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The system of real numbers has the property, for example, that
between any two of them, no matter how close, there is a third. It
18 not at all clear that physical distances or times can realistically
be said to have this property. If we continue to divide up the physi-
cal distance between two points, we could eventually reach scales so
small that the very concept of distance, in the ordinary sense, could

cease to have meaning.
Roger Penrose, The Emperor’s new Mind (1989)

To what extent do models help? It is interesting that very often
models do help [and offer] a good physical feel for how things are
going to work. But it always turns out that the greatest discoveries
abstract away from the model and the model never does any good. [..]
The method of quessing the equation seems to be a pretty effective

way of guessing new laws.
Richard Feynman. The character of physical Law (1965)
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RESUMEN
TIiTULO:
MODELAMIENTO MULTIESCALA PARA INTERFACES ACERO/CONCRETO:
FUNDAMENTOS Y REVISION CRITICA*
AUTOR:

Oscar Alfonso Puentes-Porras**

PALABRAS CLAVE:
Caracterizacion; multiescala; modelamiento; interfaces; acero; concreto;

compositos; adherencia.

El trabajo exhaustivo de caracterizacién en ciencia de materiales ha llevado
siempre a la incertidumbre propia de procesos irreversibles descritos por la nat-
uraleza misma de la materia. En la busqueda de una aproximacién aceptable
a este reto insoluble, el modelamiento teérico ha representado una herramienta
poderosa que requiere de un alto grado de abstraccion. Por otra parte, las afir-
maciones de la Fisica y de la Ciencia de Materiales son debidas a observaciones
y précticas experimentales llevadas al maximo grado de precisiéon posible. En
particular, la sintesis de materiales compuestos ha contribuido al desarrollo y al
bienestar de los paises. Es por esta razén que su conocimiento comprehensivo
sin duda llevard a modificaciones en las escalas atomica y molecular en busca
de mejorar propiedades ya conocidas.

En el presente trabajo se revisan ideas fundamentales en modelamiento y
avances tecnolégicos en caracterizaciéon de materiales a nivel microscépico e in-
ferior. Se da una descripciéon de aquellos modelos mecéanicos y fisicoquimicos
enfocados hacia la composicion y la dindmica de la zona de contacto entre el
acero y el concreto, desde diferentes escalas i.e., atémica, molecular, nano, micro
y macroscopica, en lo que se ha denominado Interfaces Acero/Concreto (IAC).
También se aborda una discusion critica que identifica las ventajas y posibles
inconvenientes de cada uno de los modelos revisados, como una guia de trabajo
para investigadores interesados en proponer un modelo tedrico multiescala del
obejeto de estudio, y se muestra que modelos basados en la dindmica de interac-
ciones prevalecen sobre modelos morfolégicos estaticos. Finalmente, el estudio
presenta una evaluacién del estado del arte de cara a los problemas inherentes
al trabajo de investigacién en caracterizacién y modelamiento multiescala de la
interfaz acero/concreto.

* Trabajo de grado

** Facultad de Ingenieria. Escuela de Ingenieria Civil. Director: Prof. Oscar Begambre Ph.D.



SUMMARY

TITLE:
FUNDAMENTALS OF MULTISCALE MODELING FOR STEEL/CONCRETE
INTERFACES: A SURVEY™

AUTHOR: Oscar Alfonso Puentes-Porras**

KEYWORDS: Characterization; multiscale; modeling; interface; steel;

concrete; composites; bond-slip.

In depth characterization of materials leads to fundamental uncertainties re-
lated to irreversible processes and to the proper nature of matter. To cope with
such a riddle so far unsolved, modeling recursion is an acceptable and a very
useful tool that requires a great deal of abstraction. On the other hand, most of
the physical facts about materials science had been asserted due to observations
and experimental practices after the constant development in instrumentation
techniques. Composite cementitious reinforced materials comprise a significant
contribution to the upgrowth and welfare of conuntries. Thus a thorough, com-
prehensive knowledge of the very core of such materials, no doubt steers modifi-
cations in the molecular and atomic scale in order to anhance them properties.

This review paper outlines a bundle of models for structural concrete char-
acterization, particularly those that describe both, the composition and the
dynamics of the steel/concrete interface from the multiscale formulation stand-
point. A survey of the fundamental features on small-scale characterization is
presented too. Furthermore, and in order to base an introduction on further de-
velopment in materials science modeling, a critical discussion on the advantages
and/or setbacks of each model is addressed.

* Undergraduate Thesis Work

** Faculty of Physics and Mechanical Engineering. Department of Civil Engineering.

Prof. Oscar Begambre Ph.D., Thesis director



INTRODUCCION

El desarrollo actual en ciencia de materiales se ha propuesto modificaciones a escala
cudntica y molecular basadas en interacciones de estructuras cristalinas [1]]4][26][63].
Uno de sus objetivos especificos es la busqueda de estructuras internas controlables
a partir de sintesis de materias de composicion diversa [3][24][68]. Por mucho tiempo
el conocimiento acumulado con respecto al comportamiento y las caracteristicas de
un material fué empirico y determinista [52][122]; en la actualidad, en términos de
dano y fatiga, el enfoque tiende a ser probabilista [19][21][41][42], manteniendo el rigor
de la experimentacion|[15][20][72][85][90][99][116]. En particular, la caracterizacién del
concreto estructural parte de la medicién de esfuerzos y deformaciones que cambian con
el tiempo y con variables ambientales y de carga [17]. El anédlisis de gran parte de los
datos obtenidos en observaciones controladas ha llevado a la formulacién de modelos
teoricos de la naturaleza de los procesos que se desarrollan al interior y en torno de los
elementos que componen el material. En ese sentido, la hipdtesis del continuo es atn
referente [17][52][59][68][89][120]. Tal es el punto de vista macroscépico. Sin embargo,
la complejidad de los procesos dinamicos propios de materiales complejos ofrece un alto
grado de incertidumbre en la medida en que se los estudia en escalas mas finas [25][65].
Es alli donde surgen las soluciones que contribuyen a entender y mejorar nuestras burdas
observaciones superficiales.

En este trabajo! se seleccionaron algunos estudios que abordan problemas de carac-
terizaciéon y analisis desde diferentes escalas de observacion. Una revision critica ha
permitido identificar los modelos que més se ajustan a la nociéon del objeto de estudio,
i.e. la interfaz acero/concreto, y a su vez los propone como referente en el planteamiento
de futuros modelos tedricos que satisfagan las necesidades cientificas, igualmente iden-
tificadas en el presente trabajo (ver Seccién 3). La importancia de tener una mayor
comprensién de la zona de contacto acero/concreto, permitird un trabajo de carac-
terizacion detallado y modelos realistas que aporten nuevos datos y sugieran disenos
inteligentes como parte de la solucién a problemas practicos de durabilidad, seguridad
y comodidad.

Los trabajos seleccionados se clasificaron segiin su aporte, i.e. si su objetivo responde
a la caracterizacién mediante exposicién tedrica y/o por técnicas de experimentales
(Seccidn 1), o bien al planteamiento de un modelo mecénico o fisicoquimico(Seccién 2).
Finalmente, se evalta el estado del arte en el tema de investigacién (Seccién 3).

Desamb.: la acepcién utilizada en este trabajo de la palabra inglesa ’interface’ corresponde al con-
texto de procesos fisicos de supercie, diferencidndolo, aunque no por ello desarticulandolo del término
compuesto 'inter phase’ que en quimica fisica describe relaciones entre distintos estados de la materia
o fases. Se ha encontrado en la literatura especializada en espanol el uso de las palabras ’interfase’ o
‘interfaz’ y con menor frecuencia ’interface’ indistintamente. Por lo tanto, y para efectos de la con-
sistencia del texto, se utilizard la palabra ’interfaz’ y su plural ’interfaces’ para describir el objeto de
investigacion.
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1. CARACTERIZACION

La coalescencia fisicoquimica del concreto estructural se puede entender con el conocimien-
to de los procesos de hidratacién [64][83][106][123], fraguado y curado [67][45][99][108][116],
y con la caracterizacion de cada una de sus fases componentes considerandolas como
materiales compuestos per se, i.e. una fase ductil representada por el acero de refuerzo
[29][112], una fase dura representada por agregados rocosos [43][60][88] y una Zona de
Transicién Interfacial ZTI, de baja resistencia representada por cristales de etringita
[27][87][117] portlandita [23][117] y Silicatos de Calcio Hidratados (SCH) [34] [45] [49]
[75] [106] [121] que conforman la pasta de cemento [55] [94] [119].

Férmulas analiticas [45], Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear RMN [75],
procesamiento digital de imégenes [81], trazadores metalicos liquidos [90], anélisis de
difraccién de rayos X [49] [53] [127], Microscopia Electrénica SEM [119] [121] [134],
de Fuerza Atémica AFM, SAS [74], y actstica SAM [132], monitoreo piezoeléctrico
no destructivo [123], procedimientos de medicién de constantes eldsticas y capacidad
portante por indentacién en diversas escalas [78] [86] [115] [135], son algunas de las
técnicas mas difundidas que han permitido conocer de forma concreta la microestruc-
tura del material. Recientemente se ha logrado la caracterizaciéon a escala nanoscépica
[34] [38] [101], y las respuestas térmica y mecédnica de arreglos atémicos fundamentales
ante condiciones de solicitacién pueden ser simuladas computacionalmente mediante
modelamiento molecular [27] [61] [65]. Tal avance, sumado a metodologias de unifi-
cacién inter-escala [15][42][47][68][69][77], homogenizacién y bifurcacion [25] [122] [125],
y métodos de Optimizacién por comportamiento de Sociedades de Particulas OSP [96]
aplicados a la caracterizacion por reconocimiento de imagen, han permitido mayor com-
prension de la constitucion y el comportamiento estructural del material. La literatura
descriptiva de procesos fisicoquimicos en el concreto es abundante: Hewlett [54] redne
una serie de articulos dedicados a la quimica del concreto y del cemento. Landis [69],
ofrece una representacién explicita de procesos fisicos. Thixotropia, comportamiento
rheolégico y viscosidad de pastas hidratadas, son tratados por Roussel [108]. En térmi-
nos economicos, el uso extendido del concreto en construccion de obras civiles, proyectos
energéticos e infraestructura es indicador de un gran esfuerzo académico y cientifico:
periédicamente se publican datos experimentales (ver Seccién 3) y estandares de calidad
y normas técnicas de acuerdo con politicas de desarrollo regionales [5][7][10][11][27][58].

Parejamente, se han intentado modificaciones que tienden a optimizar desempenos,
acelerar procesos y prolongar periodos ttiles, viz. revestimientos ceramicos que incre-
mentan la energia de adhesién acero/concreto [3]; concretos con adiciones poliméricas
superficiales [20] y fibras poliméricas orientadas segin diseno [12] [57] [130]; concretos
avanzados modificados con técnicas computacionales de dosificacion [32]; compositos de
concreto reforzado con fibras de acero distribuidas aleatoriamente [40] [95] [109] e inser-
ciones controladas de nanomoléculas de silice[124] y nanotubos de carbén NTCs[135].
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Entre tanto, son otros los procesos que cobran importancia a nivel de redes cristalinas.
Brune [19], Chiang et al. [23] y Kittel [63], exponen de forma general la fisica del estado
solido desde una perspectiva holistica y unificadora; discuten el estado cristalino ideal
de un material y establecen que muchas de las propiedades de la materia condensada
como conductividad eléctrica, difusion, transporte, densificacién y evolucién de frac-
turas y deformaciones son determinadas por la estructura de la red de Bravais y el
nimero y tipo de imperfecciones. Ver también los trabajos de Tadmor [122] y van Mier
[125]. Abraham y Gao [1] comparan velocidades de propagacién de onda simulando
estados particulares de agrietamiento por cortante a lo largo de interfaces débiles en
arreglos periédicos de medios cristalinos elasticos. Adamson y Gast [2] analizan pro-
cesos fisicoquimicos en superficies de diversa naturaleza proporcionando estudios de
caso; por su parte, Patrykiejew y Boréwko [97] logran simulaciones computacionales
representativas de fendmenos de adsorcién en superficies energética y geométricamente
heterogéneas; Allnatt y Lidiard [4], asumen un enfoque probabilista para explicar feno-
menos de transporte relacionados con imperfecciones en arreglos cristalinos mediante
simulaciones Monte Carlo. Armstrong y Todd [8], describen la electroquimica debida al
intercambio i6nico entre fases metalicas y substratos electroliticos sélidos. Este tipo par-
ticular de interfaces electroquimicas es también descrito a fondo en [14] por Bergmann
y Tannenberger. Grathwohl [51] explica procesos de difusién y transporte atémico en
medios porosos homogéneos desde un marco fenomenolégico. De otra parte, Essam [39],
propone un modelo de difusién en medios cristalinos por clusters percolativos a partir
de la teoria de grafos, y Watson apud Domb y Green [128], revisan algunos efectos de
superficie y tamano en variedades de lattices y arreglos planos. Una soluciéon numéri-
ca de la segunda ley de Fick no lineal es dada por Sharma et al. [113] en su trabajo
sobre procesos de difusién en medios 6pticos heterogéneos, mientras que Spiegel [118]
desarrolla métodos analiticos basicos para dar solucion a la Ecuacion Diferencial Parcial
(EDP) de segundo orden que gobierna el problema de conduccién térmica de Fourier.

