))

r2 = masim%rnods0 (:,masim%fibs (2,ifib))

dr = r2-rl

lete0 = dsqgrt (sum(drxdr)

masim%letes0(ifib) = lete0

masim%lamsr (ifib) = loco0 / letel
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! si no llegue a un nodo frontera, comienzo una nueva fibra
if (macom%$tipos (n2)==2) then

ifib = ifib + 1

loco0 = 0.d0

masim$fibs(1,ifib) = oldnods (n2)
masim $diams (ifib) = macom $fibsds (f)
end if
end if
end do

nfibs = nfibs + 1 + nins_f
nnods = nnods + 2 + nins_f
end do

! tambien agrego informacion sobre deformacion plastica y rotura de fibras

masim%lamps = 1.d0 ! sin plasticidad
masim$brokens = .false. ! todas sanas

! ya tengo los nodos (tipos y coordenadas), ahora hago las masks

masim%mf = masim%$tipos == 1
masim%mi = masimS%tipos == 2

! Desplazo las coordenadas para dejar el cero en el medio del rve
L_2 = 0.5d0 » masim%sidelen

masim%rnods0 = masim%rnods0 - L_2

! y copio rnods0 a rnods

allocate( masim%rnods (2,nnods) )

masim$rnods = masim$rnods0

! parametros constitutivos
allocate( masim%$param(nparcon) )
masim$nparam = nparcon

masim $param = parcon

write(x,*) "Malla_simplificada_lista"

END SUBROUTINE Desde_MallaCom

!

!

SUBROUTINE leer_mallita(masim,

IMPLICIT NONE

CHARACTER (LEN=120) , INTENT (IN
TYPE (MallaSim), INTENT (OUT)
integer, intent (in)

real (8), intent (in)
!

INTEGER :: fid

integer iStatus

INTEGER :: i, ],k

integer :: tipo

real(8) :: r0(2), r(2)
real(8) :: diam, leteO, lamr,
logical broken

integer :: n0, nl

real (8) L_2

fid = get_file_unit ()

OPEN (UNIT=fid, FILE=TRIM(nomarch),

! Parametros

numparamcon

nomarch, numparamcon, paramcon)

nomarch

masim

paramcon (numparamcon)

STATUS="OLD")

iStatus = FindStringInFile ("xparametros", fid, .TRUE.)

READ (fid, ) masim%sidelen
READ (fid, ) masim %$diamed

read(fid, ) masim$ncapas

if (.false.) then ! Codigo viejo que estoy reemplazando

READ (fid, ) masim $nparam

allocate( masim%$param(masim $nparam) )
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read(fid, ) masim%param
end if
masim$nparam = numparamcon
allocate( masim%$param(masim $nparam) )

masim$param = paramcon

! Deformacion (puede no estar)

iStatus = FindStringInFile ("+deformacion", fid, .false.)

if (iStatus == 0) then
masim%status_deformed = .true.

read(fid, *) masim$Fmacro
read (fid, x) masim %Tmacro

end if

! Nodos
istatus = FindStringInFile ("+coordenadas", fid, .TRUE.)
READ (fid, ) masim %$nnods
ALLOCATE ( masim $rnods0 (2, masim %nnods) )
allocate( masim%rnods (2, masim%nnods) )
ALLOCATE ( masim %tipos (masim %$nnods) )
DO i=1,masim%nnods
READ (fid, ) j, tipo, r0, r
masim%rnodsO0(:,1i) = r0
masim%rnods(:,1i) = r
masim%$tipos (i) = tipo
END DO
! Cambio coordenadas para tener el cero en el centro del RVE
! 0JO por ahora si hay distorsion (F12 o F21) esto no anda tan facil
L_2 = 0.5d0 » masim%sidelen
masim%$rnods0 = masim%rnods0 - IL_2
if (masim$%status_deformed) then

L_2 = 0.5d0 » masim%sidelen * masim%Fmacro(l,1)

masim%rnods(l,:) = masim%rnods(l,:) - L_2
L_2 = 0.5d0 » masim$%$sidelen * masim %Fmacro(2,2)
masim%rnods(2,:) = masim%rnods(2,:) - L_2

else

masim%rnods = masim %rnods0

end if

! Fibras

iStatus = FindStringInFile ("xfibras", fid, .TRUE.)
(fid, ») masim$nfibs

allocate( masim%fibs (2, masim%nfibs) )

allocate( masim%diams (masim%nfibs) )

allocate( masim%letesO (masim%nfibs) )

(
(
allocate( masim%$lamsr (masim%nfibs) )
(
(

allocate( masim$%lamps (masim $nfibs) )
allocate( masim%$brokens (masim%nfibs) )

DO i=1,masim%nfibs

READ (fid, *) j, diam, lete0O, lamr, lamp, broken, n0O, nl

masim%diams (i) = diam
masim%letes0 (i) = lete0l
masim%lamsr (i) = lamr
masim%lamps (i) = lamp
masim $brokens (i) = broken
masim%$fibs(1,i) = n0+1 !+1 porque vengo de python que tiene base 0
masim%fibs (2,1i) = nl+l
END DO
R —
CLOSE (fid)

END SUBROUTINE leer_mallita

!

!

B.3. Cilculo de intersecciones, simplificacion y equilibrio
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!

SUBROUTINE escribir_mallita(masim, nomarch)
IMPLICIT NONE
CHARACTER (LEN=120), INTENT (IN) :: nomarch
TYPE (MallaSim), INTENT (IN) :: masim
!
INTEGER :: fid
INTEGER :: i
CHARACTER (LEN=120) :: formato

real (8) L_2, r0(2,masim%nnods), rl(2,masim%nnods)

fid = get_file_unit ()
OPEN (UNIT=fid, FILE=TRIM(nomarch), STATUS="REPLACE")

! Parametros

WRITE (fid,’ (Al11l)’) "xParametros"

WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) masim%sidelen

WRITE (fid,’ (E20.8E4)’) masim%diamed

WRITE (fid,’ (I10)’) masim%ncapas

WRITE (fid,’ (I10)’) masim%nparam

WRITE (formato,’ (A1,I0,A8)") " (", masim%nparam, "E20.8E4)"
(

WRITE (fid, formato) masim %$param

! Deformacion

if (masim%status_deformed) then
write (fid,’ (A12)’) "xDeformacion"
WRITE (fid,’ (4E20.8E4)’) masim$Fmacro
WRITE (fid,’ (4E20.8E4)’) masim%Tmacro

end if

WRITE (fid,’ (A12)’) "xCoordenadas"

