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Streszczenie. Podstawowymi wyznacznikami struktury osrodka ziamistego sa: sktad granulo-
metryczny i porowatos¢. Innymi stowy struktura jest okre$lona przez przestrzenny rozktad tworzacych go
czastek. Rozklad ten mozna wyznaczy¢ poprzez komputerowa symulacjg upakowania zbioru czastek
kulistych o skladzie granulometrycznym badanej gleby czyli stworzenie o$rodka wirtualnego.
Przedstawiono opis takiego algorytmu oraz warunki jakie musza by¢ spetione aby o$rodek wirtualny
odzwierciedlat najistotniejsze cechy gleby mineralnej. Wykonano symulacje upakowania dla 5 réznych
sktadow granulometrycznych odpowiadajacych glebom piaszczystym 1 pylasto - piaszczystym.
Wyliczono porowatosci otrzymanych osrodkéw wirtualnych i poréwnano je z warto$ciami do$wiad-
czalnymi. Stwierdzono Ze roznica wzgledna migdzy porowato$cig uktadow rzeczywistych i wirtualnych
w zadnym przypadku nie byla wigksza jak 5%, co bylo potwierdzeniem mozliwosci wykorzystania tej
metody do badan realnych o$rodkéw granularnych w tym gleb mineralnych.

Stowa kluczowe: granularny o$rodek wirtualny, symulacja , sktad granulometryczny.

WSTEP

Procesy transportu masy i energii zachodzace w uktadzie: gleba - roslina -
atmosfera opisywane sa przy pomocy ukladu réwnan rézniczkowych typu
dyfuzyjnego dotyczacych: wody, soli mineralnych, ciepta, gazéw (powietrza,
dwutlenku wegla) itp. W réwnaniach tych wtasciwosci gleby uwzgledniane sa
przy pomocy odpowiednich wspotczynnikow przenoszenia poszczegdlnych
strumieni. Wspotczynniki te zaleza przede wszystkim. od sktadu granulometrycz-
nego oraz geometrii i rozktadu poréw w glebie i dlatego mozna je uwazaé za
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pochodne struktury gleby, rozumianej jako przestrzenna konfiguracja czastek fazy
stalej gleby [5,8]. Poznanie jej jest wigc potrzebne, lecz praktycznie niemozliwe
lub bardzo trudne do wykonania.

Na podstawie przeprowadzonych badan wydaje si¢ ze, metoda symulacji
komputerowej moze by¢ bardzo pomocna w przezwycigzeniu tych trudnosci.
Ogoélna zasada tych badan polega na tworzeniu tzw. struktury wirtualnej
uwzgledniajacej istotne dla prowadzonych badan wiasciwosci badanego uktadu.
Szczegdlna cechy takiej struktury jest doktadna znajomos¢ przestrzennego rozktadu
elementow sktadowych. Fakt ten stwarza podstawg do wszechstronnych badan
rzeczywistych uktadéw granularnych.

Podstawowym celem pracy jest przedstawienie algorytmu tworzenia wirtualnej
struktury granularnej, okreslenie jego mozliwosci i ograniczen w zastosowaniu do
badan mikrostruktury struktury gleby.

WIRTUALNY OSRODRK GRANULARNY

W prezentowanym opracowaniu przedstawiono zasadg tworzenia numerycznej
reprezentacji mikrostruktury os$rodek glebowy, przy zatozeniu kulistosci czastek,
ktorych rozklad srednic okreslony jest przez sktad granulometryczny gleby. Drugim
czynnikiem branym pod uwagg przy rekonstrukcji jest porowatos¢ objgtosciowa
gleby [2,3]. Zbior takich czastek ,upakowanych wedhug okreslonych zasad, tworzy
wirtualny (numeryczny) os$rodek garnularmy.

Problem ktory nalezalo rozwiaza¢, polegal na znalezieniu algorytmu
umozliwiajacego "upakowanie" polidyspersyjnego zbioru czastek kulistych w taki
sposob, aby powstaly ukfad przestrzenny mial porowato$¢ identyczna/zblizona do
porowatoséci badanej gleby. Termin "upakowanie" oznacza ulozenie zbioru czastek
zgodnie z podstawowymi zasadami réwnowagi mechanicznej i geometrii.