Una definicién general de interfaz, como la regiéon de caracteristicas propias que separa
dos fases diferentes, en la cual tienen lugar gran variedad de fenémenos de transicion,
es propuesta por Slattery et al. [114].

Aunque son contadas las referencias que asumen una caracterizacién unificada del acero
estructural y del concreto, el estudio los procesos de corrosién ha enfocado su interés
en reacciones interfaciales [19] [28] [82] [131] [134], presentando resultados importantes
para el trabajo de modelamiento [103] [105].
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De los trabajos revisados, hacen referencia explicita a algin aspecto de interés en el
estudio de interfaces acero/concreto:

o Energia de adhesién y rugosidad: Allison et al. [3], Baky et al. [12], Berthet el al. [16],
Dominguez e Ibrahimbegovic [36], Garbacz et al. [44], Garzén et al. [46], Golafshani et
al.[48], Khalfallah & Ouchenane [62], Liang et al. [71], Lin et al. [72], Mehta et al. [84],
Roque & Volnei [107], Tawie & Lee [123].

o Microestructura: Horne et al. [56].

o Corrosiéon: Michel et al. [85], Richard et al. [105], Zapata [131], Zhao et al. [134].

o Fatiga y fractura: Satoh et al. [110], Walter et al. [126].

o Parametros constitutivos: Lee et al. [70],

los cuales se proponen como referencia obligada en el abordaje de la caracterizacién del
objeto de investigacion.
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9. REVISION DE MODELOS

Ashby [9] reconoce dos tipos de trabajo: aquel que desarrolla un modelo creativo (o
bien, modificado), y aquel que sugiere las bases mismas del modelamiento.

Modelos los hay de muchas clases y es conveniente por tanto distinguir un modelo em-
pirico [12][18][31][33][40][47][48][50] como uno que se puede ajustar matematicamente a
un conjunto de mediciones y que no tiene gran poder predictivo, de un modelo analitico
[36][41][102] o fisico que, por contraste, ofrece recursos de los cuales es posible derivar
predicciones generalizadas basadas en leyes establecidas. Ademads, dada una gran canti-
dad de variables a tener en cuenta, un modelo fisico representativo y realista necesari-
amente es un modelo dindmico [25].

El estudio de un sistema dindmico comporta varias etapas [21], en su orden: la identifi-
cacion de un sistema real objeto de investigacion; la construccién de un sistema modelo
representativo del sistema real; la evaluacién del sistema modelo con sus predicciones, la
delimitacién de la utilidad del sistema modelo y su validez. Varios autores [12][18][22],
han procedido mediante el empleo de objetos geométricos basicos relacionados con la
simetria sugerida por los procesos estudiados en el sistema real. De ese modo se obtienen
leyes constitutivas y representaciones para densidades de masa lineales [33][41][62] y es-
pacios de dos [36][40][91] y mas dimensiones [47][92].

Aparte, el enfoque multiescala busca entender comportamientos estructurales en la es-
cala macroscopica haciendo uso de informacién obtenida de simulaciones o por medio de
caracterizacion en escalas inferiores. En tal sentido, métodos de disefio y modelamiento
molecular [61][65][68] representan una herramienta poderosa. Sumado a lo anterior, y
desde una perspectiva global y colectiva, la tendencia actual en modelamiento enmar-
ca un contexto interdisciplinario. Colaboraciones en medicina, astrofisica, ingenieria y
economia entre otras disciplinas, han ofrecido soluciones anteriormente insospechadas
a problemas comunes. Ejemplos interdisciplinarios de modelamiento multifisico y mul-
tiescala son actualmente motivo de discusién en congresos internacionales, p.ej. [66].

De acuerdo con los procesos analizados y el alcance de cada trabajo, los modelos inclui-
dos en esta revision se han clasificado en Mecanicos y Fisicoquimicos. A continuacién
se da una descripcién de cada uno de ellos.

2.1 Modelos Mecdanicos

La nocion de falla tiene un sentido muy amplio y puede ser encontrada en diversos cam-
pos independientemente de la escala de observacién. Con algunas excepciones [80], los
modelos que describen el problema de fatiga debido a pequenas fallas puntuales siguen
la idea clésica de fractura lineal de Griffith [52] e Irwin & Paris [59], cuya representacién
matematica del proceso de agrietamiento de un material que se comporta en el rango
elastico, i.e. con modulo de Young E y relacion de Poisson v, es un pequeno corte lineal
sometido a esfuerzos uniformes normales al plano de discontinuidad efectuado en la
superficie de un medio semiinfinito, cuya energia varia entre un estado no deformado y
un estado fracturado como funcién de la distancia al punto de falla.
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En materiales compuestos la resistencia al desprendimiento depende de la geometria,
del tipo de unién (crack bridging) y del drea de contacto s entre los componentes.

En realidad la variable s, ademés de las condiciones de contacto, depende de variables
ligadas al mecanismo de falla, pero la dependencia principal corresponde al estado de
deformacién local en la vecindad de zonas inelasticas, i.e., condiciones de frontera.
Simplificaciones al modelo son también expuestas por Bolotin [17] desde el conocimiento
clasico de la mecanica de fatiga, para determinar ciclos de vida en funcién de parametros
de carga en materiales compuestos. El autor reconoce dos metodologias: la que busca
una estimacion del dano en términos de nimero de ciclos o de tiempo 1util, y aquella que
se propone evaluar el dano de acuerdo con el crecimiento del frente de agrietamiento.
El uso de una u otra metodologia depende del régimen de carga y de la escala de analisis.
Un patréon unidireccional de propagacion de agrietamiento sigue las siguientes hipotesis:
a escala microscopica el material es compuesto por una cantidad finita de elementos
similares entre si (desde el punto de vista estadistico). La falla de un elemento ocurre
cuando éste alcanza un valor de esfuerzo de referencia p.ej., el méaximo esfuerzo a tension,
representado por una variable aleatoria cuya Funcion de Densidad de Probabilidad
(FDP) depende de la deformacién tltima que puede alcanzar el elemento.

Un cuerpo se compone de un nimero finito de dominios criticos; el incumplimiento de
al menos uno de ellos implica la falla del cuerpo en su totalidad. Desde el punto de
vista macroscépico se verifica el concepto del enlace més débil (weakest-link) con el
cual se pueden estimar tamano, forma y posicién de cada uno de los dominios criticos
en estructuras reales a partir de la observacién de fracturas en estructuras similares,
es decir que el modelo se puede alimentar escogiendo cuidadosamente la geometria y
teniendo un conocimiento del campo de esfuerzos y deformaciones sobre cada elemento.
Son abundantes los trabajos que recrean el problema de progresiéon de agrietamiento
bajo diferentes condiciones en busca de parametros mecanicos. Entre las metodologias
utilizadas se cuenta la simulacién por medio del Método de Elementos Finitos (MEF)
con lattices continuos planos [18][40][47] y el modelamiento micromérfico de la llamada
Zona de Proceso de Fractura (ZPF) [13][50][57][60]; analisis de propagacién multifractal
[22] y aplicaciones interactivas usuario-servidor por medio de Programacién Orientada
a Objetos (POO) [30] son otras alternativas de modelamiento bastante extendidas.
Las interfaces de materiales compuestos son definidas como discontinuidades, anoma-
lias o, en cualquier caso como zonas difusas producto de reacciones quimicas. No hay
un consenso al respecto de la composicién, aunque sus dimensiones se asumen mu-
cho menores comparadas con las de especimenes de prueba: frentes de agrietamiento
matematicamente definidos como rectas e interfaces modeladas como planos, siguiendo
el modelo clasico [52][59].

En el tratamiento tedrico de la referencia [120] se presentan modelos de propagacién
lineal de agrietamiento localizado en interfaces elasticas -con o sin espesor- que separan
otras fases elastopldsticas; modelos analiticos que dan cuenta tanto de la energia de
adhecion como de la fuerza de desprendimiento interfacial en materiales compuestos
cuyos microparametros pueden ser relacionados con parametros elasticos macroscopicos
(E,v) conocidos.
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La validacion de este tipo de modelos muestra la existencia de superficies de fisuracién
localizadas a lo largo de capas muy finas de falla en especimenes de prueba que se
desarrollan tempranamente en el régimen eléstico.

La energia total debida al trabajo realizado en el proceso de deformacion es equivalente
a la energia eldstica almacenada en la probeta, mas el calor disipado a través de flujo
plastico, mas cierta cantidad de energia residual dentro de la fisura. Es de suponerse
que los puntos del material mas cercanos al frente de agrietamiento desarrollaran de-
formaciones inelasticas mientras que el gradiente de energia disminuye con la distancia
a la discontinuidad.

La idea de determinar la fueza de adherencia de elementos inmersos en una matriz sélida
por medio de pruebas pull-out ha sido desarrollada por varios autores desde diferentes
aproximaciones: micromecanica no lineal en materiales compuestos[12]; experimental-
mente, variando el tipo de coneccién [16]; entrenando Redes Neuronales Artificiales
(RNA) con bancos de datos experimentales [31][48]; simulaciones con el MEF basadas
en leyes de constitucién termodindmicas [36], o por medio de andlisis paramétricos y de
sensibilidad [70].

Asi, Désir et al. [33] adoptan tanto modelos de constitucién basados en el compor-
tamiento termodindmico de interfaces discontinuas con disipacién de energia isotérmi-
ca, asi como modelos numéricos que tienen en cuenta desplazamientos relativos £ en la
interfaz y que se validan por procedimientos experimentales. Ambos modelos asumen
un comportamiento plastico e isotropico. La variacion de la energia intrinseca tiene la
forma

odt = T-dé — dib, (2.1.1)

con T, el tensor de esfuerzos y 1, la energia libre de Helmholtz. El modelo es apli-
cado a elementos prismaticos que permiten grados de libertad en cada extremo. Por
comparacion se establecen relaciones topoldgicas de interfaz de espesor nulo: (i) con-
creto eldstico/concreto plastico. (ii) concreto plastico/concreto eldstico. (iii) concreto
pléstico/concreto pléstico.

Técnicas mas sutiles se han desarrollado para determinar un valor del Moédulo elastico
del concreto en la escala microscépica. El interés se concentra en la vecindad de la zona
de transicién interfacial (ZTT) -que es como se denomina a la fontera de grano entre
la pasta de cemento y los agragados, pasado el tiempo de hidratacién- y el elemento
de refuerzo. Cuando un elemento de concreto estructural es cargado, la transmision de
esfuerzos sigue la ruta de menor energia. En la escala microscopica se ha establecido
que si hay una ruta critica de esfuerzos, esa ruta es, en efecto la ZTI, hipdtesis que ha
sido probada experimentalmente p.ej. en [135] por Zhu y colaboradores.

La programacion POO aplicada a la resolucién de problemas mecanicos y en particular
al andlisis de estructuras reticulares por el método matricial es anterior a la década de
1970 [62]. Asimismo, la validaciéon de modelos estructurales por medio de Analisis de
Elementos Finitos (AMEF), es ya una técnicas harto extendida.
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Para la representacion del concreto estructural se han usado varias alternativas, depen-
diendo de si el refuerzo se considera discreto o inmerso en la pasta. En cualquier caso,
existe aun cierta dificultad en la definicién de los elementos conectores internodales que
representan interfaces acero/concreto y por lo tanto los modelos comportan, en gran
medida, simplificiones importantes.

