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SYMULACJA STRUKTUR GLEBOWYCH I ICH PARAMETRYZACJA
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Streszczenie. Przedstawiono metode komputerowej rekonstrukcji struktury osrodkéw granularnych
na podstawie ich sktadu garnulometrycznego i porowato$ci. Opisano algorytm tworzenia wirtualnej struktury
i okre$lono warunki jej reprezentatywno$ci. Przedstawiono koncepcje pojedynczego poru o$rodka 1 sieci
poréw calego osrodka. Stwierdzono dobra zgodno$¢ otrzymanych warto$ci porowatosci z danymi
do$wiadczalnymi w odniesieniu do o$rodkéw o skladzie piasku i piasku pylastego.

Stowa kluczow e: struktura gleby, sktad granulometryczny, symulacja

WSTEP

Gleba jest oérodkiem heterogenicznym i wielofazowym, ma swoja budowe
morfologiczna bedaca wynikiem procesow glebotworczych.

Sktad granulomteryczny jest podstawowa charakterystyka kazdego osrodka
ziarnistego, a wiec i gleby réwniez. Najwazniejsza cecha tego rozkiadu jest niezmienno$¢
w czasie. Poza nim i sktadem chemicznym fazy statej, pozostate wtasciwoséci zmieniaja
sie zaleznie od porowatoéci, wilgotnosci, koncentracji i sktadu soli mineralnych w
roztworze glebowym, temperatury, zawarto$ci materii organicznej, warunkow tlenowych
lub tez dowolnej kombinacji tych czynnikow.

W praktyce rolnicze;j i gleboznawstwie od bardzo dawna uzywane sa takie pojecia jak
“gleba lekka”, “gleba $rednia”, “gleba cigzka” czy “gleba ciepla”. W potocznym
rozumieniu np. termin ‘“gleba cigzka” jest skrotowa, przyblizona, oparta na
do$wiadczeniu, charakterystyka gleby. Termin ten odnosi si¢ do gleby trudnej do uprawy,
tzn. wymagajacej maszyn o duzej mocy, o stabej przepuszczalnoSci wodnej, duzej
porowatosci i pojemnoéci wodnej, lecz o znacznej ilosci wody niedostepnej dla ro$lin, o
duzej pojemnosci sorpcyjnej, niekiedy oglejonej, a wige o slabej aeracji. Jednocze$nie
termin ten zwiazany jest zawsze z gleba o duzej zawartosci czescei ilastych.

Analogicznie termin “gleba lekka” kojarzony jest z gleba 0 odwrotnych wiasciwosciach,
w ktorej dominuje frakcja piasku.
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Rozwdj metod obliczeniowych stworzyt nowe mozliwosci réwniez w zakresie badan
osrodkéw ziarnistych. Wydaje si¢ ze, przy pomocy komputerowej symulacji mozna
badac nawet tak skomplikowane uktady jak oérodki glebowe.

Analiza granulometryczna jest standardowa charakterystyka wykonywana przy
niemal kazdych badaniach gleby. Stanowi ona m.in. podstawe klasyfikacji gleb.

CEL PRACY

Mimo olbrzymiej wiedzy empirycznej dotyczacej réznych whasciwosci gleb i ich
sktadu granulometrycznego nie udato sig do tej pory stworzy¢ uniwersalnego modelu
pozwalajacego przewidywac¢ parametry lub charakterystyki na podstawie ustalonego
zbioru okre$lonych, tatwo mierzalnych danych wejsciowych.

Najwigcej prac po$wiecono zwiazkowi skiadu granulometrycznego z porowatoscia
[4,5,20], krzywa retencji wodne;j i przewodnictwem wodnym [1-3,12].

Zar6wno transport jak i retencja wody zaleza od struktury gleby. Powyzsze
stwierdzenie mozna rozszerzy¢ na przenoszenie gazow, ciepta i soli mineralnych, jak
rowniez na procesy mechaniczne zwiazane z uprawa gleby. W konsekwencji mozna
wyrazi¢ opinig, ze wszystkie procesy fizyczne, fizykochemiczne czy biologiczne
zachodzace w glebie sa zalezne od jej struktury.

Podstawowy problem mikrostruktury gleby mozna jak sie zdaje sprowadzi¢ do 3-ch
nastgpujacych pytan:

1) Jak okresli¢ zwiazek miedzy geometria czastek fazy stalej gleby, a jej sktadem
granulometrycznym?

2) Jak kwantyfikowac¢ powstate struktury granularne i bedacy ich konsekwencja uktad
poréw ?

3) Jak powiazac geometrig fazy statej z fizycznymi wiasciwosciami oérodka glebowego?

Przy czym termin geometria fazy stalej dotyczy polozenia i wielkosci czastek
tworzacych badany o$rodek. Celem pracy jest proba odpowiedzi na postawione wyzej
pytania [6].

WIRTUALNA STRUKTURA GRANULARNA

Pierwszym krokiem do rozwiazania wyzej zarysowanych probleméw byto
stworzenie algorytmu, ktérego celem byloby stworzenie wirtualnego osrodka
granulanego, ktéry miatby wybrane cechy, bedacego przedmiotem badan, o$rodka
rzeczywistego. Cechami tymi powinny byé porowato$é i sktad garnulometryczny
osrodka rzeczywistego. Uznano, ze dwa jednorodne o$rodki majace takie same wyzej
wymienione charakterystyki sa identyczne.