W przyjetym modelu tworzenie struktury wirtualnych czastek ma charakter
iteracyjny, tzn. czastka po czastce. Zasada upakowania dla kazdej z nich sprowadza
si¢ do znalezienia potozenia w ktoérym:

- jest ona styczna do trzech czastek wczesniej przytaczonych do tworzonego
agregatu,

- jej powierzchnia nie przecina (ang. non overlapping) zadnej z wczesniej
przytaczonych czastek.

Dla czastki o numerze i-tym majacym promien R(i) okreslenie wspotrzednych
srodka X(i), Y(i), Z(i) sprowadza si¢ do rozwigzania uktadu rownan:
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(X(i)- X(k) )2+(Y(i)-Y(k) )2 +(Z(i)- Z(K) )>=(R(i)+ R(k) )
(X(i)- X(1) )2 +(¥(i)-Y(1) )2 +(Z(i)-Z(1) ) =(R(i)+ R(1) )

I WY N . 2 1)
(X(i)-X(m) )“+(Y(i)-Y(m) )= +(Z(i)-Z(m) )“=(R(i)+ R(m) )

gdzie: indeksy %, [, m okreslaja numery czastek do ktdrych styczna jest i-ta czastka.

Algorytm tworzenie wirtualnej struktury tréjwymiarowej sklada si¢ z kilku
blokéw, ktérych celem kolejno jest:

a) zamiana udzialow masowych skladu granulometrycznego na udzialy
ilosciowe czastek w poszczeg6lnych klasach granulometrycznych,
b) utworzenie "zarodka" sktadajacego si¢ z trzech do pigciu stycznych czastek

z najdrobniejszej frakcji,

c) okreslenie zbioru potencjalnych sasiadow przylaczanej czastki,
d) przylaczenie kolejnej czastki, ktore realizowane przy pomocy iteracyjnej
procedury, wewnatrz ktorej mozna wyr6znic:
e okreslenie promienia czastki,
e okreslanie potozenia w ktorym jest ona styczna do trzech czastek o nu-
merach £, [, ,m

e sprawdzenie warunku overlapping i ewentualne powtdrzenie procedury
z poprzedniego punktu w odniesieniu do innej trjki czastek. Dla czastki
k-tej ta cze$¢ programu realizowana jest wewnatrz podwdjnie zagniez-
dzonej petli w ktorej I=k+1,k+2.., oraz m=I1+1,1+2..,

e przylaczenie czastki do struktury poprzez przypisanie jej numeru.

Celem ostatecznym programu jest stworzenie wirtualnej struktury, ktora miataby
taki sam sklad gamulometryczny i porowatos¢ jak badana gleba. W badaniach
przyjeto zatozenie, ze dwa uklady rzeczywisty i wirtualny, spelniajace powyzsze
warunki:, sa podobne, co oznacza mozliwos¢ wnioskowania o wlasciwosciach gleby
na podstawie wynikéw uzyskanych z analizy uktadu wirtualnego.

Ogoblna zasade dziatania opracowanego algorytmu upakowywania trojwymia-
rowej (3D) struktury wirtualnej przedstawiono przy pomocy dwuwymiarowego (2D)
analogu (Rys.1).

Rysunek przedstawia zbiér czastek (okrggdéw) o roznych $rednicach. Kazda
czastka ma numer okreslajaca kolejnos¢ jej przylaczenia do uktadu. Analiza
rysunku pozwala zauwazy¢ prawidtowosé rzadzaca tworzeniem struktury: czastki
przytaczane do uktadu otaczaja mozliwie "szczelnie" czastki juz w nim istniejace.
Otaczanie nastepuje w kolejnosci liczb naturalnych, tzn. najpierw otaczana jest
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czastka 1-a (numery czastek otaczajacych 2,3,4,5,6,7,8). Nastgpna z nich tzn.
druga jest styczna do czastek o numerach 1i 3, a przylaczone zostaty do niej czastki
9,10. Dla 3-¢j czastki odpowiednio numery 1,2,4,9 okreSlaja czastki pierwotnie
styczne, a przylaczone maja numery 11,12, itd. Taki sposéb upakowywania
w znacznym stopniu zapobiega powstawaniu wewnatrz struktury pustych obszaréw
o wymiarach wigkszych od $rednicy przytaczanych czastek lub struktur nie majacych

cech badanego osrodka.

