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RESUMO

A utilizagdo da técnica de microtomografia computadorizada de raios X (uCT) 3D e
analise de imagem podem contribuir para a caracterizagdo da estrutura de meios
porosos e fornecer informacdes para simulagdo computacional de propriedades de
retencdo de agua em meios porosos? Para responder a este problema de pesquisa,
este estudo propds trés capitulos (artigos) em que, em cada um deles, sdo abordados
partes do problema de pesquisa e ao final, a inter-relacdo entre os resultados
possibilitou verificar a robustez da hipotese de que a técnica da uCT 3D e analise de
imagens seriam adequadas para a caracterizagao da estrutura de meios porosos e
capazes de fornecer informacgdes para a simulacdo computacional de propriedades de
retencdo de agua em meios porosos. Desta forma, no capitulo 2 utilizando a analise de
imagem 3D, caracterizou-se a estrutura de meios porosos obtidas pela técnica da uCT
3D e suas relagdes com as caracteristicas de reten¢cdo de agua através da curva de
retengdo. Nos capitulos 3 e 4, apresentou-se o método de Young-Laplace (YLM) e
simulou-se a curva de retengao a partir das imagens 3D dos meios porosos utilizando o
YLM. Uma das vantagens em acessar informagdes de retengdo de meios porosos pela
associagao das técnicas de analise de imagem e simulagdo computacional € em
termos de tempo de aquisicdo, visto a morosidade para a obtengado de uma curva de
retencdo em laboratério. Do ponto de vista da simulagdo computacional, embora
existam outros métodos, o YLM se apresenta como uma opgao leve (em termos de
carga computacional), acessivel (codigo sob licenga GNU GPLv3), e que encontra na
geometria de entrada (estrutura do meio poroso) as informag¢des necessarias para que
as distribuicbes de equilibrio entre as fases (sdlida, liquida e gasosa) possam ser

determinadas.

Palavras-chave: Umedecimento e secamento. Drenagem e embebigdo. Curva de

retengcdo. Método de Young-Laplace (YLM). Abertura morfolégica.



ABSTRACT

Can the use of 3D X-ray micro-computed tomography (uCT) and image analysis
contribute to characterizing the structure of porous media and provide information for
computer simulation of water retention properties in porous media? To answer this
research problem, this study proposed three chapters (papers) in which, in each of
them, parts of the research problem are addressed and, in the end, the interrelationship
between the results made it possible to verify the robustness of the hypothesis that the
3D pCT technique and image analysis would be suitable for characterizing the structure
of porous media and capable of providing information for the computer simulation of
water retention properties in porous media. In this way, Chapter 2, using 3D image
analysis, characterized the structure of porous media obtained by the 3D uCT technique
and its relationship with water retention characteristics through the retention curve.
Chapters 3 and 4 presented the Young-Laplace method (YLM) and simulated the
retention curve from 3D images of porous media using the YLM. One of the advantages
of accessing retention information for porous media by combining image analysis and
computer simulation techniques is in terms of time consumption, given the slowness it
takes to obtain a retention curve in the laboratory. From the point of view of computer
simulation, although there are other methods, the YLM is a lightweight (in terms of
computational load), accessible option (code under GNU GPLv3 license) that finds the
necessary information in the input geometry (structure of the porous medium) to

determine the equilibrium distributions between the phases (solid, liquid and gaseous).

Keywords: Wetting and drying. Drainage and imbibition. Retention curve. Young-

Laplace method (YLM). Morphological opening.
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1 INTRODUGAO GERAL

A técnica de microtomografia computadorizada de raios X (uCT) associada
com analise de imagens tridimensionais (3D) tem sido empregada cada vez mais
nos estudos envolvendo meios porosos, pois permite obter informacdes da estrutura
da amostra, i.e., como estéo distribuidas espacialmente as fases (sélida e gasosa)
no meio poroso, resultando em uma série de trabalhos cientificos na vanguarda do
conhecimento em diversas areas, tais como geociéncias, petrofisica, ciéncia do solo
e fisica de materiais, para mencionar apenas algumas (Cassaro et al., 2017; Galdos
et al., 2020; Pires et al., 2019; Zhang et al., 2023).

A capacidade de um meio poroso reter ou movimentar fluidos em seu interior
esta diretamente relacionada a sua estrutura, especialmente ao seu sistema poroso,
uma vez que esse desempenha um papel fundamental em suas propriedades
hidraulicas (Dorner; Sandoval; Dec, 2010; Kutilek, 2004). Recentemente, Fomin et
al. (2023) investigaram mudangas na estrutura de um solo submetido a ciclos de
umedecimento e secamento empregando técnicas de uCT 3D e analise de imagens.
Os autores, além de visualizarem as mudangas estruturais, quantificaram
propriedades como porosidade, conectividade, didmetro médio de poros, entre
outros em diferentes condi¢gbes de umidade. Os resultados mostraram que algumas
propriedades apresentam comportamento elastico-histerético, enquanto outras
apresentam degradacéo irreversivel ou comportamento indefinido, revelando que a
utilizacdo de determinadas propriedades fisicas do solo podem mascarar mudancgas
estruturais importantes quando submetido a ciclos de umedecimento e secamento.
Além disso, o trabalho sugere a iniciativa de pesquisas no campo da simulagéo
computacional para propriedades hidraulicas em condicdo de saturacdo e nao
saturagao, utilizando metodologias na escala de poros.

Em outro estudo, Basset et al. (2023) realizaram uma revisdo de literatura
sistematica buscando responder a seguinte pergunta: Como a estrutura do solo
afeta a infiltragcdo da agua? Apds analisarem 153 trabalhos cientificos, os autores
verificaram, dentre outros pontos, que os estudos experimentais sdo hegemonicos
em detrimento aos estudos de modelagem e que a area carece de estudos tedricos
para avaliar os efeitos da estrutura do solo na infiltragdo da agua. Desta forma,
caracterizar a estrutura de meios porosos, em especial por meio de seus fatores

geométricos (i.e. didmetro de poro, formato dos poros, tortuosidade) e topoldgicos
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(i.e. conectividade dos poros), e entender como esses fatores se relacionam com as
propriedades hidraulicas pode contribuir no avango da area da ciéncia relacionada
com sistemas porosos.

Nesta perspectiva, buscamos com esta tese de doutorado responder ao
seguinte problema de pesquisa: A utilizacdo da técnica de uCT 3D e analise de
imagem podem contribuir para a caracterizagao da estrutura de meios porosos e
fornecer informacgdes para simulacdo computacional de propriedades de retencio de
agua em meios porosos? A nossa hipotese € de que a técnica da uCT 3D e analise
de imagens sdo adequadas para a caracterizagdo da estrutura de meios porosos e
capazes de fornecer informacgdes para a simulacdo computacional de propriedades
de retengao de agua em meios porosos.

Sendo assim, nosso objetivo geral é reconstruir tridimensionalmente a
estrutura das amostras pela técnica da uCT 3D, caracteriza-las através da analise
de imagens 3D e simular computacionalmente, em 3D, as propriedades de retengéo
de agua em meios porosos. Os objetivos especificos sdo 1) caracterizar as amostras
por meio de propriedades geométricas e topolégicas como: porosidade total,
tortuosidade, curva de distribuicdo de poros e conectividade (numero de Euler); 2)
estabelecer procedimentos para a segmentagao das imagens de uCT 3D; 3) abordar
o método de Young-Laplace (YLM) em um formalismo matematico coeso, simples e
que favoreca futuros aprimoramentos e 4) utilizar o YLM para a obtencéo da curva
de retengao simulada baseando-se na analise de imagens 3D.

Neste contexto, além da introdugcao geral, a tese esta distribuida em outros
trés capitulos (artigos) em que cada um busca contribuir para responder ao
problema de pesquisa proposto. No segundo capitulo (artigo 1) verificamos como os
parametros tortuosidade e conectividade dos poros, curva de distribuicao de poros e
porosidade, obtidos por meio da analise de imagens 3D da uCT, influenciam na
retengcdo da agua por sistemas porosos. Conjuntamente, comparamos métodos de
obtencdo de parametros geométricos e topoldgicos, baseados na analise de
imagens 3D da uCT. No terceiro capitulo (artigo 2), apresentamos o algoritmo YLM,
responsavel por simular os processos de drenagem e embebigdo em meios porosos.
Para além de ser meramente uma compilagdo de trabalhos anteriores,
apresentamos um novo formalismo matematico coeso que simplifica a compreensao

do método e estabelece as bases para futuras melhorias. Adicionalmente,
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fornecemos um cédigo C++ eficiente que utiliza essa nova estrutura, disponibilizado
sob a licenca GNU GPLv3. Por fim, no quarto capitulo (artigo 3) determinamos a
curva de retencao simulada para meios porosos nao estruturados, reconstruidos
tridimensionalmente pela técnica de pCT e analisados pelo algoritmo computacional
YLM. A Figura 1.1 traz um diagrama de como o problema de pesquisa foi abordado
e as inter-relagdes entre os resultados dos capitulos (artigos) e os objetivos da tese.

Figura 1.1 — Diagrama mostrando as inter-relagbes entre os capitulos (artigos) e os objetivos
propostos buscando responder o problema de pesquisa da tese
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Fonte: O autor.
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2 COMO FATORES GEOMETRICOS INFLUENCIAM A RETENGAO DE AGUA
PELO SOLO? UM ESTUDO USANDO TOMOGRAFIA COMPUTADORIZADA

RESUMO

Relacionar as caracteristicas de retencdo de agua de meios porosos com
parametros micromorfologicos € fundamental para o desenvolvimento de modelos
de predigdo. O objetivo principal desse estudo foi verificar como os parametros
conectividade, tortuosidade, porosidade acessivel (imageada) e curva de distribuicdo
de poros afetam a retencdo de agua de meios porosos. O estudo emprega analise
de imagens tridimensionais (3D) obtidas pela técnica de microtomografia
computadorizada de raios X (uCT). A avaliagao desses parametros foi realizada
associando o método da abertura morfolégica a uma abordagem proposta neste
estudo, que denominamos método de preenchimento — fiLMe. O fiLMe permite a
separagao do sistema de poros em intervalos de diametro de poros, o que nao é
possivel com o método da abertura morfologica. Nossos resultados indicaram que
dentro da regido de tensdo associada a maior variagdo na retencdao de agua
(variando de 2,5 a 52,5 cm H,0 — considerando todos os meios porosos estudados),
foi encontrado um maior numero de poros conectados e sinuosos (maior
tortuosidade). Isso significa que a principal caracteristica desses poros € a
drenagem. Os resultados de conectividade e tortuosidade obtidos pelos dois
métodos (abertura morfolégica e fiLMe) mostraram que as amostras analisadas
apresentaram caracteristicas de gargalo no espag¢o poroso. No entanto, o método
fiLMe foi mais rapido e versatii quando comparado ao método da abertura
morfolégica. As reconstru¢dbes 3D do meio poroso permitiram uma analise
quantitativa das propriedades de retencdo de agua das amostras investigadas,
possibilitando a observacao das regides de saturagdo, maior variagdo da umidade e

de umidade residual nas curvas de retencgao.

2.1 INTRODUGAO

A modelagem que envolve o movimento e retengdo de solutos em meios

porosos, tal como a retengdo de agua no solo, tem despertado o interesse dos
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cientistas do solo devido a vasta quantidade de aplicagdes em diferentes areas
como na agricultura, engenharia, ciéncias ambientais, etc. Sabe-se que a retencéo
de solutos e o transporte de massa em meios porosos estdo intimamente
relacionados com seus fatores geométricos (i.e. diametro de poro, formato dos
poros, tortuosidade, etc) e topoldgicos (i.e. conectividade dos poros) (Cunha et al.,
2020; Fan et al., 2021; Ferreira et al., 2018, 2019; Galdos et al., 2020; Rab et al.,
2014). Assim, estabelecer essas relacbes e apresentar uma interpretagao fisica para
o fendbmeno pode trazer luz ao problema e auxiliar na constru¢gao e/ou melhoria de
modelos para a predi¢cao das caracteristicas de retencédo de solutos e do transporte
de massa em meios porosos.

A reconstrucdo 3D de meios porosos, obtida a partir de imagens
bidimensionais originadas por técnicas como a microtomografia computadorizada de
raios X (uCT), tem possibilitado estudos detalhados da estrutura interna desses
meios porosos em diferentes escalas (Guber et al., 2021; Juyal et al., 2018; Koestel
et al., 2021; Leue et al., 2019; Park; Hyun; Park, 2015; Xiaoqin et al., 2021; Zhou et
al., 2016). O aumento da capacidade computacional e o desenvolvimento de
algoritmos dedicados a analise de imagens 3D de meios porosos tem permitido
investigar de forma cada vez mais detalhada, a relagdo entre as propriedades
geométricas e morfologicas de sistemas porosos e seu papel na dindmica da agua
(Mady; Shein, 2018; Ngom et al., 2011; Oliveira; Cassaro; Pires, 2020; Reis et al.,
2021; Schneider; Rasband; Eliceiri, 2012; Yu et al., 2021).

Nos ultimos anos, diferentes métodos para avaliar a curva de distribuicao do
tamanho dos poros (PSD) com base em imagens 3D foram desenvolvidos (Cassaro
et al., 2017; Houston et al., 2017; Munch; Holzer, 2008; Song; Ding; Wei, 2019).
Uma das vantagens dos métodos baseados em imagens 3D é a capacidade de
analisar todo o espago poroso (poros conectados e ndo conectados) (Kravchenko et
al., 2015; Schllter; Vogel, 2016). Isso geralmente ndo € possivel usando métodos
convencionais experimentais, como porosimetria de intrusdo de mercurio e
isotermas de adsorcéo de nitrogénio (Hajnos et al., 20086; Lipiec; Hajnos; Swieboda,
2012). Esses métodos convencionais podem detectar apenas poros conectados
devido as suas caracteristicas de medi¢cdo. Assim, entender como a conectividade
dos poros esta relacionada a PSD obtida por meio de imagens 3D pode ajudar no
desenvolvimento de modelos para prever a retengao e o transporte de matéria em

meios porosos.
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Recentemente, muitos estudos tém se concentrado na analise de imagens
3D de propriedades como conectividade e tortuosidade dos poros, relacionando-as
com mudangas no sistema poroso do solo induzidas pela agao antropogénica. Por
exemplo, Katuwal et al. (2015) estudaram o comportamento do transporte de gas em
redes de macroporos relacionando-o com as propriedades do solo, como
permeabilidade ao ar e porosidade de aeragdo. Eles demonstraram que essas
propriedades do solo sao uteis no entendimento das fungdes dos macroporos do
solo. Pires et al. (2017) mostraram que os sistemas de manejo do solo podem
induzir mudangas importantes na arquitetura dos poros, influenciando sua
conectividade e tortuosidade com impactos nas caracteristicas de retengédo de agua.
Recentemente, esses autores relacionaram a tortuosidade e a conectividade dos
poros com suas distribuicbes em termos de tamanho e forma (Pires et al., 2019).

Tseng et al. (2018) simularam o movimento 3D da agua com base em
parametros fisicos obtidos por meio de analise de imagem. Anisotropia do sistema
poroso, conectividade e entropia de Shannon foram utilizadas por esses autores
para prever como a arquitetura do solo influencia a dinamica da agua. Borges et al.
(2019) investigaram a influéncia dos sistemas de manejo no sistema poroso do solo,
demonstrando que a conectividade e a tortuosidade dos poros sdo paréametros
importantes para explicar as variagdes na retencdo de agua e na condutividade
hidraulica. Analise semelhante foi realizada por Galdos et al. (2019) em uma area
sob plantio direto. Esses autores demonstraram que os sistemas de manejo do solo
afetam a conectividade dos poros, a porosidade, o numero de poros e a
tortuosidade, com implicagdes importantes na ciclagem de nutrientes, crescimento
das raizes, fluxos de gases no solo e dindmica da agua.

Silva et al. (2021) relacionaram o transporte de gas a morfologia dos poros
em um solo sob sistema de manejo de plantio direto. Esses autores relataram que
os parametros morfolégicos derivados da tomografia de raios-X, especialmente a
conectividade dos macroporos, apresentam alta capacidade de predicdo do
transporte de gas. No entanto, todos os estudos citados consideraram a
conectividade e a tortuosidade dos poros constantes, i.e., a medida destas
propriedades foi realizada considerando todo o0 espagco poroso como sendo
preenchido por uma unica fase (e.g. agua). Assim, foram desconsiderados possiveis

efeitos da entrada de ar nos caminhos utilizados para o movimento da agua no solo.
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A presenga de ar nos poros influencia muito a conectividade dos poros e a
tortuosidade a medida que o solo comega a drenar.

Neste estudo, o principal objetivo foi o de verificar como os parametros
tortuosidade e conectividade dos poros, curva de distribuicdo de poros e porosidade,
obtidos por meio da analise de imagens 3D de uCT, influenciam na retencédo da
agua por sistemas porosos. A opgao da investigagao de meios porosos deformados
se deu em fungdo do maior controle, da menor complexidade apresentada em
relacdo a outros meios porosos (e.g. um solo) e por minimizar eventuais efeitos
associados a complexidade do meio poroso (ver Apéndice A).

