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Badanie wlasciwosci mechanicznych i mikrostruktury zaczynu
cementowego z kulkami szklanymi z wykorzystaniem modelu faza —
pole i funkciji Sciezki liniowej do opisu pekania

Investigation of mechanical properties and microstructure of cement
paste with glass beads using crack phase field model and lineal-path

function

1. Wprowadzenie

Materiaty cementowe odgrywajg niezwykle wazng role w budow-
nictwie. Ze wzgledu na losowo rozmieszczone ztozone pory, ocena
wiasciwosci mechanicznych materiatéw cementowych w mikroskali
za pomocg metod doswiadczalnych nie jest zadaniem tatwym.
Jednak dzieki zaawansowanym narzedziom obliczeniowym mozna
numerycznie badac te wtasciwosci, ktore sg Scisle zwigzane z za-
chowaniem sie peknie¢ mikrostruktury materiatdbw cementowych
i opisa¢ zwigzek miedzy tymi wtasciwo$ciami a mikrostrukturg
badanych materiatéw.

Do obliczeniowego modelowania propagacji peknie¢ w oparciu
o opis pekniet, stosuje sie dwie klasy metod: jawne i niejawne
metody reprezentacji geometrycznej (1). Wsréd nich, jedng
z niejawnych metod reprezentacji geometrycznej jest model faza
- pole dla peknieé, ktéry ma te zalete, ze nie wymaga informac;ji
geometrycznych o mozliwym uszkodzeniu i pozwala uzyskiwaé
dobre wyniki w przypadku skomplikowanych powierzchniowych
uszkodzen, na przyktad wystepowanie wielu peknigc i rozgatezien.
Niemniej model ten wymaga nadmiarowego zageszczenia siatki
w poblizu pekniecia, aby uzyska¢ wiarygodne prognozowanie.
Ze wzgledu na przytoczone zalety, model faza - pole zostat wy-
korzystany do symulacji propagacji dowolnych peknie¢ w réznych
zagadnieniach (2 - 4).

Aby opisac¢ ztozone mikrostruktury materiatéw, mozna wykorzystac
zarowno funkcje prawdopodobienstwa nizszego rzedu, takie jak
dwupunktowa funkcja korelacji, funkcja $ciezki liniowej i dwupunk-
towa funkcja klastra jak rowniez funkcje prawdopodobienstwa
wyzszego rzedu [n — punktowe funkcje prawdopodobienstwal (5).
Wsrdd funkciji prawdopodobienstwa nizszego rzedu, funkcja sciezki
liniowej (6) zostata szeroko zastosowana do opisu réznorodnych
materiatow niejednorodnych. Funkcja ta zostata z powodzeniem
zastosowana do rekonstrukgcji wirtualnych prébek poprzez opty-
malizacje stochastyczna (7). Pokazano rowniez, ze funkcja $ciezki
liniowej wraz z innymi funkcjami prawdopodobienstwa nizszego

1. Introduction

Cementitious materials play an extremely important role in the
construction industry. Due to randomly distributed complex voids,
evaluation of mechanical properties of cementitious materials at
the micro-scale with experiments is not a trivial task. However,
with advanced computational tools, we can numerically investigate
these properties, which are closely related to the fracture behavior
of the microstructures of cementitious materials, and characterize
the relation between these properties and their microstructures.

To computationally model crack propagation, based on how cracks
are described, there exist two classes of approaches: explicit and
implicit geometric representation methods (1). Between them, one
of the implicit geometric representation methods, the propagation
of cracks phase field model, has the advantage of not requiring the
geometric information of possible failure onsets and performing
well for complicated failure surfaces, e.g., the presence of multiple
cracks and branching, though this model requires the excessive
mesh refinement in the vicinity of a crack in order to obtain reliable
predictions. With these advantages, the crack phase field model
has been used for simulating arbitrary crack propagation in various
types of problems (2 - 4).

To characterize the complex microstructures of materials, both
low-order probability functions, such as the two-point correlation
function, lineal-path function, and two-point cluster function, and
higher-order probability functions (n-point probability functions)
can be adopted (5). Among the low-order probability functions,
the lineal-path function (6) has been widely used to characterize
a variety of random heterogeneous materials. This function has
been successfully applied to the reconstruction of virtual speci-
mens through a stochastic optimization (7). It is also shown that
the lineal-path function along with other low-order probability
functions can effectively characterize the pore distribution in
sandstone, where properties computed from the reconstructed
virtual samples were in good agreement with experimental data

cws-3/2018 239



rzedu moze skutecznie opisac rozktad porow w piaskowcu,
w ktorej wiasciwosci obliczone na podstawie zrekonstruowanych
wirtualnych prébek byty w dobrej zgodnosci z danymi doswiad-
czalnymi (8). Probabilistyczna metoda opisu poréw powietrznych
w stwardniatym betonie przy zastosowaniu funkgji liniowej zostata
przedstawiona w pracach (9, 10).

Aby zwigkszy¢ wiarygodnos$¢ wynikow analitycznych uzyskanych
z rzeczywistych lub wirtualnych eksperymentéw, nalezy okresli¢
zwigzek miedzy mikrostrukturg a wiasciwosciami materiatu. Ze
wzgledu na ztozone wtasciwosci mikrostruktury zaczynu cemen-
towego, badanie zaleznosci miedzy cechami mikrostrukturalnymi
a wtasciwosciami mechanicznymi, takimi jak sztywnos$¢ i wy-
trzymatos$¢, jest bardzo trudne i ograniczone. W prezentowanej
pracy szczegolnie interesujg nas te wlasnie wtasciwosci prébek
zaczynow cementowych stosowanych do betonéw izolacyjnych
0 ztozonym rozktadzie pustek wprowadzonych przez dodatek
pustych kulek szklanych w celu zmniejszenia przewodnosci ciepl-
nej (11, 12). Wykorzystujemy zalety modelu faza — pole do opisu
pekania i stosujemy go do symulacji wielokrotnego powstawania
i propagacji mikropeknie¢. Za jego pomocg oceniamy wtasciwo-
$ci mechaniczne tego rodzaju zaczynu cementowego, a przede
wszystkim sztywnos$¢ i wytrzymatos¢ na rozcigganie. Wirtualne
probki do symulacji sg otrzymywane ze skanera p-CT, o duzej
rozdzielczosci. Nastepnie wykorzystujemy funkcje sciezki liniowej
do opisu spojnosci fazy statej w badanym zaczynie cementowym.
Celem tego badania jest dobér metodologicznych ram oceny
wiasciwosci mechanicznych probek zaczynu cementowego za
pomocg nowego narzedzia do symulacji i do ustalenia ich zwigzku
z mikrostrukturami materiatow.