Llama la atencién por ser uno de las primeras abstracciones, pero principalmente por su
concepcién mecanica, el modelo de adherencia y desprendimiento (bond-slip) utilizado
por Ngo y Scordelis (1967) apud [62] y [107], que representa la interfaz acero/concreto
con un elemento de enlace (bond element) compuesto por un juego ortogonal de resortes
internodales para los cuales se establece la relacién esfuerzo-deformacion (FIGURA 2.1).
En este modelo?, cada nodo es representativo de cada uno de los dos materiales i.e.
acero y concreto, que componen el composito. Los elementos utilizados son definiciones
isoparamétricas cilindricas y planares, articulados en un entorno computacional.

(&) |

| <

<> Elemento Nodal Concreto
O Elemento Nodal Acero

FIGURA 2.1 Modelo de Interfaz acero/concreto [62] [107]

a CE b

EXTERIOR CONTINUD

CONTINUO (i)

CONTINUD

FIGURA 2.2 a) Topologfa. b) Segmentacién de interfaz: D (discontinuo) y C (continuo). [30]

2The Rigid-Body-Spring Model, Revisado también por Landis y Bolander [69], quienes lo atribuyen
a Kawai (1978).
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El modelo de Cojocaru y Karlsson [30] es otra implementacion de la programacién POO
que simula estados de propagacion de falla por cargas ciclicas en elementos 2D, otorgan-
do grados de libertad mediante liberacion nodal. Parametros de propagacion son datos
necesarios para la inicializaciéon del modelamiento, que, por lo deméas puede utilizar
software comercial. Las clases y dominios definidos en el modelo son senalados en las
FIGURAS 2.2. Se definen dos conjuntos de objetos: el objeto continuo que representa
una fase o material. Esta clase es constitutiva y en ella se definen propiedades y rutinas
de respuesta. Y el objeto de interfaz que describe una clase topoldgica, i.e., describe
relaciones de ubicacién relativa e interaccién entre objetos continuo (CC) o entre obje-
tos continuo y el objeto exterior (CE). Adicionalmente las interfaces se definen como
intactas o continuas (C) e interfaces falladas o discontinuas (D), viz. agrietamientos,
vacios, poros e imperfecciones.

Contrario a otros modelos que suponen un incremento de agrietamiento por cada ciclo,
en este modelo es posible trabajar a partir otros criterios, pero depende en gran medida
de la gestion de la base de datos y del nivel de programacion.

Ghosh et al. [47] adoptan una metodologia adaptativa multinivel con la cual generan
subdominios computacionales con diferente grado de resoluciéon para abordar proble-
mas multiescala obteniendo predicciones de la evolucién de variables estructurales y
microestructurales en materiales porosos. El nivel macroscépico es analizado por medio
de desplazamientos con el método de elementos finitos FEM, mientras que para el anali-
sis microestructural se adopta el método de Celda de Voronoi VCFEM, reconociendo
regiones criticas y no-criticas para sus simulaciones. Son tres los dominios computa-
cionales de andlisis: macro(Nivel 1), macro-micro(Nivel 2) y micro(Nivel 3), relaciona-
dos entre si por medio de leyes constitutivas basadas en la mecanica del medio continuo
y técnicas de homogenizacién. La adaptabilidad del modelo lo hace eficiente sin perder
la precision requerida para cada regién analizada.

Basado en un modelo adherencia-desprendimiento (Taira et al.,1978) y en su aplicacién
a pequenos agrietamientos en sistemas cristalinos (Tanaka et al.;1986), el modelo proba-
bilistico de fatiga por propagacién de microgrietas de Fedlich [41] describe la interaccién
entre la zona pléstica y la frontera de grano como un proceso de Markov.?

La variacién del esfuerzo de corte A7 = 71 — 1 > 27y es condicién para un estado inicial
de fisuracion de una pequena franja analitica 2¢, siendo 7y el esfuerzo ultimo de friccion.
La propagacion se asume como un proceso discreto, y se define a través de un factor
de intensidad de esfuerzos K = K(a, ¢, 7) como una funcién creciente de la longitud de
fisuracion ¢, de modo que la zona plastica se expande hacia un dominio adyacente si
K > r, siendo r un valor critico, de lo contrario la plastificacién se interrumpe.

En contraste, el crecimiento del agrietamiento, por ciclo n en cada dominio de grano es
proporcional al desplazamiento de la ranura y se asume como un proceso continuo con
gradiente v = v(a,c) = j—fl que cumple la condicién de frontera ll;r%v(a, ¢) =0, siendo a

la frontera de grano (Ver FIGURA 2.3).

3A. Markov(Ryazan, Rusia 1856-St.Petersburg, Rusia 1922).

23



=

FIGURA 2.3 Tamano de microfractura y frontera de grano [41]

Por otro lado, el tamano de grano [ debe ser definido como una variable aleatoria L
descrita por la distribucién de probabilidad Pp(l) := P(L <) y, mientras la resistencia
r al deslizamiento entre fronteras en vecindades de grano dependa de su orientacion
relativa, r es considerada asimismo como una variable aleatoria R con distribucion de
probabilidad Pg(r) := R(R < r).

Pasados n ciclos, el estado del sistema es descrito por dos variables aleatorias A(n) y
C'(n) las cuales, respectivamente, representan la magnitud de la franja de deslizamiento
y la magnitud de la microfisura, donde los valores ag, co = ly = dy, ng son condiciones
del estado inicial.

La transicién entre dos estados (A(n'), C(n')) y (A(n), C(n)) es determinada por la
probabilidad condicional®

P(a,c,nld’,d,n') :=P(A(n) < a,C(n) < cA(n') =d,C(n') =). (2.1.2)

No se descarta un salto J de la zona de plastificacién hacia otra frontera de grano; su
probabilidad condicional se calcula como P(7,n|da’, ¢, n’) en funcién de resistencia Pg
y factores de intensidad de esfuerzos K.

Luego, entre dos estados consecutivos (A(n'),C(n')) y (A(n),C(n)), es posible calcular
la distribucién de probabilidad como una probabilidad condicional de transicién con y
sin salto

P(a,c,n|d’,cdn') .= P(a,c,n|T,d,c,n")P(T,nld,c,n')+P(a,c,n|T,d',c,n")P(T,n|d,c,n)
(2.1.3)

En un intervalo ciclico An = n — n’ puede o no presentarse salto de una frontera a
otra, por tanto An se debe escoger lo suficientemente pequeno como para garantizar
al menos un salto entre n’ y n. Asi, el tamano de la fisura después de n ciclos serd
calculado como una funcién de las caracteristicas de la fisuracién al inicio y al final del
intervalo ciclico: g(a,c,r,a, An) .

4En un proceso de Markov la probabilidad de un estado futuro esté encadenada tinicamente por el
valor del estado mas reciente i.e., de un estado inmediatamente anterior, por lo tanto informacién de
cualquier estado (A(n”),C(n")),n"” <n' precedente, no altera la probabilidad del estado futuro.
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Finalmente, para la funcién de distribucién de probabilidad P(a, ¢, n|ag, ¢y, ng) entre
el estado inicial y el actual, se deriva una ecuaciéon de balance utilizando la ecuaciéon
de Chapman-Kolmogorov, con p := 0*P/0adc, pr = dPr/dRy pr := dPp/dR, en el
limite en que An — 0:

L% = [" P(J|Aa) - P(T|A(n)) (2.1.4)

Este resultado tiene dos componentes: el primer término es la probabilidad de salto que
conduce a un tamano de fisura a. El segundo término es la probabilidad de salto a partir
de A(n). Una vez integrado, y en el dominio del ancho de franja, es posible determinar
la probabilidad de transicién para la longitud de fisuracion.

Este modelo ofrece la ventaja de aplicacion en cualquier escala, siempre que las condi-
ciones iniciales y de frontera sean datos de practicas objetivas de caracterizacion, aunque
la interfaz propiamente dicha no intervenga en el modelamiento.

En cambio, trabajos como el de Khalfallah y Ouchenane [62], consideran de forma
explicita la interfaz acero/concreto cuando se estudia la adherencia de sistemas estruc-
turales reforzados sometidos a pruebas de traccién con carga uniaxial monoténica. Su
modelo se basa en trabajos previos [123] y en la teoria de distribucién de esfuerzos 7 a
lo largo de elementos de diametro D y superficie A definidos, los cuales son sometidos
a deslizamiento por carga axial segin la ecuacién

Ps D1 (5)=0 (2.1.5)

donde s (x) es el deslizamiento local del elemento sometido a traccién uniaxial y E el
Moédulo de Young. Consideran como primera hipotesis que el esfuerzo de adherencia
7 es funcién lineal de s, esperando una mayor variaciéon de esfuerzos con elementos
mas rigidos. Su segunda hipdtesis considera varias etapas en la generacion de esfuerzos,
algunas de ellas sugiriendo un comportamiento no lineal -como es el caso de los esfuerzos
iniciales en donde la incertidumbre por calibracion y desajuste es importante comparada
con la dimension caracteristica de los especimenes de prueba- hasta alcanzar un valor
s1 a partir del cual se verifica un decremento lineal de la resistencia por adherencia.
La simulacion sugiere que la distribucién de los efuerzos de edherencia en el elemento
anclado sometido a traccion es determinada principalmente por las propiedades de la
interfaz, y como consecuencia, la transferencia de pequenos deslizamientos s depende
de la relacién anclaje-esfuerzo. Al comparar los resultados entre tres tipos de modelo, el
lineal, el exponencial y el analitico, se encuentran diferencias marcadas en la respuesta
dependiendo de tipo de elemento que se usé para definir la interfaz (bond element).

El modelo de Niezgoda y Derewonko [92], parte de un estado global de carga macroscépi-
co aplicado a elementos prismaticos que descompone en bloques elementales isoparamétri-
cos rectangulares de ocho nodos. Con base en la Teoria Cldsica de Laminacion para
estados de esfuerzos planos se obtienen deformaciones finitas en términos de tensores
de esfuerzo de Piola-Kirchhoff y de Green. En la escala macro, el andlisis no lineal
no considera falla individual entre elementos pero los desplazamientos y condiciones
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de frontera obtenidos se aplican posteriormente a elementos compuestos por dos fases,
fibra de carbono armada en una direccion dentro de matriz epdxica, simulando la estruc-
tura meso y microscépica del concreto. En estas escalas inferiores el andlisis no lineal
si considera fallo entre fases individuales, e incluso estados de carga térmica. Cerca de
40000 elementos uninodales fueron utilizados en el modelo (720000 elementos fibrosos
binodales tipo viga). La evaluacién es efectuada en puntos nodales que representan in-
terfaces fibra/matriz, tanto en el eje neutro como en fibras alejadas. Los autores senalan
que para determinar inicios de agrietamiento, el modelo de interfaz fibra/matriz debe
ser explicito, i.e., debe considerar imperfecciones de adherencia.

Del trabajo de Baky et al. [12] se deriva un modelo 3D no lineal de fallo por adherencia
microplanar para elementos finitos tetrahedrales (4 nodos), para concretos Reforzados
unidireccionalmente con Fibra de Refuerzo Polimérica (FRP), el cual tiene en cuenta
la variacion local de los esfuerzos resistentes en la longitud de la interfaz fibra/pasta de
acuerdo con una ley general esfuerzo-deformacién que relaciona el esfuerzo cortante de
adherencia debido a traccién uniaxial 7 con esfuerzos normales locales o que inevitable-
mente se desarrollan en el concreto desde la superficie de la interfaz:

Tmae = 9(0, ), (2.1.6)

ley que se comprueba posteriormente con resultados hallados en la literatura y por
medio de experimentos en especimenes de concreto FRP disenados para tal fin.
El modelo general es tripartita. Independientemente se evaliia la resistencia al corte de
a) elementos poliméricos laminares (macro-modelo), b) capa adhesiva(meso-modelo), y
¢) interfaz con el concreto(micro-modelo) en términos de perfiles de adherencia.

