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RESUMEN

En el presente trabajo se ha realizado una prediccion de
las propiedades mecanicas del cemento en la micro-
escala, empleando un modelo de fractura reticular 3D.

En primer lugar se simula la micro-estructura del cemento
mediante el cédigo HYMOSTRUC3D, representando dicha
micro-estructura mediante particulas esféricas. A continua-
cion, la micro-estructura generada se convierte en una ima-
gen basada en “voxeles”, y se construye un sistema reticu-
lar basado en esa imagen mediante el cddigo ImgLat
(Image to Lattice). Se define un ensayo de tension uniaxial
virtual, y se simula el proceso de fractura usando el codigo
GLAK (Generalizad Lattice Analisis Kernel). Los resultados
obtenidos de esta simulacion del proceso de fractura son
diagramas de carga-desplazamiento y propagacion de
micro-roturas. El diagrama de carga-desplazamiento carac-
teriza el comportamiento a fractura de la pasta de cemento
en la micro-escala, y a partir de éste se puede obtener la
resistencia a fractura y el modulo de elasticidad del material.

Con el objetivo de mostrar el funcionamiento de la simu-
lacidn, se ha realizado un experimento tedrico, cuyos
resultados sirven para validar el modelo empleado.

Palabras clave: modelo reticular 3D, simulacion de
fractura, pasta de cemento, micro-escala, prediccion de
propiedades mecanicas.
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SUMMARY

Prediction of the mechanical properties of cement paste
at microscale has been done in this contribution by
making use of 3D lattice fracture model.

The microstructure of cement paste is simulated by
HYMOSTRUC3D first, which is represented in terms of
sphere particles. Then the microstructure is converted
into a voxel-based image, and a lattice system is
constructed based on the image of the microstructure
through ImglLat (Image to Lattice). A virtual uni-axial
tensile test is configured and the fracture process is
simulated by GLAK (Generalized Lattice Analysis
Kernel). The outputs of fracture process simulation are
the load-displacement diagram and micro-cracks
propagation. The load-displacement diagram reveals
the tensile behavior of cement paste at microscale,
from which the elastic modulus and tensile strength can
be obtained.

A numerical experiment is carried out to show how the
model works, and the final results also demonstrate the
feasibility of the above modeling procedure.

Keywords: 3D Lattice Modeling, Fracture Process
Simulation, Cement Paste, Microscale, Mechanical
Properties Prediction.
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1. INTRODUCCION

Actualmente, los materiales en base cemento son los
materiales de construccién mas empleados en el mundo.
Algunos ejemplos de materiales en base cemento son la
pasta de cemento, los morteros y el hormigon. El estu-
dio de la relacién entre la micro-estructura y el rendi-
miento de los materiales cementicios es muy necesario,
ya que si conseguimos entender a nivel fundamental los
mecanismos de fallo, podremos disefiar materiales de
altas prestaciones.

Para acercarnos ese objetivo, es esencial desarrollar un
esquema de modelizacion multi-escalar, interconectando
las diferentes escalas. Como parte de ese esquema, en
este trabajo se ha realizado una prediccion de las propie-
dades mecanicas del cemento en la micro-escala
empleando el modelo “3D lattice fracture” (1-3). En un
trabajo similar Bernard simula la micro-estructura de la
pasta de cemento usando el modelo CEMHYD3D, y apli-
cando elementos sdlidos para el analisis por elementos
finitos (EF) (4).

En primer lugar se simula la micro-estructura del cemen-
to mediante el cddigo HYMOSTRUC3D (5, 6), representan-
do dicha micro-estructura mediante particulas esféricas. A
continuacion, la micro-estructura generada se convierte
en una imagen basada en “voxeles” y se construye un sis-
tema reticular basado en esa imagen mediante el cddigo
ImgLat (Image to Lattice). Se define un ensayo de tensidn
uniaxial virtual y se simula el proceso de fractura usando
el cddigo GLAK (Generalized Lattice Analysis Kernel). Los
resultados obtenidos de esta simulacion del proceso de
fractura son diagramas de carga-desplazamiento y propa-
gacion de micro-roturas. El diagrama de carga-desplaza-
miento caracteriza el comportamiento a fractura de la pas-
ta de cemento en la micro-escala, y a partir de éste se
puede obtener la resistencia a fractura y el mddulo de
elasticidad del material.