2. Model faza — pole do opisu pekania

W niniejszej pracy do symulacji wielokrotnej propagacji mikro-
peknie¢ i do oszacowania sztywnosci i wytrzymatosci zaczynu
cementowego zastosowano model faza — pole do opisu pekania.

W tym punkcie przedstawiono krétkie podsumowanie modelu faza
— pole do opisu pekania i jego zarys dla nieskonczenie matych
odksztatcen. Petny opis termodynamicznych zatozen tego modelu
mozna znalez¢ w pracy Miehe i in. (3). Rownania rézniczkowe
opisujgce pole odksztatcen i model faza — pole dla pekania sg
nastepujgce:

divio] + pb =0 1]

nd—ch2d+(g—/”+25-[]d—25-[:O 2]

gdzie: p jest gestoscig materiatu, b jest sitg masowa, 1 jest wspot-
czynnikiem lepkosci uzywanym do uzupetnienia danych w modelu,
w ktorym powierzchnie miedzyfazowe sg rozmyte, d € [0,1], gdzie
d = 0 jest stanem bez spekan, a d = 1 oznacza stan catkowicie
popekany, g. jest krytyczng energig pekania, / jest parametrem
liniowym opisujgcym propagacje peknieé, a H jest zmienng histo-
ryczng odpowiadajgcg maksymalnej dodatniej energii swobodnej,
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(8). A probabilistic technique for the characterization of entrained
air voids in hardened concrete using lineal-path function was
proposed in the papers (9, 10).

To increases the reliability of the analytical results from real or
virtual experiments, one must identify the relationship between
the microstructures and material properties. Due to the complex
microstructural features in the cement paste, the investigation of
relationship between microstructural characteristics and mecha-
nical properties such as stiffness and strength is very challenging
and is scarce. In this work, we are particularly interested in these
properties of cement paste specimens for insulating concrete
with complex void distribution, introduced by addition of hollow
glass beads to reduce the thermal conductivity (11, 12). We take
the advantages of the crack phase field model and apply it to
simulate the multiple micro-crack nucleation and propagation and
estimate the mechanical properties in this type of cement paste,
such as tensile stiffness and strength. The virtual specimens for
simulations are obtained from a high resolution py-CT. We will
further use the lineal-path function for the characterization of the
solid phase connectivity within the cement paste investigated
in this work. This study is intended to provide a methodological
framework to evaluate mechanical properties of the cement paste
specimens with a new simulation tool and to identify their relation
to material microstructures.

2. Crack phase field model

The crack phase field model is applied to simulate the multiple
micro-crack propagation and to estimate the tensile stiffness and
strength of cement paste in this study.

A brief summary of the crack phase field model and its imple-
mentation are presented in this section within the framework of
infinitesimal deformation. A full description of the thermodynamic
consistency of this model can be found in Miehe et al. (3). The
governing differential equations for the deformation field and the
crack phase field are given as follows

divo] + pb=0 [1]

nd—ch2d+(g—/C+25{)d—25{:0 2]

where p is the material density, b is the body force, 1 is a visco-
sity parameter used for regularization, d is € [0,1], where d =0
is the uncracked state and d = 1 denotes the fully cracked state,
is critical fracture energy, / is a length parameter that describes
crack propagation, and 7 is a history variable corresponding to
maximum positive free energy to enforce the crack irreversibility
condition. The boundary conditions for the deformation field and
crack phase field are taken properly referred as in paper (3). Based
on the mechanical properties evaluated from crack phase field
model, the relationship between the characteristics and mechanical
properties can be identified.



niezbednej do wymuszenia warunku nieodwracalnosci powstania
pekniecia. Zastosowano warunki brzegowe dla pola odksztatcen
i modelu faza-pole do opisu pekania zawarte w pracy (3). Na
podstawie wtasciwosci mechanicznych oszacowanych przy uzyciu
modelu faza - pole dla pekania mozna okresli¢ zwigzek migdzy
cechami mikrostrukturalnymi a wtasciwosciami mechanicznymi
zaczynu cementowego.

3. Wirtualne prébki i parametry modelowania

W niniejszej pracy zbadano dwie prébki zaczynu cementowego,
z réznymi frakcjami objetosciowymi pustych kulek szklanych, do-
danych w celu poprawy wtasciwosci izolacyjnych materiatu (11).
Probki przygotowano w postaci walcéw o srednicy 0,9 mm, tak aby
mozna byto uzyskac wystarczajgco duzg rozdzielczosc¢ dla znale-
zienia przypadkowych rozktadéw poréw, w tym wprowadzanych
przez szklane kulki. Probki wykonano z cementu portlandzkiego
bez dodatkéw mineralnych. Stosunek wodno/cementowy wynosit
0,5. Probki dojrzewaty 28 dni w powietrzu. W probkach 90% kulek
szklanych miato $rednice w zakresie od 10 ym do 65 pym, przy
medianie $rednicy 25 pm. Wirtualne probki otrzymane w symula-
cjach i przedstawione na rysunku 1, uzyskano za pomocg skanéw
p-CT rzeczywistych probek. Skany CT wykonano za pomocg
synchrotronu promieni X w Pohang Accelerator Laboratory [PAL]
w Republice Korei. Przetwarzanie obrazu w celu skonstruowania

(b)
Rys. 1. Obrazy CT [a] prébki 1 [porowatos¢: 20,15%] i [b] probki 2 [poro-
watosé: 15,82%]. Uwaga: potozenia plastréw 2D [ptaszczyzna x-y] losowo

pobranych z kazdej prébki sg oznaczone biatymi liniami. Ciemne obszary
przedstawiajg pory

Fig. 1. CT images for [a] specimen 1 [porosity: 20.15%] and [b] specimen
2 [porosity: 15.82%]. Note: locations of 2D [x-y plane] slices randomly
taken from each specimen are indicated by white lines. Darker regions
represent voids