Etse et al. [40] desarrollan un modelo de interfaz de espesor nulo que predice desem-
penos de concretos reforzados con fibras de acero dispuestas de forma aleatoria, en dos
niveles de observacién: macro y mesoescala. Inicialmente el comportamiento es gober-
nado por la interaccién de las componentes normales y de corte de esfuerzos actuantes
en el plano de interfaz (juntas de adhesién) de acuerdo con un criterio hiperbdélico de
resistencia maxima que se ajusta, o que es acotado por las superficies extremas de los
criterios de Mohr-Coulomb y de Potencial Plédstico. La hipétesis de trabajo asume un
régimen elastico-lineal hasta alcanzar el valor pico; posteriormente, el régimen plastico
es formulado en términos de disipacion de energia segin dos tipos de fractura. En la
fractura tipo I el agrietamiento activa la superficie de maximos esfuerzos a lo largo del
eje de esfuerzos normales oy. La fractura de tipo II, gobernada por esfuerzos de corte
or, es representada por un hipérbola cuyos parametros corresponden a la resistencia a
tension 7, la cohesién ¢, y el angulo de friccion ¢ de la mezcla. En la FIGURA 2.4 puede
verse el patrén asintético de la superficie hiperbdlica con las superficies de control de
los criterios de Potencial Plastico y de Mohr-Coulomb.
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FIGURA 2.4 Hipérbola de falla acotada por las superficies de falla Mohr-Coulomb (¢) y de Potencial pldstico (3) [40]

En modelamiento de sistemas multifasicos es practico partir de la base de la mecanica del
continuo; de este modo un sistema compuesto puede considerarse homogéneo e isotropi-
co. La adopcién de la Teoria de Mezclas (Mizture Theory) permite este tratamiento
siempre que se encuentre una ley constitutiva bien definida. El modelo de Etse y sus co-
laboradores esta pensado para Compositos de Cemento Reforzados con Fibras de Acero
(SRFCC)?, asumiendo una distribucién uniforme de fibras de refuerzo en la masa ce-
menticia de acuerdo con la Teoria de Mezclas. Condiciones tltimas de resistencia son
definidas como leyes de flujo y evoluciéon del agrietamiento, las cuales han de ser ar-
ticuladas con una ecuacion de constitucién, que para el presente modelo, relaciona un
término de rigidez C con un término de desplazamientos relativos u, normales y tan-
genciales tanto para el régimen elastico como para el régimen plastico: t = C-u.

De este modo queda establecida la formulacién del modelo en términos de energia
de fractura que posteriormente puede validarse por medio de un modelo de falla en
Elementos Finitos.

En la practica, este tipo de modelos basados en mezclas al nivel nanoscépico presentan
el inconveniente de la instalacion in situ, debido al alto grado de incertidumbre en la
orientacién adecuada de las fibras que evitan agrietamientos previos al fraguado. Una
solucion a este problema es bastante costosa y requere de dosificadores especiales y de
todo un trabajo de prefabricacion.

Micromecanica de modelos constitutivos para concretos fibrosos de alto desempeno son
presentados por Huespe et al. [57] y por Oliver et al. [95]. Modelos micromecanicos como
el de Plé & Bayard [100] son aplicados a Concretos Pulverizados altamente Reactivos
(RPC) empleando un Modelo de Inclusion. Por su parte, Brighenti y su equipo [18],
aplican una alternativa FEM que consiste en definir elementos reticulares planos para
modelar materiales fracturables reforzados con elementos fibrosos (FRC) ordenados
aleatoriamente, cuyo modulo de elasticidad E depende de la longitud y del area de la
seccién transversal de micro-elementos (lattices) hexagonales. El modelo supone dos
condiciones diferentes de carga: el Modo I, es una distribucién de carga uniforme. En el
Modo II, elementos tipo viga asumen cargas puntuales en varios puntos de la luz. Los
resultados, diagramas de carga vertical vs. desplazamiento vertical, son comparados con
los correspondientes al modelo de elemento finito continuo clasico.

5Steel Reinforced Fiber Cement Composite, por su sigla en Inglés.
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Ideas fundamentales del modelamiento multiescala aplicado a evolucion de agrietamien-
to y dislocaciones son expuestas por Chandra apud Kwon [68]. Entre otras, se explican
Técnicas de Borde flexible, Dinamica Molecular MD y Dinamica molecular de grano
grueso coarse grained CGMD; técnicas energéticas de deformacion homogénea aplicando
la ley de Cauchy-Born (tensor de segundo orden) y métodos quasi-continuos de nanoin-
dentacién y de frontera de grano, son implementaciones todas basadas en el método de
elementos finitos. Para enfrentar el problema de escalamiento, suele asumirse técnicas
de homogenizacién de Expansién Asintética. Otros autores [31][48] aportan modelos
basados en Ldégica Difusa y protocolos RNA de hasta 6 puntos (capas) para predecir
resistencias de adherencia entre fases sélidas, validables mediante experimentacion.
Una revisién completa (ca. 2002) de modelos de fractura es presentada en [13] por
Bazant, quien diferencia tipos de fractura de materiales dictiles y de materiales fragiles;
introduce el concepto de Zona de Proceso de Fractura (ZPF) y lo analiza bajo los
supuestos de una Mecénica Lineal Eldstica de Fractura (MLEF); asimismo desarrolla
el calculo de micro-parametros por el método de minimos cuadrados, llegando a una
conclusion importante sobre el niimero méximo y la confiabilidad de los mismos. Final-
mente discute la efectividad de modelos basados en el trabajo de Griffith [52][59][89].

Una exposicién general sobre modelamiento multiescala de materiales desde las nociones
cuanticas basicas del nivel subatémico a la descripcion del continuo puede encontrarse
en Tadmor y Miller [122]. Van Mier [125], por su parte propone un acercamiento multi-
escala a procesos de fractura en el concreto, describiendo las técnicas clasicas de entra-
mados planos, concentracion de esfuerzos, Mecéanica Lineal Eldstica de Fractura MLEF,
modelos de plasticidad de fractura puntual y deteccién de pardmetros en modelos de
fractura ficticia.

Las aproximaciones matematicas al problema mecéanico de evolucién de fisuras general-
mente adoptan un modelo microestructural que describe concentraciones de esfuerzos en
una pequena franja que se deforma gradualmente hasta experimentar un salto abrupto
en el campo de deformaciones. Tal divergencia afecta los términos de rigidez de cada
elemento y a las simulaciones ejecutadas sobre entramados de elementos finitos en la
zona de fisuracion. Ante tal problema, los modelos adoptan configuraciones de elemen-
tos dinamicos y adaptativos como los presentados por Rashid y Bouchard, revisados en
el trabajo de Cojocaru y Karlsson [30]¢ 7.

De acuerdo con lo anterior, el modelamiento mecanico de interfaces en materiales com-
puestos sigue la dinamica de fatiga y de agrietamiento, en la mayoria de los casos,
considerando simplificaciones propias de los medios continuos, obteniendo asi soluciones
analiticas de gran utilidad. Una aproximacién no lineal, por otro lado, implica soluciones
numéricas inexactas y técnicas adecuadas en la definicion de leyes de constitucion.

6Rashid M.M. The arbitrary local mesh refinement method: an alternative to remeshing for crack
propagation analysis. Comput. Methods Appl. Mech. Engng. (1998) 154:133-50.

"Bouchard P.O, Bay F., Chastel Y., Tovena I. Crack propagation modelling using an advanced
remeshing technique. Comput. Methods Appl. Mech. Engng. (2000) 189:723—42.
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2.2 Modelos Fisicoquimicos

Allnatt y Lidiard [4], al estudiar fenémenos de transporte en sélidos utilizan méto-
dos aplicables en principio, a cualquier modelo, independientemente del mecanismo de
migracion atomica o de la concentracién de los posibles defectos de superficie. La ca-
pacidad de procesamiento y de cémputo limita, sin embargo, la complejidad de los
modelos y las propiedades de interés en las simulaciones logradas, cuya importancia es
relevante cuando los métodos analiticos se ven restringidos. Las propiedades de trans-
porte pueden ser calculadas de dos formas, i.e. mediante la simulacién de un sistema
termodinamico en equilibrio o bien, simulando un sistema dado en presencia de una
fuerza termodinamica. En el primer caso, los coeficientes de transporte son calculados a
partir de expresiones que describen una respuesta lineal. En el segundo caso, el calculo
se obtiene a partir de flujos inducidos por una perturbaciéon externa conocida aplica-
da a un sistema quimicamente homogéneo: en particular, una simulaciéon emplea una
aleacion binaria aleatoria AB en arreglo cibico con algunas vacancias. Dependiendo del
ordenamiento atémico, pueden ser necesarias simulaciones de ensamblaje a través de
algotirmos de Monte Carlo. Una vez superado el equilibrio metaestable, se selecciona
aleatoriamente una vacancia y una vecindad. Si la vecindad corresponde a un atomo,
se calcula la frecuencia de salto w en el intercambio atémico segun la ecuacion 2.2.1,
donde ¢; es la concentracién relativa de cada especie i (nucleones):

w= Y e (2.2.1)

Para Adamson y Gast [2], en la escala atémica (0.5x107'°m), una interfaz ideal se
caracteriza por ser suave. Superficies de apariencia suave a nivel molecular (uno a cinco
érdenes de magnitud més grande que el caso atémico) presentan rugosidad e irregulari-
dades. Las tnicas interfaces que llegan a ser lo suficientemente suaves como la planteada
tedricamente es el tipo de interfaces entre cristales arménicos [1], cristales fundidos de
metales como el platino y algunos polimeros deformables. Todas las demas interfaces
entre sélidos tienden a ser rugosas a nivel atémico de tal forma que la densidad de
corriente i, expresada en unidades [-2,], medida macroscépicamente, no es uniforme
en regiones muy pequenas (del orden de 1um?). Debido a esto se presentan resistencias
R.; asociadas a la diferencia de potencial entre uno y otro material y una transferencia
de iones, cuyos diametros son ligeramente mayores pero del mismo orden que las lon-
gitudes que recorren entre picos de asperezas (Longitudes de Debye) [8]. La corriente
de intercambio iénico se supone bidireccional y puede ser evaluada segin la sieguiente
relacién deducida originalmente para interfases gaseosas de constante R, donde F' es
constante (cte. de Faraday), n el nimero de particulas y T' la temperatura del sistema:

io = RT/nF Ry, (2.2.2)

ecuacion que define el movimiento de cargas por conduccién térmica. Irregularidades su-
perficiales estudiadas con microscopia electrénica y técnicas de imagen y mapeo ofrecen
una topografia de interfaz detallada. Imperfecciones, asperezas y nucleaciones obser-
vadas en metales, normalmente sugieren la formacién de una nueva fase. Un proceso
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tal de depdsito de productos de oxidacién puede alcanzar 6rdenes de magnitud de has-
ta cientos de Angstroms (escala meso-nanoscopica) [2]. Aceptando la hipdtesis de que
las interfaces metal/cemento son interfaces electroquimicas debido a la naturaleza de
las reacciones entre una fase anddica (metal) y un electrolito sélido catédico (pasta),
se presentan dos clases de interfaces: a) Interfaces de bloqueo, y b) Interfaces de no
bloqueo, dependiendo de si la interfaz se comporta como un circuito RC' en serie o no.
Aunque se supone cargada con carga +¢ cada superficie, el equilibrio eléctrico se cumple
mientras no se presente una diferencia de potencial A¢ debida a flujo de electrones. Un
rango limite de densidad de carga normalmente se presenta entre -10 y 10 % . La
capacitancia C define tipo de interfaz de acuerdo con la relacién

C =5 (2.2.3)

Aspectos tedricos y experimentales en procesos electroquimicos, asumiendo en cada
modelo la naturaleza de los electrolitos utilizados y sus conductividades eléctricas, son
discutidos por Armstrong y Todd [8]. Proponen cinco modelos de los cuales, por config-
uracion y fases descritas, interesa el modelo de interfaz Metal/Sélido conductor, descar-
tando problemas relacionados con la formacion de productos diferentes a las dos fases
establecidas para el modelo e ignorando la formacion de estructura de poro, aspectos
que discuten de forma contextual y sin mucho rigor. No obstante presta especial aten-
cion al modo en que se equilibran cargas, si el equilibrio no se logra inmediatamente, o
si se observa equilibrio inmediato en lo que definen como Interfaces de bloqueo y de no
blogueo. En ese sentido, se revisan dos modelos de interfaz.