Badania symulacyjne obiektow rzeczywistych wymagaja na ogo6t uproszczen
dotyczacych ich budowy i oddzialywan wewngtrznych elementow sktadowych, ktérych
celem jest przyspieszenie obliczen lub uczynienie ich w ogble wykonalnymi. W tym
przypadku uproszczenia dotycza ksztaltu czastek i oddziatywan migdzy nimi. Poniewaz



SYMULACJA STRUKTUR GLEBOWYCH I ICH PARAMETRYZACJA 9

promien geometryczny czastek okreslony jest przez analiz¢ granulometryczna,
postanowiono wykorzysta¢ dane w niej zawarte. Analiza ta segreguje rozmiary czastek
na podstawie zwigzku oporu hydrodynamicznego z szybkoscia sedymentacji, przypisujac
danej klasie czastek promien kuli, ktora poruszataby si¢ w tym samym osrodku z
identyczna predkoscia. Wybor takiego ksztattu czastki podyktowany byt zaréwno
realnoscia planowanych obliczen numerycznych jak i zamiarem wykorzystywania
istniejacych danych dotyczacych sktadu granulometrycznego gleb i ich charakterystyk
fizycznych.

Blizsza analiza stereologiczna [16] réznych bryl pokazuje, ze ich wspétczynniki
ksztaltu czgsto maja podobne wartosci jak kula o tej samej objetosci (Tabela 1), co
pozwala sadzi¢, ze przyjgcie innego ksztattu czastek, np. elipsoidy obrotowej, nie miatoby
istotnego wptywu na wyniki modelowania, a mogloby znacznie utrudni¢ obliczenia.

Innym czynnikiem decydujacym o przyjgciu takiego ksztattu czastek byly wzgledy
rachunkowe: obliczenia z innymi brylami wymagatyby dodatkowych informacji
wejsciowych, bytyby znacznie bardziej skomplikowane i dlugotrwate, co stawiatoby pod
znakiem zapytania realizacjg catego zatozonego programu obliczeniowego.

T abelal. Wspotczynniki ksztaltu wybranych bryt [16]
T able 1. Shape coefficient of some 3D figures

Rodzaj bryly Wspélczy?’:l)ik ksztaltu
Kula 1.000
Osémioécian trojkatny (octahedron) 1.217
Walec 2:1 (**) 1.123
Elipsoida podtuzna 2:1 (¥**) 1.095
Elipsoida poprzeczna 2:1 1.076
Szescian 1.209
Dwunastos$cian pigciokatny

(dodecahedron) 1.081
Dwudziestoscian trojkatny

(icosahedron) 1.083

(*) stosunek $rednicy Fereta bryly i $rednicy kuli o tej samej objetosci.
(**) 2:1 tzn. wysokos¢ = 2* $rednica podstawy.
(***) 2:1 tzn. dtugo$¢ potosi duzej=2*dtugo$¢ potosi matej.

Opis algorytmu tworzenia wirtualnego o$rodka granularnego
poprzez upakowanie pojedynczych ziaren

Danymi wejSciowymi do programu tworzacego wirtualng strukture osrodka
ziarnistego jest jego sklad granulometryczny przedstawiony w postaci proporcji iloci
czastek w poszczeg6lnych klasach. Ogélna zasada jej tworzenia polega na przytaczaniu
rozpatrywanej czastki do struktury juz istniejacej. Innymi stowy, kazda z nich traktowana
jest indywidualnie, a tworzenie uktadu odbywa sig stopniowo, czastka po czastce.
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Polozenie czastki kulistej o znanym promieniu R(7) i numerze i-tym, w przestrzeni
trojwymiarowej uznajemy za okre$lone, jesli znane sa 4 liczby: wspétrzedne $rodka X[ ],
Y[i], Z[i] i promien R[{].

Wartosci promienia czastki R[i] przylaczanej okre$lane sa stochastycznie. Przyjeto, ze
rozkfad promieni czastek mozna przyblizy¢ funkcja ciagla, powstala z sumowania udziatow
poszczegdlnych frakcji histogramu przedstawiajacego sktad granulometryczny. W zwiazku
z tym, dana frakcja granulometryczna jest reprezentowana przez czastki o promieniach
zawartych migdzy odpowiadajacymi jej warto$ciami granicznymi, a nie tylko przez jedna z
nich, co wydaje si¢ lepiej odzwierciedla¢ warunki rzeczywiste. W efekcie czastki z frakeji
dominujacych beda pojawiaty si¢ czesciej, niz z pozostatych.

Stochastyczny charakter wyboru czastki realizowany jest przy pomocy funkcji
paskalowych RANDOMIZE i RANDOM.

Trzy punkty kontaktu okreslaja jednoznacznie polozenie i warunki réwnowagi kuli o
znanym promieniu w przestrzeni. Aby okre$li¢ wspotrzedne X[i], Y[i], Z[i] kuli o
promieniu R[] nalezy rozwigza¢ ukiad roéwnan:

(x() - x(®)) +(r () -1 (D) +(2() - 2(k) ) = (R() +R(K) )
(x@) -x())* +(x() -1())* +(2() - 2() )’ = (r() ERUDES D)
(x (@) = x(m)* + (2 G) - ¥(m) ) +(2() - 2(m))’ = (R(G) + R(m) )’

przy czym i>m>[>k,

gdzie: indeksy k, I, m odnosza si¢ do czastek przylaczonych wczeéniej do tworzonej

struktury, podczas gdy 7 jest numerem czastki przylaczanej. Aby dana czastka mogta by¢

przylaczona, musza by¢ spetnione dwa warunki:

1) musi istnie¢ struktura poczatkowa, czyli tzw. zarodek, do ktérej beda “przyklejane”
kolejne czastki,

2) musi by¢ podana ogo6lna zasada, wedlug ktorej nastepuje tworzenie catej struktury.

Zarodek struktury sklada si¢ z 3-ch (niekiedy 5-ciu) jednakowych czastek,
realizujacych upakowanie tetragonalne. Reprezentuja one zawsze najliczniejsza frakcje
granulometryczna, ktora na ogoét jest frakcja najdrobniejsza.