Con el objetivo de mostrar como funciona la simulacion
se ha realizado un experimento tedrico, cuyos resultados
sirven para validar el modelo empleado.

2. SIMULACION DE LA MICRO-ESTRUCTURA

La hidratacién y formacién de la micro-estructura de la
pasta de cemento ha sido simulada usando el modelo
HYMOSTRUC3D. Los datos iniciales necesarios en este
modelo son el tamafio de la muestra, la composicion
mineraldgica del cemento, la finura del grano de cemen-
to (representada por el valor de Blaine) y la relacion
agua/cemento. Los resultados incluyen el diagrama de
grado de hidratacion frente al tiempo y la informacion de
la hidratacion de la pasta de cemento a cada tiempo

1. INTRODUCTION

Cement-based materials are the most widely used
construction materials in the world at present. Some
examples of cement-based materials are hardened
cement paste, mortar and concrete. It is necessary to
study the relationship between microstructure and
performance of these cementitious materials, because if
we can understand the failure mechanisms fundamentally,
then high performance materials can be designed and
engineered.

To approach the above objective, it is essential to
develop a serial parameter-passing multi-scale modeling
scheme. As part of the scheme, prediction of the
mechanical properties of cement paste at microscale has
been done in this contribution by making use of 3D
lattice fracture model (1-3). Similar work has been done
by Bernard, in which the microstructure is simulated by
CEMHYD3D model and solid elements are applied for the
FE analysis (4).

The microstructure of cement paste is simulated by
HYMOSTRUC3D (HYdration, MOrphology and STRUCture
3D) (5, 6) first, which is represented in terms of sphere
particles. Then the microstructure is converted into a
voxel-based image, and a lattice system is constructed
based on the image of the microstructure through
ImglLat (Image to Lattice). A virtual uni-axial tensile test
is configured and the fracture process is simulated by
GLAK (Generalized Lattice Analysis Kernel). The outputs
of fracture process simulation are the load-displacement
diagram and micro-cracks propagation. The load-
displacement diagram reveals the tensile behavior of
cement paste at microscale, from which the elastic
modulus and tensile strength can be obtained.

A numerical experiment is carried out to show how the
model works, and the final results also demonstrate the
feasibility of the above modeling procedure.

2. MICROSTRUCTURE SIMULATION

The hydration and microstructure formation process of
cement paste is simulated using the HYMOSTRUC3D
model. The required inputs for this model consist of
specimen size, mineralogical composition of the cement,
cement fineness represented by Blaine value and
water/cement ratio. The outputs include degree of
hydration versus hydration time diagram and the
corresponding microstructure information of the
hydrating cement paste system at every specified time
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deseado. Los parametros iniciales y los resultados finales
obtenidos a partir del modelo HYMOSTRUCT3D estan
resumidos en la Figura 1.
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point. The input and output of the HYMOSTRUC3D
model are summarized in Figure 1.

Entrada: Tamafio de la probeta;
Composicién mineraldgica; Finura
del cemento; Relacion
agua/cemento /

Input: Specimen Size; Mineralogical
Composition; Cement Fineness;
Water/Cement Ratio; ...

HYMOSTRUC3D

Salida: Diagrama de hidratacion;
Microestructurta de la pasta de
cemento hidratada /
Output: Hydration Diagram;
Microstructure of Hydrating;
Cement Paste; ...

Figura 1. Parametros iniciales y los resultados finales del modelo HYMOSTRUCT3D (7).
Figure 1. Input and output of the HYMOSTRUC3D Model after (7).