El Modelo de Helmhotz predice el valor de la capacitancia C' de la doble capa de interfaz
como funcién de la distancia representativa (radio iénico ag) entre cargas mobiles en
ambas superficies (constante dieléctrica ), y del drea de contacto A

C = 505£ (2.2.4)

El metal es tratado como un material con exceso de carga negativa (dona electrones)
que se balancea por el exceso de cationes mobiles cuyos centros distan tan solo un
radio atémico de la superficie. De forma similar el modelo Gouy-Chapman predice un
comportamiento interfacial pero tiene en cuenta otros iones p.ej. aniones, insertos que
cambian las condiciones eléctricas de flujo.

Tal vez el tinico pardmetro usualmente tenido en cuenta en la caracterizaciéon de inter-
faces, es el espesor €(x). En el articulo de Widom [128], sobre energia potencial y la
tensiones superficiales, se sugiere un modelo de interfaz en que ademés del espesor se
considera un perfil variable p(z), como se esquematiza en la FIGURA 2.5. La variacién
espacial implica que puntos x >> € pertenecientes a la fase sélida (c) presentan un perfil
pPe, €n tanto que puntos z < —e, que pertenecen a la fase sélida (a) presentan un perfil
Pa- Técnicas recientes de mapeo acustico y laser han permitido establecer parametros
topogracos en supercies sélidas aportando datos de forma, inclinacién y textura [46].

30



FIGURA 2.5 Perfil de interfaz [128]

Patrykiejew y Boréwko [97] utilizaron simulaciones computacionales para modelar la
adsorciéon focalizada en superficies homogéneas o uniformes partiendo del trabajo de
Langmuir (1918). Posteriormente abordan el problema de heterogeneidad incluyendo
un ntmero limitado de regiones defectuosas a superficies homegéneas. De ese modo los
autores simulan el proceso de adsorcién y describen directamente el aspecto imperfec-
to de superficies energética y geométricamente heterogéneas al tiempo que identifican
parametros caracteristicos de cada region midiendo energias de adsorcion. El modelo es
incapaz de correlacionar procesos de adsorcion si éstos ocurren en regiones extremas no
adyacentes.

Maekawa et al. en [76] y posteriormente en [77] desarrollaron el modelo multiescala
para el concreto estructural como una herramienta de prediccion del comportamiento
de estructuras civiles durante su vida util. Para los diferentes procesos proponen un
modelo individual segiin la escala de aproximacion:

Hidratacion y estructura de poro. 107%™ 107 m
Humedad, equilibrio y transporte. 107 ~ 107%m
Transporte iénico. 1078~ 10~m

Carbonatacién. 107°~ 107%m

Transporte de Oxigeno y Corrosién. 107°~ 10~°m
Mecdnica de fractura. 107%~ 107>m

Supuestos. El concreto se compone sélo de material fino. En este sentido, la pasta es
un mortero denso que no incluye arena o agregado grueso. El esquema del modelamien-
to inicia con el proceso de formacién de la matriz de un cemento Portland conven-
cional(Silicatos de Calcio Hidratados SCH). El tamano, la forma y la separacién de las
particulas en suspension se supone, permanecen constantes asi como la porosidad total
del grano. Hay capilaridad, pero ésta se activa solo en puntos de contacto entre esferas y
no dentro de ellas, lo que implica un nticleo de grano compacto y seco. La densidad de la
solucion tiene el siguiente orden jerarquico descendente: a) Volumen no hidratado (ni-
cleo). b) Volumen interno de productos de hidratacién. ¢) Volumen externo hidratado.
d) Granos de SCH. e) Porosidad capilar. f) Porosidad-gel, y g) Porosidad intercapa.
La distribucién del tamano de grano ¢ y su crecimiento controlan la capilaridad de la
solucién porosa:

¢ =5 = (5e) dmaa (2:2.5)
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donde x es la distancia radial al centro del grano de didametro ¢; » y D son longitudes
caracteristicas de la porosidad.

En cuanto a la energia del proceso de hidratacion, que es una medida de la energia
del sistema, puede ser obtenida de especimenes por medio de ensayos adiabaticos con
aumento gradual de temperatura o bien por simulacion computacional del grado de
hidratacién del volumen representativo de la mezcla. En cualquier caso, el contenido de
humedad es un dato indispensable para conocer el grado de hidratacién. Se ha utilizado
una subrutina basada en el concepto de cascarén rigido (hard shell) dentro de clusters
hidratados. Por tratarse de un material heterogéneo, la energia de hidratacion de la
pasta de concreto no es una cantidad constante ya que depende de la energia de cada
mineral y del grado de hidratacion individual de los granos. El balance de la masa total
himeda tiene en cuenta tanto el agua condensada como el vapor de agua.

Como toda ecuacién de conservacion, el equilibrio termodinamico se plantea en términos
de capacidad, conductividad y pérdidas, referidas a un volumen representativo:

P (X 0:%5) B —div (KVP)+p Y S5~ W5l =0 (2.2.6)

donde S es el area superficial del poro, que depende del inverso de la longitud carac-
teristica (r~') evaluada en el volumen representativo V; K es la conductividad con sus
componentes liquido K; y de vapor K,. Otra variable de control para esta parte del
modelo es la presion de poro P ejercida por la fracciéon de agua condensada, mientras
que la difusién de la fraccién correspondiente al vapor de agua la controla la conduc-
tividad por desalojo de poros (teoria de difusiéon de Knudsen). El flujo de vapor de agua
depende del volumen representativo y de la variacion de la densidad:

@ = =25 [T T Vv = =Dy Vv Ni = iz (2:2.7)

y se ve afectado por factores geométricos de la estructura compleja de poro como la
tortuosidad de los canales 2 = (%)2, la longitud equivalente que recorre la molécula de
agua l,,[m] y el espesor de la capa de adsorcién t,[m], cuya relacién Ny es el adimensional
Numero de Knudsen. El coeficiente de difusividad del vapor Dy se expresa en unidades
[%2] En general, se espera que un cambio de temperatura afecte sustancialmente el
transporte de masa, como ocurre a nivel macroscopico en medios porosos. En esas
condiciones el flujo de humedad (difusividad de vapor y permeabilidad liquida) se puede

expresar como
J = — (DpV P + DyVT) (2.2.8)

con Dp y Dr , las respectivas conductividades de los gradientes de potencial de presion
y temperatura. El calor se difunde pero no es un evento importante comparado con la
transferencia de humedad condensada debida a la presiéon de poros. Con una geometria
de grano ideal, la presion de poros de la fase liquida P, dependera del tamano de las
esferas en contacto 7, produciéndose tensiones superficiales [%], tal como lo describe
la ecuacién de Laplace:
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p=2 (2.2.9)

A nivel molecular (tamanios de poro del orden nm~um) el flujo liquido depende de la
viscosidad 7; de referencia y de la energia libre G (Energia de Gibbs) que activa el flujo
pOT exceso:

a =~ (Jo" rdV)* VP = =KV P, n = mieap (55) (2.2.10)

donde R es la constante de gases, en unidades [m]
Finalmente, la presion de poros de la fraccién de vapor P,, puede relacionarse con la
presién de poros de la fase liquida o condensada por medio de la energia libre G-

In (L) — DMy (2.2.11)

Psat Pl RT

con Py, como la presién de vapor de saturacién [Pa] y M, y p; como la masa molecular

del agua [%} y la densidad liquida del agua, respectivamente.

En cuanto al transporte iénico, el modelo se concentra en el transporte del ién cloruro
por ser un i6n agresivo causante de la corrosién del refuerzo dentro del concreto. Aparte
de la difusion de un frente de concentraciones, el transporte idnico es también un proceso
advectivo-convectivo pues se trata de la transferencia de un frente horizontal de una
solucion acuosa. De un balance de masa para cloruro libre se obtiene la ecuacién

5 (6SCa) +divJei— Qo = 0, (2.2.12)

como la variacién del flujo .J, en términos de concentraciéon del i6n cloruro C,, porosidad
¢ v saturacién S del medio. Por tratarse de la totalidad de cloruros en el medio poroso,
el balance tiene en cuenta el término () con el que se denota la cantidad del ién adherida
que no participa en el flujo libre. Los iones adheridos se han clasificado en dos categorias,
los cloroaluminatos adsorbidos por las paredes porosas y aquellos cloruros quimicamente
enlazados. En condiciones locales de equilibrio quimico es posible encontrar una relaciéon
entre cloruros libres y cloruros ligados, o retenidos, por unidad de volumen.

No son pocos los autores que relacionan la dependencia del coeficiente de difusion con la
concentracién del ién cloruro. Ver p.ej. en [133]. Una solucién analitica de la ecuacién de
difusién y analisis de perfiles de corrosion acelerada en probetas con diferentes porosi-
dades sugieren una dependencia inversa entre concentracién y coeficiente de difusion
aparente [131].

En general se adopta un valor constante D¢ =3.0x 10711 [%2] después de realizar nu-

merosos analisis de sensibilidad. Se ha tenido en cuenta nuevamente la tortuosidad 2
y la constriccion § de los canales entre poros, como un factor de reduccion del flujo.
La difusividad se puede calcualar como el producto entre D¢ v %ng , donde la porosi-
dad, las condiciones iniciales de mezcla e incluso el rastro histérico de humedad son

contribuyentes. Simultdneamente, los iones se transportan en gradientes acuosos con

una velocidad de adveccién @ = —I;Zéj [%] El vector de flujo iénico 1, es entonces la
resultante de dichas componentes:
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Jor = —%¢SDCZVCCZ+¢57001 (2.2.13)

Por otro lado, los procesos de carbonatacion, transporte y equilibrio del CO4y gaseoso y
disuelto son procesos termodinamicos que modifican considerablemente la microestruc-
tura del concreto. El equilibrio quimico de las fases gaseosa y condensada del dioxido
de carbono (Ec. 2.2.14) se puede expresar en términos de potencial, flujo y pérdidas,
tal como en las ecuaciones 3.2.6 y 3.2.12. Las unidades de densidad gaseosa y disuelta

en [£4]:

% {qf) [(1 ) Pgco, + pdCOJ }“rdiUJCOz —Qco, =0. (2214)

La ley de Henry describe la proporcionalidad entre las concentraciones C de las fases
gaseosa y liquida del CO5 como el equilibrio entre el volumen de gas disuelto ejerciendo
presiéon sobre el volumen liquido:

p=kC. (2.2.15)

Valores de la constante k[unidades de presién| para el hidrégeno (7.2), oxigeno molecular
(4.4) y carbénico (5.8) disueltos en agua se encuentran en cualquier parte, p.ej. [71a]® .
Las presiones parciales en ambas fases suelen expresarse en términos de densidad o
fraccion molar en lugar de concentraciones. Por su parte, el flujo J depende de la
conectividad de los poros. Como en el caso del transporte idnico, la geometria de los
conductos, mientras mas intricada ofrecera mayor resistencia al desalojo local de COs.
Entre los parametros fisicos a tener en cuenta en la caracterizacion de la microporosidad
se encuentran la constriccién § y la tortuosidad {2, mencionadas anteriormente.

La primera ley de Fick describe el transporte y la difusividad del COy en la matriz
porosa del concreto:

) c ) av.
J002 = (Ddco2 Vpdc()2 + D9002 Vpgcoz>y Dalco2 = §¢D3 oT av, D9002 = ﬁ‘ng froco 1+ Ny, (2216)

. o1 . . . ., 2 .
donde 7. es el radio de equilibrio. Los coeficientes de difusion [%}, en las ecuaciones

anteriores se obtienen integrando las difusividades correspondientes al volumen de la
fase saturada para el CO4 disuelto y al volumend de poro de la fase seca, para el CO,
gaseoso. El consumo de CO, representado por el término () [W’jgs} en la ecuacién (2.2.14)
es consecuencia del proceso de hidratacion de la pasta.