Algorytm upakowania powinien zapewnia¢ powstanie struktury zwartej, przez co
nalezy rozumie¢ takie ulozenie czastek kulistych, wewnatrz ktérego nie istnieja
przestrzenie wolne (pory) wigksze od najwigkszej z upakowywanych czastek. Ten istotny
problem rozwigzano przyjmujac, ze rozbudowa struktury nastgpuje poprzez
“przylepianie” kolejnych czastek do tzw. czastki centralnej (o mozliwie najnizszym
numerze tzn. do czastki k-tej). Poza nia, w “przylepianiu” uczestnicza jeszcze dwie inne
czastki, znajdujace si¢ w jej sasiedztwie o numerach / i m. Proces wzrostu struktury
zaczyna si¢ od otaczania czastki pierwszej, do ktorej musza byé styczne nastepne
przytaczane. Ilo$¢ jej potencjalnych sasiadéw jest ograniczona, wiec w koncu, dla
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kolejnej przylaczanej czastki (o numerze 9 na Rys. 1) niemozliwe bedzie znalezienie dla
niej miejsca przy czastce 1. W tej sytuacji czastka centralna staje sig czastka nastgpna, tzn.
2-ga, po czym, roZpoczyna si¢ proces jej otaczania.

Nastgpnie ta sama procedura powtarzana jest w odniesieniu do czastki 3,4,....
Egzekucja programu zostaje wstrzymana, gdy catkowita liczba czastek osiagnie zadang z
gory liczbe.

Rysunek 1 przedstawia dwuwymiarowy analog trojwymiarowej symulacji upakowania
czastek. Numery czastek i odcinki prostych okreslaja kolejno$¢ przylaczania czastek do
powstajacego agregatu. W tym przypadku zarodek struktury sktada si¢ z 2-ch czastek o
numerach 1 i 2 (a nie z trzech jak dla 3D). Czastki od 2 do 8 sg styczne do czastki 1-¢j. Dla
czastki 9-ej nie ma miejsca w poblizu 1-¢j i dlatego “przyklejana” jest do kolejnej, tzn. do
drugiej czastki.

W trzech wymiarach obliczenia sa bardziej skomplikowane, lecz zasada jest ta sama.
Proces poszukiwania polozenia przylaczanej czastki odbywa si¢ na zasadzie prob i
btedow. Celem algorytmu jest znalezienie takiego potozenia, w ktérym rozpatrywana
czastka jest styczna do 3-ch czastek i nie przecina powierzchni zadnej z pozostatych.
Analizowane powinny by¢ wszystkie kombinacje trojczastkowe k, [, m czastki centralne;j
k z pozostatymi, ktérych numery sa wigksze od k, tzn. 1=k+1, k+2,..., n-1 i m=I[+1,
[+2,..,n, gdzie n oznacza aktualng liczbg czastek. Tym samym potencjalna liczba prob
moze wynosic¢ (n—k)?‘. Poniewaz liczba n moze by¢ rzgdu 10 104, an/k=3-4, wigc mozna
oczekiwac, ze moglyby pojawi¢ sig przypadki, dla ktorych znalezienie poszukiwane;j
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Rys. 1. Dwuwymiarowy analog tworzenia struktury przestrzennej (numery wskazuja kolejnos¢ przytaczania
czastek do uktadu).

Fig. 1. 2D analog of 3D coming into being structure (numbers indicate the order of the particle unification to
the structure).
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pozycji dla pojedynczej czastki bgdzie zwigzane z iloécia repetycji rzedu 105-107, co
praktycznie oznaczaloby niemozno$¢ realizacji programu w rozsadnym czasie.

Chcac unikna¢ takich przypadkéw postanowiono ograniczy¢ liczbe czastek, ktore
moga tworzy¢ poszukiwana konfiguracjg do tych, ktorych odleglo$é od powierzchni
czastki centralnej nie przekracza 2*R[i], gdzie R[i]- promief czastki przytaczanej. W
rezultacie liczba powtorzen procedury zwigzanej z poszukiwaniem potozenia rownowagi
dla nowej czastki maleje o kilka rzedow wielko$ci.

Powyzej omoéwiono pierwszy algorytm generujacy wirtualng strukture osrodka
ziarnistego. Opracowano rowniez drugi, shuzacy temu samemu celowi, ktérego dziatanie
w poczatkowej fazie jest identyczne. R6znica polega na tym, ze przyltaczana czastka moze
by¢ umieszczona nie tylko na powierzchni struktury, lecz rowniez wewnatrz niej. W tym
celu, na kazdym etapie jej tworzenia, znajdowane sa w niej i zapamietywane “dziury”, o
ile tylko sa na tyle duze, aby mogty pomiescié czastki, ktorych sktad granulometryczny
jest znany. Potowa czastek przytaczana jest wg algorytmu pierwszego, druga - poprzez
wynajdowanie w zbiorze “dziur” o wymiarach zblizonych do niej i zapeienie jej ta
czastka.

Oba algorytmy majga charakter iteracyjny, tzn. struktura juz istniejaca jest baza dla
przyfaczenia kolejnej czastki. Program wykonywany jest dopoty, dopoki liczba czastek
nie osiggnie okreslonej na wejsciu programu warto$ci.