Rys. 1. Dwuwymiarowy analog 3-wymiarowej
struktury granularnej
Fig. 1. 2D analog of 3D granular structure.

Rys. 2. Wizualizacja agregatu wirtualnego.
Fig. 2. Visualisation of a virtual granular

aggregate.

Tworzenie wirtualnej struktury 3D
odbywa si¢ analogicznie jak dla
przypadku 2D, z ta rdznica, ze obliczenia
sa bardziej ztozone. Liczba kombinacji
tréjczastkowych, jakie nalezy zbadaé
aby okres§li¢c potozenie przylaczanej
czastki, rosnie bardzo szybko ze
wzrostem ich liczby w ukladzie.
Zmniejszenie tej liczby bylo warunkiem
realno$ci planowanych obliczen. Dlatego
ograniczono zbiér czastek mogacych
tworzy¢ poszukiwana konfiguracje do
tych ktore, znajdowaty si¢ w sasiedztwie
czastki otaczanej, tzn. w odleglo$ci nie
wigkszej $rednica przylaczanej
czastki.

niz

Rysunek 2 przedstawia wizualiza-
cje agregatu wirtualnego sktadajacego
si¢ z kilkudziesigciu czastek kulistych.
Numery czastek okreslaja kolejno$¢ ich
przytaczania do struktury.

Aby o$rodek wirtualny, tworzony
wedlug opisanej procedury, mogt
stuzy¢ badaniu  realnego ukladu
glebowego musi by¢ do niego podobny
tzn. charakteryzowac si¢ pewnymi jego
cechami. Uznano ze najistotniejsze
z nich z nich to:
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1. nieuporzadkowany charakter struktury ,
porowato$¢ 1 sktad granulometryczny uktadu wirtualnego i rzeczywistego
musza by¢ takie same,

3. wielko$¢ utworzonej struktury musi by¢ na tyle duza aby mogta symulowac
o$rodek nieskonczenie duzy (w stosunku do rozmiaréw tworzacych go
czastek).

Brak ktorejkolwiek z tych cech przez uzyskiwane wirtualne uktady granularne
dyskwalifikowatoby przedstawiona metodg.

WERYFIKACJA METODY

Odpowiedz na pytanie czy uklady wirtualne generowane przy pomocy
opracowanych programéw maja wymienione w poprzednim rozdziale cechy, jest
mozliwa na podstawie analizy ich porowatosci.

Wykonujac przekrdj struktury tréjwymiarowej (3D) otrzymuje si¢ obraz
sktadajacy si¢ ze zbioru okregdw o znanych promieniach i wspoirzednych
srodkow. W stereologii uktad uwaza sig¢ za nieuporzadkowany jesli porowato$é
objetosciowa Pv réwna si¢ porowatosci powierzchniowej dowolnego przekroju
Ps [1,3,8]. Ponadto warto$ci porowato$ci powierzchniowej Ps dowolnych
przekrojow ptaskich winny by¢ réwniez sobie rowne. Porowatosci Pv i Ps
okreslono analitycznie na podstawie zalezno$ci geometrycznych i znajomosci
geometrii struktury dwu-i tréjwymiarowej tzn. 2D i 3D [2].

Przedmiotem, badan byly modelowe struktury : frakcje piasku i piasek pylasty
o sktadach granulometrycznym przedstawionych w Tabeli 1. W Tabeli podane sa
porowatos$ci: osrodkow rzeczywistych P,,, ktore okreslono doswiadczalnie i uktadow
wirtualnych Py, ktore zostaly wyliczone z zaleznosci geometrycznych.

Z przeprowadzonych obliczen wynika, ze porowatosci przekrojéw niewiele
roznity si¢ od porowatosci objgtosciowej, tzn. Pv = Ps, co dowodzito nieuporzadko-
wanego charakteru struktur uktadow wirtualnych i potwierdzalo poprawnosé
algorytmu symulacji.

Z Tabeli 1 wynika, ze porowato$ci uktadow wirtualnych jest bliska (btad
wzgledny <=5%) porowatosci osrodkéw rzeczywistych, co oznacza spelnienie
drugiego warunku ich podobienstwa.