La calcita es un mineral presente y muy activo en el endurecimiento del cemento Port-
land convencional y la determinacién exacta de iones libres e hidréxidos de calcio, asi
como la concentraciéon de acidos carbonicos es un inconveniente. Sin embargo, en condi-
ciones de equilibrio las reacciones son disociativas®:

8Levine I.N. Quantum Chemistry. 5th.ed. Prentice-Hall. 2000.

9La carbonatacién es una reaccién acido-base en la cual partici-pan aniones y cationes de Bronsted,
es decir que en equilibrio, los dcidos tienden a donar protones y las bases son en cambio receptores de
protones.

34



Ca*t+ CO32~— CaCOg3 (2.2.17)
HyO « Ht+ OH™
HyCO34» HY+HCO; » 2HT+CO3~ (2.2.18)
Ca(OH)a¢» Ca?t+ 20H-
CaCO3¢» Cat+C0O3~

y la variacion del carbonato de calcio es descrita por la Ecuacién Diferencial de primer
orden

Qco, = 8(%8%3) = k[Ca*T][CO57] (2.2.19)

El modelo utilizé un valor de k = 2,8 [ﬁ]

Para entender a fondo el rol del carbonato de calcio en el proceso de hidratacion del
cemento, ver [69] y [83].

El modo de difusion de iones negativos en el medio poroso tal y como se describe en
[76] v [77] es gobernado por las ecuaciones 2.2.14 y 2.2.16, y no se descarta el transporte
por percolacién de iones positivos que cambian la microestructura porosa de la pasta.
Estos iones suelen neutralizarse con la abundante concentracion de hidréoxidos de calcio
Ca(OH)s.

El modelo constitutivo de resistencia del concreto es planteado con respecto al com-
portamiento esfuerzo/deformacién de la pasta en hidrataciéon temprana en funcién de
coeficientes de deformacién instantédnea (creep) y elasticidad controlados por el grado
de humedad de la microporosidad y otras condiciones ambientales como sismisidad,
presién y temperatura. De este modo las particulas mayores de agregados son repre-
sentadas como cuerpos eldsticos suspendidos en la pasta de cemento. Se conserva una
simetria esférica de capas concéntricas superpuestas hasta que la pasta adquiere la so-
lidificacién. El volumen representativo (VR) tiene una dimensién caracteristica de 0.1
a 0.5m. El equilibrio de la fase es garantizado para cada componente, agregados(a) y
pasta(p), de acuerdo con el principio de trabajo virtual de esfuerzos y deformaciones:

o=y po, £ =Y pe, (2.2.20)
a?p a/7p

donde el campo de deformaciones depende de la rigidez volumétrica K de cada compo-
nente:

€ = K%laa, ep = f(op), (2.2.21)

presentandose un equilibrio entre la resistencia de las fases en la medida en que la pasta
se endurece dando como resultado un mismo valor ultimo representativo del material.
El efecto de agragacion es visto como la integracién de conglomerados recién formados
sobre la matriz de conglomerados depositados en un instante anterior.

A medida que se endurece, la pasta adquiere propiedades viscoeldsticas y puede ser mod-
elada como un sistema de microamortiguadores que se desagrega una vez solidificada
por completo la pasta, empezando por la parte mas externa.
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Sorelli y colaboradores [115], reconocen las distintas fases que conforman un concreto
de altas especificaciones: en la nano-escala predominan los SCH de alta densidad y
microestructura plana, sobre otros productos de hidrata-cion como la etringita y el
silicato tricalcico, de estructura acicular (forma de aguja). La micro-escala de este tipo
de concretos es una interfaz de fibras de acero y la pasta hidratada que las rodea, fase
que debe estudiarse en detalle pues es alli donde se presenta la transicién débil que
limita el desempeno del material. En su modelo para concretos UHPC!?, Los autores
descartan la adhesién débil de interfaces acero/cemento, confiando en la densidad del
SCH, pero insisten en la recoleccion de datos que validen tal condiciéon de adherencia.
Cuatro niveles de escala se proponen: SCH de baja y de alta densidad (Nivel I"10e-8m);
Polvo de quarzo, clinker y aire (Nivel II710e-6m); Arena de quarzo, fibras de acreo y
aire (Nivel III"10e-4m) y El nivel de macro de la mezcla (Nivel 11117 10e-1m).

La elasticidad macroscopica del UHPC se puede hallar a partir de interacciones de
localizacién en la microestructura, bajo los supuestos de la mecanica del medio continuo.
La relacién es lineal

e(x) = A(x) : E, (2.2.22)

en otros términos, las microdeformaciones € en cualquier punto x estan relacionadas con
el campo de deformaciones macroscépicas E, por medio de un tensor de localizacién A.
Si un micro-volumen representativo presenta deformaciones £(x) y esfuerzos o(x), los
respectivos valores medios de deformaciones y esfuerzos macroscopicos E y ¥ seran:

E={e(2))y v X =(o(@))y = (Cr:e(@))y (2.2.23)

donde C, es el tensor de rigidez de cada fase.

Por su parte, cada fase es en si misma un material compuesto. La rigidez homogeneizada
C"™ incorpora informacién sobre la morfologia y la fraccién de volumen f, represen-
tadas por el tensor A, de localizacion:

Chom = <Cr : Ar)v = CO"’Z?:l <Ar> (fr_fO) (2224>

El modelo de elemento finito tridimensional de Richard et al. [105], es un modelo de
dano que estd formulado siguiendo los principios de la mecanica del medio continuo
en la cual la energia elastica de deformaciéon estd asociada a diversos mecanismos de
disipacion como deformaciones elasticas, fluencia y ciclos histeréticos por friccién cuyo
analisis determina una serie de ecuaciones de estado propias de un comportamiento
reversible.

El modelo es més cuidadoso al respetar principios de evolucién/conservacién dentro del
marco conceptual de la termodinamica de procesos irreversibles. Entre otras formas de

19del inglés Ultra High Performance Concrete
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disipacion incluye fracturas y flujo plastico los cuales, se pueden presentar consecutiva
o simultaneamente en la interfaz y pueden estar relacionados con la corrosién del acero
cuyos productos experimentan pérdida de adhesion quimica, agrietamiento por cortante
y degradacion. Para conectar todos estos efectos dentro de una ley constitutiva, con-
sideraciones energéticas son tomadas en cuenta para definir correctamente el potencial
de estado en términos de la energia del sistema. Como es un modelo de dano, la en-
ergia depende del grado de deterioro que es variable, p.ej., para un estado no degradado
(sin fracturar), la energia libre es méxima. Con el potencial de estado termodindmi-
co se construyen las ecuaciones de estado para cada una de las variables internas, en
términos de tensores de esfuerzos, siguiendo una regla de flujo controlada por una su-
perficie critica (la barrera endurecida de la matriz porosa del concreto). En esta etapa
del planteamiento, el modelo recurre a funciones y parametros cuya identificacién debe
hacerse a través de resultados experimentales y que dependen de la constitucion de los
materiales: endurecimiento isotropico del material, mecanismos de disipaciéon y otros
valores criticos de degradacion se tienen en cuenta como una funcién de consolidacion
en términos de fuerza termodindmica que se opone al dano de la interfase. Por su parte,
pardmetros empiricos describen a) la repuesta mecanica de interfaces acero/concreto
debida a la expansién de productos de corrosion y al un aumento de la fragilidad del
acero por degradacién de la seccién transversal y b) la variacién de densidad de flujo
(porosidad).

El modelo de Nguyen et al.[91] estudia en una escala microscépica, la mecénica de
fraguado en la pasta de concreto. Cada elemento o volumen representativo (EVR) se
modela con un método de elementos finitos, simulando microgrietas de tension. El
resultado de esa simulacién es tomado como un patréon de respuesta observable en la
escala macroscopica. La equivalencia se logra por medio de transformaciones interescala
de homogenizacion.

Modelos de hidratacién del cemento fueron utilizados para simular la reaccién principal
del silicato tricélcico (C3S) con el agua, cuyo producido final son silicatos hidratados
(CSH) y portlandita (CH). En términos de volimenes de reactivos, la hidratacion del
cemento puede ser escrita como:

1.0Ve,s+1,318Vy,0 — 1,57Veosu +0,093Veon (2.2.25)

Por simplificacién, las particulas de cemento son mode-ladas como esferas de tamano ar-
bitrario empaquetadas aleatoriamente y sin traslapo en un elemento ciibico de 1000um?
de acuerdo con la funcién

que representa la relacién agua/cemento, donde f es la fraccién del volumen de particu-

las cuyo valor es menor que cierto valor dado por una funcion de distribucion de tamano

de grano. Las densidades del cemento y del agua que se usaron tienen los valores
_ g g :

pe = 3,155 y 1.0-"5, respectivamente.

Los procesos cinéticos son modelados con ecuaciones de a) nucleacién, b) crecimiento y
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¢) difusién, en términos del tamano inicial de cada particula y del tiempo de hidratacion.
Se espera que la humedad disminuya con el tiempo ¢, y con las interacciones entre granos
y, como consecuencia, que las constantes cinéticas n, ki, ko y k3 difieran con el radio r
de cada particula, de modo que la reaccién més lenta entre las ecuaciones 2.2.27 a, b o
¢ sea la que gobierne la hidratacion:

dr = —nkit" texp=F1t" dt (2.2.27a)
dr = —kydt (2.2.27D)
dr = —F-dt (2.2.27¢)

Durante la reaccién, los productos de la hidratacién superan en volumen al silicato
tricalcico. En el modelo la precipitacion es aleatoria y ocurre en los poros que desocupa el
reactivo. El nimero de particulas n completamente hidratadas (precipitadas) disminuye
exponencialmente y en tiempos muy cortos:

nen = Npaz(1—eb) (2.2.28)

Se ha reportado el valor b=0.213 al completar la hidratacién, esto representa aproxi-
madamente una distribucién de un grano de CH por cada cinco granos de C3S.
Para realizar la discretizacion, el modelo parte de imagenes 2D del elemento en los planos
X,Y,Z, generados para una seccién de la matriz de cemento en diferentes tiempos de
hidratacion(28 dias,8 meses,2 anos,10 anos). A cada material (fase) se asigna un valor o
color!!. Los elementos bésicos son tridngulos equildteros que se superponen a la imagen
2D.
Al rededor de 41000 elementos triangulares (trinodales) componen la malla superpuesta
a cada imagen de muestra, lo que representa 61000 grados de liberdad, aproximada-
mente. Este enmallado se rectifica minimizando la sumatoria de valores de energia de
cada elemento (funcién de costo) que tiene dos componentes, un componente de for-
ma y otro de homogeneidad sujetas a factores de peso pora el color y a factores de
imperfeccion los elementos triangulares no son equilateros.
El modelo constitutivo es el de degradacién o dano isotrépico. Introduce una variable
escalar para el dano w, que es gradual: sigue una ley exponencial y afecta el tensor de
modulos de elasticidad D:

o=(1-w)D (2.2.29)

La porosidad se ha modelado incluyendo los poros en la microestructura de la malla por
un lado, y como control, se ha modelado una estructura en la cual los poros no entran
en la discretizacion triangular de malla. Los elementos asi conformados son sometidos
a tension uniaxial simulada. En un régimen lineal elastico se confirmaron discrepancias
en los valores de los Médulos de Young y de Poisson cuando se aplicaban a los dos tipos
de malla (con y sin poros): la porosidad inhibe el proceso de hidratacién.

HTa fase de agregados se ha omitido representando el concreto solamente con la fase mortero.
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La homogenizacién del modelo es un proceso multiscala que utiliza técnicas computa-
cionales con procesadores en paralelo. La escala macro se conforma con asumir que el
solido es homogéneo y el patron de agrietamiento es discreto. En el nivel meso, se de-
fine un sélido heterogéneo fracturado, en equilibrio quasi-estatico en el que las fuerzas
internas son definidas como matrices de tension-deformacion y matrices de forma. Los
parametros del material se identifican a escala micro y dependen del proceso de en-
durecimiento por hidratacién explicado antes. La ecuaciones de equilibrio se resuelven
para todos los parametros pero sélo se escogen aquellos que representan desplazamien-
tos por deformaciones no lineales a lo largo de franjas de propagacién de la falla para
ser relacionados con la falla macroscépica (escalamiento).