En el modelo HYMOSTRUC3D se asume que durante la
hidratacion se forma un Unico tipo de gel CSH (Silicato Cal-
cico Hidratado) y CH (Hidroxido de Calcio), ademas de
convertir el CH en su volumen equivalente de CSH para
simplificar la micro-estructura resultante. El gel CSH se
divide en producto interno y externo. Por tanto, cada parti-
cula de cemento hidratado puede consistir en tres laminas:
cemento sin hidratar, gel CSH interno y gel CSH externo.
Como se asume que las particulas de cemento son esféri-
cas, la posicion de cada lamina se expresa mediante coor-
denadas esféricas y su tamario mediante diametros.

A continuacion se da un ejemplo para ilustrar los datos
iniciales necesarios para el modelo HYMOSTRUC3D y los
correspondientes resultados que muestran la micro-
estructura de la pasta de cemento para un determinado
grado de hidratacion.

En este ejemplo el espécimen de pasta de cemento es un
cubo de dimensiones 100 x 100 x 100 pym3. El valor de
Blaine del cemento es 420 m2/kg y la relacion
agua/cemento es 0,4. La temperatura ambiente es
20 °C. La composicion mineraldgica empleada, tipica del
cemento Portland, se da en la Tabla 1.

In the HYMOSTRUC3D model, it is assumed that only CSH
(Galcium Silicate Hydrates) gel and CH (Calcium Hydroxides)
gel are produced during the hydration process, furthermore
the CH product is transferred to volume equivalent CSH
product for simplicity. The CSH product is divided into inner
product and outer product. Hence, the hydrating cement
particle may consist of three layers in general, namely
unhydrated cement, inner product and outer product. As the
hydrating cement particle is assumed to be in the shape of
sphere, the location of which is expressed by sphere center
coordinates and the size by diameters.

Hereby an example is given to illustrate the necessary
input parameters for the HYMOSTRUC3D model and the
corresponding outputs which indicate the microstructure
of cement paste at a certain degree of hydration.

In this example, the cement paste is in the shape of a cube
with the dimension of 100 x 100 x 100 um3. The Blaine
value of cement is 420 m2/kg and the water/cement ratio
is 0.4. The curing temperature is 20 °C. The mineralogical
composition of the Portland cement used in this study is
given in percentage of weight content in Table 1.

Tabla 1/ Table 1
Composicion mineraldgica del cemento Portland CEM I 42.5N (6).
Mineralogical composition of the Portland CEM I 42.5N after (6).

CsS CS

C3A C4AF

64% 13%

8% 9%

La Figura 2 muestra uno de los resultados obtenidos del
modelo HYMOSTRUC3D, concretamente el diagrama
grado de hidratacién en funcién del tiempo.

La micro-estructura de la pasta de cemento se obtiene
para cada punto del diagrama anterior. La Figura 3
muestra una imagen de esta micro-estructura a las 635
horas de hidratacion, correspondientes a un grado de
hidratacion del 69%.

Figure 2 shows one of the outputs from HYMOSTRUC3D
model, which is the degree of hydration versus hydration
time diagram.

At every time point in the above diagram, a microstructure
of the hydrating cement paste system is obtained. Figure
3 shows the image of the microstructure of the cement
paste at the hydration time 635 hours, and the
corresponding degree of hydration is 69%.
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Figura 2. Relacion entre grado de hidratacion y tiempo.
Figure 2. Relationship between the degree of hydration and hydration time.

Esta micro-estructura se puede describir analiticamente
mediante el centro de coordenadas de las particulas
esféricas y sus diametros. Para facilitar la construccion
de subsiguiente red, es necesario digitalizar esta imagen
en “voxeles”, como muestra la Figura 4, con una resolu-
cion de 1um/voxel. En total se pueden identificar cinco
fases diferentes, incluyendo una fase vacia y cuatro
fases solidas: cemento sin hidratar, producto interno,
producto externo, y una fase mixta. La fase mixta es una
combinacion de cemento sin hidratar, producto interno y
producto externo. Las propiedades elasticas de las fases
solidas pueden medirse o calcularse como se describe en

Figura 3. Microestructura de la pasta de cemento (Coeficiente
de Blaine = 420 m2/kg, agua/cemento = 0,4, grado de
hidratacion = 69%, tamafio = 100 x 100 x 100 pm3).
Figure 3. The microstructure of cement paste (Blaine Value =
420 m?/kg, water/cement = 0.4, degree of hydration = 69%,
size = 100 x 100 x 100 ym3).