WRITE (fid,’ (I12)’) masim%nnods

DO i=1,masim %nnods
! Tengo que escribir las coordenadas con el cero en el vertice inferior izquierdo
L_2 = 0.5d0 * masim$%sidelen
r0 = masim%rnods0 + L_2

if (masim%status_deformed) then

L_2 = 0.5d0 * masim$%sidelen % masim%Fmacro(1l,1)
rl(l,:) = masim$%rnods(1l,:) + L_2

L_2 = 0.5d0 * masim%sidelen » masim %Fmacro(2,2)

rl(2,:) = masim%rnods(2,:) + L_2
else
rl = r0
end if
WRITE (fid, ’ (I12,12,4E20.8E4)’) i-1, masimStipos(i), r0(:,i), rl(:,i)
END DO
[
! Fibras
WRITE (fid,’ (A7)’) "«Fibras"
WRITE (fid, ’ (I12)’) masim%nfibs

DO i=1,masim%nfibs
WRITE (fid,’ (I12, _4E20.8E4, L20_,2I12)’) i-1, masim%diams (i), masim%letes0(i), masim%lamsr (i), masim%$lamps (i),

< masim%brokens (i), masim%fibs(:,1i) - 1

END SUBROUTINE escribir_mallita
!

!

!

!
subroutine deformar_afin(masim, FF, rl, axis)

! Deforma la mallita de manera Afin: r = F r0
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395 ! input: FF (tensor gradiente de deformaciones 2x2)

396 !

397 implicit none

398 !

399 type (MallaSim), intent (inout) :: masim

400 real(8), intent(in) :: FF(2,2) ! tensor de deformaciones
401 real(8), intent (inout) :: rl(2,masim%nnods)

402 integer, optional, intent (in) :: axis ! eje que se deforma afin: 0= los dos, 1= x, 2=y
403 !

404 integer ::

405 integer

406 | m————————

407

408 ! Chequeo si se da eje

409 axisL = 0

410 if (present (axis)) axisL=axis

411

412

413 Do

414 if (axisL==0) then

415 ! Deformo de manera afin ambos ejes

416 do k=1,masim%nnods

417 rl(:,k) = 0.d0 ! lo hago cero antes de empezar la sumatoria
418 do i=1,2

419 do j=1,2

420 rl(i,k) = rl(i,k) + FF(i,J)*masim%rnods0(j,k)
421 end do

422 end do

423 end do

424 else if (axisL==1) then

425 ! Solamente deformo de manera afin en x (y queda igual)
426 do k=1,masim %nnods

427 i=1

428 rl(i,k) = 0.d0

429 do j=1,2

430 rl(i,k) = rl(i,k) + FF(i,J)*masim%rnods0(j,k)
431 end do

432 end do

433 else if (axisL==2) then

434 ! Solamente deformo de manera afin en y (x queda igual)
435 do k=1,masim %nnods

436 i=2

437 rl(i,k) = 0.d0

438 do j=1,2

439 rl(i,k) = rl(i,k) + FF(i,J)*masim%rnods0(j, k)
440 end do

441 end do

442 else

443 print x, "Mal _valor _de_axisL"

444 stop

445 end if

446 P

447 ! masim$rnods = rl

448 Do

449

450 !

451 end subroutine deformar_afin

452 !

453 !

454

455

456 !

457 !

458 subroutine deformar_afin_frontera (masim, FF, rl)

459 ! Toma un array de coordenadas rl

460 ! Y a los nodos de la frontera le aplica la deformacion afin
461 ! Al resto los deja como estaban

462 ! input: FF (tensor gradiente de deformaciones 2x2)

463 !

464 implicit none
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type (MallaSim), intent (inout) :: masim

real (8), intent (in) :: FF(2,2) ! tensor de deformaciones
real(8), intent (inout) :: rl(2,masim%$nnods)

[ —

integer i,3,k

do k=1,masim%nnods

if (masim%tipos(k)==1) then
rl(:,k) = 0.d0
do i=1,2
do j=1,2
rl(i,k) = rl(i,k) + FF(i,Jj)*masim%rnods0(j, k)
end do
end do
end if
end do

end subroutine deformar_afin_frontera
!

!

!

!
subroutine calcular_tension_fibra(masim, £, dr_f, tension, fuerzav)
! Calcula la tension ingenieril de una fibra (identificada mediante numeracion f)
! vy la fuerza como vector (yendo del nodo inicial de la fibra al nodo final)

! dr_f es el vector de la fibra desde r_n0O hasta r_nl (desde nodo inicial hasta nodo final)

implicit none

type (MallaSim), intent(in) :: masim

integer, intent(in) :: f

real (8), intent (in) dr_£(2)

real (8), intent(out) :: tension ! tension ingenieril de la fibra (escalar, >0 elongacion, <0 compresion)
real(8), intent (out) :: fuerzav(2) ! fuerza de la fibra, vector desde nodo inicial hacia nodo final
[

integer :: selector

integer :: last

J—

real(8) :: k1l ! Constante elastica (en fuerza) de fibra recta a la traccion
real(8) :: k2 ! Constante elastica (en fuerza) de fibra enrulada

real (8) Et ! Modulo elastico de fibra recta a la traccion

real(8) :: Eb_Et ! Eb/Et

real(8) :: Eb ! Modulo elastico de fibra enrulada

real(8) :: Ep_Et ! Ep/Et

real(8) :: Ep ! Modulo elastico para simular plasticidad

real(8) :: lampO_lamr ! lamp0/lamr

real(8) :: lampO ! lamp0 = valor de lam al cual empezaria la plasticidad
real (8) :: diam ! diametro inicial de la fibra

real (8) lete0 ! longitud extremo-extremo inicial de la fibra

real (8) lamr ! valor de reclutamiento de la fibra

real(8) :: lamp

real(8) :: lamrp ! valor de reclutamiento aumentado por la plasticidad
logical :: broken

real(8) :: area ! area inicial de la fibra (seccion transversal)

real(8) :: lete ! longitud extremo-extremo actual

real(8) :: lam ! elongacion extremo-extremo = lete/letel

real(8) :: fuerza ! fuerza actual (modulo) de la fibra

real (8) fuerzar ! fuerza de la fibra para la cual se recluta

real (8) tensionr ! tension de la fibra para la cual se recluta

real (8) :: tensiony ! tension de la fibra para la cual plastifica
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535 Do

536 ! Por ahora tengo un param con 3 valores: selector, kl o Et, k2 o Eb
537 selector = nint( masim%param(l) )