Okreslenie minimalnej ilo$ci czastek (objetosci osrodka), powyzej ktorej uktad
mogltby by¢ uznany za reprezentatywny dla danego skladu granulometrycznego,
wymagalo stworzenie prostego kryterium weryfikujacego. Kryterium to moze by¢
okreslone na podstawie wyliczonej zalezno$ci porowatos$ci objetosciowych od
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analizowanej objgtosci osrodka, tzn. P, = f{V). Minimalng objgto$¢ osrodka powyzej
ktorej porowato$¢ jest stala, tzn. nie zalezy od objgtosci analizowanego obszaru,
przyjeto uwaza¢ za objgto$¢ reprezentatywna (ang. Representative Elementary
Volume REV). Rysunek 3 przedstawia porowato$¢ otrzymanej struktury wirtualnej
piasku rzecznego (patrz Tabela 1) w zaleznosci od promienia tzw. kuli analizujace;.
Kula ta umozliwia obliczenie porowatosci osrodka znajdujacej si¢ w jej wnetrzu.
W miarg¢ wzrostu jej promienia rosnie objgto$¢ analizowanej czgéci osrodka. Dla
matych promieni zmiany porowatosci sa stosunkowo duze, ale poczawszy od
pewnej warto$ci prawie nie zmieniaja sig, co swiadczy tym ze objgtos¢ wewnatrz
kuli analizujacej jest wystarczajaco duza aby by¢ uznang za reprezentatywna.

Tabela 1. Sktad granulometryczny, porowatosci badanych uktadéw piaszczysto - pylastych: rzeczywiste
P, i o$rodka wirtualnego Py,
Table 1. Grain size distributions, porosity of investigated media: real and virtual

Opis osrodka o
. . o Porowato$¢ objgtosciowa (%)
(promien czastek w mikronach i udziat
frakcji granulometrycznej) z symulacji z doswiadczenia
Ps Pex
kulki szklane: 10-31)-1,3%; 31-50)-16,0%;
50,0-62,5)-66,4%; (62,5-80,0)-14,1% 36,1 34,9
frakcja piasku 1 (125-250)-100,0% 37,1 37
frakcja piasku 1 (88-105)-100,0% 36,6 36,5
frakcja piasku 1 (52,0-62,5)-100,0% 40,1 39

piasek pylasty:

(<25)-4%; (25-40)-1,0% ;

(40-50)-1,4%; (50-70,0)-3,0%

(75-100)-4%; (100-150,0)-15,5%

(150-250)-25%; (250-350)-16,51%

(350-500)-14,3%; (500 600)-14,1%

(600-750)-5,5%; (750-1000)-14,1% 34,7 34,2
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Rys. 3. Zalezno$¢ porowatosci $redniej calego agregatu ( linia kropkowana) i warstwy kulistej
(ciagta) od promienia kuli analizujacej (objgtosci).
Fig. 3. Porosity of whole aggregate (dashed line) and of spherical layer (soild line) vs analysed volume.

Tworzone uklady granularne sktadaty si¢ z 10 000 - 30 000 czastek kulistych.
Kryterium powyzsze zastosowane do zbadanych os$rodkéow pozwolito na
sformutowanie wniosku ogodlnego dotyczacego objgtosci reprezentatywnej dla
o$rodka granularnego: im wiekszy jest stosunek skrajnych srednic klas granulo-
metrycznych, tym wigksza ilo$¢ czastek jest wymagana aby powstata objgtos¢
reprezentatywna. O ile dla uktadu monodyspersyjnego ilo$¢ ta wynosi ca 8000,
o tyle dla piasku pylastego z Tabeli 1 - ca 30 000, co stanowilo géma granicg
mozliwosci sprzgtowych dla PC Pentium i Borland Pascala.