The above microstructure is described analytically by the
sphere particle center coordinates and the diameters. In
order to facilitate the following lattice construction, it is
necessary to digitize the above microstructure into a
voxel-based image as shown in Figure. 4, the resolution
of which is 1 um/voxel. In total, five different phases can
be identified, including one void phase and four solid
phases which are unhydrated cement, inner product,
outer product and mixed phase. The mixed phase is a
combination of the unhydrated cement, the inner
product and the outer product. The elastic properties of
the solid phases can be measured or simulated as

X/ Y

Figura 4. Micro-estructura de la pasta de cemento descrita
mediante “voxeles” (Coeficiente de Blaine = 420 m2/kg,
agua/cemento = 0,4, grado de hidratacion = 69%, tamafio =
100 x 100 x 100 ym3, 1 pm/voxel).

Figure 4. The voxel-based microstructure of cement paste
(Blaine Value = 420 m2/kg, water/cement = 0.4, degree of
hydration = 69%, size = 100 x 100 x 100 um3, 1 um/voxel).
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las referencias (8-10). La dispersion en los valores de la
literatura se debe a los distintos métodos utilizados en
cada caso para su calculo. La Tabla 2 muestra los valores
empleados en este trabajo.
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presented in (8-10), the values are scattered due to
different techniques used. Table 2 shows the elastic
properties of solid phases employed in this paper.

Tabla 2 / Table 2
Propiedades elasticas de las fases sdlidas.
Elastic properties of solid phases.

Fase / Phase Fase sélida / Solid phase

Moédulo de Young E /
Young ‘s Modulus E (GPa)

Médulo de cizalla G /
Shear Modulus G (GPa)

1 Cemento sin hidratar / Unhydrated cement 130 50
2 Producto interno / Inner product 30 12.1
3 Producto externo / Outer product 22 8.87
4 Fase mixta / Mixed phase 60.7 23.7

3. SIMULACION DE LA RED 3D

El modelo de red se ha empleado durante las dos Ultimas
décadas para simular procesos de fractura en materiales
en base cemento. En este trabajo, primero se construye
una red cuadrangular, para a continuacion asignar las
propiedades mecanicas de cada elemento de red. Para
crear el sistema rectangular se desarrolld un codigo de
pre-procesameinto llamado ImgLat (Image to Lattice). El
siguiente paso es aplicar un desplazamiento determinado
en la parte superior e inferior del espécimen cubico. La
simulacién del proceso de fractura comienza y se elimi-
nan los elementos de red rotos gradualmente hasta que
el sistema no puede soportar mas carga. Se desarrollé el
codigo GLAK (Generalized Lattice Analysis Kernel) para
completar este analisis. Los resultados de la simulacion
del proceso de fractura son diagramas de carga-despla-
zamiento y propagacion de micro-roturas. El diagrama de
carga-desplazamiento caracteriza el comportamiento a frac-
tura de la pasta de cemento en la micro-escala, y a par-
tir de éste se puede obtener la resistencia a fractura y el
madulo de elasticidad del material.