3. Virtual specimen and modeling parameters

In this work, two cement paste specimens, which contain hollow
glass beads to enhance materials insulation properties (11), with
different volume fractions of glass beads, are investigated. The
real specimens were prepared as cylinders with a diameter of
0.9 mm so that sufficiently high resolution could be obtained for
capturing random voids distributions, including those introduced
by glass beads. The cement paste specimens were prepared from
the CEM | Portland cement with water cement ratio [w/c] of 0.5.
The specimens were cured for 28 days in the air. In the specimens,
90% of glass beads have diameters ranging from 10 pm to 65 ym
with a median diameter of 25 ym. The virtual specimens loaded in
the simulations, as shown in Fig. 1, are obtained by u-CT scans of
real specimens. CT scans were conducted at the X-ray synchro-
tron facility in Pohang Accelerator Laboratory (PAL) in Republic
of Korea. The image processing procedure was executed on raw
data to construct virtual specimens to identify the void distribution
is described in detail in the papers (13 - 15).
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Rys. 2. Mikrostruktura plastréw z prébki 1 [ciemny obszar: pory, jasny
obszar: faza stata]

Fig. 2. Microstructure of slices from specimen 1 [dark region: voids, light
region: solids]
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wirtualnych probek zostato wykonane na nieobrobionych danych
umozliwiajgcych okreslenie rozktadu pustek. Metode opisano
szczegotowo w pracach (13 - 15).

Porowatosci prébek 1 i 2, uzyskane z oryginalnych obrazéw CT
wynoszg odpowiednio 20,51% i 15,82%. Trzy plastry 2D w ptasz-
czyznie x-y pokazane na rysunkach 2 i 3 sg losowo wybrane
z kazdej mikrostruktury 3D pokazanej na rysunku 1. Zaktadajgc
losowy rozktad pustych przestrzeni, mikrostruktury powinny byc¢
idealnie podobne w plastrach 2D i prébkach 3D, przyjmujac ze
badany obszar jest wystarczajgco duzy. W niniejszej pracy do-
wolnie wybrano obszar 0,65 x 0,65 mm dla kazdego z plastrow.
Wirtualne probki 2D i 3D sg formalnie ztgczone z cztero-wezto-
wymi czworobocznymi elementami i oSmioweztowymi elementami
szesciennymi. Oryginalny p-CT ma rozmiar piksela wynoszgcy
1 um, co daje 1000 pikseli dla kazdego kierunku skanowania CT.
Aby wyniki symulacji byty dostatecznie doktadne i gwarantowaty
przystepny czas obliczeniowy, kazdy bok wirtualnych prébek jest
ztgczony z 125 siatkami w obu przypadkach 2D i 3D. Taki proces
poszerzania siatki jest przeprowadzany na mikrostrukturach 3D,
a plasterki 2D sg pobierane z poszerzonych mikrostruktur trojwy-
miarowych. Podczas procesu poszerzania siatki porowatos¢ jest
nieznacznie zmodyfikowana, przy czym porowato$¢ probek 1 2
w probkach 3D ulega odpowiednio zmianom na 20,66% i 14,90%.

Symetryczne warunki brzegowe sg stosowane do krawedzi / po-
wierzchni z ujemnymi wektorami normalnymi, przemieszczenie
wywotane obcigzeniem jest przytozone wzdtuz krawedzi / po-
wierzchni z dodatnimi wektorami normalnymi, a dla pozostatych
krawedzi / powierzchni nie przypisano zewnetrznych sktadowych
stanu naprezenia. Prébki sg obcigzane naprezeniem w kierunku
X-, ¥-, lub z-. Whasciwosci mechaniczne, a mianowicie poczgtko-
wa sztywnos$c¢ i wytrzymato$¢ graniczna na rozcigganie, oblicza
sie w prostopadtych kierunkach, w celu zbadania anizotropii tych
wiasciwosci i ich zwigzkow z mikrostrukturg materiatu.

Dla symulacji przyjeto modut Younga E = 29 GPa i wspétczynnik
Poissona = 0.21 dla fazy statej, ktére sg zgodne z wtasciwosciami
stwardniatego zaczynu cementowego o zerowej porowatosci (16).
Zaktada sie w przypadku symulacji 2D pfaski stan odksztatcenia.
Dla probek przyjeto typowa wartos¢ energii pekania = 0,06 N/m.
Miesci sie ona w zakresie wartosci energii powierzchniowej przed-
stawionej w pracy (17) i zastosowanej w pracy (18). W badaniach
tych zatozono mikrostrukture dwufazowg ciato state-por.

Parametr propagaciji [liniowy] = 0,0104 mm wybrano dla wirtualnych
probek 2D i 3D. Ten parametr propagacji peknie¢, ktory normuje
szerokos¢ pekniecia, jest dwukrotnie wigkszy niz rozmiar elementu
zgodnie z zaleceniami Mieheiin. (3) i jest tego samego rzedu, co me-
diana $rednicy kulki szklanej wynoszaca 25 pm, jak podano w (11).
W réwnaniu 2 zatozono lepko$¢ wynoszacg n = 1,0 x 108 Ns/mm?
w celu przeprowadzenia symulacji.
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Rys. 3. Mikrostruktura plastrow z prébki 1 [ciemny obszar: pory, jasny
obszar: faza stata]

Fig. 3. Microstructure of slices from specimen 2 [dark region: voids, light
region: solids]

The porosities of specimen 1 and specimen 2 obtained from original
CTimages are 20.51% and 15.82%, respectively. Three 2D slices
in the x-y plane, as shown in Figs. 2 and 3, are randomly selected
from each 3D microstructure in Fig. 1. Given the random nature
of the void distribution, the microstructural features should ideally
be similar among 2D slices and 3D specimens given that the region
of interest is sufficiently large. The region of 0.65x0.65 mm within
the raw data of each slice is selected. The 2D and 3D virtual
specimens are structurally meshed with four-node quadrilateral
elements and eight-node brick elements, respectively. The ori-
ginal u-CT has a pixel size of m, which results in 1000 pixels for
each direction of the CT scan. To keep simulation results being
reasonably accurate with affordable computational time, each
side of the virtual specimens are meshed with 125 grids for both
2D and 3D cases. Such coarsening process is conducted on 3D
microstructures, and 2D slices are taken from the coarsened 3D
microstructures. During the coarsening process, the porosity is
slightly modified with the porosity of 3D Specimens 1 and 2 being
changed to 20.66% and 14.90%, respectively.