538 last =1

539 select case (selector)

540

541 case (1) ! se dan k1 y k2 para calcular la fuerza directamente
542 k1l = masim%param(last+1)

543 k2 = masim%param(last+2)

544 diam = masim%diams (f)

545 area = pi * diam x diam / 4.d0

546 lete0 = masim%letesO (f)

547 lamr = masim%lamsr (f)

548 lete = dsqgrt (sum(dr_£fxdr_f£f))

549 lam = lete / lete0

550 if ( lam <= lamr ) then

551 fuerza = k2x (lam - 1.0d0)

552 else

553 fuerzar = k2 % (lamr - 1.0d0)

554 fuerza = fuerzar + kl = (lam/lamr - 1.0d0)
555 end if

556 tension = fuerza / area

557 fuerzav = fuerza * dr_f / lete

558 case (2) ! se dan Et y Eb para calcular la tension ingenieril
559 Et = masim$%param(last+1)

560 Eb_Et = masim%param(last+2)

561 Eb = Eb_EtxEt

562 lamr = masim$lamsr (f)

563 diam = masim %diams (f)

564 area = pi + diam % diam / 4.d0

565 lete0 = masim%letesO (f)

566 lete = dsqgrt (sum(dr_£fxdr_f£f))

567 lam = lete / lete0

568 if ( lam <= lamr ) then

569 tension = Ebx(lam - 1.0d0) = diam

570 else

571 tensionr = Eb » (lamr - 1.0d0)

572 tension = tensionr + Et x (lam/lamr - 1.0d0)
573 end if

574 fuerza = tension * area

575 fuerzav = fuerza * dr_f / lete

576 case (3) ! doy Et, Eb y Ep, es una ley trilineal para simular a groso modo una respuesta con deformacion plastica
577 Et = masim$%param(last+1)

578 Eb_Et = masim$param(last+2)

579 Eb = Eb_EtxEt

580 Ep_Et = masim%param(last+3)

581 Ep = Ep_Et*Et

582 lampO_lamr = masim $param(last+4)

583 lamr = masim$lamsr (f)

584 lamp0 = lampO_lamr*lamr

585 diam = masim%diams (f)

586 area = pi + diam % diam / 4.d0

587 lete0 = masim%letesO (f)

588 lete = dsqrt (sum(dr_fxdr_f£f))

589 lam = lete / lete0

590 if ( lam <= lamr ) then

591 tension = Ebx (lam - 1.0d0) = diam

592 else if (lam <= lamp0 ) then

593 tensionr = Eb % (lamr - 1.0d0)

594 tension = tensionr + Et x (lam/lamr - 1.0d0)
595 else ! simulando plasticidad en la respuesta
596 tensionr = Eb * (lamr - 1.0d0)

597 tensiony = tensionr + Et * (lamp0O/lamr - 1.0d0)
598 tension = tensionr + tensiony + Ep+(lam/lamp0 - 1.0d0)
599 end if

600 fuerza = tension * area

601 fuerzav = fuerza * dr_f / lete

602 case (4) ! Ecuacion con plasticidad

603 Et = masim$%param(last+1l)

604 Eb_Et = masim$%$param(last+2)
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Eb = Eb_Et«Et
lamr = masim$%lamsr (f)
lamp = masim $lamps (f)
lamrp = lamr+lamp
broken = masim$brokens (f)
diam = masim%diams (f)
area = pi * diam x diam / 4.d0
lete0 = masim%letesO (f)
lete = dsqgrt (sum(dr_fxdr_£f))
lam = lete / lete0
! Ahora si calculo la tension
if (broken) then
tension = 0.d0
elseif ( lam <= lamrp ) then
tension = Ebx(lam/lamp - 1.0d0) * diam
else
tensionr = Eb x (lamrp - 1.0d0)
tension = tensionr + Et % (lam/lamrp - 1.0d0)
end if
fuerza = tension * area
fuerzav = fuerza * dr_f / lete
case default
write(x,x) "Ley_constitutiva desconocida, selector: ", selector
end select

end subroutine calcular_tension_fibra
!

!

!

!

subroutine calcular_tensiones_fibras (masim, rl, lams_fibs, tens_fibs)
! calcula las fuerzas de las fibras y las fuerzas nodales (resultantes)
! se calculan las fuerzas como vectores, entonces las dimensiones son (2,nfibs) y (2,nnods)

implicit none

type (MallaSim), intent (in) :: masim

real(8), intent(in) :: rl(2,masim%nnods)

real (8), intent(out) :: lams_fibs (masim%nfibs)
real (8), intent (out) :: tens_fibs(masim%nfibs)
integer :: f

integer :: nlf, n2f

real (8) rnlf(2), rn2f(2), drf(2)

real(8) :: lamf, tenf, fzafv(2)

do f=1,masim%nfibs
! nodos de la fibra f
nlf = masim%fibs (1, f)
n2f = masim%fibs (2, f)
! posiciones de esos nodos
rnlf = rl(:,nlf)
rn2f = rl(:,n2f)
! vector fibra
drf = rn2f - rnlf
! fuerza
call calcular_tension_fibra(masim, £, drf, tenf, fzafv)
tens_fibs (f) = tenf
! elongacion
lamf = dsqgrt (sum(drfxdrf)) / masim$%letesO (f)
lams_fibs(f) = lamf
end do

end subroutine calcular_tensiones_fibras
!

!
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!

!

subroutine calcular_fuerzas (masim, rl, fzas_fibs, fzas_nods)
! calcula las fuerzas de las fibras y las fuerzas nodales (resultantes)
! se calculan las fuerzas como vectores, entonces las dimensiones son (2,nfibs) y (2,nnods)

implicit none

type (MallaSim), intent(in) :: masim

real (8), intent (inout) :: rl(2,masim%nnods)
real(8), intent (out) :: fzas_fibs(2,masim%nfibs)
real (8), intent (out) :: fzas_nods (2,masim%nnods)
integer :: f

integer :: nlf, n2f

real (8) rnlf (2), rn2f(2), drf(2)

real (8) :: tenf, fzafv(2)

fzas_nods = 0.d0

do f=1,masim%nfibs
! nodos de la fibra f
nlf = masim%fibs (1, f)
n2f = masim%fibs (2, f)
! posiciones de esos nodos
rnlf = rl(:,nlf)
rn2f = rl(:,n2f)
! vector fibra
drf = rn2f - rnlf
! fuerza

call calcular_tension_fibra (masim, £, drf, tenf, fzafv)

fzas_fibs(:,f) = fzafv

fzas_nods (:,nlf) = fzas_nods(:,nlf) + fzafv

fzas_nods (:,n2f) = fzas_nods(:,n2f) - fzafv
end do

end subroutine calcular_fuerzas
!