3.1. Construccion de la red

La construccion de la red cuadrangular se muestra en la
Figura 5 en 2D para una visualizacién mas clara, aunque
las simulaciones se realizan en 3D. Primero, se construye
una red cubica para formar celdas y, a continuacion, se
define una sub-celda dentro de ellas. La relacidon de
tamanfio entre las sub-celda y la celda principal es elegida
al azar, y puede variar entre 0 y 1. La sub-celda es idén-
tica a la celda principal cuando la relacion es igual a 1 y se
reduce al punto central de la celda si es 0. En este traba-
jo la relacion de tamafio se fijo en 0 para las celdas fron-
tera y en 0,5 para el resto de celdas. Esta configuracion
da lugar a un patron de fractura realista y a una forma
regular para el espécimen. Tras mallar todas las celdas y
sub-celdas, se situd al azar un nodo de red dentro de cada

3. 3D LATTICE MODELING

The lattice model was used a lot in the last two decades
to simulate the fracture process of cement-based
materials. In this paper, a quadrangular lattice structure
is constructed first, and then the local mechanical
properties of lattice elements are mapped on the basis of
the microstructure of cement paste. A pre-processing
package called ImgLat (Image to Lattice) is developed to
create the lattice system. The next step is to apply a
prescribed displacement on the top and bottom surfaces
of the cubic specimen. The fracture process simulation
starts and the broken lattice elements are removed from
the system gradually until the system cannot sustain any
load. The package GLAK (Generalized Lattice Analysis
Kernel) is built to complete the task. The outputs of
fracture process simulation are the load-displacement
diagram and micro-cracks propagation. The load-
displacement diagram reveals the tensile behavior of
cement paste at microscale, from which the elastic
modulus and tensile strength can be obtained.

3.1. Lattice construction

The quadrangular lattice construction is shown in Figure 5
in 2D sketch as it is more straightforward, but the
simulations are done in 3D space. First of all, a square grid
is made to form cells, then a smaller sub-cell is defined
within the cell. The length ratio of the sub-cell and the cell
is defined as randomness, thus the value range of
randomness is between 0 and 1. The sub-cell is identical
to the cell when the randomness is 1 and is reduced to the
center point of the cell when the randomness is 0. In this
paper, the randomness is set to 0 for all the boundary cells
and 0.5 for all the rest ones. This configuration would yield
to a realistic crack pattern and a regular specimen shape.
After all the cells and sub-cells are meshed, a lattice node
is positioned within every sub-cell randomly, then all these
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sub-celda, y todos estos nodos se conectaron mediante
segmentos de red. Si una celda representa espacio vacio
no se genera ningun nodo para esa celda. El resultado de
la construccion de la red 3D se muestra en la Figura 6.

/ red cubica /

square grid

—— nodo de red /

lattice node

elemento de
lared/
lattice element

P celda / cell
- ® P .~ sub-celd /

sub-cell

lattice nodes are connected by lattice beam elements.
However, if the cell represents a void phase, then no
lattice node is generated in that cell. The result of 3D
lattice construction is given in Figure 6.

Figura 5. Construccion de la red cuadrangular (11).
Figure 5. Quadrangular lattice construction after (11).

3.2. Determinacion de las propiedades
de los elementos de red

Se asume que la seccidn transversal de los elementos de
red es circular y su area es igual a de la celda en la confi-
guracion 3D, 1 ym?2 en el presente trabajo. Una aproxi-
macion alternativa para la determinacion de la seccion
transversal de un elemento de red ha sido propuesto por
Bolander (12). El mddulo de elasticidad de cada elemen-
to de red se determina en funcién del tipo de elemento.
Los tipos de elementos de red se listan en la Tabla 3. Los
modulos de Young y de cizalla de cada elemento de la
red es una media de las correspondientes fases de los
nodos, como se muestra en la Tabla 4.

Figura 6. Construccion la red 3D a partir de la micro-estructura
de la pasta de cemento basada en "voxeles”.
Figure 6. 3D lattice construction from the voxel-based
microstructure of cement paste.

3.2. Determination of lattice element
properties

The cross-section of lattice element is assumed to be
circular, and its area is equal to the perpendicular cell
surface area in 3D configuration, which is 1 um? in
this paper. An alternative approach to determine the
cross-section area of lattice element is proposed by
Bolander in (12). The elastic modulus of lattice
element is determined by element type. Ten lattice
element types are defined as shown in Table 3. The
Young’s modulus and shear modulus of each lattice
element type is the average of the corresponding
node phases as presented in Table 4.