W wyniku egzekucji programu powstaje wirtualna struktura tréjwymiarowa,
sktadajaca si¢ z czastek o sktadzie granulometrycznym badanej gleby. Rysunek 2
przedstawia przyblizong jej wizualizacjq. Widaé, ze struktura nie jest ograniczona
zadnymi fizycznymi ptaszczyznami (§cianki, dno), co mozna uwazaé za zalete przyjete;
metody. Z literatury [11,17,18] wiadomo bowiem, ze ich obecno$¢ zaburza geometrig

T ab el a. 2. Porownanie zmierzonych i przewidywanych porowatoéci teksturalnych dla wybranych
o$rodkow piaszczystych i piaszczysto-pylastych
Table 2. Measured and calculated porosity values of investigated sandy and sandy loam materials

Procentowy udzial masowy Porowatos$¢ objetosciowa (%)
frakcji granulometrycznych e 7
(promienie ekwiwalentne frakcji w jum) z symulacji Py, zmierzona Py,
kulki szklane:(10-31)-1,3%, (31-50)-16,0%, 36,1 34,9
(50-62,5)-66,4%, (62,5-80,0)-14,1%
frakcja piasku 1, (125-250)-100% 37,1 37,0
frakcja piasku 2, (88,5-105,0) -100% 36,6 36,5
frakcja piasku 3; (52,0-62,5)- 100% 40,1 39,5

piasek rzeczny:

(<25)-4,0%, (25-40)-1,0%, (40-50) -1,5%,

(50-70)-3,0%, (75-100) -4.0%, (100-150) -15.5%,

(150-250)- 25,0%, (250-350) -16,5%, (350-500)

-14,3%, (500 -600)-5,2%, (600-750)-5,5%, 34,7 34,2
(750-1000)-4,2%
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czastek w stosunku do obszaréw oddalonych od nich. W warstwie przy$ciennej o grubosci
3-4 $rednic wystepuja, zanikajace z odlegtoscia, fluktuacje porowatosci. Efekt ten bytby
niekorzystny z punktu widzenia planowanych badan, gdyz interesuje nas o$rodek nie
zaburzony. W tym przypadku problem ten nie istnieje, poniewaz nie ma zadnych
ptaszczyzn ograniczajacych uktad.

Rys. 2. Wizualizacja fragmentu trojwymiarowej wirtualnej struktury o$rodka.
Fig. 2. Visualisation of 3D virtual granular structure.
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Powyzsze algorytmy zastosowano do stworzenia struktur wirtualnych osrodkéw o
zroznicowanych skladach granulometrycznych. Zestawienie o$rodkow, do ktorych
zastosowano algorytm przedstawia Tabela 2. Oprocz sktadu granulometrycznego zawiera
ona poréwnanie porowato$ci zmierzonej, odnoszacej si¢ do osrodka rzeczywistego, i
porowato$ci osrodka wirtualnego, bedacej rezultatem obliczen numerycznych.

Z danych tych wynika, ze metoda ta pozwala uzyskiwa¢ wirtualne struktury
granularne o bardzo zblizonej do o$rodka rzeczywistego porowatosci, co uznano za
warunek konieczny prowadzenia dalszych badan nad rozktadami porow.

Wszystkie programy przedstawione w tej pracy zostaly napisane w jezyku Turbo
Pascal 1 Borland Pascal, a obliczenia wykonano przy pomocy mikrokomputerow 486 i
Pentium. Czas egzekucji byt niekiedy dosy¢ dtugi (do kilkunastu godzin), a ilo$¢ czastek
potrzebna do stworzenia wirtualnego o$rodka osiagata 30 000.

Koncepcja poru oSrodka wirtualnego

W badaniach przyjeto zatozenie, ze ro6wno$¢ porowatosci i skladow
granulometrycznych dwoch osrodkow glebowych jest warunkiem wystarczajacym, aby
uznac¢ je za identyczne. Jesli uznac je za prawdziwe, mozna rowniez sadzi¢, ze wnioski
wynikajace z analizy struktury o$rodka wirtualnego charakteryzuja o$rodek rzeczywisty.
W szczegolnosei dotyczy to poréw wewnatrz. Jednakze, aby byto to mozliwe nalezy,
stworzy¢ koncepcje¢ pojedynczego poru osrodka, ktora uwzgledniataby jego cechy
fizyczne 1 umozliwialaby obliczenia numeryczne.

Rysunek 3 przedstawia przekr6j poprzeczny przez jedng z otrzymanych wirtualnych
struktur trojwymiarowych. Migdzy czastkami fazy statej istnieje skomplikowany uktad
kanalikow, przewgzen i rozszerzen, ktore okreslane sa pojeciem porow osrodka.

Termin ten, jakkolwiek podstawowy 1 uzywany bardzo czgsto przy opisie fizyko-
chemicznych wlasciwosci osrodka glebowego, nie ma jednak precyzyjnej definicji.
Uznaje sig, ze metoda pomiaru (porozymetria rtgciowa, plyty porowate) okre$la rozktad
porow badanego osrodka przez co rozumie si¢ procentowy udziat objetosci zwigzany z
okres$lonym ci$nieniem charakterystycznym poru. Zaklada sig, Ze ci$nienie to powigzane
jest z parametrem geometrycznym poru poprzez rownanie Young’a -Laplace’a. Przy
takim podej$ciu por jest cylindryczna kapilara o znanej $rednicy i nieokreslonej dtugosci.

Jedyna proba innej definicji pojedynczego poru brzmi nastgpujaco: “... jest to czg$¢
przestrzeni ograniczona powierzchnia fazy stalej (osrodka) oraz powierzchniami
utworzonymi w miejscach, gdzie promien hydrauliczny osigga minimum, analogicznie
jak termin pokdj jest zdefiniowany przez $ciany i drzwi prowadzace do niego”[21].

W wyniku przekroju tréjwymiarowego wirtualnego osrodka porowatego powstaje
druga, inna jakos$ciowo struktura. Do badan postanowiono uzy¢ zarowno strukture ptaska
(2D) jak i przestrzenng (3D) - jedng niezaleznie od drugiej. Uznano, ze przewidywany
program badan stwarza unikalne mozliwosci porownan wynikéw dotyczacych tego
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samego os$rodka i pochodzacych z dwoch Zrodet - powiazanych ze soba lecz jakosciowo
roznych.