!

subroutine desplazar_nodos_malla(masim, nveces, drmag, fza_ref, fza_tol, rl, balanced)

Mueve los nodos nveces segun la direccion de la resultante

Todos los nodos se mueven segun el valor drmag

Cada vez se calculan las fuerzas de las fibras y la resultante

Entonces la malla va "vibrando" hasta su posicion de equilibrio

type (MallaSim), intent (inout) :: masim

integer, intent (in) nveces

real (8), intent (in) drmag

real(8), intent (in) :: fza_ref

real (8), intent (in) fza_tol

real (8), intent (inout) :: rl(2,masim%nnods)
logical, intent (out) :: balanced(masim%nnods)
R —

real (8) :: fzas_fibs(2,masim%nfibs)

real (8) :: fzas_nods(2,masim%nnods)

real (8) fzas_nods_mags (masim $nnods)
integer :: vez, n

real(8) :: fza_n(2), fza_n_mag, dr_n(2)
[ ——

balanced = .false.

do vez=1,nveces
call calcular_fuerzas (masim, rl, fzas_fibs, fzas_nods)
do n=1,masim%nnods
if (masim%tipos(n) == 1) then
! nodo de frontera = nodo de Dirichlet
rl(:,n) = rl(:,n) ! sentencia innecesaria pero por ahora la dejo para que quede claro

fzas_nods_mags (n) = 0.d0
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balanced(n) = .true.
else
fza_n = fzas_nods(:,n)

fza_n_mag = dsqgrt (sum(fza_nxfza_n))
fzas_nods_mags (n) = fza_n_mag
if (fza_n_mag < fza_tol) then
dr_n = 0.d0
balanced(n) = .true.
else
dr_n = drmag * fza n / fza_ref

balanced(n) = .false.
end if
rl(:,n) = rl(:,n) + dr_n(:)
end if

end do
if ( all(balanced) ) then

write (*, ) "balanced!", vez
exit
end if
end do
if ( .not. all(balanced) ) then

write(#,*) "maxres: ", maxval( fzas_nods_mags )

end if

end subroutine desplazar_nodos_malla
!

!

!

!
subroutine calcular_equilibrio(masim, npasos, vec_veces, vec_drmags, f_ref, f_tol, Fmacro)
! Forma de calcular el equilibrio moviendo los nodos de forma iterativa segun
! la direccion de la resultante en un valor prescripto de desplazamiento (drmag)

! Se hace de forma progresiva empezando con drmag grande y terminando con drmag chico

type (MallaSim), intent (inout) :: masim

integer, intent (in) npasos

integer, intent (in) vec_veces (npasos)
real (8), intent (in) vec_drmags (npasos)
real (8), intent (in) f_ref

real(8), intent (in) f_tol

real (8), intent (in) Fmacro(2,2)

] o

real(8) :: rl(2,masim%nnods)

integer paso

integer :: nveces

real(8) :: drmag

[

real(8) :: lams_fibras (masim%nfibs)
real(8) :: tens_fibras(masim%nfibs)
real(8) :: Tmacro(2,2)

logical :: equilibrio(masim %nnods)

[ ——

! deformo afin

if (npasos==0) then

! Deformo toda la malla afin antes de comenzar la vibracion
call deformar_afin(masim, Fmacro, rl)

else
! Deformo solamente la frontera de forma afin
rl = masim%$rnods
call deformar_afin_frontera(masim, Fmacro, rl)

! call deformar_afin(masim, Fmacro, rl, axis=2)
end if
! Comienzo a mover los nodos segun las resultantes nodales

do paso=1,npasos
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nveces = vec_veces (paso)
drmag = vec_drmags (paso)
call desplazar_nodos_malla(masim, nveces, drmag, f_ref, f_tol, rl, equilibrio)
! chequeo equilibrio
if ( all(equilibrio) ) then
exit
end if
end do
! recalculo el equilibrio para tener las tensiones
call calcular_tensiones_fibras (masim, rl, lams_fibras, tens_fibras)
call homogeneizacion(masim, rl, Tmacro)

! guardo la deformacion en la malla

masim%rnods = rl
masim%status_deformed = .true.

masim $Fmacro = Fmacro

masim%lams = lams_fibras
masim%tens = tens_fibras

masim%$Tmacro = Tmacro

!y voila

end subroutine calcular_equilibrio
!

!

!

!

subroutine calcular_plasticidad_rotura(masim, dt)
! Ante una deformacion dada (masim$rnods) calcula la deformacion plastica
! que sufren las fibras. Son dos valores:
! dotlamp = tasa de deformacion plastica
! broken = indicador de si la fibra se rompe o no

type (MallaSim), intent (inout) :: masim
real (8), intent (in) :: dt

logical :: brokens(masim%nfibs)
real(8) :: dotlamps (masim%nfibs)

! parametros constitutivos de plasticidad y rotura

real (8) :: doteps0 ! parametro dimensional proporcional de plasticidad

real (8) s0 ! resistencia a la fluencia inicial

real (8) nhard ! parametro de endurecimiento por deformacion plastica

real(8) :: elonlimit ! limite de rotura por elongacion

! resto

integer :: f

real (8) d_f

real(8) Area_f

real(8) :: leteO_f

real(8) :: Vol_f

integer :: nl_f, n2_f

real(8) :: r_nl_£f(2), r_n2_£f(2)

real(8) :: dr_f(2)

real(8) :: lete_f

real (8) lam_f

real (8) a_f(2)

real (8) ten_f, vfza_f(2)

real(8) :: lamp_f

real(8) :: lamr_f

real(8) :: lamef_f ! es un valor de elongacion efectiva, o elongacion elastica (la que va con la tension)
< lamr/lamp

R ——

real(8) :: s_f

real(8) :: dotlamp_f

logical broken_f

! Parametros constitutivos Importantes para plasticidad y rotura

lam/
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doteps0 = masim%$param(4)

s0 = masim%param(5)

nhard = masim $param(6)

elonlimit = masim$param(7)

! Bucle por las fibras para ir calculando tensiones actuales
do f=1,masim%nfibs

! Guardo informacion en variables mas sencillas

d_f = masim%diams(f) ! Diametro inicial de la fibra f
Area_f = pi » d_f » d_f / 4.d0 ! Seccion transversal inicial de la fibra f
leteO_f = masim%letesO(f) ! Longitud extremo-extremo inicial de la fibra f