Tabla 3/ Table 3

Clasificacion de los tipos de elementos de red.
Classification of lattice element types.

NO Tipo de elemento / Element Type Fase Nodo 1 / Node 1 Phase Fase Nodo 2 / Node 2 Phase
1 Cemento sin hidratar / Unhydrated cement Cemento sin hidratar / Unhydrated cement Cemento sin hidratar / Unhydrated cement
2 Producto interno / Inner product Producto interno / Inner product Producto interno / Inner product
3 Producto externo / Outer product Producto externo / Outer product Producto externo / Outer product
4 Fase mixta / Mixed phase Fase mixta / Mixed phase Fase mixta / Mixed phase
5 Interfaz 1 / Interface 1 Cemento sin hidratar / Unhydrated cement Producto interno / Inner product
6 Interfaz 2 / Interface 2 Cemento sin hidratar / Unhydrated cement Producto externo / Outer product
7 Interfaz 3 / Interface 3 Cemento sin hidratar / Unhydrated cement Fase mixta / Mixed phase
8 Interfaz 4 / Interface 4 Producto interno / Inner product Producto externo / Outer product
9 Interfaz 5 / Interface 5 Producto interno / Inner product Fase mixta / Mixed phase
10 Interfaz 6 / Interface 6 Producto externo / Outer product Fase mixta / Mixed phase
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Tabla 4 / Table 4
Propiedades de los tipos de elementos de red.
Elastic properties of lattice elements.

NO | Tipode ctemento / lement Type | Mo e Youna E(BFa) / e e et & o
1 Cemento sin hidratar / Unhydrated Cement 130 50
2 Producto interno / Inner Product 30 12.1
3 Producto externo / Outer Product 22 8.87
4 Fase mixta / Mixed Phase 60.7 23.7
5 Interfaz 1 / Interface 1 80 31.05
6 Interfaz 2 / Interface 2 76 29.435
7 Interfaz 3 / Interface 3 95.35 36.85
8 Interfaz 4 / Interface 4 26 10.485
9 Interfaz 5 / Interface 5 45.35 17.9
10 Interfaz 6 / Interface 6 41.35 16.285

Para el andlisis de la fractura, se requiere también especi-
ficar la resistencia local de cada tipo de elemento de red.
Aunque este parametro se deberia obtener de resultados
experimentales, actualmente no hay suficiente informacion
sobre la resistencia local de cada fase en la micro-escala y,
por tanto, la resistencia a traccion de cada elemento de red
se asume proporcional a su modulo de Young, con un coe-
ficiente de proporcionalidad de 0.0001 (13). La resisten-
cia local a compresion es infinita, lo que significa que un
elemento de red nunca puede fallar bajo compresion.

3.3. Test de traccion uniaxial

Se llevd a cabo un test de traccion uniaxial en el siste-
ma, aplicando una carga externa en las superficies
superior e inferior en la direccion Z, dejando libertad a
las otras superficies para expandirse o contraerse como
muestra la Figura 7.

For the fracture analysis, it is also required to specify the
local strength for every lattice element. This parameter
should be obtained from lab experiment, however, there
is insufficient information about the local strength of
each phase at microscale currently, hence, it is assumed
that the local tensile strength of each lattice element is
proportional to its Young’s modulus and the proportional
coefficient is 0.0001 (13), the local compressive strength
is infinite which means the lattice element can never fail
if it is in compression.

3.3. Uni-axial tensile test

A uni-axial test is carried out on the lattice system, the
external load is imposed on the top and bottom surfaces
in the z-direction, and all the other surfaces are free to
expand and/or shrink as shown in Figure 7.