Procedury okreslania poréw 2D i 3D sg analogiczne. W obu przypadkach polegaja
one na rozwigzaniu uktadu rownan :
a) dla dwéch wymiarow

(a(i) = x(k))” + (b() = (1))* = ((%) +d(1))’
(a(t) = x(D)" +(() = (1)) = (+(2) + (i) )*
(a(i) = x(k) ) + ((2) = (%)) = (r(k) + d(i) )

gdzie: x, y - wspotrzedne czastek k, [, m; r(k), r(I), r(m) - promienie 3-ch czastek; a(i), b(i), d(i)
- wspotrzedne i promien okregu i-tego (identyfikatora) wpisanego migdzy czastki 4,
[ m.

b) dla trzech wymiaréw

(4[] - x[x])* + (B[] - ¥[K])* +(c[:] - 2[£])* = (pli] - ’[K])’
(4[] - x[1])* + (B[] - Y1) +(cli] - z[1)* = (o] -’ 1)’

(4Ll = x{m])” + (Bl = ¥[m])” +(cli] - 2Lm])” = (DL] - RLm])’
(4[] - x[n])” + (Bli] - ¥[n])” + (cli] - 2[n])” = (D[] - R[x])*

gdzie: indeksy k, I, m, n okre$laja numery czastek, miedzy ktorymi okreslany jestpor (3)
o numerze i, a X, Y, Z - wspotrzedne przestrzenne czastek, 4, B, C - wspolrzedne
$rodka identyfikatora poru o numerze i, R i D - promienie czastek i identyfikatora poru,
odpowiednio.

Identyfikator poru jest okregiem (dla 2D) lub kula (dla 3D) ktéry jest styczny do
okre$lajacych go czastek. Warunek wystarczajacy istnienia poru w rozpatrywanym
miejscu jest nastgpujacy: okrag/sfera kulista identyfikatora nie moze przecinac
powierzchni zadnej czastki os$rodka.

@)

l

Rysunek 3 przedstawia strukture granularng 2D skladajaca si¢ z fazy stalej (biate
kota) miedzy ktorymi zaznaczono identyfikatory porow (biate okregi).

Zgodnie z przedstawiona powyzej koncepcja

por 2D jest czesciq trdjkata, utworzonego przez Srodki 3-ch czqstek okreslajqcych
identyfikator, pomniejszonq o wycinki kot nalezqce do tych czqstek.

Przez analogie

por 3D jest czeSciq czworoScianu, powstalego z polqczenia Srodkow kul
okreslajacych jego identyfikator, z ktorego usunieto cztery nalezqce do nich sektory

sferyczne.
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Rys. 3. Przekrdj przez trojwymiarowy agregat (czastki- biale kota) wraz z identyfikatorami poréw (biale
okregi).
Fig. 3. Cross section through the 3D agregate (particle - white circle) with the pore identificators (whiterings).

Jesli potaczy¢ Srodki czastek kulistych tworzacych por odcinkami prostych, otrzyma
si¢ czworo$cian o $cianach trojkatnych. Wewnatrz czworo$cianu znajduja sie sektory
sferyczne (fragmenty) 4 czastek.

Por ten, przedstawiony schematycznie na Rys. 4, moze by¢ charakteryzowany
nastgpujacymi parametrami:

a) objetoscia,

b) 4-ma przewgzeniami,

c) promieniem kuli wpisanej (identyfikator poru),
d) powierzchnig czastek statych ograniczajacych.

Na rysunku tym powierzchnie koloru szarego odpowiadajg fazie statej, zielonego-
kuli wpisanej w por.

Interpretacja fizyczna przewezenia wymaga doktadniejszego opisu. Sciany boczne
czworo$cianu tworza umowng granicg migdzy porami, tak jak to wida¢ na rysunku.
Poszczegélne pory lacza si¢ z otoczeniem, tzn. z sasiednimi porami, poprzez
przewezenia, tzn. nieregularne kanaliki o zmiennym przekroju. Na §cianie bocznej, pole
powierzchni tego kanalika musi by¢ najmniejsze z mozliwych i dlatego przyjeto, ze ten
przekroj charakteryzuje wlasciwosci kapilarne przewezenia.
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Rys. 4. Idea czworo$ciennego poru trojwymiarowego (3D) utworzonego przez 4 czastki (faza stata - kolor

szary).
Fig. 4. The idea of tetahedral 3D pore created by 4 particles (soild phase - grise color).

Poniewaz obliczenie analityczne promienia krzywizny menisku zwiazanego z taka
geometrig jest niemozliwe [19], z tego wzgledu, probujac jako$§ kwantyfikowaé
przewegzenia, postanowiono postuzy¢ si¢ stosowanymi, cze$ciowo zmodyfikowanymi,
przyblizeniami opisu kanalow nieregularnych. Punktem odniesienia jest kapilara
cylindryczna, tzn. kazde zaproponowane przyblizenia dla ksztaltdw nieregularnych,
zastosowane do przekroju kolowego, winny dawaé warto$ci znane z rozwiazan
analitycznych.
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Uzywanym parametrem takich kanalikow jest promien okregu wpisanego miedzy
czastki 7. Okrag ten widoczny jest na Rys. 4 jako niebieska elipsa.

Latwo zauwazy¢, ze taka aproksymacja powinna dawaé warto$ci mniejsze od
rzeczywistych z tego wzgledu, ze powierzchnia tego okregu jest mniejsza od powierzchni
przewgzenia rozpatrywanej $cianki czworoscianu.

Dlatego oprécz niej przetestowano réwniez inng, oryginalng koncepcjg, w ktorej
przewezeniu przyporzadkowuje si¢ promien menisku 7, wg zaleznosci 4 [10]

pole
obwéd 4)

Ve =

Przy czym za obwdd uwaza si¢ sumg dlugosci tukéw 3 czastek, ktore ulegaja
zwilzeniu przez menisk wodny, a pole przewgzenia widoczne jest na Rys. 4 jako cze$é
powierzchni $ciany bocznej czworo$cianu nie zajetej przez faze stala. Powyzsze
wyrazenie uwzglednia oczywisty fakt, iz menisk w porze powstaje w wyniku zwilzania
fazy stalej przez ciecz. Pozostata czg$¢ obwodu nie jest zwilzana, poniewaz jest zajeta
przez fazg gazowa. Promien 7y z zaleznosci 4 jest analogiem promienia hydraulicznego
(stosunek pola powierzchni kanatu i obwodu zwilzania). Wspotczynnik 2 w tej zalezno$ci
zostat wprowadzony po to, aby obliczenia dla kapilary cylindrycznej o promieniu 7;: na
podstawie zalezno$ci 4 i na podstawie analizy ksztattu menisku, dawaty jednakowe
wyniki, tzn. promien geometryczny rowna si¢ promieniowi krzywizny menisku.