OGRANICZENIA METODY

Konieczno$¢ przedstawienie sktadu granulometrycznego badanej gleby
w postaci udzialow ilosci czastek w klasach powoduje pewne ograniczenie
mozliwosci badan uktadéw granularnych przy opisanej pomocy metody. Wynika
to z faktu, ze liczba czastek zwiazana z dana frakcja jest odwrotnie proporcjo-
nalna do trzeciej potegi $rednicy (promienia ) geometrycznej. Jesli np. w glebie
pylowej udzialy odpowiadajace piaskowi grubemu i pylowi drobnemu sa
jednakowe to stosunek ilosci czastek zwiazanych z tymi frakcjami wynosi okoto
1:10 000. W konsekwencji struktura wirtualna dla takiej gleby musi sktadac sig
z przynamniej z kilkudziesigciu tysigcy czastek. Uwzglednienie ilu w identyczny
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sposob jak piasku i pylu wigzaloby si¢ z koniecznoscia rozpatrywania zbioréw
okoto 1000 razy wigkszych, co jest teoretycznie tylko mozliwe do zrobienia.
Istnieje jeszcze przynajmniej jedna przyczyna dla ktorej uwzglednienie itu w taki
sam sposéb jak piasku jest nieracjonalne : ksztalt czastek itu jest zblizony bardziej
do kartki papieru niz do kuli. Z tego wzgledu (mata masa i duza powierzchnia
wlasciwa) zasady upakowania czastek itu musza by¢ inne. Wydaje sig wigc
uzasadnione traktowanie itu na zupelnie innych zasadach, jak oddzielng fazg gleby.
Jednym ze sposobow umozliwiajacych uwzglednienie frakcji itu moze by¢ model
w ktorym przyjmuje sig, ze czastki piasku i pylu otoczone sa warstwa itu o grubosci
wynikajacej z jego udzialu masowego. Nalezaloby wowczas przypisac tej warstwie
okreslong porowato$¢ i wlasciwe dla itu charakterystyki mechaniczne, po czym dla
takich czastek stosowac algorytmy upakowania czastek kulistych.

WNIOSKI

Przedstawiono nowy sposob badania granulamnych osrodkow glebowych
polegajacy na komputerowej rekonstrukcji ich struktury przy pomocy upakowania
zbioru polidyspersyjnych czastek kulistych i tworzeniu tzw. wirtualnego osrodka .
W przyjetym modelu zaktada sig, ze identyczno$¢ sktadow granulometrycznych
osrodka rzeczywistego i wirtualnego oraz réwnos¢ ich porowatosci dowodzi ich
podobienstwa, co pozwala wnioskowa¢ o wlasciwosciach o$rodka rzeczywistego
na podstawie wynikow uzyskanych z analizy osrodka wirtualnego.

Przedstawiono opis algorytmu tworzenia o$rodka wirtualnego, okreslono
warunki jakie musi on spelnia¢ aby mogt by¢ reprezentatywny dla osrodka
rzeczywistego (ang. Representative Element Volume REV) [7].

Celem stworzonego numerycznego modelu struktury gleby jest umozliwienie
dokonywania wszechstronnej analizy badanej struktury i przewidywanie jej
charakterystyk fizycznych , jak krzywa pF, wspotczynnik przewodnictwa wody itp.,
bez koniecznosci wykonywania dtugotrwalych i kosztownych pomiarow.

Przedstawiona metoda moze stuzy¢ do badan gleby jak i innych o$rodkéw: gra-
nularnych: proszki, granulaty, ziarniste materialy budowlane, ziarno w silosach itp.
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NUMERICAL RECONSTRUCTION OF A MINERAL SOIL
MICROSTRUCTURE

H. Czachor

Institute of Agrophysics, Polish Academy of Sciences, ul. Do$wiadczalna 4, 20-290 Lublin

Summary. The granular medium structure is mainly determined by its grain size distribution
and the porosity or another words by space distribution of medium particles. The possibilities of
computer packing simulation method for the reconstruction of granular structure has been examined.
The idea of the algorithm for a tight particle packing in 3D is described. Five virtual polidyspersive
aggregates of different grain size distributions composed of up to 30,000 particles have been
created. It was proved that their sizes are representative for the appropriate soil - like materials (sand
and loamy sand). For all examined cases the calculated volume porosity of virtual structures agree
well with the experimental data (relative difference <5%). Such virtual structure can be useful for
the determination of physical properties of different granular materials (mineral soils, wheat and
rape grains etc).

Keywords: soil structure, grain size distribution, packing simulation.