Paralelamente, pretendeu-se comparar métodos de obtencédo de parametros
geométricos e topoldgicos, baseados na analise de imagens 3D de uCT. Ao
contrario de outros estudos recentemente publicados como em Borges et al. (2018)
e Roque e Costa (2020), neste estudo a estimativa de parédmetros como a
conectividade e tortuosidade dos poros foi realizada para cada intervalo de didmetro
de poro, método este que chamamos de preenchimento (fiLMe). O fiLMe além de
ser rapido, também apresenta versatilidade, pois permite aplicar limiares (maximo ou
minimo) ou selecionar intervalos de interesse em termos de didmetro de poro. Os
mesmos parametros também foram determinados pelo método da abertura
morfoldgica proposto por Vogel (1997). Embora o ultimo autor ndo tenha realizado a
medida da tortuosidade de meios porosos, a metodologia proposta em seu trabalho
pdde ser estendida para tal grandeza fisica. O processo da abertura morfolégica
considera um limiar de didmetro de esfera (elemento estruturante) e a analise ¢é feita
desconsiderando poros cujo didametro seja menor que o desse limiar. Portanto, este
trabalho pode ser entendido como uma extensao do trabalho apresentado por Vogel
(1997).

2.2 MATERIAL E METODOS
2.2.1 Os meios porosos

Este estudo avaliou dois tipos de meios porosos: 1) esferas de vidro
homogéneas (GB) acondicionadas aleatoriamente, caracterizando um meio poroso

monodisperso e 2) graos de areia (SG) distribuidos em intervalos de tamanhos
conhecidos (didmetro das particulas), obtidos por peneiramento. O segundo tipo
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caracteriza um meio poroso polidisperso consistindo de particulas de areia fina a
grossa de acordo com o sistema de classificacdo do USDA (Hillel, 1998). As
amostras SG consistiram de particulas obtidas usando tamanhos de malha de
peneira entre: 106 € 212 uym, 212 e 500 pm e 500 e 1.000 uym. Trés granulometrias
distintas de cada tipo de meio poroso (amostras GB e SG) foram estudadas,

totalizando seis amostras (Tabela 2.1).

Tabela 2.1 — Tamanho da particula, tamanho da amostra e simbolos usados para representar os
meios porosos avaliados. O tamanho de particula GB refere-se ao didmetro da esfera de
vidro, enquanto o tamanho de particula SG refere-se ao intervalo de tamanho de gréo
selecionado por meio de peneiramento

Tamanho de particula Tamanho da amostra

Amostra Simbolo?
(um) (mm)
GB 500 21,30 x 21,30 x 10,65 Sa
GB 1.000 21,30 x 21,30 x 10,65 M,
GB 2.500 21,30 x 21,30 x 10,65 La
SG 106 — 212 591x5,91x5,78 Sp
SG 212 — 500 591x5,91x5,78 My
SG 500 — 1.000 591x5,91x5,78 Ly

Fonte: O autor.

Notas: ® Simbologia utilizada para designar a amostra avaliada. S, M e L indicam, respectivamente, o
menor valor, o valor intermediario e o maior valor da granulometria de cada meio poroso. O indice a
indica o0 meio poroso constituido por esferas de vidros, enquanto que o indice b indica o0 meio poroso
constituido por graos de areia.

2.2.2 Obtencgao e processamento das imagens

Os meios porosos estudados foram escaneados utilizando um sistema
microtomografico de bancada SkyScan 1172. As seguintes configuragcées foram
selecionadas no escaneamento de cada meio poroso: 1) para as amostras GB, o
tubo de raios X operou em 100 kV e 100 pA com a adigao de filtros de aluminio (0,5
mm de espessura) e cobre (0,04 mm de espessura) posicionados entre a fonte e o
detector, com tempo de aquisicdo de 158 ms para cada radiografia; 2) para as
amostras SG, a configuracéo do tubo de raios X operou em 80 kV e 124 yA, com
adicao de filtro de aluminio (0,5 mm de espessura) e tempo de aquisicdo de 590 ms.

As imagens de uCT em 8 bits (256 tons de cinza) das amostras foram
obtidas da reconstrugéo a partir das projegdes (radiografias) pelo software NRecon

(Figura 2.1a), fornecido com o equipamento de uCT. O tamanho de pixel para as



25

amostras GB foi de 25,79 uym e para as amostras SG foi de 6,15 ym (Vaz et al.,
2011). Um volume de interesse (VOI) abrangendo a maior por¢gédo do meio poroso foi
selecionado (Figura 2.1b), sendo de 826x826x413 pixels para GB e de 961x961x940
pixels para SG, valores referentes as diregdes horizontal (eixo X), vertical (eixo Y) e
em profundidade (eixo Z).

Os VOI's dos meios porosos obtidos em 8 bits sofreram o processo de
segmentacado (Figura 2.1c) para definir a regido da matriz (s6lido) e do espaco
poroso (vazio) utilizando o algoritmo Isodata (Ridler; Calvard, 1978) disponibilizado
no software ImageJ versdo 1.53c (Schneider; Rasband; Eliceiri, 2012). Esse
algoritmo realizou a analise baseado no histograma do VOI do meio poroso e
inicialmente atribuiu um valor de limiar que serviu para separar o VOI em objeto
(espago poroso) e fundo (matriz). A média do nivel de intensidade do objeto e do
fundo (background) foi calculada e seus valores foram utilizados para se determinar
0 novo valor de limiar (dado pela média entre esses valores). O novo limiar foi
aplicado ao VOI que novamente foi separado em objeto e fundo, o algoritmo seguiu
essa rotina até a convergéncia no valor do limiar apos as iteragbes necessarias
(Ridler; Calvard, 1978).

O algoritmo Isodata foi escolhido devido a semelhanga dos valores de
densidade de particulas das amostras aqui estudadas; como os apresentados no
estudo de Shou et al. (2020), que analisaram arenitos com cerca de 90% de quartzo
em suas composicoes. Isso significa que as caracteristicas de atenuacéo dos fotons
de raios X foram semelhantes as obtidas para os materiais investigados em nosso
estudo. As imagens de uCT de nossas amostras revelaram um bom contraste entre
a fase porosa e os sélidos.

Ap06s os procedimentos de segmentacgao, a analise Thickness, disponivel no
plugin Boned (Doube et al., 2010), foi empregada para preencher o espago poroso
(regido de valor de pixel igual a 255 — branco puro) com esferas de diametros
distintos conhecidos. Este procedimento calcula a maior esfera que pode ser inscrita
dentro do espago poroso do VOI (processo conhecido como maximum ball). Depois
de preenchido o espago poroso com a esfera é registado o seu didmetro equivalente
(é definida uma cor, que esta associada ao didmetro equivalente da esfera). Este
processo € repetido, ou seja, novas esferas sao inscritas (com didmetros cada vez
menores) até que todo o espago poroso esteja completamente preenchido com

esferas de diferentes didametros. Esta rotina € semelhante aquela utilizada quando o
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procedimento de simulagédo de intrusdo de mercurio € realizado para determinar a
distribuicdo de tamanho de poros de sistemas porosos com base em imagens 3D
(Cassaro et al. 2017; Oliveira et al. 2021).



27

Figura 2.1 — llustragéo (2D para o plano Z = 1) dos passos seguidos para determinar a conectividade
dos poros (y), tortuosidade (t), porosidade acessivel (¢) e curva de distribuicdo do
tamanho dos poros (PSD) para a amostra M, (graos de areia). Nos itens (a) e (b) os tons
de cinza mais claros representam maiores atenuagoes de fétons de raios X relacionados
a matriz do meio poroso (sélidos). Nos itens (c) e (d) a cor preta (regido 0) representa a
matriz do meio poroso, enquanto a cor branca (regido 255) é o espago poroso. No item
(e) a cor preta (regido 0) representa a matriz do meio poroso, enquanto as demais cores
indicam os diferentes didmetros equivalentes de poros (as cores quentes estao
associadas aos maiores didmetros e as cores frias aos menores didmetros)
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Fonte: O autor.

Notas: O termo regido de interesse (ROI) foi utilizado neste estudo devido as imagens 2D mostradas
na ilustracdo esquematica. O processo da abertura morfoldgica representado foi obtido a partir de um
elemento estruturante associado a tenséo (h) de 28,5 cm H,0.
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Apods a aplicagao da analise Thickness, o préximo passo foi gerar o espaco
poroso segmentado preenchido com as esferas (Figura 2.1e). Ao contrario das
imagens em tons de cinza de 8 bits resultantes do uCT (Figura 2.1b), que estdo
relacionadas a atenuagdo dos fétons de raios X, a escala de cores da Figura 2.1e
indica os didmetros equivalentes do espaco poroso preenchido com as esferas; cada
cor (valor) esta associada a um didmetro equivalente da bola (esfera) utilizada pelo
software para preencher o espaco poroso da amostra avaliada. Cores quentes e
frias sdo selecionadas de acordo com o didmetro equivalente do poro (quente —
grande e frio — pequeno).

A selecéo do intervalo de esferas com diametro equivalente d; foi feita nas
imagens 3D obtidas com a andlise Thickness (o indice i esta relacionado as
diferentes cores — didmetros equivalentes — apresentadas na Figura 2.1e). A
distribuicdo de tamanho de poros, conectividade de poros (y) e tortuosidade (t)
foram avaliadas para cada intervalo de d;, no VOI cujo espago poroso foi preenchido
por esferas de didmetros conhecidos (aproximando as esferas que preenchem o
espacgo poroso na analise Thickness ao diametro equivalente dos poros). O método
fiLMe permitiu analisar como diferentes parametros (umidade do solo, conectividade
dos poros, tortuosidade, PSD) variam em fungdo da tenséo aplicada (h), que esta
associada aos intervalos de esferas de diametros d; resultantes do procedimento de
preenchimento do espaco poroso.

No modelo baseado em conceitos de capilaridade, quando uma determinada
tensao é aplicada ao meio poroso saturado, a agua retida escoa dos poros cujos

didmetros sdao maiores que d dado por:

= 4ocosa 2.1)
pgh '

onde d é o didmetro de poro equivalente, o € a tensao superficial da agua, p € a
densidade da agua, g é a aceleragao da gravidade e a € o angulo de contato entre a
agua e a superficie solida. Considerando o movimento ascendente da agua em um
tubo de vidro devido ao processo de capilaridade, a Equacéo 2.1 pode ser expressa

por:

Sy = 2980 -
) = tem 1,0y &2
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A equagdo 2.2 €& o resultado numérico da equacdo de Young-Laplace
considerando a densidade da &agua (0,998 g cm™3), aceleragdo da gravidade
(981 cm s2), tensé&o superficial da agua (72,8 dinas cm™1) e angulo de contato igual
a 0°. Esta equacao também foi utilizada para associar os didametros de poros obtidos
a partir da analise de imagens 3D com as tensdes aplicadas.

As anadlises de y e t utilizando a metodologia proposta por Vogel (1997) -
abertura morfolégica - difere da metodologia descrita anteriormente (fiLMe) quanto a
forma como foram selecionados os intervalos de didmetros equivalentes das
esferas. O método da abertura morfolégica ndo seleciona um intervalo, mas um
limiar de didmetro de esfera equivalente para preencher o espago poroso (Figura
2.1d). Outra diferenca entre esses métodos € a necessidade de repetir o passo 3
(Figura 2.1) para cada tensdao associada ao diametro equivalente do elemento
estruturante sob investigagao, o que implica maiores tempos de processamento.

As analises de abertura morfolégica foram realizadas utilizando a ferramenta
MorphoLibd (Legland; Arganda-Carreras; Andrey, 2016) empregando esferas como
elementos estruturantes e variando seu raio (ou didmetro) para obter cada limiar de
diametro equivalente de esfera. A relacio entre o didmetro do elemento estruturante

e seu raio é dada por (Vogel, 1997):
dEE = Z.T'EE + 1 (23)

onde dg € gz s@0 o didmetro e o raio do elemento estruturante, respectivamente.

ApOs a aplicagdo do processo da abertura morfolégica, poros cujo diametro
seja menor que o didmetro dado pela Equagao 2.3 sao excluidos do espago poroso
original (Figura 2.1c). Este processo permite separar e investigar toda a gama de

poros, com didmetros caracteristicos distintos, que foram encontrados na amostra.

2.2.3 Analise de imagens

Todas as anadlises de imagens foram realizadas utilizando o software
Imaged, versdo 1.53c (Schneider; Rasband; Eliceiri, 2012). As propriedades dos
meios porosos analisadas foram: porosidade acessada (¢), conectividade dos poros
(x), tortuosidade (7) e a curva de distribuicdo do tamanho de poros (PSD). Para a

obtencdo da PSD, o plugin Thickness foi empregado conforme descrito
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anteriormente. Apos a insercao das esferas necessarias para preencher o espaco
poroso, a porcentagem de um determinado intervalo de esferas com didmetro
d;(D(d;)) foi obtida usando a Equagao 2.4:

Va,

D(d;) = (V

t

) x 100 (2.4)

onde V;, representa o numero de voxels ocupados pelo intervalo de esferas com

didametro d; e V, é o volume total da amostra (imagem 3D).
Para determinar ¢, a contribuicdo de todos os intervalos de esferas foi
somada (ou integrada) desde o menor didmetro (d,) até o maior didametro

equivalente (d,,) encontrado no processo de Thickness.

) = ) D(dy) (2.5)

A conectividade dos poros foi estimada usando um invariante topologico
chamado numero de Euler (Toriwaki; Yonekura, 2002). O numero de Euler avalia o
numero de estruturas conectadas no espacgo poroso. A estimativa de y foi realizada
pela ferramenta Connectivity, também disponivel no plugin Boned (Doube et al.,
2010). O software varreu todo o VOI contando as quantidades de clusters isolados
ou ilhas (I), de ramos (B) e orificios (H) para entdo calcular o valor do numero de

Euler (Vogel; Kretzschmar, 1996):

x=1+H-B (2.6)

A definicado de tortuosidade dos poros utilizada neste trabalho é dada pela
razao entre a distancia geodésica e a distancia euclidiana de dois pontos em um
caminho poroso conectado. O plugin Tortuosity desenvolvido por Roque e Costa
(2020), baseado na reconstrucdo geodésica, foi empregado no calculo da
tortuosidade. O método consiste (para o caso 3D) em varrer o VOI na diregcao de
interesse avaliando cada plano perpendicular a direcéo de varredura (nesse estudo
avaliou-se a diregao do fluxo d’agua — eixo Z — relativo a profundidade da amostra).
No plano inicial de varredura é realizada a operagdo morfolégica de dilatagao
seguida da interseccdo com a imagem original do plano e esta rotina (dilatagdo +
interseccdo) é entdo incrementada para os planos seguintes até a conclusdo da
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reconstrugdo geodésica. O numero de reconstru¢gées geodésicas necessarias para
ligar o plano de varredura inicial até o plano final € a distancia geodésica. A distancia
euclidiana é dada pela coordenada do plano final da reconstru¢do geodésica na
direcdo de varredura. Para o caso em que a tortuosidade apresente o valor da
unidade, temos que o caminho poroso nao apresenta curvatura e, assim, as

distancias geodésica e euclidiana s&o iguais.

2.2.4 Curva de retencao (CR)

A curva de retencdo de agua para os meios porosos investigados foram
obtidas usando um funil de Haines modificado (Cassaro et al., 2009). Dois
procedimentos foram seguidos para obter as CRs: 1) A amostra S, foi acondicionada
em cilindro metalico (ago) com dimensdes: 4,8 cm de diametro e 5,2 cm de altura. O
cilindro foi preenchido gradualmente com areia até seu volume total e, entre cada
etapa de enchimento, a areia foi acomodada batendo levemente o cilindro em uma
superficie plana. A amostra foi saturada pelo método de ascensédo capilar seguindo
trés etapas. Primeiramente, a agua foi adicionada lentamente a bandeja que
continha a amostra até a metade da altura do cilindro, permanecendo nesta
condigao por 2 horas. Na segunda etapa, mais agua foi adicionada lentamente a
bandeja até cerca de 3/4 da altura do cilindro, permanecendo nesta condigao por
mais 2 horas. Por fim, a agua foi adicionada lentamente na bandeja até uma altura
préxima a superficie da amostra, permanecendo nesta condi¢cdo por 24 horas para
entdo, ser transferida para o funil de Haines. 2) As demais amostras (S,, M,, L,, M, e
L,), devido as suas -caracteristicas de retencdo, apresentaram dificuldades
experimentais na transferéncia apds a saturagao para o funil de Haines, sem que se
iniciasse a drenagem da agua. Optamos por sua acomodacao e saturagéo (volume
aproximado de 78 cm3) dentro do préprio conjunto (o funil de Haines) de forma
semelhante ao procedimento adotado com a amostra Sy,.

A Figura 2.2 apresenta uma representagdo esquematica do funil de Haines
modificado empregado em nosso estudo. A Figura 2.2a mostra a condigdo de
saturagdo quando a extremidade do tubo cheio de agua € mantida no mesmo nivel
do centro geométrico da amostra. Apés a saturagdo do meio poroso, tensdes
distintas e progressivamente maiores foram aplicadas a amostra (Figura 2.2b),

drenando a agua dos poros cujo diametro seja maior ao diametro d dado pela
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Equacdo 2.2. Quando o equilibrio foi alcangado, identificado pela auséncia de
gotejamento de agua da amostra, um novo valor de tensdo h foi aplicado. As
tensbes selecionadas variaram de: 1 a 27 cm H,0 (S,), 1 a 15 em H,0 (M,), 1 a 9
cm H,0 (L,), 5 a 60 cm H,0 (Sp), 1 a 30 cm H,0 (M) e 1 a 20cm H,0 (L), com
incrementos na h de 1 ¢cm H,0 até o ponto em que a umidade residual (variagao
insignificante na umidade com aumentos adicionais em h) foi alcangado. A amostra
Sy, foi uma excegao com incrementos na h de 5 cm H,0 devido ao pequeno tamanho
de suas particulas e a ampla faixa de tensdo compreendida desde a saturacio até o

teor de umidade residual.