4. Analiza pekniec¢ i ocena wlasciwosci

4.1. Odpowiedz plastrow 2D

Przyktadowe ksztatty propagacji peknie¢ w plastrze 2 dla prébki
1 obcigzonej w kierunku x i y pokazano na rysunku 4. Catkowicie
spekane obszary sg zabarwione na czerwono, a nieuszkodzone
obszary sg zabarwione na niebiesko. W symulacji, pekniecia roz-
poczynajg sie w wielu miejscach z duzymi pustkami w kierunku
prostopadtym do kierunku obcigzenia. Pekniecia rozprzestrzeniajg
sie i fgczg tworzgc poprzeczng szczeline przez plaster, co powo-
duje zmniejszenie wytrzymatosci probki na przytozone obcigzenie.

Zaleznosc¢ naprezenie - odksztatcenie z obcigzeniami w kierunku
X-iy-ztrzech plastréw z prébki 1 przedstawiono na rysunku 5, aiich
wiasciwosci mechaniczne podano w tablicy 1. Dla trzech plastrow
z prébki 1, chociaz poczatkowe sztywnosci sg dos¢ podobne,
wielkosci sztywnos$ci w poblizu wartosci maksymalnej réznig sie
pomiedzy tymi dwoma kierunkami, w przypadku gdy zachodzi
inicjacja pekniecia i propagacja. Dla probki 1 stosunek sztywnosci
wynosi 1,07 dla plastra 1, 0,97 dla plastra 2 i 1,01 dla plastra 3.
Wytrzymatos¢ w kierunku y- jest nieco wieksza niz w kierunku x-dla
plastrow 1 i 2, ale tendencja jest odwrotna dla plastra 3. W przy-
padku prébki 2 sztywnos$c¢ i wytrzymatos¢ sg wieksze niz dla probki
1. Jest to zgodne z zatozeniem, ze porowato$¢ wirtualna probki
2 w probkach 3D wynosi 14,90%, czyli jest 0 5,76 % mniejsza niz
w probce 1. Roznice miedzy przytozonym naprezeniem w funkc;ji
odpowiadajgcych im odksztatcen w kierunkach x- i y-, sg podobne
jak w przypadku probki 1, ale wtasciwosci w kierunku y- sg na ogoét
lepsze niz w kierunku x- we wszystkich trzech plastrach w prébce 2.

Warto zauwazy¢, ze plastry i puste przestrzenie w tych plastrach
wybrano w petni losowo. Wiadciwo$ci anizotropowe znalezione na
podstawie wynikéw symulacji mogg wptyng¢ na zatozone wtasci-
wosci stwardniatego betonu. Dlatego konieczne jest wczesniejsze
rozpoznanie i prognozowanie wasciwosci materiatu w powigzaniu
z mikrostrukturalnymi wtasciwosciami zaczynu cementowego.

Symmetric boundary conditions are applied to edges/surfaces
with negative normal vectors, a displacement-driven loading
condition is applied along an edge/surface with positive normal
vectors, and a traction-free condition is assigned to the remaining
edge(s)/surface(s). The specimens are loaded under tension in x-,
y-, or z-direction. Mechanical properties such as initial stiffness and
tensile peak strength will be identified in perpendicular directions
with the objective of studying the anisotropy of these properties
and their relationships to material microstructures.

For those virtual tests, a Young’s modulus E = 29 GPa and a Po-
isson’s ratio v = 0.21 were selected for the solid phase, which are
consistent with material parameters for hardened cement paste
with zero porosity (16). Plane strain condition is assumed for 2D
simulations. A fracture energy g, = 0.06 N/m was selected as a
representative value for the specimens. This value is within the
range of the surface energy values presented in the paper (17), as
being used in the paper (18). In this study, two-phases (solid-void)
microstructure is assumed.

A crack propagation (length) parameter | = 0.0104 mm (10.4 pm)
was selected for both 2D and 3D virtual specimens. This crack
propagation parameter, which regularizes the crack width, is twice
the element size | = 2h as recommended Miehe et al. (3) and is
of the same order as the median glass bead diameter 25 ym as
reported in the paper (11). A viscosity value of n = 1.0-10-% Ns/mm?
in Eq. [2] was used for simulations.

4. Failure analysis and property evaluation

4.1. Response of 2D slices

Crack propagation patterns in slice 2 for specimens 1 loaded in
the x- and y-directions are shown in Fig. 4 as examples. Fully
cracked regions are colored in red while undamaged regions
are colored in blue. In the simulation, cracks start to initiate at
multiple locations with large voids in the direction perpendicular
to the loading direction. The cracks propagate and coalesce to form

(b)

Rys. 4. Pekniecia w plastrze 2 prébki 1: [a] obcigzenie w kierunku osi X, [b] obcigzenie w kierunku osi y. Czerwony i niebieski kolor oznaczajg kolejno

w petni uszkodzong i nieuszkodzong czesé

Fig. 4.Cracks phase field in slice 2 of specimen 1: [a] loading in the x-direction and [b] loading in the y-direction. Red color and blue color indicate

the fully damaged part and the undamaged part, respectively
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Rys. 5. Przytozone naprezenie vs odksztatcenie z naprezeniami powodujgcymi odksztatcenie w obu kierunkach x i y w probce 1

Fig. 5. Applied stress vs. strain with displacement loadings in both x and y directions from specimen 1

4.2. Odpowiedz modeli 3D

Podobnie jak dla symulacji 2D, bezposredniemu obcigzeniu
rozciggajgcemu poddawano probki 3D w trzech prostopadtych
kierunkach (x-, y- i z-). W symulacji pekniecie rozpoczyna sie
w potowie wolnych powierzchni rownolegle do kierunku obcig-
zenia. Dodatkowe pekniecia powstajg pézniej w wielu miejscach
podczas symulacji. Ostateczne ksztatty peknie¢ probek 1 obcig-
zonych w kierunkach x-, y- i z- pokazano na rysunku 6. Wyniki
te pokazujg, ze petne rysy lub liczne pekniecia czastkowe, ktére
zwigkszajg spodziewang zarysowang powierzchnie prostopadtg do
kierunku obcigzenia, rozwijajg sie wraz ze wzrostem obcigzenia.
W przypadku obu prébek zakrzywione powierzchnie zarysowan
3D s3 dobrze wykrywane przez model pola fazy pekania.