Vol_f = Area_f x leteO_f ! Volumen de la fibra f

nl_f = masim%fibs(1l,f) ! Nodo inicial de la fibra f

n2_f = masim%fibs (2,f) ! Nodo final de la fibra f

r_nl_f = masim%rnods(:,nl_f) ! Posicion actual de nl_f

r n2_f = masim%rnods(:,n2_f) ! Posicion actual de n2_f

dr_f = r n2_f - r nl_f ! Vector fibra: apunta de nodo inicial a nodo final y su magnitud es la longitud actual
lete_f = dsqrt (sum(dr_fxdr_f)) ! Longitud extremo-extremo actual

lam_f = lete_f / leteO_f ! Elongacion extremo-extremo

lamr_f = masim%lamsr (f)
a_f = dr_f/lete_f x lam_f ! Vector orientacion de la fibra, su magnitud es la elongacion lam f
! Calculo las tensiones
call calcular_tension_fibra(masim, f, dr_f, ten_f, vfza_f)
! Calculo la plasticidad
broken_f = masim%brokens (f)
lamp_f = masim%lamps (f)
lamef_f = lam_f / lamp_f / lamr_f
if (broken_f) then
! esta fibra esta rota y no deforma mas, su plasticidad queda constante
dotlamp_f = 0.d0
else
! esta fibra puede romperse o plastificar

if (ten_f>elonlimit) then

! se rompe
broken_f = .true.
dotlamp_f = 0.d0

else
! plastifica poco o mucho
s_f = s0 % lamp_fxxnhard
dotlamp_f = doteps0O * dsinh(ten_f/s_f)

end if
end if
brokens (f) = broken_f
dotlamps (f) = dotlamp_f

lamp_f = lamp_f + dotlamp_f«dt
if ( (lam_f>1.d0) .and. (lamp_f > lam_f) ) then
!print %, "lamp_f>lam f en fibra: ", f, lam_f, lamp_f
if (lamp_f > elonlimit) then
print %, "Tac!", lam_f, lamp_f

lcall escribir_mallita(masim, "malla_con_error.txt"//repeat (" ", 120))

brokens (f) = .true.
dotlamps (f) = 0.d0 !
lamp_f = masim%lamps(f) ! no plastifico, porque rompi
end if
end if

! Actualizo informacion en la propia malla

masim $brokens (f) = broken_f
masim%lamps (f) = lamp_f
end do

! Actualizo la propia malla

end subroutine calcular_plasticidad_rotura
!

!

!

!
subroutine homogeneizacion(masim, rl, Tmacro)

! Calcula el tensor de tensiones como producto de la homogeneizacion de las
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954 ! tensiones de las fibras.
955 I
956 implicit none
957 !
958 type (MallaSim), intent(in) :: masim
959 real(8), intent(in) :: rl(2,masim%nnods)
960 real (8), intent (out) :: Tmacro(2,2) ! tension macroscopica de Cauchy
961 Do
962 integer :: f
963 real(8) :: d_f
964 real(8) :: Area_f
965 real(8) :: leteO_f
966 real(8) :: Vol_f
967 integer :: nl_f, n2_f
968 real(8) :: r_nl_f(2), r_n2_£f(2)
969 real(8) :: dr_f(2)
970 real (8) lete_f
971 real (8) lam_f
972 real(8) :: a_f(2)
973 real(8) :: ten_f, vfza_£f(2)
974 real (8) Vol_RVE
975 I
976
977 Tmacro = 0.d0
978 do f=1,masim%nfibs
979 d_f = masim%diams (f)
980 Area_f = pi % d_f x d_f / 4.d0
981 lete0_f = masim%letesO(f)
982 Vol_f = Area_f * lete(_f
983 ! nodos de la fibra f
984 nl_f = masim%fibs (1, f)
985 n2_f = masim%fibs (2, f)
986 ! posiciones de esos nodos
987 r_nl_f = rl(:,nl_f)
988 r n2_f = rl(:,n2_f)
989 ! vector fibra
990 dr_f = r_n2_f - r_nl_f
991 ! elongacion fibra (extremo-extremo)
992 lete_f = dsqgrt (sum(dr_fxdr_f))
993 lam_f = lete_f / leteO_f
994 ! vector orientacion de la fibra
995 a_f = dr_f/lete_f * lam_f
996 ! tension fibra
997 call calcular_tension_fibra (masim, f, dr_f, ten_f, vfza_f)
998 ! homogeneizacion (queda poco eficiente, a mejorar luego de que funcione si hace falta)
999 Tmacro(l,1) = Tmacro(l,1) + ten_f/lam _f % a_f (1) » a_£f (1) * Vol_f
1000 Tmacro(1l,2) = Tmacro(l,2) + ten_f/lam _f % a_f(1) » a_f(2) * Vol_f
1001 Tmacro (2,1) = Tmacro(2,1) + ten_f/lam_f x a_f(2) » a_f(l) % Vol_f
1002 Tmacro(2,2) = Tmacro(2,2) + ten_f/lam_f % a_f(2) = a_f(2) * Vol_f
1003 end do
1004 ! termino de acomodar la tension
1005 Vol_RVE = masim$ncapas * masim%diamed * masim$sidelen * masim%sidelen
1006 Tmacro = Tmacro / Vol_RVE
1007
1008 I
1009 | end subroutine homogeneizacion
1010 !
1011 !
1012
1013
1014 !
1015 END MODULE class_mallita
1016 !
1 MODULE Aux
2
3
4 real (8), parameter :: pi = 3.1415926536
5 | REAL(8), PARAMETER :: pi2 = pix2.0d0, pil5 = pix1.5d0, pi05 = pix0.5d0
6 real (8), parameter :: e = 2.7182818285
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CONTAINS

!

!

FUNCTION FindStringInFile(Str, ioUnit, Mandatory) RESULT (iError)
!

! Busca un String en un archivo (STR), sino lo encuentra rebovina el archivo
! y pone iError < 0 como indicador de no hallazgo
! Str: String to find, ioUnit: Unit assigned to Input File; iError: Error Status variable

i

IMPLICIT NONE
!

! Parameters
LOGICAL, PARAMETER :: Segui=.True.
!

! Arguments

CHARACTER (%), INTENT (IN) :: Str

INTEGER, INTENT (IN) :: ioUnit

LOGICAL, OPTIONAL, INTENT (IN) :: Mandatory
!