Figura 2.2 — Representagdo esquematica do funil de Haines modificado. (a) a amostra encontra-se
em condicdo de saturacdo, (b) uma tensdo h é aplicada & amostra provocando a
drenagem dos poros cujo didmetro seja maior que d (Equacgédo 2.2)

..-—“’_’—//-
amostra

,—’/
tubo flexivel

(a) (b)

Fonte: Adaptado de Cassaro et al. (2009).

O valor da umidade a base de volume (6) € dado por:
V
=2 2.7
6= (27)

onde V;, e V sado o volume de agua retido na amostra e o volume da amostra,

respectivamente. O valor de V foi previamente determinado medindo-se os



33

tamanhos dos recipientes utilizados para acomodar as amostras, enquanto 1, foi

determinado utilizando a seguinte relagao:

v, = (2.8)

onde m e m; s&0 a massa do conjunto (funil + amostra) umida apds atingir o
equilibrio e a massa do conjunto seca, respectivamente, e p € a densidade da agua

conforme ja descrito na Equagéo 2.1.

2.3 RESULTADOS E DISCUSSAO

A Figura 2.3 apresenta a reconstrugdo 3D de uma porgéo do VOI da amostra
L, em diferentes condi¢gbes de saturagdo usando os métodos fiLMe (Figura 2.3a-h) e
abertura morfologica (Figura 2.3i-p). Nas imagens, o intervalo de didmetro de poros
selecionado (em termos da tensdo h aplicada) em cada caso foi considerado cheio
de agua (representado pelos tons de azul). As reconstru¢cdes foram baseadas nas
imagens 3D segmentadas da amostra L, com a cor marrom associada a matriz do
meio poroso (soélido), os tons de azul sdo referentes as diferentes condi¢des de
umidade e os espagos vazios (transparente) representam o espago poroso ocupado
pelo ar. O procedimento utilizado para a obtengcdo das imagens apresentadas na
Figura 2.3 foi o de sobrepor as imagens reconstruidas da matriz do solo com as
imagens reconstruidas em diferentes condicbes de umidade. E importante
mencionar que para melhor visualizagdo das regides preenchidas e n&o preenchidas
por agua no meio poroso, o volume da amostra L, (Figura 2.3) representa cerca de
1/8 do seu volume total.

A Figura 2.3a mostra a amostra saturada L,, na qual cada tom de azul
representa uma regido da CR (detalhes sobre o critério de selegédo dos intervalos de
tensdo aplicados podem ser encontrados no Apéndice B); ou seja, a tonalidade azul
mais clara representa a faixa de didmetro de poro equivalente associada a tensao na
regidao de saturacgao (Figura 2.3b), a tonalidade azul intermediaria estad associada a
faixa de tensdo na regido de maior variagdo do teor de umidade (Figura 2.3c) ,
enquanto a tonalidade azul mais escura esta relacionada a faixa de tensao na regido
de umidade residual (Figura 2.3d). Assim, a Figura 2.3a representa uma

sobreposi¢ao das imagens 3D apresentadas nas Figura 2.3b—d.
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O método fiLMe permite uma analise detalhada dos intervalos de diametro
de poro de interesse no meio poroso (Figura 2.3e-h). Por exemplo, a regido de poros
na Figura 2.3c (cor azul) foi dividida em quatro intervalos de tenséao (2,5 < h < 2,9,
29<h<35,35<h<4,3 e 43<h<5,8cmH,0) para um melhor detalhamento
dessa regido da CR (estes quatro intervalos de tensdo também foram usados para
avaliar y e t no método fiLMe). A Figura 2.3i traz apenas a matriz da amostra L, (cor
marrom) com o espago poroso vazio (ou cheio de ar — meio poroso em condigdes
secas), enquanto as Figura 2.3j—p mostram como o método da abertura morfolédgica
separa 0 espago poroso na medida em que se incrementa o valor da tensao

aplicada como limiar (associado ao didmetro do elemento estruturante).

A Figura 2.4 mostra a curva de retencao (Figura 2.4a—c), conectividade de
poros (Figura 2.4d—f), tortuosidade (Figura 2.4g—i) e distribuicdo do tamanho de poro
(Figura 2.4j—l) para as amostras GB. As CRs quando comparados com y, T € PSD
(via método fiLMe) mostram, de modo geral, que na regido préxima a saturagao
(Figura 2.4a—c) houve um aumento na conectividade dos poros (y mais negativo)
quando a tensdo aplicada aumentou. Em relagdo a PSD, verificou-se um pequeno
numero de poros (area abaixo da curva do PSD) com aumento da tensdo aplicada
(Figura 2.4j-1). A regidao de maior variagdo na umidade da CR (Figura 2.4a — c)
demonstrou ser a regido mais conectada (Figura 2.4d — f), mais tortuosa (Figura 2.4g
— i) e de maior quantidade de poros acessados (Figura 2.4j — |), pois nessa regido o
intervalo de tens&o aplicada na amostra é suficiente para drenar grande parte da
agua retida no meio poroso, de modo que todos os poros estdo interligados
comportando-se como um poro de caracteristica unica de drenagem (Figura 2.3c).
Como esperado, a regido de maior variagdo na umidade da CR (Figura 2.4a — c)
possui maior amplitude (maior variagdo de tensdo) para as menores granulometrias,
entretanto, tais diferencas sao bastantes sutis devido as caracteristicas dos meios
porosos avaliados. A regidao de umidade residual da CR, apresentou uma tendéncia
de diminuicdo da conexdo entre os poros (Figura 2.3d) e uma diminuigdo na
tortuosidade dos meios porosos estudados (Figura 2.4g-i).
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Figura 2.3 — Reconstru¢des 3D de parte do volume de interesse (VOI) para a amostra L, (esferas de
vidro). Os itens (a) a (h) foram separados empregando o método do preenchimento
(fiLMe), ou seja, seleciona todos os poros cujo didmetro equivalente estd associado a um
intervalo de tensdo aplicada (h). Os itens (i) a (p) foram separados pelo método da
abertura morfoldgica, ou seja, seleciona todos os poros cujo didmetro equivalente esta
associado a um valor de tensdo aplicada abaixo de um limiar

Saturado h<2,5 25<h<5,8 h>5,8
(a)

25<h<29 29<h<35 35<h<43 43<h<5,8
f

Seco h<21

h <46 h<55 h<77
(m) (n) (0)

Fonte: O autor.

Notas: O VOI reconstruido representa cerca de 1/8 do volume total da amostra. As dimensdes
reconstruidas foram 400 x 400 x 200 voxels nas diregdes horizontal (eixo X), vertical (eixo Y) e em
profundidade (eixo Z), respectivamente. A cor marrom representa a matriz da amostra (sélido),
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enquanto os espacgos vazios (transparentes) e outras cores (tons azuis) representam o espago poroso
em diferentes condicdes de umidade. Os valores de tenséo aplicada sdo expressos em cm H,0.

Nossos resultados demonstraram que as tensdes aplicadas removeram a
agua das amostras, aumentando a interface ar-agua dentro de suas estruturas
porosas como esperado (Liu et al., 2020). As regides onde a agua foi substituida
pelo ar tiveram grande impacto na dindmica da agua que ocorre em seus canais
porosos (Singh; Singh; Kumar, 2020); influenciando a condutividade hidraulica ndo
saturada das amostras (ndo avaliada neste estudo), que é altamente dependente da
distribuicdo de umidade (Hillel, 1998). Notamos que os poros maiores drenaram
primeiro (Figura 2.3b) com seus volumes sendo preenchidos pelo ar, forgando a
agua a fluir ao seu redor (Figura 2.3e—h). Este resultado explica o aumento da
tortuosidade do meio poroso seguido pelo secamento da amostra. Nas situagdes em
que a regidao de umidade residual foi atingida (baixa umidade), a movimentacéo da
agua fica muito prejudicada devido aos poucos caminhos que restam para tal
movimento e se espera a criagdo de regides umidas desconectadas devido ao
rompimento dos caminhos pelos quais a agua pode fluir (Figura 2.3d). Essa agua
nao estava mais disponivel (como um fluxo) para o computo da agua drenada na
CR, pois ela ficava retida no meio poroso mesmo apds aumentos na tensao
aplicada. Assim, foi encontrada uma possivel explicacdo para a redugao da
conectividade dos poros na regido da umidade residual na CR; bem como pela
diminuicdo da tortuosidade apds atingir seu pico (Figura 2.4g—i), uma vez que os
caminhos ao redor dos poros maiores nao estavam mais conectados (o plugin
Tortuosity avalia a distancia geodésica e a distancia euclidiana de dois pontos em
um caminho poroso conectado).

Embora valores diferentes de t tenham sido encontrados usando fiLMe e
abertura morfologica (Figura 2.4g—i), foi identificado um comportamento semelhante
para as trés granulometrias das amostras de GB, apresentando um valor maximo
para, aproximadamente, a mesma faixa de tensdo. Os valores de y medidos pelos
dois métodos apresentaram comportamentos distintos (Figura 2.4d—f). Uma provavel
explicacdo é a maneira como o meio poroso original (Figura 2.1c) foi manipulado
para o calculo da y. O método fiLMe seleciona intervalos de diametro de poro
(Figura 2.3e—h) para calcular y e estimar como sua magnitude varia com as tensdes
aplicadas (relacionadas aos intervalos de diametro de poro). No método da abertura

morfolégica (Vogel, 1997), o meio poroso original & separado excluindo todos os
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poros com diametros menores que o didmetro do elemento estruturante utilizado no
processo (Figura 2.3j—p). Por esta raz&o, para valores menores de didmetro do
elemento estruturante (maiores tensdes), o calculo de y é feito considerando uma
maior porosidade acessivel (Figura 2.3n), quando comparado ao método fiLMe
(Figura 2.3h).

O processo da abertura morfologica funciona como um filtro que preserva a
forma e o formato de estruturas maiores que as do elemento estruturante ao custo
de remover pequenos objetos (poros) da imagem original (Legland; Arganda-
Carreras; Andrey, 2016). Este processo parece impactar menos no calculo de 7 (que
€ mais dependente da forma do meio poroso), mas como o calculo de y é dado pela
Equacgao 2.6, a filtragem de pequenos objetos parece afetar substancialmente os
valores de I, B e H, sobretudo os valores de B e H. Sao esperados para estruturas
com baixa conectividade valores maiores de y (menos negativos ou positivos), uma
vez que a tendéncia desta estrutura € apresentar contagem elevada para I e H. Ja
para as estruturas mais conectadas s&o esperados valores menores de y (mais
negativos), pois a tendéncia dessas estruturas € apresentar grandes contagens para
B e menores para I e H (Vogel; Kretzschmar, 1996).

Embora se observe diferengas entre y e 7 obtidos pelas duas metodologias
(fiLMe e abertura morfoldgica), o que se pode inferir a respeito da retengcédo nos
meios porosos, em ambos os casos, € convergente (apresentam a mesma
tendéncia). Vogel (1997) reporta em seu trabalho que em um contexto fisico, o
tamanho do poro critico, onde a conectividade ¢é perdida, pode ser interpretado como
o valor de entrada de ar para a dessorcdo caracteristica da estrutura. O autor
também relata que pode haver um limite onde y salta de valores negativos para
positivos, indicando a presenga de gargalos (bottlenecks) entre os diferentes
tamanhos de poros existentes no sistema poroso. Assim, a partir das analises
apresentadas neste artigo, podemos assumir que este € o caso das amostras GB
(Figura 2.4). A presenga de gargalos nestas amostras ocorreu de forma mais
perceptivel nas tensdes associadas aos maiores valores de T € menores de y ou em
tensbes associadas a diminui¢gdes em y quando analisadas pelo método da abertura

morfologica (Vogel, 1997).
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Figura 2.4 — (a—c) Curva de retengéo de agua (CR), (d-f) conectividade de poros (y), (g-i) tortuosidade
() e (j-) distribuicdo de tamanho de poros (PSD) em fungdo da tens&o aplicada (h)
relativa as trés amostras de esferas de vidro (GB) estudadas (S,, M, e L,)
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Fonte: O autor.
Notas: (a,d,g,j) Amostras com granulometrias menor (S,), (b,e,h,k) intermediaria (M,) e (c,f,i,l) maior
(L,) sdo apresentadas nas colunas. Os pontos cheios conectados por linhas foram obtidos
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seguindo o método de preenchimento (fiLMe), enquanto os pontos vazados conectados por
linhas (graficos y e t) foram obtidos seguindo o método (abertura morfolégica) proposto por
Vogel (1997). As linhas verticais dividem as CRs em trés regides (da esquerda para a direita:
saturacdo, maior variagao da umidade e umidade residual, respectivamente). Detalhes sobre
o critério usado para selecionar os intervalos de tensao aplicada podem ser encontrados no
Apéndice B. Os didmetros de poros obtidos por meio de analise de imagem foram convertidos
em tensdes aplicadas usando a Equacgao 2.2.

A Figura 2.5 mostra os resultados obtidos para as amostras de SG. O
comportamento é similar ao observado para as amostras GB (Figura 2.4).
Entretanto, os poros localizados na regido de maior variagdo da umidade na CR
para a amostra M, mesmo conectados, ndo apresentaram o menor valor de y
(método fiLMe) (Figura 2.5e). Em relagcao ao t (Figura 2.5g—i), notamos uma melhor
correlagdo entre os métodos (fiLMe e abertura morfoldgica), principalmente para a
amostraL,,.

Outra diferengca entre o comportamento das amostras SG e GB foi na
caracteristica de suas PSDs. O formato das particulas que compuseram as amostras
de GB, seus tamanhos e a forma de contato particula-particula (Figura 2.3i),
produziram configuragdes menos heterogéneas do espago poroso, resultando em
PSDs com faixa de tenséo equivalente estreita. As amostras SG possuem particulas
de formato irregular, cujos tamanhos foram definidos pelos intervalos de tamanho de
malha da peneira, conforme descrito anteriormente. Assim, o contato particula-
particula (Figura 2.1c) para essas amostras permitiu muito mais configuragdes para
a criagcado do espago poroso (maior complexidade), o que resultou em PSDs mais
amplas.

Para todas as amostras de GB e SG, foi verificada uma relacao direta entre
a conectividade de poros, medida pelo método fiLMe, e a frequéncia de poros obtida
via PSDs. De maneira geral, observamos que aqueles poros que apareciam com
mais frequéncia também eram os mais conectados. Essa caracteristica foi reforgada
pelo formato das CRs, que tiveram grande parte de sua agua escoada em uma faixa
de tensdo mais estreita (Figura 2.4a—c e Figura 2.5a—c). Para tens6es maiores do
que aquelas associadas aos poros mais frequentes observou-se uma reducido na
frequéncia de poros (Figura 2.4j—l e Figura 2.5j—1) seguida de uma redugéo em y ao
usar o metodo fiLMe (Figura 2.4d—f e Figura 2.5d—f). Isso pode estar relacionado a
dessorgédo e com a proximidade da regido de umidade residual da CR (Figura 2.3d),

0 que significa que mesmo com um aumento na tensdo aplicada, ndo houve
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mudangas significativas na umidade; caracteristico de meios porosos compostos por

poros desconectados.

Figura 2.5 — (a-c) Curva de retengao de agua (CR), (d-f) conectividade de poros (), (g-i) tortuosidade
(tr) e (j-) distribuicdo de tamanho de poros (PSD) apresentada em fungédo da tensao
aplicada (h) relativa as trés amostras constituidas por gréos de areia (SG) (S, My, e L)
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Notas:Os pontos cheios conectados por linha foram obtidos seguindo o método de preenchimento
(fiLMe) proposto neste estudo, enquanto os pontos vazados conectados por linha foram
obtidos seguindo o método (abertura morfolégica) proposto por Vogel (1997). (a,d,g,j)
Amostras com granulometrias menor (S,), (b,e,h,k) intermediaria (M,) e (c,f,i,l) maior (L)
sdo apresentadas nas colunas. As linhas verticais dividem as CRs em trés regides (da
esquerda para a direita: saturagdo, maior variagdo da umidade e umidade residual,
respectivamente). Detalhes sobre o critério usado para selecionar os intervalos de
tensdo aplicada podem ser encontrados no Apéndice B. Os didmetros de poros obtidos
por meio de analise de imagem foram convertidos em tensdes aplicadas usando a
Equagéo 2.2.

Outra caracteristica interessante observada nos dados das amostras GB e
SG foi a presenga da maior t na regido de maior variagao da umidade. Tal resultado
pode parecer contraditorio, pois parece razoavel supor que seria mais facil para a
agua fluir por poros menos tortuosos (Clennell, 1997; Fu; Thomas; Li, 2021; Roque;
Costa, 2020). No entanto, menores valores de y foram observados para esta faixa
de tensédo, o que esta associado a uma maior conectividade dos poros. Observamos
que 0s poros mais conectados, mesmo sendo mais sinuosos, apresentaram as
maiores variagdes de umidade. Assim, os resultados deste estudo permitem inferir
que a conectividade dos poros supera a importancia da tortuosidade quando se
considera o movimento e a redistribuicdo da agua através do espago poroso.

Para demonstrar a versatilidade do meétodo fiLMe, a Figura 2.6 traz a
porosidade acessivel ¢ em fungcdo da maior tensdo aplicada para todos os meios
porosos avaliados usando os dois métodos (fiLMe e abertura morfoldgica).
Entretanto, diferentemente do que se fez anteriormente para o método fiLMe, n&o se
utilizou um intervalo de didmetro de poro, mas sim um limiar.