Stosowane zaleznos$ci naprezenia w funkcji odksztatcenia dla
probek 1 i 2 sg pokazane na rysunku 7. Zgodnie z wynikami
dla plastrow 2D sztywnos$¢, a takze maksymalna wytrzymatosé
w przypadku probki 2 sg wieksze w poréwnaniu z wynikami dla
probki 1, co wynika z mniejszej porowatosci probki 2. Stosunki
sztywnosci i granicznych wytrzymatosci w przypadku 3D sg zgodne
z przypadkami 2D, jak to podsumowano w tablicy 1. Sztywnos¢
i wytrzymatosci w kierunku y- sg na ogot wieksze niz w kierunku
x- dla symulacji 3D. Wtasciwosci w kierunku z- sg konsekwentnie
gorsze niz wtasciwosci w ptaszczyznie dla obu prébek.

W poréwnaniu ze stosunkami uzyskanymi w odpowiedzi 2D
anizotropia w probkach 3D wydaje sie mniej znaczgca, jak poka-
zano w tablicy 1. Sztywnos¢ i wytrzymatosé w przypadku 2D sg
znacznie mniejsze niz w modelu 3D, pomimo ze wielko$¢ elementu
i parametry modelowania dla obu modeli sg doktadnie takie same.
Wynika to gtéwnie z budowy ich mikrostruktury, w ktérej probka
2D ma tendencje do grupowania poréw, co prowadzi do gorszych
wiasciwosci mechanicznych. Wyniki te potwierdzajg, ze symulacje
2D i 3D mogg dawac rézne wyniki. Dlatego tez podczas badania
wiasciwosci mikrostruktury za pomoca symulacji 2D zaréwno
badania, a takze interpretacje wynikow nalezy przeprowadzac
bardzo starannie.

To, ze kierunek z- jest zgodny z kierunkiem grawitacji ziemskiej
podczas procesu dojrzewania probek moze by¢ gtéwna przyczyng
mniejszej sztywnosci i mniejszej granicznej wytrzymato$ci w kie-
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atransverse crack through the slice, which results in the reduction
of the load bearing capacity of the specimen.

The applied stress vs. strain responses with loadings in the x- and
y-direction for three slices from specimen 1 are presented in Fig.
5 and their mechanical properties are shown in Table 1. For the
three slices from specimen 1, although initial stiffness is quite
similar, stiffness values near the peak deviate between these
two directions when crack initiation and propagation occur. For
specimen 1, the stiffness ratio is 1.07 for slice 1, 0.97 for slice
2, and 1.01 for slice 3. The strength in the y-direction is slightly
higher than that in the x-direction for slices 1 and 2, but the trend
is reversed for slice 3. For specimen 2, stiffness and strength values
are larger than those from specimen 1. This is consistent with the
result that the porosity for the 3D virtual specimen 2 is 14.90%,
which is 5.76% lower than that of specimen 1. The differences
between the applied stress vs. strain responses in x- and y-di-
rections are similar with those for specimen 1, but properties in
the y-direction are generally higher than those in the x-direction
in all three slices of specimen 2.

It is worth to note that the slices and the voids in these slices are
randomly selected without preference. The anisotropic property
identified from simulation results could affect the desired perfor-
mance of concrete. Therefore, it is necessary to identify and to
predict properties in advance in connection with microstructural
features of cement paste.

4.2. Response of 3D models

Consistent with the 2D cases, direct tensile loading is applied
on the 3D specimens in three perpendicular directions (x, y and
z). In the simulation, a crack starts near the middle of the free
surfaces parallel to the loading direction. Additional cracks form
later in multiple locations as the simulation proceeds. Final crack
patterns of specimens 1 loaded in the x-, y-, and z-directions are
shown in Fig. 6. These results reveal that full through cracks or
multiple partial cracks that increase the projected cracked surface
perpendicular to the loading direction are developed as the loadings
increase. For both specimens, the curved 3D crack surfaces are
well captured by the crack phase field model.



Tablica 1 / Table 1

WEASCIWOSCI MECHANICZNE WIRTUALNYCH PROBEK [SZTYWNOSC | WYTRZYMALOSC]

MECHANICAL PROPERTIES OF VIRTUAL SPECIMENS [STIFFNESS AND STRENGTH] £!

Probka Plaster 3D Sztywno$¢ poczatkowalInitial stiffness, E, GPa Wytrzymato$¢ maksymalna/Peak strength, f, MPa
Specimen Slice 3D E, E, E, E,/E, E,/E, E/E, fl f,} f,! ! et A
12.2 13.1 - 1.07 - 1.15 0.27 1.10
2 14.6 14.2 - 0.97 - 1.45 0.55 1.07
1 3 13.1 13.2 - 1.01 - 1.37 0.27 0.93
3D 18.1 18.2 17.3 1.01 0.96 1.05 243 2.51 2.34 1.03 0.96 1.09
1 14.8 17.3 - 117 - 1.28 1.89 1.48
14.0 14.7 - 1.05 - 1.43 1.53 1.07
2 3 16.1 16.7 - 1.04 - 1.69 1.76 1.04
3D 21.0 214 20.4 1.02 0.97 1.04 2.95 3.04 2.89 1.03 0.98 1.05

runku z- zaréwno dla probki 1 jak i probki 2. Grawitacja mogta
wpltyng¢ na tworzenie rozkladu poréw zwigzanych z obecnoscig
kulek szklanych w prawdziwej probce powodujgc zmniejszenie
spoéjnosci matrycy w kierunku dziatania grawitacji. Zjawisko to jest
czesto spotykane w twardniejgcym betonie i okreslane jest jako
.bleeding”, w ktérym lekki materiat = woda ma sktonnos$¢ do prze-
suwania sie na powierzchnie matrycy cementowej i gromadzenia
sie pod ziarnami kruszywa.

5. Charakterystyka mikrostruktury i jej zwigzek
z wlasciwosciami

5.1. Funkcja Sciezki liniowej

Losowa niejednorodnos$¢ mikrostruktury z powodu pustek w za-
czynie moze by¢ scharakteryzowana przez funkcje prawdopo-
dobienstwa nizszego rzedu, takie jak korelacja dwupunktowa,
Sciezka liniowa i dwupunktowe funkcje skupien (5). Te funkcje
prawdopodobienstwa nizszego rzedu opisujg dobrze mikrostruk-
ture, o losowych wtasciwosciach (6—8). Uzupetniaja sie nawzajem,
aby lepiej opisa¢ mikrostrukture. Chociaz dwupunktowa korelacja
i dwupunktowe funkcje klastra mogg dobrze opisywac¢ losowe
rozktady faz w mikrostrukturach, funkcja $ciezki liniowej dostarcza
dodatkowych informacji o spdjnosci fazy bedacej przedmiotem
zainteresowania. W tym badaniu stwierdzono, ze funkcja sciezki
liniowej jest odpowiedniejsza do opisu anizotropii potgczen w fazie
statej lub rozktadu pustek, co jest zwigzane z wtasciwosciami me-
chanicznymi materiatéw. Z tego powodu opiszemy krotko funkcje
Sciezki liniowe;.