! Locals

LOGICAL :: MandatoryL

CHARACTER (LEN=120) :: DummyString
CHARACTER (LEN=120) :: upStr
INTEGER :: iError

INTEGER :: Leng

!

!

IF ( PRESENT (Mandatory) ) THEN
MandatoryL = Mandatory

ELSE
MandatoryL = .FALSE.

END IF

!

iError=0

Leng = LEN_TRIM(Str)

upStr = Upper_Case(Str) ! Line added by NB. Converts Str to Upper Case string
!

REWIND (ioUnit)
Search_Loop: DO WHILE (segui)
READ (ioUnit,’ (1A120)’,IOSTAT=iError) DummyString ! iError es 0 si lee con exito, >0 si hay error y <0 si es end
< of file.
DummyString = Upper_Case (DummyString) ! line added by NB
! if (iError==59) backspace (ioUnit)
IF (iError.lt.0) THEN
REWIND (ioUnit)
EXIT Search_Loop

END IF
IF ( DummyString(l:1) /= "%’ ) CYCLE Search_Loop
IF ( DummyString(l:Leng) == upStr(l:Leng) ) EXIT Search_Loop

END DO Search_Loop

!

IF (MandatoryL) THEN

IF ( .NOT. ( iError == ) ) THEN
WRITE (%, x) upStr, ’NOT_FOUND’
STOP
END IF
END IF

!

END FUNCTION FindStringInFile

!

!




76
77
78
79
80
81
82

84
85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145

217 B.3. Cdlculo de intersecciones, simplificacion y equilibrio

!subroutine read_instruction(configfilename)

!

!end subroutine

Iy

Iy

!

!

FUNCTION Upper_Case (string)

The Upper_Case function converts the lower case characters of a string to upper case one.

Use this function in order to achieve case-insensitive: all character variables used

are pre-processed by Uppper._Case function before these variables are used. So the users

can call functions without pey attention of case of the keywords passed to the functions.

IMPLICIT NONE

i

CHARACTER (LEN=x) , INTENT (IN):: string ! string to be converted
CHARACTER (LEN=LEN (string) ) : : Upper_Case ! converted string
INTEGER:: nl ! characters counter

J— - -

Upper_Case = string
DO nl=1,LEN (string)
SELECT CASE (ICHAR (string(nl:nl)))
CASE (97:122)

Upper_Case (nl:nl)=CHAR (ICHAR (string(nl:nl))-32) ! Upper case conversion
END SELECT
ENDDO
RETURN

!

END FUNCTION Upper_Case

!

!

!

!

FUNCTION get_file_unit () RESULT (lu)

!

! get_file unit returns a unit number that is not in use
!

INTEGER :: lu_max, lu, checkIOSTAT

LOGICAL checkOPENED

INTEGER, PARAMETER :: m = 99

!

DO lu = m,1,-1
INQUIRE (UNIT=1lu, OPENED=checkOPENED, IOSTAT=checkIOSTAT)
IF (checkIOSTAT.ne.0) CYCLE
IF (.NOT.checkOPENED) EXIT

END DO
!

RETURN

END FUNCTION get_file_unit
!

!

!

!
subroutine modify_txt_filename (txt_filename_in, txt_filename_out)
! Agrego caracteres a un archivo txt antes de la extension ".txt"7

! E1 nombre original del archivo viene en txt_filename_in, que se mantiene sin modificar
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! Los caracteres a agregar van en la variable txt_filename_out

! que es donde tambien se guarda el nombre modificado del archivo
implicit none

character (len=120), intent (in) :: txt_filename_in

character (len=120), intent (inout) :: txt_filename_out

integer :: nchars

nchars = len(trim(txt_filename_in))

txt_filename_out = trim(txt_filename_in(l:nchars-4)) // trim(txt_filename_out) // ".txt"

end subroutine modify_txt_filename
!

!

SUBROUTINE angulo_de_segmento (r0, rl, th, iError
IMPLICIT NONE

REAL (8) , INTENT (IN) :: r0(2), rl(2)
REAL (8) , INTENT (OUT) :: th ! angulo
INTEGER, INTENT (OUT) :: iError ! -1: No hay interseccion, 0: hay interseccion en el medio, 1: hay interseccion en

~— un punto extremo de uno de los segmentos

REAL (8) :: dr(2), dx, dy

IF (iguales(dx,0.d0)) THEN ! segmento vertical
IF (iguales(dy,0.d0)) THEN ! segmento nulo
WRITE (x,x) "Error, _segmento_nulo!"
STOP
ELSE IF (dy>0.d0) THEN ! vertical hacia arriba
th = pi05
RETURN
ELSE ! vertical hacia abajo
th = pils
RETURN
END IF
ELSE IF (iguales(dy,0.d0)) THEN ! segmento horizontal
IF (dx>0.d0) THEN !/ segmento hacia derecha
th = 0.d0
RETURN
ELSE ! segmento hacia izquierda
th = pi
RETURN
END IF
ELSE ! segmento oblicuo
IF (dx<0) THEN ! segundo o tercer cuadrante
th = pi + DATAN (dy/dx)
RETURN
ELSE IF (dy>0) THEN ! primer cuadrante
th = DATAN (dy/dx)
RETURN
ELSE ! cuarto cuadrante
th = pi2 + DATAN (dy/dx)

RETURN
END IF
END IF
R
th = 0.d0
iError = 1 ! si llegamos hasta aca estamos mal
WRITE (#, x) "Error _calculando_el_angulo_de _un_segmento!"

STOP
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END SUBROUTINE angulo_de_segmento

!

!

!

!

SUBROUTINE intersectar_segmentos(rslnl, rsln2, rs2nl, rs2n2, r_in, iStatus)
! Busca interseccion entre dos segmentos
! devuelve iStatus >= 0 si hay interseccion, -1 si no hay interseccion
! r in son las coordenadas de la interseccion
IMPLICIT NONE

REAL (8) , INTENT (IN) :: rslnl(2), rsln2(2), rs2nl(2), rs2n2(2)
REAL (8), INTENT (OUT) :: r_in(2)
INTEGER, INTENT (OUT) :: iStatus ! -1: No hay interseccion, 0: hay interseccion en el medio, 1: hay interseccion en

“ un punto extremo de uno de los segmentos
!