W ogolnosci uktady rownan 2 i 3 maja dwarozwiazania. W zdecydowanej wiekszo$ci
przypadkow (>99%) tylko jedno z nich ma sens fizyczny (dodatnia warto$¢ promienia
identyfikatora poru). Jednakze niekiedy zdarzaja si¢ takie konfiguracje przestrzenne 4
czastek, dla ktorych istnieja dwa takie rozwiazania. Fakt ten, mimo pozornie
marginalnego znaczenia, byt przyczyna znacznych komplikacji natury obliczeniowe;j,
gdyz uniemozliwiat jednoznaczne przyporzadkowanie poru i tworzacych go czastek. W
takim przypadku wybierano rozwiazanie odpowiadajace mniejszej warto$ci promienia
poru wpisanego.

Relacja migdzy ilo$cia czastek i poréw jest inna w poréwnaniu do modelu 2D. Na
kazda czastke $rednio przypada w tym przypadku 6-8 poréw (2,0-2,2 dla 2D). Stosunek
ten jestrozny dlaroznych sktadow granulometrycznych i zalezy od porowatosci osrodka.

Reasumujac obie zaproponowane definicje porow, tzn. 2D i 3D, nalezy podkreslic, ze
kazda z nich uwzglednia podstawowe cechy realnych uktadu porow, tzn. fakt istnienia
potaczen migdzyporowych i zmiennos¢ ich promienia geometrycznego. Wilgotnosé przy
danym potencjale bedzie zaleze¢ od kierunku zmian: osuszanie lub nawilzanie osrodka.

Podzial os§rodka wirtualnego na indywidualne pory

Modelowanie numeryczne wymaga operowania $cistym pojgciem poru. Poszukujac
sposobu, umozliwiajacego opis tak ztozonej struktury jak porowaty osrodek granularny,
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postuzono si¢ idea tesselacji powierzchniowej i przestrzennej, stosowanej do opisu i
badania roznych struktur i procesow stochastycznych [13,14,22].

Tesselacja umozliwia podzial dowolnego obiektu (dwu-, tréj- lub wiecej-
wymiarowego), sktadajacego si¢ ze skonczonej liczby punktow, na zwigzane z nimi
obszary, ktore calkowicie wypetniaja jego powierzchnig (lub przestrzen).

Sposrod dwoch podstawowych jej typow, wybrano metode tesselacji Delaunay’a
[22], ktora dzieli obiekty ptaskie na trojkaty lub przestrzenne - na czworosciany. Cecha
szczegolna tego podziatu jest jego spojnosé, co oznacza, ze suma powierzchni trojkatow
rowna sig powierzchni obiektu, a dla 3D analogiczny zwiazek wystegpuje w odniesieniu do
objetosci czworos$cianow.

Rysunek 5 powstat z Rys. 3 przez potaczenie ze soba $rodkéw czastek tworzacych
kazdy por i jednoczesne pominigcie wszystkich okregéw. Widac, ze zbior porow i
zwiazanych z nimi czastek, przedstawiony przy pomocy trojkatow, pokrywa catkowicie
powierzchnie przekroju. W zasadzie bok trojkata nalezy do dwoch sasiadujacych ze soba
porow. Kazdy trojkat zawiera jeden por i trzy fragmenty tworzacych go czastek. Punkt, w
ktorym zbiegaja sig boki trojkatow jest srodkiem czastki. Ilos¢ poréw zwiazanych z dana
czastka rowna si¢ iloéci odcinkow zbiegajacych si¢ w jej srodku. Diugos$é tych odcinkow
daje przyblizony obraz wielkosci czastek wspottworzacych dany por, poniewaz jest ona

Rys. 5. Sie¢ trojkatow porowych utworzonych z Rys. 3 w wyniku triangulacji.
Fig. 5. The network of triangle pores obtained from Fig. 3 via triangulation.
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sumg dwoch promieni geometrycznych czastek, powiekszona o odleglo$¢ miedzy ich
powierzchniami. Nawet pobiezna analiza Rys. 5 wykazuje, ze ilo§¢ porow zwiazanych z
czastka jest zalezna od jej promienia, a $ci$le mowiac od wielkosci jej promienia w
stosunku do promieni czastek sasiednich. W tym konkretnym przypadku minimalna ilo§é
poréw zwigzanych z czastka wynosi 3, a maksymalna 10. Rysunek 6 przedstawia sie¢
trojkatow porowych dla bardzo drobnoziarnistego piasku rzecznego o znacznie
wigkszym zakresie zmiennosci wielko$ci czastek (sklad granulometryczny w Tabeli 2).

Analogiczne rachunki przeprowadzono réwniez w odniesieniu do przypadku 3D.
Opracowanie programoéw analizujacych wirtualng strukturg trojwymiarowa byty
znacznie trudniejsze pod wzglgdem koncepcyjnym i rachunkowym m.in. z powodu
trudnosci z wizualizacja obiektow trojwymiarowych. Pytanie czy powstale w wyniku
tesselacji Delannauy’a czworosciany kompletnie wypelniaja przestrzen oérodka okazato
si¢ skomplikowanym problemem. W tym przypadku czworo$ciany stykaja sie ze soba
Scianami o ksztalcie trojkata. Kazda $ciana nalezy do dwoéch czworo$cianow
zawierajacych pory, a przewezenie z nig zwigzane, umozliwia fizyczny kontakt porow ze
soba. Liczba porow zwiazanych z pojedyncza czastka zawierala sie w granicach od 4 do
kilkudziesigciu, podczas gdy dla przypadku 2D wynosifa 6-8. Podobnie jak w przypadku
2D, zalezy ona od relacji migdzy wielko$ciami czastek, tworzacych oérodek.