Funkcja sciezki liniowej dla fazy statej L, jest prawdopodobien-
stwem zmieszczenia sie catego odcinka o dtugosci r w fazie
statej, jak to pokazano na rysunku 8. Wartos¢ L, jest udziatem
objetosciowym fazy statej, gdy dtugos¢ odcinka wynosi zero, ale
asymptotycznie zbliza sie do zera, gdy dtugos¢ odcinka zbliza sie
do nieskonczonosci,

The applied stress vs. strain responses for specimens 1 and 2 are
illustrated in Fig. 7. Consistent with the 2D results, stiffness and
peak strength for specimen 2 are higher than those for specimen
1 owing to lower porosity in specimen 2. The ratios of stiffnesses
and peak strengths in 3D cases are consistent with the 2D cases,
as summarized in Table 1. The stiffness and the strengths in y-
-direction are generally higher than those in the x-direction for 3D
simulations. The properties in the z-direction are consistently lower
than the in-plane properties for both specimens.

Compared with the ratios of 2D responses, the anisotropy in 3D
specimens seems to be less significant, as shown in Table 1. The
stiffness and strength in the 2D case are significantly lower than
those of the 3D model, tough the element size and modeling
parameters for both are exactly the same. This is mainly due to
the layout of their microstructures, where the 2D specimen tends
to have more clustering voids leading to weaker mechanical
properties. These results confirm the fact that the 2D and 3D si-
mulations can be different. Therefore, 2D simulations should be
conducted and interpreted carefully when investigating properties
of microstructures.

The result that the z-direction is aligned with the direction of
gravity (global direction) during the specimens curing process
can be a major cause for the lower stiffness and peak strength
in the -direction for both specimens 1 and 2. Gravity might have
influenced the formation of the void distribution coupled with the
glass beads in the real specimen, leading to the reduction of solid
matrix connectivity in the gravity direction. This phenomenon is
often observed in curing concrete and termed “bleeding”, in which
the water tends to be located on the surface of cement paste and
to accumulate under aggregate grains.
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(b) (©)

Rys. 6. Pekniecia 3D w prébce 1 na koniec symulacji: (a) obcigzenie w kierunku x, (b) kierunku y i (c) kierunku z. Gérny rzad rysunkéw przedstawia
pekniecia na powierzchni. W dolnym rzedzie pekniecia powyzej 0,9 wedtug modelu faza — pole sg odwzorowane na przezroczysta mikrostrukture

Fig. 6. Crack phase field of 3D specimen 1 at the end of the simulation: loading in the [a] x-direction, [b] y-direction, and [c] z-direction. Note that top row
figures represent the crack phase field on the surface. In the bottom row figures, crack phase field over 0.9 is mapped onto the transparent microstructure

limLg=f, and limLs=0 3]

r—0 r—eo

gdzie f; jest udziatem objetosciowym fazy state;.
5.2. Charakterystyka funkcji L,

Mikrostruktury materiatéw badanych w pracy sg upraszczane do
uktadu dwufazowego: faza stata - pory. Spdéjnosé mikrostruktur
opisywana jest funkcjg $ciezki liniowej przez badanie réznych
reprezentatywnych elementéw objetosci [RVEs]. Funkcje $ciezki
liniowej fazy statej [L] z poszerzong siatka, stosowane w roznych
symulacjach plastra 2D sg pokazane na rysunku 9. L, jest sza-
cowane zaréwno w kierunku x-, jak i y- dla kazdego plastra, aby
okresli¢ anizotropowos$¢ rozktadu fazy statej.

Specimen 1
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5. Microstructure characterization and relation to
properties

5.1. The lineal-path function

Random heterogeneity of the microstructures due to voids can
be characterized by low-order probability functions such as two-
-point correlation, lineal-path, and two-point cluster functions (5).
These low-order probability functions were shown to be effective
in characterizing microstructures with random attributes (6 - 8).
They compensate one another to better characterize microstruc-
tures. Though the two-point correlation and two-point cluster
functions can efficiently describe corresponding characteristics of
random phase distributions within microstructures, the lineal-path
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Rys. 7. Przytozone naprezenie w funkcji odksztatcenia w trzech kierunkach obcigzenia w 3D w prébce 1 2

Fig. 7. Applied stress vs. strain in the three loading directions in 3D for specimen 1 and 2
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Krzywe L  mikrostruktur 3D zastosowanych w symulacjach przed-
stawiono na rysunku 10. Podobnie jak w przypadku plastrow 2D,
L, rozpoczyna sie od wartosci rownej udziatowi objetosciowemu
fazy statej i zmierza do zera. Jednak zbieznosc¢ L, jest wolniejsza
w poréwnaniu z przypadkami 2D. Ta rozbieznos¢ powstaje, ze
wzgledu na wtasciwosci spojnosci fazy statej w probkach 3D, na
ktorg majg wptyw losowe pory kuliste, a plastry 2D niedoktadnie
przedstawiajg spojnosc¢ tej samej fazy statej w poréwnaniu z ich
odpowiednikami 3D.

Na rysunkach 9 i 10 kierunek, dla ktérego funkcja L, lezy nad
innymi funkcjami wskazuje na wigkszg ciggto$c fazy statej. Funk-
cje L, dla réznych kierunkdw sg zgodne pomiedzy plastrami 2D
i modelami 3D, w ktérych L w jednym kierunku lezy powyzej lub
ponizej innych kierunkéw. Anizotropowe odpowiedzi mechaniczne
przedstawione w Tabeli 1 mozna ogdlnie odzwierciedli¢ roznicg
funkcji Ly w przypadku réznych kierunkow.