Cada elemento presenta un relacion tipica de homogenizacién de escala con la forma:

Desplazamiento = (micropardmetro X proyeccién) + salto+ compatibilidad (2 .2 30)
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3. EVALUACION DEL ESTADO DEL ARTE

La necesidad del modelamiento multiescala se hace evidente en la caracterizacion de ma-
teriales en las escalas microscépica e inferiores. Combinacién de técnicas no destructivas,
dispositivos laser, microscopia electrénica, andlisis de difraccion de rayos X, ultrasonido
y practicas de indentacién, ofrecen evidencia cualitativa y cuantitativa de la composi-
cién y la forma interna del concreto estructural, lo que ha llevado al refinamiento de los
modelos.

La revisién incluye una clasificacion temadtica de los modelos seleccionados (ANEXO
A) e igualmente se han establecido varias categorias en las que se han clasificado los
trabajos revisados. Este resultado puede ser consultado en detalle en la TABLA del
ANEXO B.

A continuacién se da cuenta del estado del arte en el tema de esta investigacion identi-
ficando algunos problemas (tedricos y experimentales) con relacién a la caracterizacién
de la interfaz concreto/acero en el concreto estructural y al modelamiento multiescala.

3.1. Problemas fundamentales .

o Modelamiento. Este problema tiene dos fuentes de solucién, la primera, experi-
mental y se refiere al conocimiento cualitativo y cuantitativo que se ha podido
obtener por la observacion y por mediciones sistematicas. En segundo lugar, tiene
su base tedrica en la solucion de las ecuaciones fundamentales que gobiernan los
procesos fisicos. En estos dos sentidos, el problema del modelamiento es comple-
mentario con el de caracterizacién. Una de las herramientas mas utilizadas en la
solucion de este problema es la simulacién computacional. Se ha insistido en el
consumo de software especializado para realizar tareas de modelamiento cuando lo
que se busca es desarrollar el codigo de una aplicacion flexible para modelamiento
multiescala de materiales. Otra herramienta son los modelos reales a escala con
los cuales se recrean comportamientos a nivel macro indirectamente. El trabajo
de modelamiento presenta inconvenientes, a saber, un modelo es una réplica sim-
plificada de la realidad y a pesar de ello, requiere todavia de un alto grado de
abstraccién.

o Caracterizacién. Este es un problema experimental y tedrico. La parte tedrica se
refiere al diseno de los experimentos, mientras el caracter experimental se refleja en
las técnicas y los equipos utilizados en la preparacion de muestras, la observacion
y mediciéon de pardametros relacionados con el comportamiento y las propiedades
fisicoquimicas del material. Dada su importancia, cualquier practica al respecto
es controlada por estandares de calidad. El concreto estructural es un material
susceptible de analizarse desde diversas opticas, no solo desde la 6ptica del analisis
estructural elastico macroscépico pues comporta procesos termodinamicos, elec-
troquimicos y electréonicos a nivel de microestructura cuyo control es determinante
en el comportamiento resistente global del material. (Ver ANEXO B)
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o Sintesis. Se refiere a mejoras del material y nuevos prototipos. Es un problema
experimental y tecnoldgico. Lo que se busca es llegar a la estructura interna,
atémica o molecular de la materia y aprovechar el arreglo cristalino para introducir
nuevos componente. Se realimenta con el trabajo de caracterizacion siempre que
nuevos prototipos requieran de pruebas para evaluar su comportamiento. En esta
etapa, el modelamiento molecular es de gran utilidad.

3.2. Problemas tecnoldgicos.

o Diseno. Todo avance tecnolégico es el resultado de la busqueda de soluciones
a problemas fundamentales en diversas dreas del conocimiento. Una de las her-
ramientas tecnologicas de uso comun es el diseno. En el diseno se utiliza la teoria
fundamental y los modelos validados por datos experimentales para suplir necesi-
dades o prestar un servicio. En ciencia de materiales el diseno esta a mitad de
camino entre modelamiento y sintesis. Y por supuesto, un buen diseno es reflejo
de un buen trabajo de caracterizacion. (ANEXO B)

o Aplicaciones. Parece ser que la implementacion de un diseno se ha remitido a
su construccién y a esperar un comportamiento de antemano previsto, a partir
de condiciones extremas. En este sentido toda la industria de la construccién se
nutre de lo que la tecnologia puede brindar. Lo que interesa en esta etapa es la
efectividad, el costo temporal de los disenos. Se supone que los intereses antes
mencionados son relativos a calidad y bienestar. Por otro lado, mayor disposicién
es requerida para encontrar aplicaciones realistas de la tecnologia del concreto
estructural, que no se remitan solamente al aporte de rigidez sino a necesidades
estéticas, o autosostenibles por ejemplo. Sin embargo, como se ha remarcado en
varios apartes de este trabajo, el conocimiento comprehensivo del material y la
investigacion sistematica procuraran el horizonte aplicativo correspondiente.

La proporcion y la frecuencia histérica de cada uno de los trabajos relacionados con
los problemas de investigacién mencionados anteriormente es mostrada en la FIGURA
3.1. Asi, es claro que el trabajo de caracterizacién es el mas abundante, seguido del
trabajo de modelamiento. En cuanto al diseno, la sintesis de nuevos materiales, y otras
aplicaciones se nota un estado exploratorio que se espera, se desarrolle en los préoximos
10 anos.

Para hacer una evaluacion del estado del arte del tema de investigacion es necesario
determinar el grado de madurez de cada uno de los trabajos revisados. Se escogieron tres
categorias que determinan el caracter del trabajo investigativo . Un trabajo cientifico
busca comprender causas para poder procesar datos y explicar las observaciones. Un
trabajo experimental sugiere observaciones y mediciones. El trabajo tecnoldgico implica
desarrollo a partir del conocimiento.

Asi, por ejemplo, y como se muestra en la TABLA 3-1, el presente es un trabajo cientifico
en etapa exploratoria, mientras que el trabajo de Speziale et al. [117] es experimental
en etapa avanzada.
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COMPARATIVO DE PUBLICACIONES EN LA REVISION

CARACTEREACION W MODELAMBITO M pEHio M APLICACIONES  SINTESE

FIGURA 3.1 Comparativo de los trabajos incluidos en la presente revisién
Caracterizacién 71 %, Modelamiento 43 %, Disenio 24 %, Aplicaciones 0.93 %, Sintesis 0.66 %

TIPO TRABAJO
MADUREZ
EXPLORATORIO YV
EN DESARROLLO
AVANZADO

CIENTIF. EXPERIM. TECNOLOG.

TABLA 3-1 Matriz evaluacién Estado del arte en el tema de investigacién [79].

Teniendo en cuenta el ejemplo de la matriz tipo utilizada (TABLA 3-1), se evalud el
estado del arte representado en la literatura revisada. Detalles metodolégicos pueden ser
consultados en [79]. Como se advierte desde un principio, la revisién no es en ningin
modo exhaustiva. Sin embargo se han incluido cifras descriptivas de una busqueda
general en la base de datos de ELSEVIER por medio de la web Science Direct, disponible
gracias al servicio de informacion y los recursos electrénicos de las Bases de Datos de
la Biblioteca central de la Universidad Industrial de Santander, o directamente en el
portal

http://www.sciencedirect.com/
Se utilizo la siguiente formula de palabras clave :
multiscale+ concrete+steel+interface+modeling

La FIGURA 3.2 muestra la frecuencia histérica del tema consultado para diferentes
titulos de publicaciones con interés creciente por el tema de investigacién en caracteri-
zacion y modelamiento multiescala. Tanto en la revisiéon presente como en el histérico
mostrado en la figura, publicaciones como la Cement € Concree Research aportan datos
determinantes para el tema de investigacién tratado en este trabajo.
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De acuerdo con la seleccién de articulos propuesta en el ANEXO B, y el tipo de prob-
lema fundamental o tecnoldgico identificado, el frente de investigacién mas activo es el
correspondiente al trabajo de Caracterizacion con predominante énfasis experimental.
Més de un 70 % del total de la revision es literatura que describe procesos fisicos y apor-
ta datos cualitativos y numéricos, lo que no excluye el aporte de exposiciones tedricas
deducidas de las ecuaciones fundamentales que gobiernan la dindamica del material las
cuales, por involucrar esquemas abstracctos también han sido incluidas en la categoria
de Modelamiento aportando al 43 % de los textos revisados. Ahora bien, en cuanto al
grado de madurez se tiene que gracias a la adopcion extendida de metrologia de pre-
cisiéon y herramientas estadisticas en el diseno de experimentos, el estado del trabajo
de caracterizaciéon no es ciertamente avanzado pero si muestra un desarrollo continuo y
lo més cercano posible a la tecnologia de punta.

Aunque en etapa de exploracion a nivel académico local, el problema de modelamiento
cobra interés desde el punto de vista practico siempre que los grupos de investigacion
aporten nuevos datos y observaciones que permitan realizar volimenes representativos
y demas objetos tedricos con los qué representar de forma mas precisa la realidad fisica
propia de escalas muy pequenas. Mientras tanto, se puede afirmar que el problema del
modelamiento tedrico ha gozado de estabilidad permanente dado el aporte financiero a
la investigacion a nivel mundial.

En el FIGURA 3.3 puede apreciarse que el trabajo sobre modelamiento multiescala para
materiales cementicios y concreto estructural supera las 50 publicaciones para final de
2013; si para febrero de 2014 se tiene un registro de ca. 25 articulos, se espera que al
final del periodo el niimero de trabajos supere el maximo anual anterior, lo que permite
determinar un desarrollo creciente en la solucién del problema de modelamiento.
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A continuacién se presentan los resultados en las matrices de evaluacién: Problemas
fundamentales (TABLA 3-2). Problemas Tecnolégicos (TABLA 3-3).

TIPO TRABAJO , ,
CIENTIF. EXPERIM. TECNOLOG.

MADUREZ
EXPLORATORIO + — -
EN DESARROLLO X — X
AVANZADO

TABLA 3-2 Matriz de evaluacién para problemas Fundamentales.
Modelamiento [+] Caracterizacién [x] Sintesis [—]

TIPO TRABAJO , .
CIENTIF. EXPERIM. TECNOLOG.

MADUREZ
EXPLORATORIO o °
EN DESARROLLO o .

AVANZADO

TABLA 3-3 Matriz de evaluacién para problemas Tecnoldgicos.
Diseno [o] Aplicaciones [e]
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4. CONCLUSION

La coleccion de referencias presentadas recoge una muestra de cerca de 130 trabajos
sobre modelamiento y caracterizacién desde diferentes escalas de aproximaciéon. Una
revision critica ha permitido concluir que:

La idea fundamental del enfoque multiescala consiste en abordar la complejidad atémica
y molecular de los materiales mediante ténicas numéricas, en tanto que las escalas
mayores pueden ser tratadas experimentalmente y de acuerdo con las bases tedricas de
la mecanica de medios continuos. Leyes de homogenizacién e integracién interescala son
requeridas siempre que se aborden modelos independientes para cada escala de analisis.
El enfoque multiescala en trabajos de modelamiento es un ejercicio en desarrollo. Por
su parte, el trabajo de caracterizacion del concreto estructural muestra un nivel avan-
zado en las escalas macro y microscopica, con algunos datos aportados por trabajos
exploratorios en la escala nanoscopica, tendientes a modificaciones y optimizacion del
material.

Desde el punto de vista de la ingenieria civil y de la mecanica de materiales el interés
mayor se centra en el estudio del comportamiento estructural llevado hasta condiciones
de falla. El fallo estructural es el resultado de eventos mecénicos, termodindamicos y
quimicos concatenados a través de varias escalas. Técnicas de escalamiento edecuadas
e.g. Bifurcacién, homogenizacion, etc. son necesarias para resolver este tipo de incon-
venientes. Algunas de ellas fueron expuestas en la seccion de Revision de Modelos. Ver
igualmente la TABLA RESUMEN del ANEXO C.