Os resultados de ¢ avaliados pelo método fiLMe separaram o espaco
poroso de maneira similar ao do método da abertura morfolégica. No entanto, em
todos os casos investigados, ¢ determinado pelo método da abertura morfoldgica
subestima os valores em relacdo aos do método fiLMe. Essa propriedade fisica, que
esta relacionada com o volume de poros contido no volume total do meio poroso
(Hillel, 1998), se mostrou sensivel ao processamento das imagens, implicando em
reducao de informagdo do espago poroso no método da abertura morfolégica em
todas as amostras analisadas. Novamente, associou-se essa reduc¢ao de informacgao
a caracteristica de filtragem no processo da abertura morfolégica. Percebeu-se que

para as menores tensdes (maiores diametros do elemento estruturante) o efeito é
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minimizado devido ao menor numero de poros associados as menores tensdes
(Figura 2.3j).

Figura 2.6 — Porosidade acessivel (¢) em fungdo da maior tensdo aplicada para todos os meios
porosos avaliados pelos dois métodos (fiLMe e abertura morfolégica). Os pontos cheios conectados
por linha foram obtidos seguindo o método de preenchimento (fiLMe) proposto neste estudo,
enquanto os pontos vazados conectados por linha foram obtidos seguindo o método da abertura
morfolégica (Vogel, 1997). A maior tensdo aplicada (h) corresponde a tensdo (dada pela Equagéo
2.2) associada ao didmetro da esfera utilizada como elemento estruturante (método da abertura
morfoldgica) ou a tensdo associada ao didmetro da esfera d;, utilizada como limiar (método fiLMe)
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Este estudo analisou como os parametros morfoldgicos, como conectividade

de poros, tortuosidade, distribuicdo de tamanho de poros e porosidade acessivel,
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obtidos por meio de analise de imagem 3D microtomografica, estavam relacionados
a dados experimentais de curva de retencdo de meios porosos deformados. De
modo geral, a maior variagdo da umidade na CR foi principalmente relacionada a
poros altamente conectados (menor valor de x) e tortuosos.

Os procedimentos de analise de imagens 3D foram realizados por meio de
dois métodos distintos, um desenvolvido especialmente para este estudo
denominado método de preenchimento (fiLMe), e outro baseado no processo da
abertura morfologica (Vogel, 1997). Embora os métodos tenham apresentado
valores e/ou comportamentos distintos, ambos os métodos nos permitiram chegar as
mesmas conclusdes. O método fiLMe despendeu menos tempo de processamento
(andlise mais rapida) e resultou em menor perda de informagbes do espago poroso
em relacdo ao método da abertura morfolégica. A analise de tortuosidade e
conectividade mostrou que a conectividade dos poros foi mais relevante do que a
tortuosidade em relagdo a retengdo e movimentagdo da agua nos meios porosos
avaliados.

Por fim, este estudo apresentou resultados importantes que relacionaram
propriedades geométricas e morfoldgicas as caracteristicas de retengdo de agua de
alguns meios porosos selecionados. Mesmo sendo conduzidos em amostras
deformadas, nossos resultados, principalmente os do método fiLMe, tém um enorme
potencial para serem aplicados em meios porosos mais complexos como amostras

porosas estruturadas (indeformadas).
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3 UM ALGORITMO UNIFICADO PARA O METODO YOUNG-LAPLACE
APLICADO A MEIOS POROSOS

RESUMO

Os algoritmos baseados na equagdo de Young-Laplace para simular o fluxo
conduzido por capilares tém sido usados na pesquisa de meios porosos por mais de
duas décadas. No entanto, a falta de uma descricdo matematica uniforme dificulta
uma aplicagdo mais ampla desses algoritmos, bem como impede sua comparagao.
Apods realizar uma revisao detalhada das publicagdes mais importantes da area,
propomos neste capitulo um algoritmo unificado. Esta estrutura resultante
(algoritmo) é capaz de lidar com quatro situagdes fisicas distintas: drenagem ou
embebicdo, com o fluido de deslocamento sendo compressivel ou incompressivel.
Além disso, ndo ha restricdo quanto a geometria ou a distribuicdo de fluido inicial
utilizada. O algoritmo proposto pode simular molhabilidade variavel ou mista, mesmo
por embebicdo, o que ainda n&o foi descrito na literatura. Finalmente, fornecemos
um coédigo aberto C++ eficiente para o algoritmo unificado proposto e também

muitos exemplos de seu uso.

3.1 INTRODUGAO

O método numérico discutido neste estudo recebeu diferentes nomes na
literatura ao longo dos anos, sendo eles: Full Morphology (Schulz et al., 2007; Vogel
et al.,, 2005), Pore-morphology-based simulation (Adalsteinsson; Hilpert, 2006;
Hilpert; Miller, 2001; Schulz; Wargo; Kumbur, 2015; Shikhov; Arns, 2015), Pore
Morphology (Mohammadmoradi; Kantzas, 2016; Mu; Sungkorn; Toelke, 2016),
Morphological approach (Berg et al.,, 2016) e Capillary Drainage Transform
(Mostaghimi et al., 2017; Norouzi; Apourvari; Arns, 2016) . O que todos esses
métodos tém em comum é o fato de serem baseados na equacdo de Young-
Laplace. De agora em diante, a técnica sera referida como Método de Young-
Laplace (YLM). Esta escolha pretende evidenciar o principio fisico por tras do
método, a equacdo de Young-Laplace (Equagao 3.1), que relaciona as forgas

envolvidas em deslocamentos capilares.



49

O YLM foi proposto independentemente no final dos anos 1990 e inicio dos
anos 2000 por Hazlett (Hazlett, 1995), Magnani (Magnani, 1996) e Magnani et al.
(Magnani et al., 2000). No entanto, a maior parte da literatura na area creditou
Hazlett (Hazlett, 1995) como o unico criador do método. Partindo da hipétese de que
a invasao de fluidos em um meio poroso € exclusivamente limitada pela pressao
capilar, eles propuseram uma sequéncia de etapas para simular processos de
embebicdo e drenagem, ainda que nenhum nome fosse dado a esse novo método.
O YLM é capaz de determinar a distribuicdo espacial de dois fluidos imisciveis
dentro de qualquer geometria porosa para um valor de pressdo capilar. Este
resultado € obtido assumindo que a distribuicdo do fluido depende apenas do
equilibrio mecanico entre a diferenca de pressao aplicada e as forgas capilares. Com
esta abordagem, os efeitos dindmicos sdo negligenciados e a invasao do fluido é
pensada como sendo um processo quase estatico. Esta € uma hipétese forte que
permite um meétodo computacional muito eficiente e tem um grande impacto na
aplicabilidade pratica da técnica.

Apesar das limitacbes de aplicabilidade, restrito a processos quase
estaticos, um interesse renovado no método surgiu nos ultimos anos (Berg et al.,
2016; Ellman et al., 2024; Liu et al., 2020) . Uma possivel razdo para esse maior
interesse é a expansao no acesso a ferramentas que possibilitam a reconstrugao de
imagens 3D (e.g., microtomografia 3D de raios X) e também na mensuragédo de
propriedades fisicas por intermédio da analise de imagem. Como o YLM néo faz
suposi¢cdes quanto a geometria e tem baixo custo computacional, € uma excelente
ferramenta para a primeira analise de imagens digitais de meios porosos.

A maioria das aplicagdes importantes na area de meios porosos foi
publicada apenas 10 anos apds a criagdo do método, quando o uso de imagens
digitais de rochas obtidas por yCT comegou a ganhar popularidade. Vogel et al.
(2005) compararam o uso do YLM, Lattice-Boltzmann Method (LBM) e Pore Network
Modeling (PNM) para calcular a curva capilar. Os autores usaram imagens uCT de
um cilindro de borosilicato com tamanho de 982 voxels. Verificou-se que o custo
computacional do YLM foi semelhante ao do PNM, que por sua vez foi milhares de
vezes menor que o do LBM. E importante enfatizar que tanto o LBM quanto o PNM
podem determinar as propriedades de transporte de fluxo como a permeabilidade,
enquanto o YLM é limitado a processos quase estatico, como dito anteriormente.

Com relagdo a curva capilar, todos os métodos citados apresentaram resultados
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equivalentes. Schulz et al. (2007) aplicaram o YLM para estudar a camada de
difusdo de gas dentro de uma célula de combustivel de eletrdlito polimérico, pois a
presenca de agua nos locais de reagao dificulta a eficiéncia da célula. Shikhov e
Arns (2015) empregaram o YLM para simular trés experimentos de pressao capilar:
placa porosa, centrifuga e intrusdo de mercurio. Os resultados obtidos revelaram
que as heterogeneidades desempenham um papel significativo nos resultados
experimentais e concluiram que as simulagdes numéricas usando YLM podem
ajudar a delinear melhor os experimentos de laboratério.

A determinagdo da permeabilidade relativa empregando o YLM é outra
aplicacdo interessante que surgiu nos Uultimos anos (BERG et al., 2016;
Mohammadmoradi; Kantzas, 2016, 2017; Mohammadmoradi, 2016). Embora
limitado a fendbmenos quase estaticos, o método € combinado com métodos
dindmicos para avaliar esta propriedade. Nesta abordagem, o YLM calcula a
distribuicdo espacial dos fluidos em uma pressdo capilar de interesse entdo a
distribuicdo é usada como dados de entrada em um método dindmico (como o LBM)
para determinar a taxa de fluxo na fase de percolacao.

A falta de um nome proprio e uniforme é uma dificuldade menor que alguém
enfrentara ao tentar aplicar o YLM. Um obstaculo maior é a auséncia de informacgdes
detalhadas sobre sua implementagdo. Com excecgédo de alguns trabalhos (Hilpert;
Miller, 2001; Magnani et al., 2000), a maioria dos estudos se restringe a descrever
caracteristicas gerais do método, mesmo quando sado propostas alteragdes
relevantes (Berg et al., 2016). Frequentemente, aspectos computacionais criticos
que podem impactar a eficiéncia computacional ndo sado devidamente discutidos.
Isso impede a comparacao dos resultados obtidos com diferentes implementacdes,
dificulta a replicagdo de simulagdes computacionais para melhorar o algoritmo e n&o
revela se novos desenvolvimentos afetam a eficiéncia computacional.

Além da capacidade do YLM em determinar, para um valor de pressao
capilar, a distribuicdo espacial de equilibrio entre dois fluidos imisciveis dentro de
qualquer geometria porosa, o método possibilita a simulagéo da curva de retengéo
por drenagem ou embebicdo. Outra opgdo do YLM €& de modificar o angulo de
contato entre o fluido e o sdlido, simulando diferentes condi¢ées de molhabilidade.
Desta forma, considerando a versatilidade apresentada pelo método, seu baixo

custo computacional e os avancos na medida de propriedades fisicas por intermédio
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da analise de imagem, o YLM apresenta-se como uma ferramenta promissora para a
analise de retengdo em meios porosos.

Neste estudo, apresentamos um algoritmo unificado para o Método Young-
Laplace, onde ambos os processos de drenagem e embebicdo sdo considerados em
uma unica estrutura. Ele incorpora varias melhorias existentes para simulagdo de
drenagem (Hilpert; Miller, 2001; Schulz; Wargo; Kumbur, 2015) e descreve
corretamente a presenga de ganglios (quantidades de fluido aprisionadas no espaco
poroso, como bolhas). Uma descrigdo mais detalhada das melhorias implementadas
nos trabalhos de Hilpert e Miller (Hilpert; Miller, 2001) e Schutz et al. (Schulz; Wargo;
Kumbur, 2015) é feito no Apéndice D. Mais do que apenas um agrupamento de
trabalhos anteriores, propomos um novo e coerente formalismo matematico que
simplifica o entendimento do método e estabelece as bases sobre as quais novas
melhorias podem ser propostas . Além disso, um codigo C++ eficiente usando essa
nova estrutura € disponibilizado usando o software GNU GPLv3.

O capitulo esta organizado da seguinte forma: 1) na sec¢ao 3.2 descrevemos
alguns conceitos fisicos basicos sobre YLM; 2) na secéo 3.3 € apresentado nosso
algoritmo unificado para o YLM e sua descricdo matematica formal usando a
notacdo de operagdes de conjuntos e 3) na segado 3.4, discutimos o YLM para o
caso de embebicdo, que, até agora, ndo € uma questdao bem abordada. Mostramos
também que a corre¢cao de Hilpert e Miller (Hilpert; Miller, 2001) ndo precisa ser
aplicada neste caso e também revelamos como aplicar os angulos de contato
variaveis (Schulz; Wargo; Kumbur, 2015) para os processos de embebigcdo. O
cédigo esta disponibilizado na secdo 3.5. Por fim, a seg¢do 3.6 sintetiza as

conclusdes do capitulo.

3.2 CONCEITOS BASICOS

O principal objetivo do YLM é encontrar a distribuicdo espacial do fluido
invasor dentro de um meio poroso, sem empregar equagdes dindmicas. Uma vez
que se limita a previsdo dos estados de equilibrio da pressao capilar € comumente
considerado como um método quase-estatico.

O YLM emprega a equagao de Young-Laplace para determinar a curvatura

na interface do liquido nas fases nao molhante e molhante (Tiab; Donaldson, 2015).
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Além disso, o método emprega uma aproximagao de que os dois raios de curvatura
(R) s&o iguais, o que, para um tubo capilar cilindrico resulta em:

20 cosa
PC=PN_PW=—

(3.1)

e
onde P, é a pressdo capilar, ou seja, a diferenga entre a pressdo nas fases n&o
molhante (Py) e molhante (Py), e o é a tens&o interfacial. Conforme mostrado na
Figura 3.1a, @ € o angulo de contato do fluido molhante e r, € o raio capilar (r, =
R cosa).

Da Equacao 3.1, notamos que se a diferenca de pressao aumentar, entdo o
equilibrio entre as forgas s6 é possivel se o raio de curvatura da interface (ou o raio
capilar) diminuir. A Figura 3.1b mostra como as regides ocupadas por cada fluido
sao afetadas pela mudanga no capilar ou pressao aplicada para um tubo capilar com
secao transversal variavel. Na sec¢do superior, o fluido ndo molhante (azul) ndo pode
acessar a parte mais estreita do canal porque um valor de baixa pressao
corresponde a um grande raio de curvatura. Na secdo mais estreita, a diferenca de
pressao € aumentada e o novo equilibrio € relacionado a raios menores. A ideia
principal por tras do YLM, conforme proposta por Hazlett (Hazlett, 1995) e Magnani
(Magnani, 1996) surgiu de uma ideia simples. Considerando um angulo de contato
nulo e um dado valor de P,, uma regidao s6 pode ser ocupada pelo fluido nao
molhante se for possivel inscrever uma esfera de raio R = 20 /P, dentro desta regiao.

A Figura 3.1b apresenta cenarios onde os dois fluidos estdo estaticamente
em equilibrio. Na auséncia de movimento do fluido, os dois fluidos devem
permanecer nesta configuragdo. Se um processo dinamico de invaséo é realizado
com baixo numero de capilares (quando as for¢as capilares sdo dominantes sobre
as viscosas), entdo esperamos que o sistema passe por essas configuragdes
durante o processo de invasdo. Assim, encontrar esses estados também é

necessario para a compreensao dos processos dinamicos.
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Figura 3.1 — Esquema mostrando os processos de drenagem e embebi¢cdo pelo método de Young-
Laplace (YLM). Os fluidos ndo molhantes e molhantes sdo apresentados em azul e
vermelho, respectivamente. a) Ascensado capilar de um fluido molhante em um tubo
cilindrico. A figura representa a segao longitudinal do tubo. b) Dois estados de equilibrio
para diferentes valores da presséo capilar (P,). PC(I) < PC(H), resultando em um raio de
curvatura maior para o caso |. ¢) Comparagao entre os estados de equilibrio obtidos pelo
YLM e LBM para um processo de drenagem
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Fonte: O autor.

Durante a drenagem, o aumento da pressao associada a injecdo do fluido
nao molhante desloca o fluido molhante que inicialmente preenche o meio poroso. O
aumento ocorre em pequenos passos para permitir que os fluidos alcancem novas
configuragbes de equilibrio. Por outro lado, a embebigdo ocorre quando o fluido
molhante invade a regido previamente preenchida pelo fluido ndo molhante quando
a pressao deste é diminuida. Utilizando como ilustragdo a Figura 3.1b, durante a
drenagem o sistema passaria dos estados | para Il, enquanto que para a embebig¢ao

a evolucao da frente molhante € no sentido contrario.
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A Figura 3.1c mostra uma comparagéo entre os estados de equilibrio para
uma drenagem previstos pelo YLM e pelo LBM (Huang et al., 2007; Shan; Chen,
1993; Shan; Doolen, 1995; Wolf; Siebert; Surmas, 2020). Apesar de algumas
pequenas diferencas, os resultados do YLM sio bastante proximos aos do LBM,
mostrando que o meétodo pode prever os estados de equilibrio estatico desse
processo de invasao gradual.

3.3 O ALGORITMO UNIFICADO

O YLM ¢é aplicado a imagens segmentadas bidimensionais (2D) ou
tridimensionais (3D); o algoritmo descrito funciona em ambos os casos sem qualquer
adaptagao. No entanto, para sermos coerentes com as imagens utilizadas no nosso
estudo, usaremos expressdes relacionadas ao caso 2D, como “pixel” e “circulo” ao
invés de “voxel” e "esfera".