5.3. Zaleznos$¢ mikrostruktura-witasciwosci

Powierzchnia L, jako catka funkcji L, jest wykorzystywana jako
prosty wskaznik do oszacowania ciggtosci fazy statej dla kazdej
mikrostruktury. Wartosci powierzchni L, i porowatos$ci dla roznych
probek 2D i 3D pokazano w tablicy 2. Dla trzech plastrow 2D
z probki 1, stosunki powierzchni L, plastréw 2 i 3 roznig sie tylko
0 5%, podczas gdy ich poczatkowa anizotropia sztywnosci i ich
anizotropia maksymalnej wytrzymatosci majg réznice mniejsza
lub réwng odpowiednio 3% i 7%, jak przedstawiono w tablicy
1. Powyzsze poréwnania pokazujg, ze powierzchnia Ly moze
by¢ stosowana do przewidywania tendencji réznic wtasciwosci
mechanicznych lub anizotropowych wtasciwosci mechanicznych,
chociaz wartosci roznic dla powierzchni L, i wtasciwosci mecha-
nicznych nie sg dokfadnie takie same. W przypadkach 3D korelacje
miedzy polem L, a anizotropowa wtasciwoscig mechaniczng mozna
réwniez zauwazy¢ w tablicach 1 2.

Poréwnanie symulacji 3D z symulacjami 2D pokazuje, ze anizotro-
pia w ptaszczyznie w prébkach 3D jest mniejsza niz przypadku 2D,
zarowno pod wzgledem wiasciwosci mikrostruktury, jak i wynikéw
ich oceny. Taka réznica wynika z réznej metody przedstawiania
spojnosci fazy statej w prébkach 2D i 3D. W przypadku probek 3D
11 2 zaréwno charakterystyka, jak i wlasciwosci w kierunku z, sg
zgodnie mniejsze niz wartosci anizotropii w ptaszczyznie. Jak juz
opisano w punkcie 4.2, wptyw grawitacji w kierunku z- w rzeczywi-
stych prébkach moze pogorszy¢ ich wtasciwosci i wptyng¢ na ich
mikrostrukture. Dalsze poroéwnanie wiasciwosci miedzy kierunkami
X- i z- rbwniez ujawnia dodatnig korelacje.

Pokazano, ze wyzsza wielko$¢ L, 0znacza wigkszg spojnos¢ fazy
statej, co prowadzi do wiekszej sztywnosci i wytrzymatosci. Za-
lezno$¢ te potwierdzajg wyniki symulacji i wkasciwosci prébek 2D
i 3D. Z tych badan wynika, ze réznica wasciwosci nie jest wprost
proporcjonalna do réznicy ich charakterystyk, co moze wynikac
ze zmiennosci losowej na przyktad grupowania poréw. Zjawisko to
czasami nie mogto by¢ znalezione przy uzyciu funkcji prawdopodo-
bienstwa nizszego rzedu, w tym funkcji $ciezki liniowej. Wykazano

Rys. 8: Przykiad L, w funkcji r. Trzy mozliwe linie L, sg pokazane dla
dowolnej dtugosci r; o dowolnym kierunku. Mozna uzyska¢ dane staty-
styczne dla okreslonego kierunku w celu okreslenia anizotropii [ciemny
obszar: pustki, jasny obszar: faza stata]

Fig. 8: Example of L as a function of r. Three possible L, lines are shown
for an arbitrary length r, with an arbitrary direction, but statistics can be
obtained for a specific direction to determine anisotropy [dark region: void,
light region: solid]

function provides additional information about the connectivity of
the phase of interest. It is found in this study that the lineal-path
function is more suitable for describing the anisotropy of solid
phase connectivity or void phase distribution which is related to
mechanical properties of materials. For this reason, only the
lineal-path function is presented here for brevity.

The lineal-path function for a solid phase, L, is the probability of
placing an entire line of length within the solid phase, as shown
in Fig. 8. The value of L, is the volume fraction of the solid phase
when the line length is zero, but asymptotically approaches zero
as the length approaches infinity,

limLg =7, and limLs=0 3]

r—0 r—eo

where f, is the volume fraction of the solid phase.

5.2. function characteristics

The microstructures investigated in this study are idealized as a
two-phase system, a solid phase and a void phase. Connectivi-
ties of the microstructures are characterized with the lineal-path
function by studying different representative volume elements
(RVEs). The lineal-path functions of the solid phase (L) from the
coarsened meshed using in different 2D slice simulation are illustrated
in Fig. 9. L is evaluated in both - and -directions for each slice
to identify anisotropic characteristics of solid phase distribution.

For 3D microstructures used in these simulations, L, plots are
presented in Fig. 10. Similar as in the 2D slices, L, starts with
the solid phase volume fraction value and converges to zero.
However, Ls convergence rate is slower compared with 2D cases.
This discrepancy arises because the characteristics of the 3D solid
phase connectivity is influenced by the random spherical voids,
and the 2D slices does not exactly portray the same solid phase
connectivity as their 3D counterpart.
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Fig. 9. L, for three slices of specimens 1 and 2 [r/D line length to RVE side length ratio]. The anisotropic mechanical responses are reflected by the

difference of L functions between different directions

Fig. 9. L, trzech plastrow prébek 1i 2 [r/D: stosunek dtugosci odcinka do RVE dtugosci boku]. Anizotropowe odpowiedzi mechaniczne sg odzwierciedlane

przez réznice funkcji Ly miedzy réznymi kierunkami
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Fig. 10. Ly w 3D dla probki 1 i 2 [r/D: stosunek dtugosci odcinka do RVE dtugosci boku]. Anizotropowe odpowiedzi mechaniczne sg odzwierciedlane

przez réznicg funkcji Ly miedzy réznymi kierunkami

Fig. 10. L, in 3D for specimens 1 and 2 [r/D line length to RVE side length ratio]. The anisotropic mechanical responses are reflected by the difference

of L, functions between different directions

jednak, ze wystepuije silna korelacja miedzy funkcjg Sciezki liniowej
a wtasciwosciami mechanicznymi [sztywnos$¢ i wytrzymatosc] dla
badanych mikrostruktur. Bardziej szczegotowg analize tego tematu
mozna znalez¢ w pracy (19).

6. Wnioski

W pracy zastosowano model faza - pole dla opisu pekania w celu
oceny kierunkowych wtasciwosci mechanicznych to jest sztywnos¢
i wytrzymatos¢ prébek zaczynu cementowego z mikrostrukturami
o losowych rozktadach poréw kulistych, w ktérych materiat jest
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In Figs. 9 and 10, the direction, whose L, function lies above the
other L, functions, indicates higher solid phase connectivity. The L,
functions for different directions are consistent between 2D slices
and 3D models, where L, function in one direction lies either above
or below other directions. The anisotropic mechanical responses
reported in Table 1 can generally be reflected by the difference of
L, functions between different directions.