Figura 7. Carga aplicada y condiciones de contorno.
Figure 7. Applied load and boundary conditions.
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3.4. Simulacion del proceso de fractura

La parte central del andlisis de fractura es la simulacion
del proceso de fractura, cuyos resultados son diagra-
mas de carga-desplazamiento y propagacion de micro-
roturas. El diagrama de carga-desplazamiento caracte-
riza el comportamiento a fractura de la pasta de
cemento en la micro-escala. A partir de éste se puede
obtener la resistencia a fractura y el mddulo de elasti-
cidad del material.

La idea basica del analisis es que, imponiendo un deter-
minado desplazamiento en la estructura de red, se pue-
de encontrar el elemento critico del sistema con la mayor
relacion entre tension y resistencia, y eliminarlo. Este
procedimiento se repite hasta que el sistema falla. Se
puede considerar que el analisis del sistema es un grupo
de andlisis lineales de la estructura empleando el méto-
do de elementos finitos. Esto implica que los fundamen-
tos del andlisis de red no son mas que los de un analisis
estructural convencional. Como resultado, los pasos
necesarios para el analisis de red son bastante parecidos
a un analisis estandar de elementos finitos, con la excep-
cién de que el elemento critico se elimina y se repite el
analisis hasta que el sistema falla, como se muestra en
la Figura 8.

El proceso de simulacion de fractura mediante GLAK es
la parte de la simulacion que mas tiempo consume. Se
estan realizando intentos de paralelizacion de GLAK en
(14) para reducir el coste computacional.

3.5. Resultados: diagrama
carga-desplazamiento y propagacion
de micro-roturas

Durante el analisis de fractura se monitorizan las fuerzas,
el nimero de elementos rotos y el factor de escala. Los
resultados pueden dividirse en dos grupos, uno para la
simulacion de las propiedades mecanicas y otro para la
prediccion de la propagacion de micro-roturas. Las pro-
piedades mecanicas vienen dadas en términos de la cur-
va de carga-desplazamiento, mientras que la propaga-
cién de micro-roturas se describe mediante un método
basado en elementos (15).

En este método, un elemento roto representa una
micro-rotura en el material. La elongacion del elemento
roto se define como anchura de la micro-rotura en 2D.
En 3D, se asume que la micro-rotura tiene la forma de
un cilindro con longitud igual a la elongacién del ele-
mento roto y seccidén transversal igual a la seccién
transversal del elemento roto. Esta aproximacion permi-
te mostrar la posicién de las micro-roturas asi como su
cantidad aproximada.

3.4. Fracture process simulation

The kernel part of lattice fracture analysis is the
simulation of fracture process, the results of which are
the load-displacement diagram and the micro-cracks
propagation. The load-displacement diagram reveals the
tensile behavior of cement paste at microscale, from
which the elastic modulus and tensile strength can be
obtained.

The basic idea of lattice analysis is that imposing a
prescribed displacement on the lattice structure, finding
the critical element that has highest stress/strength
ratio, removing it from the system. This procedure is
repeated until the system fails. Roughly speaking, lattice
analysis is a set of linear analysis on the lattice structure
using Finite Element Method. This implies that the
fundamental of lattice analysis is nothing else but the
conventional structural analysis. As a result, the steps
required for lattice analysis are quite similar to the
standard finite element analysis for frame structure,
except that the critical element is removed and the
analysis is repeated until the system fails as shown in
Figure 8.

The fracture process simulation by GLAK is the most time
consuming part through the entire numerical experiment.
An attempt is made to parallelize the GLAK implementation
in (14) to reduce computational time.

3.5. The results: load-displacement diagram
and 3D micro-cracks propagation

During the lattice fracture analysis, the reaction force,
broken element number and scaling factor are recorded.
The results can be classified into two groups for
different usage, one is for the simulation of mechanical
properties and the other is for the prediction of micro-
cracks propagation. The mechanical properties is given
in terms of load-displacement diagram, while the micro-
cracks propagation is described by element based
method (15).