As operagbes sobre imagens geralmente requerem loops iterados sobre
todos os seus pixels. Isso ocorre, por exemplo, ao determinar as regides de uma
imagem onde um circulo pode ser inscrito sem sobreposicdo de pixels sélidos,
conforme ilustrado na Figura 3.2. Uma primeira abordagem é “mover” o circulo sobre
toda a imagem verificando as regides de sobreposicdo dos pixels solidos.
Infelizmente, isso leva a operagdes da ordem de 0(n?) onde n € o numero de pixels
na imagem. E algo inviavel computacionalmente se aplicado a meios porosos
digitais tridimensionais, como imagens 3D de uCT. Adicionalmente, o YLM requer
gue essas regides sejam encontradas para diferentes raios do circulo (cada raio esta
associado a um valor P. dado pela Equacgao 3.1); entdo € essencial que o algoritmo
nao exija que todo o calculo seja refeito para cada novo valor. Assim, para obter um

algoritmo YLM eficiente, essa questao deve ser abordada com cuidado.
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Figura 3.2 — Determinagao dos pixels dentro da regido porosa que podem ser ocupados por um
circulo de 7 pixels de didmetro (regido delimitada pela linha branca). Os pixels pretos
representam a regido sélida enquanto que os pixels vermelhos sao os que ndo puderam
ser ocupados pelo circulo (elemento estruturante)

Fonte: O autor.

Até onde sabemos, ndo ha nenhum estudo descrevendo em detalhes como
implementar o YLM de forma eficiente. A solugdo € usar algoritmos de Morfologia
Matematica (MM) (Soille, 2004), pois permitem descobrir a regi&o ocupada por um
circulo predeterminado, com uma operacdo de baixissimo custo computacional
chamada abertura (uma discussdo mais detalhada sobre MM é abordada no
Apéndice C). Esta operagéao é realizada com o auxilio da Transformada de Distancia
Euclidiana (EDT), que so precisa ser executada uma vez para cada imagem. Ent&o,
quando essas regides sao encontradas, outro algoritmo é usado para descobrir as
regides conectadas a fonte do fluido invasor.

Embora as melhorias relacionadas a utilizacdo da MM as simulacdes de
drenagem tenham sido mencionadas nas seg¢des anteriores, existem algumas
questdes importantes que ainda nao abordamos. Entre elas estdo: (i) o
comportamento compressivel do fluido deslocado, (ii) o uso da MM em simulagdes
de embebicéo e (iii) o tratamento de bolhas isoladas do fluido invasor (ganglios).
Todas essas questdes geralmente desempenham um papel significativo em
problemas praticos como na retengado de liquidos em meios porosos, e.g., agua
retida no solo.

Estudos anteriores (Magnani, 1996; Magnani et al., 2000) dedicaram alguma
atencdo a essas questbes. No entanto, ao tentar adaptar o YLM a alguns casos
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selecionados, os autores criaram inumeras nomenclaturas e notacdes, que
agregaram significativa complexidade ao algoritmo. Conforme descrito na seg¢ao 3.1,
esses sao fatores limitantes para a adocdo mais ampla do YLM. Neste estudo,
desenvolvemos um algoritmo unificado que combina essas diferentes solugbes em

uma abordagem mais simples.

3.3.1 Geometria de referéncia

A geometria de referéncia apresentada por Mohammadmoradi e Kantzas
(2016) foi adaptada para testar e exemplificar o algoritmo unificado. Nossa
geometria de referéncia € mostrada na Figura 3.3. Varias situagdes encontradas, por
exemplo, em meios porosos contendo agua/dleo foram incorporadas: ganglios,
poros sem saida, poros isolados e canais com diferentes formas e tamanhos. Os
fluidos molhantes (W) e ndo molhante (N) sdo representados pelas cores vermelha e
azul, respectivamente. A figura superior representa o estado inicial da drenagem e a
figura inferior o da embebicdo. Em ambos os casos, a entrada esta posicionada no
lado esquerdo e a saida no lado direito do meio poroso. Assim, os quadrados azul
escuro e vermelho escuro sao a fonte ou sumidouro de cada fluido, dependendo do
caso.

Uma membrana semipermeavel foi adicionada em locais diferentes em cada
caso. No processo de drenagem, esta membrana é posicionada logo antes da saida
para garantir que o0 maximo de poros seja invadido antes que o fluido finalmente
percole. Para o processo de embebicdo, a membrana esta localizada apds a entrada
para evitar que o fluido invasor preencha toda a geometria em uma unica etapa de

pressao.
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Figura 3.3 — Geometria de referéncia usada para analisar e demonstrar o algoritmo unificado. As
imagens superior e inferior representam a distribui¢ao inicial de fluidos para drenagem e
embebicdo, respectivamente. Os fluidos molhantes e ndo molhantes sao representados,
respectivamente, pelas cores vermelha e azul. Em ambos os casos, a entrada esta
posicionada no lado esquerdo e a saida no lado direito do meio. Assim, os quadrados
azul escuro e vermelho escuro sao a fonte ou sumidouro de cada fluido, dependendo do
caso
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Fonte: O autor.

As Figuras 3.4a e 3.4b mostram os estados de equilibrio para a drenagem e
embebicdo, respectivamente, com um &angulo de contato de 0°. O caso para um
angulo de contato de 45° é mostrado na Figura 3.4c e na Figura 3.4d. Cada caso é
representado por um codigo de duas letras. A primeira diz respeito a molhabilidade
do fluido invasor: ndo molhante (N) ou molhante (W). A segunda indica se o fluido
deslocado é incompressivel (I) ou compressivel (C). Assim, os quatro casos de
interesse sado expressos por: NC, NI, WI e WC. Durante a drenagem, a P. aumenta
até o ponto em que o diametro capilar atinge o valor de 1 pixel (Equagéo 3.1). Na
embebig&o ocorre o contrario, ou seja, inicialmente a P, € alta e conforme a presséo
diminui o fluido molhante passa a ocupar os canais disponiveis. Para todos os
quatro casos, o algoritmo forneceu resultados fisicamente consistentes. Cada linha

das figuras indica um valor especifico de P. e elas resultaram de uma sequéncia de
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operagbes aplicadas sobre as regides de interesse na geometria de referéncia

(Figura 3.3). Essas operagdes sdo descritas na proxima secgao.

Figura 3.4 — Estados de equilibrio selecionados para a drenagem (a e c¢) ou embebicdo (b e d)
usando o algoritmo YLM unificado na geometria de referéncia com angulo de contato de
0° (a e b) ou 45° (c e d). Cada caso é representado por um cddigo de duas letras. A
primeira diz respeito a molhabilidade do fluido invasor: ndo molhante (N) ou molhante
(W). A segunda indica se o fluido deslocado & incompressivel (1) ou compressivel (C)
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Fonte: O autor.

3.3.2 Descricdo do algoritmo

A primeira etapa na construgdo dessa estrutura é identificar o conjunto
minimo de regides de interesse sobre as quais as operagdes serdo realizadas.
Como cada uma dessas regides € representada computacionalmente por uma
matriz, o uso de muitas delas resulta em alto custo computacional e consome muito
tempo. Enquanto Hazlett (1995) definiu essas regides vagamente, Magnani (1996) e
Magnani et al. (2000) utilizaram uma quantidade desnecessaria de regides. Hilpert e
Miller (2001) apresentaram uma definigao clara ao fornecer operadores simples para
manipular essas regiées com base no formalismo da Morfologia Matematica. Assim,
neste trabalho mantemos suas definicbes, onde o estado atual € definido por trés
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regides: o fluido invasor, o fluido deslocado e o sdlido. Além disso, alguns pixels
devem ser rotulados como fonte e sumidouro dos fluidos invasor e deslocado.

A Figura 3.5 mostra uma imagem esquematica do algoritmo YLM. Usamos a
notagdo para a analise de imagens baseadas em operagdes de conjunto. A
sequéncia e o numero de operagdes propostas foram projetados para permitir um
algoritmo unificado para os quatro casos de interesse (NC, NI, WI e WC). Cada
coluna da figura representa um desses casos. Para uma melhor organizagao, as
operagdes sdo agrupadas em quatro etapas, sendo a ultima realizada apenas para

os dois casos incompressiveis (NI e WI).

Figura 3.5 — Estrutura do algoritmo YLM apresentada em quatro etapas. As operagdes de conjunto
representam a estrutura do algoritmo para cada um dos quatro casos. Os simbolos s&o:
regido porosa (P), elemento estruturante (D'), conjunto da 1° etapa (4;), operagdes da 2°
etapa (Nl.(k) ou Wi(k), dependendo do caso) , processo de filtragem na fonte do fluido
invasor (F,, ), distribuicdo do fluido invasor na etapa de presséo anterior (/;_;), conjunto

da 32 etapa (B;), operacdes da 42 etapa (Ci(k)), processo de filtragem no sumidouro de
fluido deslocado (F,,) e distribuicdo do fluido deslocado na etapa de pressédo anterior
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Fonte: O autor

Comum a todos os casos, a primeira etapa (Figura 3.5) erode a regiao

porosa (P) usando um circulo como elemento estruturante (D'), resultando no
conjunto A;. A segunda etapa consiste em um grupo de quatro operagdes (Nl.(k) para

NC e NI; Wl.(k) para WC e WI) que expande a regiao anterior excluindo partes nao
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conectadas a fonte do fluido de entrada. O simbolo F, denota a operagédo ou

processo de filtragem que garante que apenas as regides conectadas a fonte do
fluido invasor (I,,) devem permanecer; e I;_; indica a distribui¢do do fluido invasor na
etapa de pressao anterior. A ordem das operacdes depende do tipo de fluido,
conforme mostrado na Figura 3.5.

Apos a identificagdo das regides ocupadas pelo fluido invasor, associadas a
uma determinada P., as regides originalmente desconectadas (ganglios) sao
incluidas na terceira etapa, indicada por B; (Figura 3.5). Se o fluido de deslocamento
for totalmente compressivel (NC/WC), esta € a ultima etapa para a obtencdo da
distribuicdo de equilibrio para o presente valor de P.. No entanto, se o fluido
deslocado for incompressivel (NI e WI), ainda é necessario excluir suas partes que
nao estdo conectadas ao sumidouro. Isso acontece pois o fluido ndo tem para onde
escoar e nao pode ser comprimido, entdo essa porgao de fluido fica aprisionada em
sua posi¢cdo no meio poroso. A operagao do quarto passo (Figura 3.5) é indicada por
Cl.(k). De maneira semelhante a F; e I;_;, F, € o processo de filtragem que garante
que apenas as regides conectadas ao sumidouro do fluido deslocado (0,) devem
permanecer; e 0;_, indica a distribuicdo do fluido deslocado na etapa de pressao
anterior.

Os resultados de cada operacao da Figura 3.5 realizada pelo algoritmo YLM,
sdo exemplificados e comentados na Figura 3.6 (casos NC e WC) e na Figura 3.7
(casos NI e WI) para uma das etapas de pressao. Quanto aos dados de entrada,
nenhum requisito especial foi imposto na distribuicdo inicial de fluidos ou pela
geometria, tornando o algoritmo compativel com qualquer distribuicdo inicial de

fluidos ou geometria, seja em 2D ou em 3D.
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Figura 3.6 — Operagbes da analise de imagem para determinar a distribuicdo de equilibrio dos fluidos
em uma etapa de pressao. a) Drenagem: o fluido invasor ndo é molhante e o fluido
deslocado é totalmente compressivel (NC). b) Embebicao: o fluido invasor € molhante e
o fluido deslocado é totalmente compressivel (WC). A fonte de fluido (I,,) esta na extrema
esquerda e o sumidouro de fluido (0,) na extrema direita. Os pixels beges representam
os dados de entrada do algoritmo: regido porosa e distribuigdo inicial (ou passo de
pressao anterior) do fluido invasor. Os pixels roxos indicam as operagoes realizadas para
encontrar a imagem final que representa o resultado obtido para a drenagem ou

embebicdo em uma etapa
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Fonte: O autor.

A curva capilar € entdo obtida aplicando a seguinte equacédo com diferentes
raios para o circulo, cujos valores de P. sdo dados pela Equacgao de Young-Laplace
(Equacéo 3.1):

_X{[F,(P©D")]| ® D}
s(r) = 5P (3.2)

onde s(r) € a saturagédo do fluido invasor (umidade a base de volume) para um

circulo de raio r e D' = D'(r), o simbolo de somatdrio representa a operagéo de
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contagem dos pixels de cada regido e o operador F; denota o processo de filtragem

dos pixels conectados com a fonte de fluido invasor.

Figura 3.7 — Operagbes da analise de imagem para determinar a distribuicido de equilibrios dos
fludos em uma etapa de pressdo. a) Drenagem: o fluido invasor € ndo molhante e o
fluido deslocado é totalmente incompressivel (NI). b) Embebicdo: o fluido invasor é
molhante e o fluido deslocado é totalmente incompressivel (WI). A fonte de fluido (1)
esta na extrema esquerda e o sumidouro de fluido (0,) na extrema direita. Os pixels
beges representam os dados de entrada do algoritmo: regido porosa e distribuicao inicial
(ou passo de pressao anterior) do fluido invasor. Os pixels roxos indicam as operagdes
realizadas para encontrar a imagem final que representa o resultado obtido para a

drenagem ou embebigdo em uma etapa
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Fonte: O autor.

3.4 O PROCESSO DE EMBEBIGAO
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Conforme discutido anteriormente, a correcdo proposta por Hilpert e Miller

(2001) e a generalizagédo proposta por Schulz et al. (2015) para o YLM nao foram

aplicadas ao caso de embebicdo em outros estudos. Nesta se¢do, mostramos que

nao houve necessidade de usar a corregcdo de Hilpert e Miller (2001) para a
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embebicdo e que a generalizagdo de Schulz et. al. (2015) pode ser aplicada a ela,
somente se uma membrana apropriada for usada.

Na drenagem, os canais maiores drenam primeiro, a menos que haja um
canal estreito no caminho para restringi-los, i.e., um gargalo. A restricdo se deve a

maior P. necessaria para drenar esses canais estreitos. E o chamado efeito “ink
bottle”. A abordagem proposta por Hilpert e Miller (2001) € aplicada para corrigir uma
saturagao superestimada devido as geometrias “ink bottle” dentro do espago poroso
apos o processo de abertura (ver Figura D.1 no Apéndice D). No entanto, o mesmo
efeito ndo pode ocorrer na embebigdo porque os canais menores sao preenchidos
primeiro. Portanto, a correcao de Hilpert e Miller (2001) é desnecessaria para a
embebicéo.

A generalizagédo de Schulz et al. (2015) a outros &ngulos de contato pode ser
muito util na embebigao, pois a molhabilidade € um fator importante. No entanto, até
onde sabemos, ainda nao foi descrito na literatura. A Figura 3.8 mostra que, de
acordo com o processo de Schulz, a dilatagdo com R cosa resulta em um fluido
deslocado que se move para tras, impedindo que o fluido molhante entre na
membrana e, posteriormente, no canal. A solugdo é simples: usar uma membrana
alongada com um comprimento maior que a diferenga dos raios dos dois circulos,

assim:

Lm>R—R’=R’( —1) (3.3)

onde L,, € o comprimento da membrana, R’ é a metade da largura do canal e @ é o

cosa

angulo de contato conforme indicado na Figura 3.8. Algumas etapas de simulagéo
selecionadas sdo mostradas na Figura 3.4a e Figura 3.4c para angulos de contato

de 0° e 45°, respectivamente.
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Figura 3.8 — Demonstragdo do uso da generalizagdo de Schulz et al. (2015) para simular a
embebicdo com um angulo de contato a. A erosdo de um valor de raio de circulo R’ e a
subsequente dilatagdo por um circulo de raio maior R sédo indicadas na mesma imagem.
L,indica o comprimento da membrana.

o G

Fonte: O autor.

3.5 CODIGO DISPONIVEL

O algoritmo unificado do Método Young-Laplace esta disponivel como um
cédigo-fonte C++, acompanhado por scripts de exemplo Python 3+. O codigo-fonte
esta licenciado sob a licenga GPL-3.0. O cddigo-fonte e os exemplos podem ser

acessados em: https://github.com/alexandrezabot/ylm

3.6 CONCLUSAO

Neste capitulo, apresentamos um algoritmo para simular o fluxo bifasico de
fluido em meios porosos baseado na equagdo de Young-Laplace, combinando
estudos anteriores em uma estrutura unificada. Seguindo Hazlett (1995), Magnani
(1996) e Magnani et al. (2000), o algoritmo utiliza o formalismo da Morfologia
Matematica. Também incorporamos melhorias de Hilpert e Miller (2001) e Schulz et
al. (2015). Além da estrutura unificada, oferecemos, pela primeira vez na literatura,
uma descricdo completa e detalhada do algoritmo YLM e mostramos como aplica-lo
para o caso da embebicio.

Essa estrutura generalizada permite a simulagdo de problemas de drenagem
e embebicdo com o fluido deslocado sendo totalmente compressivel ou

incompressivel. O algoritmo unificado também é capaz de lidar com qualquer
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geometria ou distribuicdo inicial de fluidos. Assim, uma possibilidade de aplicagéo
para este algoritmo unificado € prever a caracteristica histerética da curva de
retencdo da agua no solo que ocorre quando essa propriedade fisica do solo é
determinada pelo processo de secamento ou umedecimento. No entanto, o método
nao se limita a somente esta aplicagao.