5.3. Structure-property relationships

The L, area, the integral of the L, function, is used as a simple in-
dex to quantify the solid phase connectivity for each microstructure.



Tablica 2 / Table 2
POLA ROZKEADOW L,
AREAS OF DISTRIBUTIONS

Probka Plaster3D Porowatos¢ Powierzehnia L, / L, Area
Speci-men Slice 3D Porosity, % x-dlir. y-dir. z-dr. y-dir x-dlir. z-dlir. x-dli. y-dir z-dlir.
1 22.5 0.0639 0.0713 - 1.12 - -
2 20.79 0.0722 0.0757 - 1.05 - -
1 3 22.66 0.0685 0.0651 - 0.95 - -
3D 20.66 0.0924 0.0931 0.0850 1.01 0.92 1.10
1 17.36 0.0790 0.0983 - 1.24 - -
) 2 20.33 0.0665 0.0703 - 1.06 - -
3 17.88 0.0746 0.0790 - 1.06 - -
3D 14.90 0.1306 0.1392 0.1207 1.07 0.93 1.15

uproszczonej sprowadzony do dwufazowej mikrostruktury z fazg
statg i porami. Wirtualne probki w symulacjach otrzymano na pod-
stawie obrazéw p-CT z synchrotronu. Nasze badania pokazuja,
ze zastosowanie modelu faza — pole do opisu pekania mozna wy-
korzysta¢ do modelowania powstawania wielokrotnego spekania,
propagacji porow i degradacji wiasciwosci zaréwno w zaczynach
cementowych w obrazach 2D jak i 3D, ze ztozonymi mikrostruk-
turami poddanymi bezposredniemu naprezeniu.

Ponadto funkcje sciezki liniowej mozna stosowac¢ do opisu spoj-
nosci fazy statej. Opisy mikrostruktury sg skorelowane z anizotro-
powymi wiasciwosciami mechanicznymi, uzyskanymi z symulacji.
Stwierdzono przydatnosc¢ funkcji $ciezki liniowej do wykrywania
perkolacji fazy statej w odniesieniu do wtasciwosci mechanicznych
mikrostruktur z losowymi porami kulistymi. Tendencje wynikajgce
z badania wtasciwo$ci materiatu dobrze zgadzajg sie z wiasciwo-
Sciami ocenianymi za pomocg modelu faza — pole spekan.

Metody oceny wtasciwosci zaréwno doswiadczen, jak i symulacji
w celu zrozumienia wtasciwosci mikrostruktury w materiatach
cementowych sg skgpe dla skali liniowej uzytej w badaniu. Wyka-
zano, ze model faza — pole, na ktérym powstajg spekania i funk-
cje prawdopodobienstwa nizszego rzedu mogg by¢ stosowane
réwnoczesnie jako zespolone narzedzie do oceny tradycyjnych
materiatow lub opracowania nowych materiatdbw cementowych.
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Values of L, area and porosities for different 2D and 3D specimens
are presented in Table 2. For the three 2D slices of specimen 1,
L area ratios of slices 2 and 3 only differ by 5%, whereas their
initial stiffness anisotropy and their peak strength anisotropy have
a difference lower or equal to 3% and 7%, respectively, as presen-
ted in Table 1. The above comparisons show that L, area can be
used to predict trends of the difference of mechanical properties
or the anisotropic mechanical property, though the values of the
differences for L, area and mechanical properties does not exactly
match each other. For 3D cases, the correlation between the L,
area and the anisotropic mechanical property can be also observed
in Table 1 and Table 2.

A comparison between 3D cases and 2D cases shows that the
in-plane anisotropy in 3D specimens is lower than 2D cases in
terms of both microstructure characteristics and property evaluation
results. Such difference is caused by the different connectivity
representations in the 2D and 3D specimens. For 3D specimens
1 and 2, both the characteristics and the property values in the
z-direction are consistently lower than in-plane values. As already
described in Section 4.2, the effect of gravity in the z-direction in
real specimens can degrade their properties and affecting their
microstructures. A further comparison of properties and characte-
ristics between x-dir. and y-dir. also reveals a positive correlation.

Itis shown that a higher L, indicates a higher connectivity of solid
phases, which leads to higher stiffness and strength. This trend is
confirmed by the simulation results and characteristics from both
2D and 3D specimens. One observes from this study that the
property difference is not directly proportional to the characteristics
difference, which might be due to the variability of the randomness,
e.g., void clustering. This phenomenon sometimes could not be
captured effectively with low-order probability functions including
the lineal-path function. Nevertheless, it is shown that there exists
a strong correlation between the lineal-path function and mecha-
nical properties (stiffness and strength) for the microstructures
investigated in this study. More detailed analysis on the subject
can be found in (19).
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wsparte przez zasoby superkomputerowe PLSI w Koreanskim
Instytucie Naukowo-Technicznym oraz zasoby Centrum Super-
komputerowego UNIST. Obrazy y-CT uzyskano z synchrotronu ob-
stugiwanego przez Pohang Accelerator Laboratory (PAL) w Korei.
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6. Conclusion

In this work, the crack phase field model is applied to evaluate
directional mechanical properties (i.e., stiffness and strength) of
cement paste specimens with microstructures containing random
spherical void distributions, where the material is idealized as
atwo-phase microstructure with solid and void phases. The virtual
specimens in the simulations are obtained from y-CT images from
a synchrotron. Our study shows that the crack phase field approach
can be used to model multiple crack initiations, propagations, and
the property degradation in both 2D and 3D cement paste with
complex microstructures under direct tension.

In addition, lineal-path function is used to characterize solid phase
connectivity. The microstructure characteristics are correlated
with anisotropic mechanical properties obtained from simulations.
The lineal-path function shows the possibility for identifying the
solid phase percolation in relation to the mechanical properties
of microstructures with random spherical voids. The trends from
characterization results generally agree well with properties eva-
luated using the crack phase field model.

Property evaluation methodologies for both experiments and
simulations to understand microstructure features in cementitious
materials are scarce at the length scale investigated in this stu-
dy. ltwas shown that the crack phase field model and low-order
probability functions could be used together as a synergistic
tool for evaluating conventional materials or developing new
cementitious materials.
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