LICZBA PUNKTOW KONTAKTU CZASTKI W OSRODKU GRANULARNYM

Czastki kazdego osrodka sypkiego stykaja sig ze soba tworzac jego strukture. Poprzez
punkty kontaktu przekazywane sa naprezenia determinujace stan mechaniczny a wiec i
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Rys. 6. Rozklad liczby punktéw kontaktu (linia ciagla) i prawie-kontaktéw (linia przerywana)
monodyspersyjnego o$rodka o porowato$ci 42,2%.

Fig. 6. Distribution of number of contacts (soild line) and of near contacts in momosize granular medium of
42.2% porosity.
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strukturg calego osrodka. Ich liczba jest funkcja sktadu granulometrycznego i
wewngtrznej struktury osrodka.

Badania symulacyjne upakowania czastek stwarzaja mozliwos$¢ stosunkowo tatwego
okre$lenia zwigzkow migdzy sktadem granularnym i liczba kontaktow czastek badanego
os$rodka.

Rozklad liczby punktéw kontaktu ukladu ziarnistego

Uktad monodyspersyjny sktadajacy sie z kulek jest czesto uzywanym osrodkiem
modelowym przy badaniach wtasciwosci osrodkéw granularnych. Udowodniono, ze
przestrzeni wypetnionej jednakowymi kulami nie da si¢ zbudowac z czworoscianow
regularnych. Wbrew pozorom struktura jego jest dosy¢ ztozona, czego dowodza
wyniki dotyczace rozktadu poréw (przedstawione w poprzednich rozdziatach) idane
literaturowe [7-9,22].

Potwierdzeniem tego spostrzezenia jest rozktad liczby punktow kontaktu
monodyspersyjnego os$rodka wirtualnego, ktéry wczesniej juz zostat opisany. Na Rys. 6
przedstawiono dwa rozktady: 1-szy dotyczy liczby kontaktéw, 2-gi - liczby kontaktow i
prawie-kontaktow tacznie. Termin “prawie-kontakt” dotyczy takiej geometrii czastek,
dla ktorej odleglos¢ migdzy powierzchniami czastek jest mniejsza od 0,1 promienia
geometrycznego czastki.

Obie krzywe z Rys.6, odnoszace si¢ do uktadu monodyspersyjnego, maja wyrazne
maksima dla 6 1 7 punktow kontaktu odpowiednio. Maksymalna liczba kontaktow wynosi
12, przy czym liczba takich czastek jest zupetnie marginalna.

Liczba kontaktéw czastki w monodyspersyjnym o$rodku ziarnistym

Wydaje sig oczywiste, ze istnieje zwiazek migdzy iloScia sasiadow danej czastki i jej
wielko$cia w stosunku do pozostatych czastek. Wiadomo, ze ich liczba zalezy réwniez od
skladu granulometrycznego i porowatosci. Wiedza na ten temat jest fragmentaryczna
[15,19,20].

Chcac czgéciowo wypetnic te luke postanowiono odpowiedzie¢ na podstawowe
pytanie dotyczace ilo$ci mozliwych sasiadow stykajacych si¢ z dang czastka. Ogolna
odpowiedZ na tak postawione pytanie nie wydaje si¢ mozliwa, gdyz istnieje
nieskonczenie duzo mozliwych kombinacji dotyczacych sktadu granulometrcznego. Dla
uproszczenia problemu zatozono, ze rozpatrywana czastka (kula centralna) znajduje sie w
oSrodku monodyspersyjnym. Wynik przeprowadzonych badan numerycznych
przedstawiono na Rys. 7. Liczba punktow kontaktu ro$nie ze wzrostem promienia kuli
centralnej, powierzchnia ktérej pokrywana jest monowarstawa jednakowych czastek
kulistych. Algorytm upakowania skonstruowano tak, aby nowo pojawiajace si¢ czastki
byty w kazdym przypadku styczne do kuli centralnej k, a ponadto - do dwoch czastek /1m,
ktore spelniaja warunki /=k+1, k+2,.. oraz m=I[+1, [+2,... W ten spos6b tworzono
strukturg o najgestszym, jak si¢ zdajg, upakowaniu elementow sktadowych.
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Blizsza analiza tego wykresu pokazuje pewne zaskakujace wiasciwosci upakowania
jednakowych czastek na powierzchni sferycznej o zmiennym promieniu. Rys.8
przedstawia powigkszony poczatkowy fragment wykresu z Rys. 7. Poniewaz liczba
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Rys. 7. Liczba punktéw kontaktu kuli o zmiennym promieniu geometrycznym w osrodku
monodyspersyjnym.
Fig.7. Contact number of “swelling” sphere in monosize medium.
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Rys. 8. Fragment poczatkowej czg$ci wykresu z Rys. 7.
Fig. 8. Begining part of the curve from Fig. 7.

kontaktéw musi wyrazac sig liczba naturalna, wigc wykres tej zalezno$ci nie jest ciagly i
przypomina schody, ktérych wysokos¢ i szeroko$¢ sa na ogo6t dla kazdego stopnia rézne.
Widag, ze liczba kontaktéw nie jest ciagiem kolejnych liczb naturalnych.

Dla przyjetego algorytmu, tworzacego jak si¢ zdaje najgestsze upakowanie, nie
znaleziono czastki majacej kontakt z 5,7,10,11 jednakowymi czasteczkami.