INTEGER :: ierr
REAL (8) :: thl, th2
LOGICAL :: paralelos
REAL (8) :: botl, rigl, topl, lefl, bot2, rig2, top2, lef2
REAL (8) maxbot, minrig, mintop, maxlef
LOGICAL :: lejos
AL(8) :: th2rel
LOGICAL :: m2relinf
REAL (8) cosl, sinl
REAL (8) Al(2,2) ! matriz de cambio de base con thl
REAL (8) :: s12(2), s21(2), s22(2), s_in ! posiciones relativas en el sistema intrinseco al segmento 1 (sl11 = [0,0])
REAL(8) :: m2rel
LOGICAL :: inexll, inex12, inex2l, inex22
INTEGER :: inexl, 1inex2 ! interseccion en extremo

! chequeo paralelismo (no habria interseccion)
CALL angulo_de_segmento (rslnl, rsln2, thl, ierr)
CALL angulo_de_segmento (rs2nl, rs2n2, th2, ierr)
paralelos = iguales(thl, th2, pix1.d-5)
IF (paralelos) THEN

iStatus = -1

RETURN
END IF

! chequeo lejania (no habria interseccion)
botl = MIN(rslnl(2),rsln2

rslnl (1
rslnl (2

rigl = ,rsln2

(2))
MAX ( ) (1))

topl = MAX( ) ,rsln2(2))
lefl = MIN(rslnl(l),rsln2(1))
bot2 = MIN(rs2nl(2),rs2n2(2))
rig2 = MAX(rs2nl (1) (1)
top2 = MAX(rs2nl(2) (2))
) (1))

lef2 = MIN(rs2nl (1

,rs2n2
,rs2n2

,rs2n2

maxbot = MAX (botl,bot2
minrig = MIN(rigl,rig2

( )
( )
mintop = MIN(topl, top2)
( )

maxlef = MAX(lefl, lef2

lejos = ( ((maxlef-minrig)>1.0d-8) .OR. ((maxbot-mintop)>1.0d-8) )
IF (lejos) THEN

iStatus = -1

RETURN
END IF

! sistema de referencia relativo, intrinseco al segmento 1
th2rel = th2 - thl
DO WHILE ( (th2rel<0.d0) .OR. (th2rel>=pi2) )
IF (th2rel<0.d0) THEN
th2rel = th2rel + pi2
ELSE IF (th2rel>=pi2) THEN
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284 th2rel = th2rel - pi2

285 END IF

286 END DO

287 ! me fijo si en el sistema intrinsieco al segmento 1, el segmento 2 resulta vertical
288 m2relinf = ( (iguales(th2rel,pi05,pi*1.d-5)) .OR. (iguales(th2rel,pil5,pixl.d-5)) ) ! guardo esa informacion
289 ! coseno y seno de thl

290 cosl = DCOS (thl)

291 sinl = DSIN(thl)

292 Al = RESHAPE ( [cosl, -sinl, sinl, cosl], [2,2] )

293 s12 = MATMUL (Al,rsln2-rslnl)

294 s21 = MATMUL (Al,rs2nl-rslnl)

295 s22 = MATMUL (Al,rs2n2-rslnl)

296 !

297 ! chequeo que el segmento 2 corte al eje del segmento 1

298 IF ( NINT(SIGN(1.0d0,s21(2))) == NINT(SIGN(1.0d0,s22(2))) ) THEN

299 istatus = -1

300 RETURN

301 END IF

302 Do

303 ! calculo a que distancia sobre el eje del segmento 1 se produce la posible interseccion
304 IF (m2relinf) THEN ! si el segmento 2 es perpendicular al 1

305 s_in = s21(1)

306 ELSE ! si es oblicuo

307 m2rel = DTAN (th2rel)

308 s_in = s21(1) - s21(2)/m2rel

309 END IF

310 ]

311 ! ahora chequeo si la interseccion se produjo por fuera del segmento 1
312 IF ((s_in<0.d0) .OR. (s_in>sl12(1l))) THEN

313 istatus = -1

314 RETURN

315 END IF

316 Lttt

317 ! HAY INTERSECCION

318 ! me fijo si ocurre en el medio de los segmentos, o si coincide con los nodos ya existentes (extremos de segmentos)
319 inex1ll = iguales(s_in, 0.d0, tol_in=1.d-2)

320 inex12 = iguales(s_in,sl12(1l), tol_in=1.d-2)

321 inex21 = iguales(s21(2),0.d0, tol_in=1.d-2)

322 inex22 = iguales(s22(2),0.d0, tol_in=1.d-2)

323 ! HAY VARIAS POSIBILIDADES

324 ! 4: extremo-extremo

325 IF ((inex1l .OR. inex12) .AND. (inex2l .OR. inex22)) THEN

326 ! Interseccion extremo-extremo, ocurre rara vez

327 ! WRITE (%, *) " Interseccion tipo extremo-extremo. Por ahora no esta implementada."
328 istatus = -1

329 RETURN

330 END IF

331 ! 3: extremo-medio

332 IF ((inexl1ll .OR. inexl12) .OR. (inex21 .OR. inex22)) THEN

333 ! Interseccion extremo-medio, ocurre rara vez

334 ! WRITE(#,*) " Interseccion tipo extremo-medio. Por ahora no esta implementada."
335 istatus = -1

336 RETURN

337 END IF

338 ! 2: medio-medio

339 ! la inmensa mayoria de las intersecciones

340 ! chequeo redundante

341 IF ( (s_in>0.d0) .AND. (s_in<sl12(1)) ) THEN

342 istatus = 2

343 r_in = rslnl + s_in * [cosl, sinl]

344 RETURN

345 END IF

346 Do

347 ! si llegue hasta aca hay algo mal

348 WRITE (x, x) "Error _en_subrutina_calcular_interseccion_entre_segmentos!"
349 STOP

350 ]

351

352

353
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END SUBROUTINE intersectar_segmentos

!

!

!

!

FUNCTION iguales(x,y,tol_in) RESULT (igual)
IMPLICIT NONE

REAL (8), INTENT(IN) :: x,y

REAL (8) , OPTIONAL, INTENT (IN) :: tol_in
LOGICAL :: igual

REAL(8) :: tol

IF (PRESENT (tol_in)) THEN
tol = tol_in

ELSE
tol = 1.d-10

END IF

igual = DABS (x-y)<tol

END FUNCTION

!

!

!