In element based method, one broken element
represents one micro-crack in the material. The
elongation of broken element is defined as micro-crack
width in 2D configuration. In 3D configuration, the
micro-crack is assumed to be in the shape of cylinder,
the length of which is the elongation of the broken
element and the cross-section area of which is equal to
the cross-section area of the broken element. This
approach can show the location of micro-cracks and the
amount of cracks approximately.
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Figura 8. Diagrama de flujo del cddigo GLAK (Generalized Lattice Analysis Kernel) (14).

Figure 8. The flowchart of GLAK (Generalized Lattice Analysis Kernel) after (14).

La Figura 9 muestra el diagrama carga-desplazamiento
resultante del test de traccion en la micro-escala. La resis-
tencia a traccion del espécimen puede calcularse a partir del
pico de carga, y el mddulo de Young a partir de la pendien-
te de la curva en la zona lineal. En este ejemplo en particu-
lar, el modulo de Young resultante es de 17 GPa vy la resis-
tencia a traccion de 0,4 MPa. Hay que tener en cuenta que
el valor absoluto de la resistencia a traccion esta influencia-
da por la asuncion de que la resistencia a traccion de cada
elemento de red es proporcional a su mddulo de Young,
con un coeficiente de proporcionalidad de 0,0001.

Las Figuras 10-12 muestran los correspondientes patrones
de micro-rotura cuando las micro-roturas comienzan (paso
1), cuando se alcanza pico de carga (paso 1443) y cuando
el sistema falla (paso 37721). Hay que resaltar que la rotu-
ra principal aparece alrededor de la primera micro-rotura.

Figure 9 shows the load-displacement diagram of the
uni-axial tensile test at microscale, the tensile strength of
the specimen can be calculated on the basis of the peak
load and the Young’s modulus can be obtained based on
the slope of the curve in the linear stage. In this specific
example, the resulting Young’s modulus is 17 GPa and
the tensile strength is 0.4 MPa. Be aware that the
absolute value of tensile strength is influenced linearly by
the assumption that the local tensile strength of each
lattice element is proportional to its Young’s modulus
and the proportional coefficient is 0.0001.

Figures 10-12 show the corresponding micro-cracks
patterns when the first micro-crack is initiated (Step 1),
the peak load reached (Step 1443) and the system fails
(Step 37721). It is worth mentioning that the final main
crack appears around the first micro-crack.
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Figura 12. Diagrama de propagacion de micro-roturas (paso 37721).
Figure 12. 3D micro-cracks pattern at step 37721.
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4. CONCLUSIONES

Se ha construido un modelo micro-mecanico tridimensio-
nal para simular los procesos de fractura de la pasta de
cemento en la micro-escala. Las propiedades mecanicas
pueden predecirse si se conoce la micro-estructura y las
propiedades mecanicas locales.

En primer lugar se simula la micro-estructura del cemen-
to mediante el codigo HYMOSTRUC3D, representando
dicha micro-estructura mediante particulas esféricas. A
continuacion, la micro-estructura generada se convierte
en una imagen basada en “voxeles” y se construye un
sistema reticular basado en esa imagen mediante el
codigo ImgLat (Image to Lattice). Se define un ensayo
de tension uniaxial virtual, y se simula el proceso de frac-
tura usando el codigo GLAK (Generalized Lattice Analysis
Kernel). Los resultados obtenidos de esta simulacién del
proceso de fractura son diagramas de carga-desplaza-
miento y propagacion de micro-roturas. El diagrama de
carga-desplazamiento caracteriza el comportamiento a
fractura de la pasta de cemento en la micro-escala, y a
partir de éste se puede obtener la resistencia a fractura
y el moédulo de elasticidad del material.

Con el objetivo de mostrar el funcionamiento de la simu-
lacidn, se ha realizado un experimento tedrico cuyos
resultados sirven para validar el modelo empleado. A
priori, el procedimiento deberia funcionar para escalas
mayores, asi como para morteros y hormigones. Por tan-
to, se puede alcanzar el esquema de modelizacion mul-
ti-escalar interconectando repetidamente el presente
modelo para las diferentes escalas.
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