Por fim, oferecemos um coédigo livre C++ para o algoritmo, algo que ajudara
o YLM a ganhar ainda mais espaco em diferentes aplicagdes envolvendo fendmenos

de transporte em meios porosos.
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4 METODO YOUNG-LAPLACE: UMA INVESTIGAGAO ENTRE SIMULAGAO E
EXPERIMENTO EM MEIOS POROSOS

RESUMO

A retencéo de agua apresenta uma estreita relagdo com a estrutura do meio poroso,
pois 0 armazenamento da agua ocorre nos poros e estes reterdo a agua com mais
energia a medida que o tamanho desses poros diminui. A curva de retencao (CR)
mostra como um meio poroso retém a agua em fungdo de uma tensdo aplicada.
Neste estudo utilizamos a técnica de microtomografia computadorizada de raios-X
(uCT) para acessar tridimensionalmente a estrutura de meios porosos deformados e
simular computacionalmente a CR via o método de Young-Laplace (YLM). O YLM
permite simular drenagem ou embebicdo com diferentes angulos de contato,
possibilitando a analise da CR por secamento (drenagem) ou umedecimento
(embebigdo), e avaliando a influéncia do angulo de contato (molhabilidade). Os
resultados mostraram que a associagao da técnica da uCT com a simulacéo
computacional via YLM se mostrou conveniente para a aquisicdo da CR de meios
porosos deformados, com boa correlacdo entre as CR experimentais e simuladas. O
angulo de contato de 40° foi identificado como mais adequado para os meios
porosos estudados. Outro aspecto destacado no YLM foi a obtencdo das
distribuicbes de equilibrio do conteudo de agua no meio poroso, que possibilitou
analises qualitativas que ndo sao possiveis através do método experimental. Além
disso, ao obtermos a CR simulada por embebicdo dos meios porosos a
caracteristica histerética da CR foi observada, demonstrando que o conteudo de
agua retido no meio poroso é dependente do processo. Assim, o YLM, aliado a
reconstrucao 3D de meios porosos pela técnica de uCT, foi utilizado para obter a CR

de forma alternativa (simulada) aos métodos experimentais.

4.1 INTRODUGCAO

A retengdo de agua em meios porosos, notadamente em solos, possui
relevancia em diversas areas do conhecimento como na ambiental, seguranca
alimentar e gestao de recursos hidricos, apenas para citar algumas (Dey; Sundriyal;

Sahoo, 2017; Tafteh; Davatgar; Sedaghat, 2022). No entanto, obter informagdes
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sobre a retengdo de agua em meios porosos através de meétodos experimentais
pode ser um processo moroso, dispendioso e caro (Achieng, 2019). Felizmente, com
0s avancgos recentes nas técnicas de obtencdo de dados em meios porosos e no
desenvolvimento, em especial na disponibilidade de hardware e software, a
simulagdo computacional surge como uma alternativa viavel para acessar tais
informacgdes.

A microtomografia computadorizada de raios-X (UCT) se apresenta como
uma ferramenta poderosa para o estudo de meios porosos. Considerada uma
técnica n&do destrutiva e ndo invasiva, permite acessar informagdes tridimensionais
detalhadas da estrutura interna do meio poroso sem altera-lo. A técnica permite a
reconstrugao 3D do meio poroso, distinguindo os constituintes da estrutura, ou seja,
a distribuicao espacial das partes solidas e do espago poroso entre elas (Borges et
al., 2019; Pires et al., 2020).

A associacdo da simulagdo computacional com o mapeamento
tridimensional da estrutura de meios porosos, utilizando a técnica da uCT introduz
um conjunto de dados capazes de enriquecer a analise computacional e favorecer a
compreensao dos fendbmenos relacionados a retengcdo de agua em meios porosos.
Isso é particularmente relevante devido ao papel reconhecido da estrutura do meio
poroso no controle de varios processos no solo, incluindo a retencéo de agua (Fan
et al., 2021; Ferreira et al., 2018, 2019; Galdos et al., 2020; Zhang et al., 2021). Além
disso, a simulacdo computacional associada a técnica da uCT pode trazer
vantagens em termos de custos e tempo de aquisigdo de dados.

O método de Young-Laplace (YLM) & um algoritmo computacional capaz de
determinar a distribuicdo espacial de equilibrio entre dois fluidos imisciveis em
qualquer geometria porosa, considerando um valor de pressao capilar conhecido.
Essa analise é executada com base na premissa de que a distribuicdo dos fluidos é
determinada pela equagcdo de Young-Laplace, ou seja, exclusivamente pelo
equilibrio mecanico entre a diferenca de pressdo aplicada e as forgcas capilares
envolvidas. Além disso, o YLM obtém as distribuicdes de equilibrio simulando os
processos de embebigdo (umedecimento) ou drenagem (secamento) para diferentes
angulos de contato, representando desta forma, diferentes molhabilidades e
possibilitando a investigacdo do efeito da molhabilidade nas distribuicbes de

equilibrio entre as fases no sistema poroso (Zabot et al., 2024).
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Assim, o objetivo principal deste trabalho foi obter a curva de retencdo
simulada de meios porosos deformados, reconstruidos tridimensionalmente pela
técnica de uCT e analisados pelo algoritmo computacional YLM. Experimentos de
retencao para os meios porosos deformados simulados também foram executados
para permitir a comparacdo entre os resultados simulados e experimentais.
Diferentes angulos de contato foram avaliados na simulagdo para verificar a

dependéncia da curva de retengdo com este parametro.

4.2 MATERIAIS E METODOS

421 Amostras

Os meios porosos deformados avaliados neste estudo foram obtidos pelo
empacotamento de dois tipos de particulas: 1) esferas de vidro (GB) e 2) graos de
areia (SG). Para cada tipo de particula, trés granulometrias distintas foram utilizadas,
uma para cada meio poroso, totalizando seis amostras. Uma descricdo detalhada

das amostras é encontrada no tépico 2.2.1.

4.2.2 Curva de retencao

Os valores experimentais da curva de retengado (CR) da agua para os meios
porosos avaliados foram obtidas utilizando o método do funil de Haines modificado
(Cassaro et al., 2009). As amostras foram acondicionadas, saturadas por ascensao
capilar e submetidas a valores de tenséo (h) para cada ponto da CR.

O topico 2.2.4 detalha os procedimentos de acondicionamento, saturacao e
de drenagem das amostras deformadas, da mesma maneira o trabalho ainda
descreve como sdo obtidos os valores da umidade (8) a base de volume da CR
(Camargo; Cassaro; Pires, 2022). No presente capitulo, optou-se pela utilizagdo da
saturagao relativa (6,,) em funcao do diametro de poro para a construgao da CR, pois
desta forma a comparagao entre as diferentes granulometrias é facilitada devido ao
intervalo de valores para 6, ser entre 0 e 1 cm3.cm™3 (Libardi, 2018) e pela
caracteristica do YLM utilizar uma esfera como elemento estruturante, associado a

tensdo aplicada, nas simulagdes para determinar as distribuicdes de equilibrio entre
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as fases presentes no meio poroso (Zabot et al., 2024). A saturacao relativa (6,) é
uma razéo entre o volume de agua (};,) retido nos poros e o volume de poros (1),

matematicamente, temos:

Vv
6, = . (4.1)
T

4.2.3 Aquisicado e processamento das imagens

As imagens tridimensionais das amostras deformadas foram adquiridas
utilizando um sistema uCT de bancada SkyScan 1172. O software (NRecon)
disponibilizado com o equipamento foi utilizado na reconstrugao das fatias de secéo
transversal a partir das projegdes de sombras adquiridas através dos meios porosos.
O empilhamento das fatias reconstruidas de uCT em 8 bits (256 tons de cinza) das
amostras, permitiu a visualizacdo e acesso as informacgdes tridimensionais dos
meios porosos.

Um volume de interesse (VOI), abrangendo a maior por¢gdo de cada meio
poroso foi selecionado para simulagédo, sendo de 826 x 826 x 413 voxels para as
amostras GB e de 961 x 961 x 940 voxels para as amostras SG, valores referentes
as direcbes horizontal (eixo X), vertical (eixo Y) e em profundidade (eixo Z). A
resolucao espacial para as amostras GB foi de 25,79 ym e para as amostras SG foi
de 6,15 ym; desta forma, o tamanho dos VOI’s foi de aproximadamente 21,3 x 21,3 x
10,7 mm para as amostras GB e 5,9 x 5,9 x 5,8 mm para as amostras SG (Vaz et al.,
2011). O processo de segmentacao dos VOI's, ou seja, a separagao da regidao da
matriz (sélido) e do espaco poroso (vazio) foi realizada utilizando o algoritmo Isodata
(Ridler; Calvard, 1978) disponibilizado no software Imaged versao 1.53c (Schneider;
Rasband; Eliceiri, 2012).

Informacgdes adicionais relativas a energia de feixe, filtragem, tempo de
aquisicao e processo de segmentagdo podem ser encontradas no topico 2.2.2.
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4.2.4 Simulagdo—o YLM

4.2.4.1 O método YLM

A obtencdo da CR simulada dos meios porosos € obtida pela determinagao
da saturacdo relativa para cada pressao capilar simulada no meio poroso pelo
cédigo YLM. O caodigo encontra a distribuicao de equilibrio entre as fases (liquida e
gasosa) a uma dada pressao capilar por meio de uma série de operagdes
morfologicas descritas com detalhes no capitulo anterior. Essas operagbes
morfolégicas s&o realizadas utilizando a esfera como elemento estruturante e o
didmetro desta esfera se relaciona com a pressao capilar simulada segundo a
equacao (4.2):

40 cosa
Pc = D— (42)
e

em que P, é a pressao capilar, ¢ € a tensao interfacial, o € o angulo de contato do
fluido molhante e D, € o didmetro da esfera utilizada como elemento estruturante
nas operagdes morfoldgicas.

Ap0bs o codigo determinar a distribuicdo de equilibrio entre as fases, avaliam-
se os volumes ocupados através da contagem dos voxels associados a cada fase e
desta forma, avalia-se a saturacgéao relativa para a dada pressao capilar. A Figura 4.1
ilustra como é determinada a saturacdo relativa para uma distribuicdo de equilibrio

entre duas fases.
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Figura 4.1: Distribuicdo de equilibrio entre as fases agua/ar para um meio poroso com um
alargamento abrupto. Os voxels (representados pelos quadrados) pretos representam a
regido soélida do meio poroso, enquanto que a regido porosa constituida pelos voxels
cinza e azul indicam, respectivamente, ar e agua. O elemento estruturante (esfera)

utilizado nas operacdes morfolégicas esta destacado em amarelo

Fonte: o autor.

A Figura 4.1 mostra a distribuicdo de equilibrio para um plano de uma
situacdo hipotética tridimensional em que ha um alargamento abrupto na regiao
porosa para um meio de dimensdes 21 x 12 x 10 voxels, totalizando um volume de
2520 voxels. Salienta-se que embora ndo mostrados, os demais planos sao
idénticos. Os voxels (representados pelos quadrados) pretos representam a regiao
sélida do meio poroso, enquanto que a regido porosa constituida pelos voxels cinza
e azul indicam, respectivamente, ar e agua. A esfera utilizada nas operagdes
morfolégicas esta destacada em amarelo e possui didametro igual a 7 voxels.

A saturacao relativa para a distribuicdo de equilibrio apresentada na Figura
4.1 feita pela contagem dos voxels da fase de interesse seguido pela divisdo da
contagem feita na regido porosa; logo, teremos um total de 880 voxels para a regido
sélida e 1640 voxels para a regido porosa e destes, 150 voxels contendo agua e
1490 voxels contendo ar. Desta forma, representando uma saturagao relativa, dada
pela equacgédo (4.1), de aproximadamente 0,09 cm3.cm? para a pressao capilar
associada a esfera de didmetro 7 voxels. Considerando que nessa situagao
hipotética cada voxel represente 10 um, a esfera teria 70 um de didmetro e a tensao

simulada, dada pela equacgéo (4.2), valeria aproximadamente 42 cm H,0.
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4.2.4.2 Implementagéo do YLM

O YLM é capaz de simular quatro situagdes envolvendo os dois fluidos
imisciveis (invasor e deslocado) presentes no meio poroso. Para o fluido invasor, o
mesmo pode ser molhante ou ndo-molhante e para o fluido deslocado, este pode ser
compressivel ou incompressivel. Além disso, o angulo de contato do fluido invasor
pode ser ajustado para valores de até 40° (Zabot et al., 2024). Tais informagdes
devem ser ajustadas como entrada na simulagdo, bem como a informacdo da
estrutura do meio poroso baseada no VOI segmentado obtido da reconstru¢géo 3D
do meio poroso.

A drenagem da agua presente em um meio poroso saturado € mais bem
representada na configuracdo do YLM utilizando como fluido invasor (representando
0 ar entrando no meio poroso) a opg¢ado ndo-molhante e como fluido deslocado
(representando a agua saindo do meio poroso) a opgao incompressivel. No
processo da embebicdo, devido a inversdo das caracteristicas entre o fluido invasor
e deslocado, a opcao selecionada foi a de molhante para o fluido invasor
(representando a agua entrando no meio poroso) e compressivel para o fluido
deslocado (representado o ar saindo do meio poroso).

A avaliagdo dos efeitos do angulo de contato na CR foi realizada pela
alteracao no valor do angulo de contato na simulagao, iniciando com o angulo de
contato nulo e incrementando a cada 10° até o valor maximo de 40°. Os demais
parametros permaneceram inalterados.

O codigo YLM foi escrito em linguagem C++ e esta disponivel no seguinte
repositério para download: https://github.com/alexandrezabot/ylm. A maquina
utilizada para processar as simulagdes possuia a seguinte configuragao:

processador quadcore de 1,8 GHz e 32 Gb de memdria RAM.

4.3 RESULTADOS E DISCUSSAO

A influéncia do angulo de contato (o) na curva de retengdo (CR) obtida por
drenagem foi avaliada no intervalo de 0° a 40° com incremento de 10° e os valores
estdo mostrados na Figura 4.2a-f, assim como o valor experimental da CR. Os
valores relativos aos meios constituidos por esferas de vidro (GB) sdo mostrados na

Figura 4.2a-c e para os meios constituidos por graos de areia (SG) na Figura 4.2d-f.
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A limitagdo do angulo de contato a 40° se deve a restrigdo do modelo, conforme
pode ser visto em Zabot et al. (2024).

De maneira geral, as correlagdes entre os valores experimentais e simulados
da CR melhoraram a medida que os angulos de contato aumentaram, sendo
observadas as melhores correlagdes para os valores de 30° e 40°. Como o angulo
de contato depende tanto do material sélido quanto da tensao superficial do liquido
(Cawlfield, 1962), no trabalho de Mitra et al. (2016) angulos de contato de recuo
(dngulos de contato medidos quando a agua é retirada dos poros) entre 22 e 43°
foram encontrados entre agua e particulas de vidro. Os materiais soélidos utilizados
em nosso trabalho foram esferas de vidro e graos de areia, desta forma, embora n&o
sejam rigorosamente os mesmos materiais do trabalho de Mitra et al. (2016), uma
comparacao razoavel pode ser estabelecida.

Em termos da granulometria dos meios porosos, as menores granulometrias
(Figura 4.2a-d) apresentaram as melhores correlagbes entre simulagdo e
experimento para os dois tipos de particulas solidas. Uma possivel explicacao reside
nas dificuldades experimentais para a obtencdo da CR das amostras com maior
granulometria, em especial, na determinacédo do equilibrio apds a aplicagdo de um
valor de tens&o.

A Figura 4.3 compara as curvas de retencdo obtidas por drenagem, nas trés
granulometrias para cada um dos tipos de particulas analisadas no angulo de
contato a = 40°. A escolha deste valor de angulo de contato se deu por apresentar
melhor conformidade com os valores experimentais das amostras analisadas e
também devido aos valores encontrados no trabalho de Mitra et al. (2016) para
angulo de contato de recuo entre agua e particulas de vidro, pois na CR
experimental obtida por drenagem o menisco formado nos poros, apds se
estabelecer uma condicao de equilibrio, ira recuar ao ser aplicado um novo valor de
tensdo no meio poroso. O oposto deve ocorrer no caso de uma CR por embebicao,
em que o angulo de contato a ser considerado deve ser o de avango, que
geralmente é maior que o angulo de contato de recuo nas mesmas condi¢gbes de
liquido e sdlido (Cawilfield, 1962; Dey; Sundriyal; Sahoo, 2017; Good, 1992; Mitra et
al., 2016). Na Figura 4.3a, nota-se uma boa correspondéncia entre os valores
experimentais e simulados para as trés granulometrias analisadas se comparadas
com as que sao observadas na Figura 4.3b, especialmente para a amostra

constituida por particulas de areia entre 212 — 500 um.
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Figura 4.2: Curva de retengéo obtida por drenagem para meios porosos constituidos por particulas de
esferas de vidro com didmetros de (a) 500 um, (b) 1000 um e (c) 2500 um; e por particulas
de graos de areia com diametros no intervalo de (d) 106 — 212 um, (e) 212 — 500 um e (f)
500 — 1000 um. As linhas representam os valores experimentais enquanto que os pontos
representam os valores simulados para diferentes angulos de contato
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Fonte: o autor.

O angulo de contato surge na interface entre as trés fases presentes no
meio poroso: sélido, liquido e gas. Devido as forgas de adesao do liquido ao sdélido e

de coesédo entre as moléculas do liquido, esse angulo é especifico para interagdes
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entre diferentes substancias liquidas e solidas e, desta forma, quanto maior a
atracdo das moléculas de agua pela superficie sélida, mais proximo de zero sera o
angulo de contato e maior sera a molhabilidade do liquido (Cawlfield, 1962; Good,
1992). Assim, o valor do angulo de contato para as amostras GB (Figura 4.3a)
convergem melhor os valores da CR experimental e simulada do que para as
amostras SG (Figura 4.3b). Infelizmente, angulos de contato maiores que 40° nao
puderam ser avaliados devido a limitagao do YLM. Cabe salientar que, embora haja
essa limitagcdo, a possibilidade de avaliar diferentes molhabilidades por meio da
alteracao do angulo de contato € uma caracteristica notavel do YLM.
Figura 4.3: Curvas de retencao obtida por drenagem para meios porosos constituidos por particulas
de (a) esferas de vidro (GB) e por (b) particulas de grdos de areia (SG). As linhas

representam os valores experimentais enquanto que os pontos representam os valores
simulados para o angulo de contato o = 40°.
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Fonte: o autor.