!

subroutine diagonal_iterativo(n, A, b, x, iStatus)

implicit none

integer, intent(in) :: n

real(8), intent(in) :: A(n,n), b(n)
real (8), intent (out) :: x(n)
integer, intent (out) istatus

R —

integer, parameter :: maxiter = 100
real (8), parameter :: tol = 1.d-6

real(8) x1 (n)
real(8) :: tmp
integer i, j,k

real(8) :: error_dx

! valor semilla
x(:) = 0.d0
x1(:)

! iteraciones
do k=1, maxiter
! hago la sumatoria de A (i, j)+x(j) exceptuando la diagonal
do i=1,n
! calculo cada valor de x
x(i) = b(i) / A(i,1)
end do
! chequeo error y convergencia
error_dx = maxval (dabs (x-x1)
if (error_dx<tol) then
iStatus = 0
return
end if
! actualizo el valor de la iteracion anterior
x1(:) = x(2)
end do

! si llegue hasta aca es porque llegue a maxiter

write (x,x) "WARNING: maxiter _alcanzado_en_metodo_diagonal_iterativo"
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424 iStatus

426
427 !

428 | end subroutine diagonal_iterativo
429 | !
430 | !
431
432
433 !
434 | !
435 subroutine jacobi(n, A, b, x, iStatus)

437 implicit none

438 integer, intent(in) :: n
439 real(8), intent(in) :: A(n,n), b(n)
440 real(8), intent (out) :: x(n)

441 integer, intent (out) :: iStatus

442 Do

443 integer, parameter :: maxiter = 100

444 real (8), parameter :: tol = 1.d-6

446 real(8) :: x1(n)
447 real(8) :: tmp
448 integer i, j,k
449 real (8)
450 ]
451
452 it

453 ! valor semilla

454 x(:) = 0.d0

455 x1(:) = x(2)

456 Lttt

457 ! iteraciones de gauss-seidel

458 do k=1,maxiter

459 ! hago la sumatoria de A (i, j)+x(j) exceptuando la diagonal
460 do i=1,n

461 tmp = 0

462 do j=1,n

463 if (j<i) then

464 tmp = tmp + A(i,])*x1(J)

465 else if (j>i) then

466 tmp = tmp + A(i, ) *x1(J)

467 end if

468 end do

469 ! calculo cada valor de x

470 x(i) = (b(i)-tmp) / A(i,1)

471 end do

error_dx

472 ! chequeo error y convergencia

473 error_dx = maxval (dabs (x-x1))

474 if (error_dx<tol) then

475 istatus = 0

476 return

477 end if

478 ! actualizo el valor de la iteracion anterior

479 x1(:) = x(:)

480 end do

481 R

482 ! si llegue hasta aca es porque llegue a maxiter

483 write (%, *) "WARNING: maxiter _alcanzado_en_metodo_jacobi"
484 iStatus =1

485 I

486
487 Do

488 | end subroutine jacobi
489 !
490 !
491
492
493 !
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!

subroutine gauss_seidel(n, A, b, x, maxiter, tol, iStatus)

implicit none

integer, intent(in) :: n

real (8), intent (inout) :: A(n,n), b(n)
real (8), intent (out) :: x(n)
integer, intent (out) :: iStatus
integer, intent (in) :: maxiter
real (8), intent(in) :: tol
[ —

real(8) :: x1(n)

real(8) :: tmp, mintmp, maxtmp
integer i,3j,k

real(8) :: error_dx

! valor semilla
x(:) = 0.d0
x1(:) = x(:)

! divido cada fila de matriz y vector por el valor de la diagonal
! ojo que no deberia ser un valor muy pequeno porque error

mintmp = dabs( A(1,1) )

maxtmp = dabs( A(1,1) )

do i=1,n

tmp = 1.d0 / dabs(A(i, 1))

A(i,:) = A(i,:) * tmp

b(i) = b(i) % tmp

if (tmp<mintmp) mintmp = tmp

if (tmp>maxtmp) maxtmp = tmp
end do

! iteraciones de gauss-seidel
do k=1,maxiter

! hago la sumatoria de A(i, j)+x(j) exceptuando la diagonal

do i=1,n
tmp = 0
do j=1,n

if (j<i) then
tmp = tmp + A(i,J)*x(j)
else if (j>i) then

tmp = tmp + A(i,J)*x1(3)

end if
end do
! calculo cada valor de x
x(i) = (b(i)-tmp) / A(i,1)
end do

! chequeo error y convergencia
error_dx = maxval (dabs (x-x1)
write (%, *) "k=", k, "error_dx=", error_dx, "/_tol=", tol
if (error_dx<tol) then
write (%, ) "Gauss-Seidel converge"
istatus = 0
return
end if
! actualizo el valor de la iteracion anterior
x1(:) = x(2)
end do

! si llegue hasta aca es porque llegue a maxiter
write(x,*) "WARNING: maxiter alcanzado_en_metodo_gauss_seidel: ", maxiter
istatus = 1

end subroutine gauss_seidel

!

!
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subroutine directo(n, A, b, x, iStatus)

implicit none
integer, intent (in)

real (8), intent(in) :: A(n,n), b(n)
real(8), intent (out) :: x(n)
integer, intent (out) :: istatus

integer, parameter :: maxiter = 100
real (8), parameter :: tol = 1.d-6

real(8) :: Al(n,n)
real(8) :: residuo(n)
real(8) :: tmp
integer i,3j,k

real(8) :: error_dx

! invierto la matriz A
Al = matinv (A)

! calculo x haciendo x=Al b

do i=1,n
x(1) = 0.d0
do j=1,n
x(1) = x(1) + Al(i,3)*b(3)
end do
end do

istatus = 0

end subroutine directo
!

!

function matinv (A) result (Ainv)

real (8), dimension(:,:), intent (in) :: A

real (8), dimension(size(A,1),size(A,2)) :: Ainv

real (8), dimension(size(A,1)) :: work ! work array for LAPACK
integer, dimension(size(A,1)) :: ipiv ! pivot indices

integer :: n, info

! External procedures defined in LAPACK
external DGETRF
external DGETRI

! Store A iIn Ainv to prevent it from being overwritten by LAPACK
Ainv = A

n = size(A,1)

! DGETRF computes an LU factorization of a general M-by-N matrix A
! using partial pivoting with row interchanges.

call DGETRF (n, n, Ainv, n, ipiv, info)

if (info /= 0) then
stop 'Matrix is_numerically_singular!’

end if

! DGETRI computes the inverse of a matrix using the LU factorization
! computed by DGETRF.

call DGETRI (n, Ainv, n, ipiv, work, n, info)

if (info /= 0) then
stop 'Matrix_inversion_failed!’
end if

end function matinv
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END MODULE Aux
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