Jesli zamiast liczby kontaktow N na osi pionowej umiesci¢ pierwiastek kwadratowy z
N, okazuje sig, ze zalezno$¢ powyzsza daje si¢ przyblizy¢ prosta jak to wida¢ naRys. 9.

Na tej podstawie mozna sformutowac nastgpujacy wniosek:
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pierwiastek kwadratowy z liczby punktow kontaktu czastki o dowolnym promieniu,
znajdujacej si¢ w granularnym o$rodku monodyspersyjnym, jest liniowa funkcja
stosunku jej promienia geometrycznego i promienia czastek otaczajacych.

Mozna go zapisa¢ w postaci:

JNC =(lRC /Rm'i'b (11)

gdzie: N. - liczba punktow kontaktu; R, - promien geometryczny kuli centralnej; R, -
promien geometryczny czastek os$rodka monodyspersyjnego; a,b - state, ktérych
wyliczone warto$ci wynosza 1,845 1 1,636 odpowiednio.

Najmniejsza warto$¢ na osi poziomej wykresu Rys. 9 wynosi 0,225. Odpowiada ona
promieniowi kuli wpisanej w regularng komorke tetraedryczna.
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Rys. 9. Pierwiastek kwadratowy z liczby punktéw kontaktu N, w funkcji stosunku promienia czastki
centralnej i promienia monodyspersyjnych czastek otaczajacych.
Fig. 9. Square root of contacts number of “swelling” sphere in monosize medium.

Na uwage zastuguje niecigglos¢ liczby kontaktéw w otoczeniu rzednej roéwnej
jednosci. Z wykresu wynika, ze dwie czastki, jedna o promieniu 0,90 i druga o promieniu
1,11 promienia czastek monodyspersyjnych, maja taka sama liczbg kontaktow, tzn. 12.
Nalezy zauwazy¢, ze powierzchnia drugiej czastki jest o ponad 50% wigksza od
pierwszej.

Ponadto ciag liczb okreslajacy liczbe punktow kontaktu nie jest ciggiem rosnacym.
“Schody ” wykresu na Rys. 8 niekiedy “ida nieznacznie w dot”, co oznacza, ze liczba
czastek stycznych do kuli centralnej moze male¢ mimo wzrostu jej powierzchni. Po raz
pierwszy taka sytuacj¢ obserwuje si¢ przy stosunku promieni bliskim 2, kiedy to liczba
punktéw kontaktu maleje z 29 do 28, mimo wzrostu promienia kuli centralnej R, 0 0,01
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R,,. Oznacza to, ze w drugim przypadku upakowanie czastek na powierzchni kuli jest
luzniejsze niz w pierwszym. Mimo, ze przedstawione powyzej wyniki badan
symulacyjnych dotycza wyidealizowanego przypadku, mozna przypuszczaé, ze w
pewnych sytuacjach moga by¢ one pomocne w ocenie liczby kontaktu czastek
rzeczywistego osrodka glebowego. Jesli osrodek sktada sig z np. z dwoch frakeji i jedna z
nich ma znacznie wigkszy udziat jak druga wowczas nalezy domysla¢ sie, ze czastki
frakcji dominujacej stykaja sig badz ze soba, badz z czastkami frakcji mniejszosciowe;.
Prawdopodobiefistwo zetknigcia si¢ ze soba czastek drugiej rodzaju winno byé tym
mniejsze im wigcej jest czastek z frakcji pierwszej. W takim przypadku mozna
przypuszczac ze, te czastki stykaja sig niemal wytacznie czastkami z frakcji dominujace;.
Woweczas, znajac stosunek $rednic czastek obu frakcji, mozna ocenié liczbe kontaktow
czastek obu rodzajow.

Nalezy podkresli¢, ze opracowane algorytmy pozwalajg okresla¢ tg charakterystyke
dla kazdego oérodka o ile spelnione zostang dwa warunki:
1. stosunek porowato$ci agregatu wirtualnego i osrodka badanego jest réwny 1,
2. agregat oSrodka jest wystarczajaco duzy (wigkszy lub réwny reprezentatywnej

objetosci gleby).

WNIOSKI

Celem pracy bylo rozwiazanie probleméw metodycznych zwiazanym z rekonstrukcija

1 opisem mikrostruktury fazy statej i poréw gleb mineralnych i innych o$rodkéw. Wnioski

szczegoblowe sa nastgpujace:

+ metoda komputerowej symulacji upakowania czastek kulistych pozwala tworzyé
wirtualny o$rodek granularny o sktadzie granulometrycznym badanej gleby,

+ warunkiem podobienistwa o$rodka rzeczywistego i wirtualnego jest réwnos¢ ich
porowatosci i sktadow granularnych oraz reperezentatywno$¢ stworzonej struktury,

* opracowana koncepcja pojedynczego poru oérodka w powigzaniu z metoda tesselacji
pozwala podzieli¢ go na sie¢ porow spojnie wypelniajaca caty o$rodek wirtualny,

* przedstawiono metodg pozwalajaca okre$la¢ liczbe punktéw kontaktu czastki
dowolnej wielkosci w osrodku dyspersyjnym.
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SIMULATION INVESTIGATIONS OF SOIL MICROSTRUCTURE
AND ITS PARAMETRISATION

H. Czachor

Institute of Agrophysics, Polish Academy of Sciences, Do§wiadczalna 4
P.O. Box 201, Lublin 27, Poland, email: hczachor@demeter.ipan.lublin.pl

SUMMARY

Computer method for a reconstruction of granular medium structure and for its quantification has been

presented. An algorithm for a virtual structure creation on the basis of grain size distribution and of porosity
data is described. The whole medium can be divided onto a network of single pores where each of them is
build up from 4 particles (in 3D)and is characterized by several independent parameters. The porosity of
virtual bodies agree well with the real one. Some results concerning the point of contacts distribution inside
the mono and polisize media has been presented.

K ey words: soil structure, particle size distribution, virtual medium