O YLM também ¢é capaz de fornecer outras informagdes importantes sobre o
meio poroso, como por exemplo, a CR simulada por embebigcdo. Na Figura 4.4,
mostramos as CR’s simuladas por embebicdo, além das CR’s experimentais e
simuladas por drenagem. Ressaltamos que a CR por embebigdo experimental ndo
foi avaliada neste trabalho e que a opcgao de explorarmos os dados simulados pelo
YLM para tal situacdo, mesmo sem a sustentacdo experimental dos dados, é
puramente preditiva e que necessita de analises futuras.

Considerando o carater preditivo e com a ressalva da auséncia de
sustentagao experimental nos dados simulados para a CR por embebigdo nos meios
porosos, os resultados mostraram concordancia em relacdo a previsao tedrica. O
conteudo de agua retido em um meio poroso associado a um diadmetro capilar (ou
tensdo aplicada) é diferente se a afericdo for realizada enquanto o meio poroso é
drenado ou embebido (Libardi, 2018). Essa descoberta, creditada a Haines (Dey;
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Sundriyal; Sahoo, 2017) e chamada de histerese € atribuida a diversos fatores
presentes no problema de retengdo e movimentagao de liquidos em meios porosos,
em especial pela ndo uniformidade dos poros (efeito ink boftle), alteragdo no angulo
de contato devido a frente de molhamento ser de avango ou recuo, aprisionamento
de ar (bolhas de ar), mudancgas na estrutura do meio poroso causadas por ciclos de
umedecimento e secamento para citar alguns pontos (Libardi, 2018). A histerese na
CR simulada foi observada tanto para os meios porosos GB (Figura 4.4a-c), quanto
para SG (Figura 4.4d-f).

Outra funcionalidade oferecida pelo YLM €& a analise qualitativa das
distribuicbes de equilibrio associadas aos valores de tensdo aplicada ao meio
poroso. Na Figura 4.5, sdo apresentadas algumas distribuicdes de equilibrio para a
amostra GB com diametro de 500 ym, tanto para a simulagéo por drenagem quanto
por embebicdo. As imagens revelam a configuragdo das fases no meio poroso,
permitindo uma analise qualitativa desses estados de equilibrio. Como discutido
anteriormente, na Figura 4.4 o fenbmeno da histerese esta presente nas simulagdes
da CR para todos os meios porosos avaliados e ao observarmos a Figura 4.5
podemos constatar visualmente que o conteudo de agua no meio poroso é
dependente do processo empregado para obter a CR, quer seja o processo a
drenagem (Figura 4.5a - e) ou a embebicéo (Figura 4.5e — h; a), fornecendo, desta

forma, indicios qualitativos do fenébmeno da histerese.
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Figura 4.4: Curva de retencao (CR) experimental e simulada para as amostras GB com didmetros de
(a) 500 um, (b) 1000 um e (c) 2500um; e para as amostras SG com diametros no intervalo
de (d) 106 — 212 um, (e) 212 — 500 um e (f) 500 — 1000 um. As curvas experimentais
(preto) foram obtidas por drenagem e as curvas simuladas foram obtidas por drenagem
(vermelho) e embebicéo (azul)
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Fonte: o autor.

Na drenagem, partindo da Figura 4.5a que caracteriza a condicao de
saturagdo do meio poroso, apos a aplicagdo de uma tensao de 12,8 cm H,O (Figura
4.5b), uma pequena quantidade de ar passa a ocupar o meio poroso. O incremento
na tensado aplicada para 16,5 cm H,O (Figura 4.5c) é suficiente para drenar uma
quantidade significativa do conteudo de agua no meio poroso, restando apenas
algumas pequenas porgdes de agua ainda com alguma conexdo entre si. Para a
tensdo de 23,1 cm H,O (Figura 4.5d), o conteudo de agua é reduzido a praticamente

o valor da umidade residual, sendo caracterizado por por¢des isoladas de agua, ou
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seja, a conexao hidraulica é perdida. A condigdo de umidade residual (Figura 4.5¢) é
estabelecida apds o valor do conteudo de agua nao sofrer alteragdo em funcéo do

aumento da tensao aplicada.

Figura 4.5: Distribuicdes de equilibrio entre as fases (soélido, liquido e gasoso) presentes no meio
poroso, constituidos por esferas de vidro com didmetros de 500 um para diferentes
tensdes obtidas pelo YLM. A analise é 3D, porém apresentamos apenas um plano (2D) do
meio poroso para melhor visualizagdo. O primeiro valor refere-se a tensao aplicada em cm
H>O e o segundo valor ao didmetro de poro equivalente em um.
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Fonte: o autor.

Para a embebicdo, partindo do meio poroso em condicdo de umidade
residual (Figura 4.5e), para a tensao de 12,8 cm H,O (Figura 4.5f) o conteudo de
agua aumenta ligeiramente ao longo de todo o meio poroso, especialmente nos
poros menores, criando um tipo de rede hidraulica conectada. Na tensao de 10,5 cm
H,O (Figura 4.5g) verifica-se a expansdo dessa rede hidraulica para os poros
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maiores com consequente aumento no conteudo de agua presente no meio poroso.
Em 7,7 cm HyO (Figura 4.5h) restam poucos poros preenchidos com ar, os maiores
presentes na amostra. Quando o ar presente nestes poros é expulso e substituido
por agua, chegamos novamente a condicdo de saturagdo (Figura 4.5a),

caracterizando um ciclo de secamento (drenagem) e umedecimento (embebic&o).

4.4 CONCLUSAO

Neste estudo utilizamos o YLM para simular a CR obtida por drenagem para
dois tipos de meios porosos deformados com trés granulometrias cada. Avaliamos a
influéncia do angulo de contato (ou molhabilidade) na CR simulada obtida por
drenagem para valores entre 0 e 40° e comparamos com valores experimentais.
Além disso, exploramos o carater preditivo do YLM para simular a CR obtida por
embebicéo.

Os resultados mostraram que os maiores angulos de contato e menores
granulometrias se correlacionam melhor com os valores experimentais da CR obtida
por drenagem. A simulagdo da CR por embebi¢cdo, embora carega de sustentagao
experimental, se mostrou alinhada com a teoria que prevé o comportamento
histerético da CR. A analise qualitativa das distribuicbes de equilibrio obtida pelo
YLM corrobora com a caracteristica de histerese da CR, mostrando que o conteudo
de agua retido no meio poroso é dependente do processo (drenagem ou
embebicdo).

Desta forma, mostramos que a associacdo do mapeamento 3D do meio
poroso pela técnica de uCT e a aplicagdo do YLM é capaz de simular a CR de meios
porosos deformados com boa correlagao entre simulagado e experimento para a CR
obtida por drenagem, especialmente para o angulo de contato de 40° e menores
granulometrias, revelando o YLM ser uma ferramenta para a avaliagado de retengéo
de meios porosos.

Permanece como desafio futuro aperfeicoar o YLM para lidar com angulos
de contato superiores a 40°, além de validar as simulagcdes para o caso da

embebicéo.
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5 CONCLUSAO GERAL

Neste estudo buscamos responder ao seguinte problema de pesquisa: A
utilizagdo da técnica de uCT 3D e analise de imagem podem contribuir para a
caracterizagao da estrutura de meios porosos e fornecer informacdes para simulacéo
computacional de propriedades de retengao de agua em meios porosos?

A hipotese de que a técnica da uCT 3D e anadlise de imagens seriam
adequadas para a caracterizacdo da estrutura de meios porosos e capazes de
fornecer informacdes para a simulagcdo computacional de propriedades de retencéo
de agua em meios porosos se mostrou robusta diante dos resultados obtidos,
especificamente, no capitulo 2 tratou-se da caracterizacdo da estrutura de meios
porosos e suas relagdes com as caracteristicas de retencédo de agua e nos capitulos 3
e 4 abordou-se o método de Young-Laplace (YLM) e a simulagdo computacional da
curva de retencéo a partir de imagens 3D, obtidas pela técnica da uCT 3D, via YLM.

Inerente as pesquisas, as limitagbes e dificuldades encontradas no
desenvolvimento desta tese destacamos os seguintes pontos: 1) Os efeitos da
pandemia (Covid-19) no Brasil, em meados de margo de 2020, logo no inicio do
desenvolvimento do projeto de doutorado, impactando diretamente o desenvolvimento
das pesquisas devido as restricbes impostas pelas autoridades competentes como
lock down, distanciamento social, acesso aos laboratérios e equipamentos, entre
outros. 2) A auséncia dos dados experimentais da curva de retengao por embebicao
(umedecimento) e a necessidade de repeticdo nos experimentos para aprimorar a
analise estatistica dos dados experimentais. 3) O valor maximo para o angulo de
contato estar restrito a 40° nas simulagdes via YLM e 4) Intrinseco a técnica da uCT
3D, a limitacdo ao acesso das estruturas porosas de tamanho superior a da resolucao
das imagens tomograficas.

Apesar das limitagdes e dificuldades relatadas acima, a técnica da uCT 3D
associada a andlise de imagens se mostrou adequada para a caracterizagdo da
estrutura de meios porosos e capaz de fornecer informagbes para a simulagéo
computacional de propriedades de retencdo de agua em meios porosos. Estudos
futuros podem explorar o potencial do YLM em meios porosos como o solo, para a
predicdo das caracteristicas de retencédo pelos processos de drenagem (secamento)

ou embebicdo (umedecimento), fornecendo informagdes para a avaliagdo dos
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fenbmenos associados ao comportamento de histerese em meios porosos e suas
relagcbes com outros parédmetros de caracterizagdo geométricos e topoldgicos. Outra
questao que pode ser estudada no futuro esta relacionada com avangos no YLM, seja
do ponto de vista de implementacao do YLM, incorporacdo de mais recursos ou até
mesmo em termos de interface do YLM (tornar a aplicagao mais amigavel ao usuario)

que este estudo se restringiu a um codigo em C++ muito eficiente.
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A andlise da variabilidade espacial da porosidade acessivel (¢) dos meios
porosos (esferas de vidro — GB e graos de areia — SG) foi realizada para demonstrar
que a estrutura porosa interna das amostras dos meios porosos estudados
apresentavam semelhangas quanto a esta propriedade fisica. A analise também
serviu para confirmar que o procedimento de deposicdo do material dentro dos
recipientes utilizados para acondiciona-los apresentava semelhancas (baixo
coeficiente de variagdo) entre as amostras.

Os seguintes procedimentos foram realizados para analisar a variabilidade
espacial da ¢ da estrutura interna das amostras:

1) Nas imagens segmentadas, subvolumes (Vs;,) com 1 /4 do volume total
da amostra (V;) foram selecionados a partir do volume de interesse (VOI) de cada
amostra analisada;

2) Para cada Vg, selecionado foi contado o numero de voxels pertencentes
ao espaco poroso e o numero total de voxels que compunham V;;

3) Em seguida, o numero de voxels do espago poroso foi dividido pelo
numero total de voxels dando o valor de ¢ para o Vs, considerado;

4) Para cada V; estudado, oito Vg, foram selecionados e analisados.

As dimensdes dos Vs, das amostras GB foram 413 x 413 x 413 pixels,
enquanto para as amostras SG foram selecionados 480 x 480 x 940 pixels. A Figura
A.1 mostra uma representacdo esquematica 2D das posi¢cdes P1 a P8, que indicam
0 centro de cada Vg, empregado para avaliar a variabilidade espacial da ¢. A regiao
destacada em vermelho (Figura A.1) indica o Vg, cujo centro esta na posigcéao P1.

As coordenadas P(x,y) de cada uma das posigdes do centro do Vg,
selecionados sao apresentados na Tabela A.1. Nao houve alteracado na diregao z, ou
seja, o Vg, teve a mesma dimensdo z para todas as amostras avaliadas de cada

meio poroso (413 pixels para GB e 980 pixels para SG).
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Figura A.1 — Desenho esquematico representando os pontos do centro dos subvolumes (V)
considerados na analise de variabilidade espacial da porosidade acessivel (¢). P1 a P8
indicam a posigéo (x,y) do centro dos Vs, considerados na analise da ¢ das amostras
estudadas. O quadrado vermelho limita um subvolume com centro no ponto P1

X

P1 Aa P6
P2 P7
P3 P5 P8

Fonte: O autor

A Figura A.2 apresenta os resultados obtidos para ¢ do Vg, para as
amostras de meios porosos GB e SG. Trés granulometrias foram avaliadas para
cada tipo de meio poroso estudado, as quais foram definidas como S,, M, e L, (GB)
e Sy, M, e L, (SG). As granulometrias investigadas referem-se aos tamanhos de
particulas finas (S), intermediarias (M) e grossas (L), respectivamente.

Tabela A.1 — Coordenadas P(x,y) do centro dos subvolumes (Vy,) utilizadas para determinar a

variabilidade espacial da porosidade acessivel (¢) dos meios porosos avaliados (esferas
de vidro — GB e gréos de areia — SG). Os valores sao expressos em pixels

GB SG
P1 (206, 206) (240, 240)
P2 (206, 412) (240, 480)
P3 (206, 619) (240, 720)
P4 (412, 206) (480, 240)
P5 (412, 619) (480, 720)
P6 (619, 206) (720, 240)
P7 (619, 412) (720, 480)
P8 (619, 619) (720, 720)
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Fonte: O autor

Os resultados apresentados (Figura A.2) mostram que, em geral, foi
observada baixa variabilidade entre os valores de ¢ para os diferentes meios
porosos estudados. O maior coeficiente de variagdo de ¢ foi encontrado para a
amostra S, (CV = 2,18%). Também observamos uma tendéncia de menor
variabilidade para os meios porosos compostos por granulometrias maiores. Assim,
com base nos resultados obtidos, € possivel inferir que as amostras GB e SG
apresentam homogeneidade nas estruturas internas em relagdo a ¢. Isso permitiu,
em um primeiro momento, investigar amostras com menor complexidade quando
comparadas a meios porosos consolidados (indeformados). Este procedimento foi
seguido em nosso estudo visando um maior controle da complexidade dos meios
porosos, ja que o objetivo principal do trabalho foi comparar a relagéo entre retengao
de agua e propriedades do espago poroso (conectividade, tortuosidade e curva de

distribuicdo de tamanho de poros).

Figura A.2 — Boxplots da porosidade acessivel (¢) dos meios porosos estudados constituidos por
esferas de vidro (GB) com granulometria fina (S,), intermediaria (M,) e grossa (L,) e
também por graos de areia (SG) apresentando granulometria fina (S, ), intermediaria (M,)
e grossa (L,). Os dados medidos, com base na analise de imagens 3D, sao
representados pelos pontos cheios. Dentro das caixas, a barra horizontal representa a
mediana enquanto o ponto vazado (quadrado) indica o valor médio

45

40 |- o E

¢ (%)

35

Fonte: O autor
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A selecao dos intervalos de tensdo considerados para cada regido da curva
de retencdo de agua (CR) (Tabela B.1) dos meios porosos avaliados foi realizada
seguindo as etapas descritas a seguir:

1. Os dados experimentais da CR foram ajustados seguindo o modelo de
Van Genuchten (VG) para determinar os parametros da CR,;

Seguindo o modelo de VG, a CR ¢é ajustada usando a Equacéo:

9=t % B.1
onde: 6 é a umidade de saturagcdo da amostra, 6, é a umidade residual da amostra,
enquanto que m, n e a sdo os demais parametros de ajuste adimensionais do
modelo.

A funcdo Capacidade de Agua é obtida pela primeira derivada da equac&o
B.1 em relagao a tensao aplicada, assim:

do (6, — 6,)mna(ah)™ 1

dh 1+ (ah)n]mHt B.2
2. A Fungdo Capacidade de Agua (WCF) foi obtida a partir dos parametros

de ajuste da CR e foi identificado o valor maximo da WCF, denominado WCE,,,.,
referente ao ponto de inflexdo da CR,;

3. Foi atribuido um valor de referéncia arbitrario igual a 0,15 WCE,,,, e dois
valores de tensao aplicada foram identificados associados ao valor de referéncia, em
que cada valor indicava um limite entre as trés regides CR consideradas (regido de

saturagao, regiao de maior variagao da umidade e regidao de umidade residual).

Tabela B.1 — Intervalos de tensdo aplicadas (h) consideradas para cada regido da curva de retencéo
de agua (CR) das amostras estudadas

Regido da CR (h — cm H,0)

Amostra _ Maior Variagao da . )
Saturacéo _ Umidade Residual
Umidade
S, h < 12,5 12,5< h < 18,0 h > 18,0
M, h < 6,0 6,0<h <105 h > 10,5
L, h <25 25<h<58 h>5,8
Sy h < 36,5 36,5 < h <525 h > 52,5
M, h < 18,0 18,0 < h < 29,5 h > 29,5

L, h <8,0 8,0<h<190 h > 19,0
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Fonte: O autor.

A Tabela B.2 apresenta os valores dos parametros de ajuste da CR pelo
modelo de VG para as amostras deste estudo. A Figura B.1 mostra uma WCEF tipica,
obtida através do ajuste da CR pelo modelo de VG, sendo h; e h, os valores de
tensdo usados como limiar das regides da CR nas amostras avaliadas. O valor h; é
o limiar entre a regido de saturagdo e a regido de maior variacdo da umidade,
enquanto o valor h, limita as regiées de maior variagdo da umidade e da umidade

residual.