Se han identificado lineas de investigacién en modelamiento multiescala que utilizan
Programacion Orientada a Objetos y entrenamiento de Redes Neuronales Artificiales,
ambas alternativas requieren de la recopilacion de datos experimentales confiables que
comprendan la caracterizacién nanoscopica y su adecuado escalamiento para poder in-
tegrarlos con los datos macroscopicos existentes. En particular los modelos de Ngo
revisados en [62] y [107], los avances en prediccién de resistencia mediante RNA ex-
puestos en [31] y [48], el modelos de propagacién multifractal de fisuras [22], el modelo
markoviano [41], el enfoque micromérfico [13][57] y el modelo multinivel que identifica
variables microestructurales [47], expuestos en la seccién 2 se recomiendan como punto
de partida para trabajos futuros de modelamiento. Estos resultados son expuestos en
la TABLA RESUMEN del ANEXO C, que incluye una ficha técnica, ventajas, incon-
venientes y perspectivas de cada modelo revisado.
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PROBIEMA PROCESOS

MODELO

ANEXO C - RESUMEN COMPARATIVO DE MODELOS

ANO DESCRIPCION

PERSPECTIVAS

Mecanico Fatiga y Fractura -Matriz compuesta fibrosa Bolotin 1983 -Propagacion unidireccional de agrietamiento. -Tedrico validable experimentalmente -Limitado a la esacala microscépica - Articulado por otros autores en
bajo cargas ciclicas  -Matriz compuesta laminada  [17] -Comportamiento eléstico lineal. [24] [50]
sostenidas. -Medio hereditario -Solido viscoelastico con -Predice comportamiento y vida (til -Variaciones isocrénicas debidas a -Efectos térmicos podrian
Fuerza/Desplazamiento controlados deformaciones hereditarias incluirse adoptando
-Analitico y numérico o transmitidas metodologias alternativas
-No tiene en cuenta grietas relacionadas
a termoplasticidad
Mecanico Fractura-Deformacién Modelos de adhesién Suo & Shih 1993 -Modelo analitico de escala atémica -Describe Interacciones fuertes -Magnitud de separacién < 10e-11m -Referencia tedrica importante.
inelastica (Crack-bridging models) [120] -Asume ligamento ductil -Predice altos valores de resistencia a la fractura -Solo aceros policristalinos y Revisar [13] [17] [24] [47]
-Sinergia ceramicas con inclusién metdlica. [52] [59] [125]
-Crecimiento constante de discontinuidades -Predice alta capacidad de disipacion de energia
-Adhesién alternada -Modelos pueden operar simultdneamente.
- Tiene en cuenta salto de discontinuidades
Fisicoquimico  Electroquimico Simulacion Monte Carlo Reigada et al. 1994 -Simulacién MonteCarlo basada en efecto tunel. -Minimiza conjunto de parametros de control. -Comportamiento multifractal -Admite extension 3D
para corrosion localizada [107] -Supone condiciones estables -Utiliza conceptos béasicos de Geometria fractal. - Inestabilidad abrupta en fronteras - Comparar con modelo [97]
-Frente de corrosion bidimensional analizado por - Favorece resultados con respecto a Corriente debida - No considera traslapo.
a) Respuesta electroquimica. al proceso de corrosion.
b) Morfologia superficial - Ofrece una buena descripcién morfolégica
- Modelo invariante, i.e., puede ser usado en cualquier
escala de estudio.
Fisicoquimico -Termodinamicos Interfaz acero/concreto Désir et al. 1998 -Modelo constitutivo: -Predice comportamiento macroscépico de interfaz - Reallizar pruebas teniendo en cuenta
-Mecénicos Adherencia-deslizamiento [33] Considera interfaz como discontinuidad - Tiene en cuenta comportamiento elastoplastico las diferentes configuraciones de
(bond-slip) Asume isotropia y deterioro plastico continuo. - Considera inestabilidad (salto) de propagacion. interfaz
‘Modelo numérico:
Considera desplazamientos relativos en la interfaz - Admite andlisis inverso utilizando Redes Neuronales - Andlisis numérico micromecanico - Actualizar Bases de datos con
Asume isotropia y deterioro plastico continuo. en la determinacién de parametros mas realistas. es necesario siempre que sea necesario  resultados de pruebas pull-out.
Barra de acero en matriz de concreto un modelo mas realista.
sometida a esfuerzo uniaxial.
Implementaciéon MEF con 6 grados de libertad.
Mecanico Dafio Computacional multinivel Ghosh et al. 2000 -Material elasto-plastico -Predice evolucién de variables en escala estructural  -Efectos adversos por establecimiento - Modelar niveles uno a uno
microestructural para andlisis de dafio en [47] -Crea jerarquias y subdominios con diferente y microestructural de fronteras entre elementos posteriormente homogeneizar

materiales porosos

resolucion y escalamiento.
- Utiliza la variante Celda de Voronoi (VCFEM)
Para resolver el problema microescala.

-Homogenizacién asintética entre nivelesde escala.

-VCFEM permite cambios continuos en topologia
de acuerdo con el progreso del dafio
-Minimiza errores de discretizacion y modelamiento.

-Es autoadaptativo y relativamente preciso.

en iteraciones entre niveles son comunes .
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ANEXO C - RESUMEN COMPARATIVO DE MODELOS

ANO DESCRIPCION

PERSPECTIVAS

Mecénico

Bond-slip/ Adherencia

Interfaz acero/concreto

Como lattices planas [107]

Roque & Volnei

2002 -

Modelamiento FEM y aplicacién a partir de
Programacion Orientada a Objetos

- Simulacion iterativa

- Geométrica y mecénicamente sencillo.

- No se ha validado experimentalemente - Trabajo de referencia que abre

- Requiere generacion de cédigo fuente. el campo de desarrollo de software.

-Analizar interfaz como interaccion.

Fisicoquimico

Termodinamicos

Modelo multiescala concreto Maekawa et al.

2003 Tedrico. Identifica parametros relacionados con

- Tiene en cuenta parametros micro y escalamiento

- No se centra en interfaces acero/concreto - Se recomienda un estudio

[76][77] la microestructura del material que relacionan con interdisciplinario en la formulacién
Macroparametros elasticos como E y v. - Modelos analiticos validables por experimentacion. - Utiliza rutinas de software privativo para  de modelos fisicoquimicos completos
anélisis dinamico y modelamiento
molecular.
Mecanico Propagacion fractura  OOP para modelamiento Cojocaru & 2008 -Dominios continuos 2D (constitutivo del material) -Desarrollo de software - Depende de software comercial - Es posible una programacién POO
simulacién de agrietamiento  Karlsson -Dominios de interfaz lineales(topoldgico) -Flexible: puede usar diversos criterios de propagacion - incapaz de determinar valores criticos de objetos sencillos e interfaces
en estructuras bajo [30] -Programacién Orientada a Objetos de acuerdo con la base de datos de espesor nulo.
carga ciclica
Fisicoquimico Hidratacion Modelo multiescala para Sorelli et al. 2008 -Experimental y metodolégico -Validacion por medio de técnicas de indentacion y - Inversién importante en equipos y personal- Es posible aplicar otros métodos de
caracterizacién de concreto [115] -Propone composicién quimica del material observacién SEM Caracterizacion, e.g. Microscopia
UHPC de alto rendimiento. en diferentes escalas de aproximacion. acustica e integrarlos a las bases de
datos existentes para posterior
andlisis multiobjetivo.
Mecéanico Comportamiento Modelamiento multiescala Niezgoda & 2009 -Implementacion en MEF 3D -Tiene en cuenta tres escalas diferentes -Depende de caracterizacion de la interfaz - Es posible abordar la programacion
elastoplastico para materiales compuestos Dereworko -Andlisis en macroelementos generan parametros -Analisis no lineal global 3D detallada. de objetos de geometria sencilla.
[92] elasticos que alimentan el modelo a escala -Analiza estados de carga térmica en nivel micro e interacciones fisicomecanicas
meso y microscopica. bésicas.
Mecénico Adherencia de Interfaz Modelo ANN de Interfaz Dahou et al. 2009 - Uso de Perceptron Multicapa de Entrada - Requiere tiempo obtener errores minimos - Requiere datos de ensayo Pull-Out - Conformacién de bases de datos
[31] - Define categorias de Entrada con un adecuado disefio de experimentos. a partir de ensayos pull-out.
- Escoge adecuadamente datos salida - Programar Red minima.
Mecéanico Deformacion Patron multifractal de Carpinteri et al. 2010 -Define superficies fractales de agrietamiento -El modelo puede aplicarse en cualquier escala - Modelo tedrico. Uso solo para - Revisar antecedentes y referencias
inelastica agrietamiento [22] - Evalla la variacién del crecimiento de fisuras aprovechando la invariabilidad de la geometria fractal interpretacion. No probado en criterios de - Es posible plantear modelos
contra factores de intensidad de esfuerzos. disefio. sencillos basados en el conjunto
usando la ley Erdogan-Paris de propagacion de fractal de Koch.
agrietamiento por fatiga.
Fisicoquimico Dafio estructural Interfaz 3D a/c + Corrosién  Richard et al. 2010 -Parte mecanica: incluye dafio, deformaciones -Tedricamente riguroso -Elementos de contacto no definidos -Medicién de datos, caracterizacién y
Mecéanico [105] inelasticas y friccion y pérdida de adherencia. -Es un modelo completo. -No articula un procedimiento confiable validacion en conjunto con solucién

-Parte termodinamica: dindmicas de hidratacién

yformacion de porosidad y endurecimiento.

y automatizado de Identificacion de del problema de definicién de interfaz

paréametros de entrada.
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Mecanico Resistencia a cortante Modelo triple multiescala Baky et al. 2012 -Simulacién pull-out MEF (4 nodos) para - Validable mediante experimentacion - Numerosos muetras y ensayos -Supercomputador con
no lineal para interfaces [12] encontrar resistencia a cortante en interfaces -Consumo de tiempo y almacenamiento procesadores en paralelo
en FRPC de concreto reforzado con bandas poliméricas ~48h/célculo/especimen
- Modelos independientes multiescala - Velidable por comparacion resultados otros trabajos
de resistencia entre componentes
Mecénico Zona de Proceso de  Modelo eso-escala para Grassl et al. 2012 -Aproximacion FEM usando lattices discretos. - El enfoqueprobabilistico proporciona - Algunos resultados para diferentes - Optimizado por otros autores en
Fractura evaluar efecto de tamafi granc [50] - Pardmetros basados en pruebas experimentales.  una vision realistadel proceso de agrietamiento longitudes y profundidades no se obtienen [57] y [95]
-Fractura como una medida de distribucién espacial diréctamente.
Aleatoria de la energia disipada - Algunos resultados locales no validados.
- No considera la fase metélica
Mecéanico - Adherencia Modelo micromérfico para Oliver et al. 2012 -Descripcién cinematica de la friccion entre fases  -Tiene en cuenta las 3 fases componentes del concreto - Algunos resultados locales no validados. - El modeloe s de los mas completos
concretos fibrosos [95] ausando Teoria Multicampo - Articula las escalas Meso y Macro desde el analisis Revisar metodologia de aplicacion
- Uso de Teoria de Mezclas en constitucién Micromérfico
de elementos
Fisicoquimico  Termodinamicos Adherencia de interfaz A/IC  Dominguez & 2012 - Deterioro tangencial acoplado con decohesién - Articula procesos mecénicos de dafio con procesos . No incluye definicién de la interfaz Definir elemento de interfaz. Ver p.egj.
Adherencia Ibrahimbegovic normal en FEM con relaciones esf./def. termodinamicos de forma explicita [92] [107]
[36]
Huespe et al. 2013 Complementario de [95]
[57]
Mecénico Adherencia de Interfaz Modelo ANN Golafshani et al. 2012 - Define categorias de Entrada y genera -El modelo es Autoadaptativo - Requiere de una vasta base de datos - Recoplar datos en literatura o
y Légica Fuzzy [48] red inteligente que predice dafio generarlos mediante experimentacion
- Plantear la red. Ver también [31]
Mecanico Deformacién elastica  Modelo discreto de grilla Brighentietal. 2013 -Material discretizado como un arreglo de -Comparaciones con modelos continuos de EF - Solo considera régimen elastico Revisar posible articulacién con [40]

discreta en materiales

fracturables

[18]

elementos reticulates o tipo viga
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NOTA DEL AUTOR: El presente trabajo ha sido elaborado en BETEX por
medio de la aplicacion LyX, version 1.6.7 (Julio 10, 2010), desarrollada por
Matthias Ettrich (1995).