Tabela B.2 — Parametros de ajuste da curva de retengdo de agua (CR) pelo modelo de Van
Genuchten (VG) usado para determinar a fungdo capacidade de agua (WCF) das
amostras estudadas

Parametros de ajuste da CR — modelo VG

Amostra 0, 6,
(cm3em™3)  (ecm3cm™3) " " ¢
Sa 0,387 0,045 0,946 18,650 0,066
M, 0,344 0,003 0,921 12,724 0,123
L, 0,320 0,021 0,898 9,762 0,249
Sy 0,439 0,116 0,953 21,163 0,023
M, 0,382 0,049 0,927 13,616 0,043
Ly 0,440 0,106 0,872 7,816 0,078

Fonte: O autor.
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Figura B.1 — Representagdo de uma fungéo capacidade de agua (WCF) tipica obtida através do
ajuste da curva de retengcédo da agua (CR) segundo o modelo de Van Genuchten (VG).
Os valores h; e h, indicam os valores de tensdo (h) usados como limiares entre as
regides da CR das amostras estudadas

WCF

max

dé/dh

0,15 FCA__

/

Fonte: O autor.
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A Figura C.1 ilustra como a regido ocupada pelo fluido invasor € encontrada
usando operacgdes de Morfologia Matematica (MM). No YLM, considera-se que a
imagem é formada exclusivamente pela unido entre os pixels relacionados com as
regides solidas e porosas (P) e que as operagdes de MM néo expandirao a imagem
além de suas dimensdes originais.

Em MM, a operagao de abertura (o) é definida pela combinagdo de duas
operagdes fundamentais: erosao e dilatacdo. Na operacdo de erosio, denotada por
©, um elemento estruturante com formato de disco D € aplicado sobre a regido P
(Figura C.1a) resultando em uma regido E = P © D, conforme mostra a Figura C.1b.
A regido E compreende todos os pontos em P onde o elemento estruturante pode
ser centrado sem sobrepor a regido solida. Observe que, embora nenhum segmento
possa se sobrepor a regido soélida, € permitido que parte do elemento estruturante

figue fora da imagem limite.

Figura C.1 — Exemplos das operagdes fundamentais de Morfologia Matematica (MM). Em a) a regiéao
porosa P é mostrada em bege. ltens b) e c) as regides bege E e O representam o
conjunto de pontos resultantes das operacdes de erosado e dilatagdo, respectivamente.
Item d) exibe o resultado final da operagéo de abertura (°) . O elemento estruturante D é
representado pelo disco esverdeado. O simbolo © denota uma operagdo de erosao,
enquanto que o simbolo @ indica a operagao de dilatagao

Fonte: O autor.

A Figura C.1c exemplifica a operagédo de dilatacdo de E por um elemento

estruturante D (denotado por E @ D) resultando na regido 0 com todos os pontos
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interceptados pelo disco D conforme seu centro se move em torno da regio E. E
importante observar que o resultado inclui apenas os pontos originalmente
pertencentes a P, caso contrario, a imagem final seria expandida.

Por fim, a Figura C.1c também pode ser obtida (regido 0) diretamente como
resultado da operagao de abertura de P (Figura C.1a) pelo elemento estruturante D
(O = P o D), que compreende todos os pontos de D a medida que este elemento se
move em torno de P sem se estender sobre a regido solida. Percebe-se na Figura
C.1b, que o elemento estruturante pode se estender para regides além da imagem
original, expandindo-a. Além disso, na Figura C.1c, a regido resultante 0 contém
apenas pontos pertencentes inicialmente a P, ou seja, preservando as dimensodes
originais da imagem. A Figura C.1d mostra o resultado final destacando a regido
acessada pelo elemento estruturante D de tamanho previamente definido.

Na Figura C.1, a eroséo de P por D seguida da dilatagéo por D é idéntica a
abertura de P por D, ou seja,

O=PoD=E®D={POD)DD (C.1)

Na verdade, é possivel comprovar que a equagao C.1 representa um
resultado geral, de grande importancia pratica, pois permite realizar a operagao de
abertura utilizando a combinacdo das operacdes de dilatacdo e erosao. Além disso,
a dilatacdo pode ser obtida aplicando erosdo ao negativo de uma imagem. O
negativo é recuperado trocando o primeiro plano e o segundo plano da imagem, que
Nno NnosSso caso Sao regides porosas e solidas, respectivamente. Denotando o

negativo por uma barra superior, pode-se mostrar que:
E®D=(EOD) (C.2)

A operagao do segundo membro da equagao C.2 é representada na Figura
C.2a-d, que da o mesmo resultado ja exibido na Figura C.1, que mostra a operagao
do primeiro membro. Usando a Equacéo C.2, a operacédo de abertura na Equacgao
C.1 é escrito apenas em termos de erosées como segue:

0=(EOD)=[PED)OD] (C3)

Como mencionado anteriormente, para obter um algoritmo eficiente, as

operacdoes de erosdao devem ser realizadas com o auxilio da Transformada de
Distancia Euclidiana (EDT). O resultado da EDT € um mapa com a distancia de cada
pixel de poro ao pixel sélido mais proximo, e pode ser calculado usando um

algoritmo paralelo muito eficiente proposto por Saito e Toriwaki (1994).
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Figura C.2 — A operacgao de abertura em P na Figura C.1a é realizada por duas operacgées de eroséo.
Isso é possivel porque o negativo da dilatagcdo € igual a erosdo do negativo. a)
Resultados do negativo da regido E na Figura C.1b. Itens b) e c) as regides bege N e 0
representam o conjunto de pontos resultantes das operagdes de eroséo e negativo da
regido N, respectivamente. d) Exibe o resultado final. O simbolo © denota uma operagao
de erosao, enquanto que a bar)ra superior indica o negativo da imagem
a b)

|

Fonte: O autor.

Se o elemento estruturante for um circulo de raio R, entdo a operacéo de
erosdo € dada pelo conjunto de pixels cuja distdncia ao solido € maior que R ou,
equivalentemente, EDTl%- > R* onde EDT;; indica a distancia do pixel localizado na
posicao ij da imagem até o pixel sélido mais proximo (Glasbey; Horgan, 1995). O
uso da distédncia ao quadrado é vantajoso, pois permite que o calculo seja tratado
apenas por numeros inteiros. A Figura C.3 mostra como a EDT pode ser usado para
calcular a operagao de abertura da regido porosa por um circulo. O procedimento
comeca a partir do resultado EDT, mostrado na Figura C.3a. Conforme explicado, os
valores s&o o quadrado da distancia até o plano de fundo (sélido). Tomando-se o
negativo deste resultado, ou seja, colocando-o como plano de fundo (Figura C.3b),
aplica-se novamente a EDT a partir do qual se realiza uma nova erosdo. O negativo
do resultado desta ultima operacao (Figura C.3c) da a abertura da regido porosa

pelo circulo (Figura C.3d).
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Figura C.3 — Operagado de abertura da regidao porosa por um circulo de 7 pixels de diametro (i.e.,
R? = 3.52 = 12.25) usando a EDT (ver Figura 3.2). a) Mostra os valores da EDT usados
na erosao da regido porosa. b) Valores da EDT usados na erosdo da imagem negativa
de a). ¢c) A imagem negativa de b) equivale a operagao de abertura da regido porosa
diretamente. d) Imagem final apds operagéo de abertura da regido porosa por um circulo
de 7 pixels de didmetro
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Fonte: O autor.
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A Figura C.4 ilustra uma drenagem de baixo para cima através de um canal
estreito. A fonte de fluido ndo molhante é representada pelo quadrado azul escuro
(Figura C.4a). Pela operagdo de abertura e consequentemente pela equagédo de
Young-Laplace, a regido superior poderia ser ocupada pelo fluido ndo molhante,
porém, o circulo ndo pode ultrapassar o estreitamento para este raio (Figura C.4b).
Do ponto de vista morfolégico, essa questdo € abordada descartando a regiao

superior por n&o estar ligada a fonte.

Figura C.4 — Uma drenagem de baixo para cima através de um canal estreito com o fluido molhante
em vermelho e a fonte de fluido ndo molhante representada pelo quadrado azul escuro.
b) A operacéo de abertura identifica duas regides (cor bege) que poderiam ser ocupadas
pelo c) fluido ndo molhante invasor (azul claro), mas a regido superior ndo esta
conectada a fonte do fluido (pixel azul escuro) e, portanto, ndo pode ser preenchido na

etapa de pressao atual
c)

a) b)
| L]

Fonte: O autor.

O préximo passo € a identificagdo da conexdo entre as regides que pode ser
realizada utilizando o algoritmo de He et al. (2013). Essa técnica atribui um rétulo a
cada grupo de pixels ndo conectado, permitindo ignorar os pixels com rétulos
diferentes dos das fontes (Figura C.4c). Essa metodologia considera a possibilidade
de fontes multiplas.

Usando a notacdo da MM discutida acima, o YLM pode ser expresso por
(Hilpert; Miller, 2001):

L F,(PeD)
P

onde s(r) é a saturagdo do fluido invasor para um determinado raio do circulo (r, e

s(r) = (C.4)

D = D(r)) e o simbolo de somatorio representa a operagao de contagem dos pixels
de cada regido. Ja o operador F; denota o processo de filtragem dos pixels

conectados com a fonte de fluido invasor.
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Conforme descrito no topico 3.2, a embebicdo pode ser obtida de forma
semelhante aos processos de drenagem. Mas, na verdade, alguns detalhes de
implementacgao distinguem esses dois processos. Essas diferengas foram notadas
pelos primeiros autores do método (Hazlett, 1995; Magnani, 1996; Magnani et al.,

2000) e foram discutidas no topico 3.3.
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APENDICE D — MELHORIAS PARA A SIMULAGAO DO PROCESSO DE
DRENAGEM COM O YLM
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Como a maioria das aplicagdes do YLM se limita a simulagdes de drenagem,
esse processo recebeu maior atengdo dos pesquisadores ao longo dos anos em
relagdo a embebicdo. Consequentemente, melhorias importantes foram propostas
na literatura para o processo de drenagem e, aqui, descrevemos duas mudancgas
significativas no procedimento original resumida pela Equacéao C.4.

Hilpert e Miller (2001) identificaram um problema na Equacgéao C.4 que leva a
uma superestimacdo do valor de saturagcdo em algumas situagcbes. Conforme
exibido na Figura D.1a, para um processo de drenagem do fluido molhante
(vermelho) de baixo para cima em uma geometria selecionada com duas grandes
regides de poros separadas por um canal curto ou estreitamento (geometria “ink
bottle”), a operagcdo de abertura resulta em duas regides que estdo conectadas
(Figura D.1c). Porém, durante uma invaséao real, o fluido ndo molhante (azul) ndo
atingiria a segao superior para o valor da pressao referente ao raio do circulo
indicado na Figura D.1b, pois ndo poderia atravessar o canal. Isso s6 seria possivel
se todo o circulo pudesse atravessar o canal.

Para evitar esse erro, Hilpert e Miller (2001) propuseram uma corregao
simples (Figura D.1d) que consiste em identificar as regides conectadas a fonte de
fluido entre a eros&o (Figura D.1b) e a dilatagcado (Figura D.1f ) em vez de apéds a
dilatagdo (Figura D.1e). A Figura D.1g e a Figura D.1h mostram a diferenga entre a
drenagem YLM original e a drenagem YLM com a correg¢ao de Hilpert e Miller (2001),
respectivamente. Considerando esta correg¢ao, a Equacao C.4 é substituida por:

_ ([, © D) @ D}
>P

O processo de drenagem descrito pela Equagao D.1 limita-se a simulagao

s(r) (D.1)

da invasdo de um fluido totalmente ndo molhante, ou equivalentemente, o valor do
angulo de contato na Figura 3.1a é sempre zero. Schulz et al. (2015) apresentaram
uma pequena modificagdo nesse algoritmo, permitindo que diferentes valores para o
angulo de contato sejam definidos. O conceito usado pelos autores é representado
na Figura D.2. Ela mostra que se um circulo com um raio diferente for usado (R’
para erosado e R para dilatagao), entdo uma interface final com um raio de curvatura
R’ e angulo de contato a, dado por,
R' =R cosa, (D.2)

€ alcancado. Incluindo esta melhoria, a Equacdo D.1 é modificado para a Equagao

3.2 em que o elemento estruturante D’ esta associado ao circulo de raio R'. Mesmo
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essa generalizagdo possibilitando aplicagbes mais realistas ao YLM, tal fato ainda
nao é amplamente conhecido pela comunidade cientifica, pois trabalhos recentes
ainda apontam a impossibilidade de alteracdo do angulo de contato (Camargo;
Cassaro; Pires, 2022; Mostaghimi et al., 2017).

Uma das principais vantagens dessa abordagem é a facilidade de
implementagdo. Como apenas o raio da erosdo precisa ser modificado, ele é
facilmente incorporado ao cédigo YLM existente. Além disso, como a erosédo é
computada pixel a pixel usando o resultado da EDT, um caso de molhabilidade mista
pode ser prontamente realizado atribuindo-se um angulo de contato individual a

cada pixel (Schulz; Wargo; Kumbur, 2015).



105

Figura D.1 — Representagédo de um processo de drenagem a) do fluido molhante (vermelho) de baixo
para cima em uma geometria com duas grandes regides de poros P separadas por um
canal estreito, geometria “ink bottle”. Comum a ambos os casos, a operagao de erosao é
realizada em b). Os itens c), €) e g) mostram uma drenagem no algoritmo YLM
originalmente proposto por Hazlett (1995) e também por Magnani (1996) e Magnani et al.
(2000). Os itens d), f) e h) apresentam a correcéo de Hilpert e Miller (2001) no algoritmo
YLM. A fonte de fluido invasor ndo molhante (azul) é representada pelo quadrado azul
escuro

a) P b)

Fonte: O autor.
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Por outro lado, como a superficie do meio poroso €, em geral, curva, o
angulo de contato dependera dessa curvatura. Além disso, se o circulo maior usado
na dilatagdo se estender além da parede até um poro proximo, essa regido pode ser
atribuida incorretamente como ocupada pelo fluido invasor. Porém, para isso
acontecer, essa regiao também deve ter uma ligagcdo com a fonte do fluido. Esta
situagcao € mostrada na Figura D.2, onde o circulo com raio R’ se estende até um

canal inferior.

Figura D.2 — A sequéncia de operagdes de Morfologia matematica proposta por Schulz et al. (2015)
para permitir simulagdes de drenagem com diferentes angulos de contato (a). Os discos
D' e D estdo associados a R’ para erosdo e R para dilatagdo, respectivamente

(PoD')Y® D

Fonte: O autor.

Conforme mencionado pelos autores, em aplicagcbes petrofisicas, essas
duas desvantagens ndo representam um problema sério se a < 40°, pois as
amostras de rocha geralmente tém baixa porosidade e um grande numero de poros
pequenos. Além disso, como tratado no tépico 3.4, uma membrana apropriada torna
a modificagdo proposta por Schulz et al. (2015) adequada até mesmo para a

embebicgao.
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Abstract

Relating porous media morphological parameters to their water retention characteristics is fundamental to develop predic-
tive water retention models. The main objective of this study was to verify how connectivity, tortuosity, accessible porosity,
and pore size distribution affect the porous media water retention characteristic. The study employed three-dimensional
(3D) image analysis, obtained using X-ray computerized microtomography (LCT). The evaluation of these parameters was
accomplished associating the morphological opening method to an approach proposed in this study, which we called the
filling method—fiLMe. The fiLMe allows the separation of the pore system into pore diameter intervals, which is not pos-
sible with the opening method. Our results indicated that within the tension region associated with greater variation in the
water retention (ranging from 2.5 to 52.5 cmH, O—considering all porous media studied), a higher number of connected and
sinuous pores was found. This means that the primary characteristic of these pores is drainage. The connectivity and tortu-
osity results obtained by the two methods (morphological opening and fiLMe) showed that the samples analyzed presented
bottleneck characteristics in the pore space. However, the fiLMe method was faster and more versatile when compared to
the morphological opening method. The 3D reconstructions of the porous medium allowed a quantitative analysis of the
water retention properties of the samples investigated, enabling the observation of the regions of saturation, highest moisture
content variation, and residual moisture content in the retention curves.

Keywords ImagelJ - Thickness - Filling method (fiLMe) - Morphological opening process - X-ray microtomography

Introduction

The modeling involving water movement and retention in
porous media has aroused the scientific community’s interest
due to its great applicability in several different areas such as
agriculture, engineering, and environmental sciences. Water
retention and mass transport across porous media profiles
are known to be closely related to their geometrical (pore
diameter, pore shape, pore tortuosity, etc.) and topological
(pore connectivity) properties (Rab et al. 2014; Ferreira
et al. 2018, 2019; Cunha et al. 2020; Galdos et al. 2020; Fan
et al. 2021). Thus, describing the relationship among these
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Grossa, 84.030-900, Ponta Grossa, Parand, Brazil

Published online: 07 March 2022

properties and presenting a physical interpretation of the
water dynamics phenomenon might shed light on this issue,
helping the design and improvement of models to predict
water retention and mass transport in pore systems.

The three-dimensional (3D) reconstruction of pore
systems based on a set of two-dimensional (2D) images,
acquired using X-ray computerized microtomography
(RCT), has enabled detailed studies of the inner structure of
porous media across different scales (Park et al. 2015; Zhou
et al. 2016; Juyal et al. 2018; Leue et al. 2019; Xiaoqin et al.
2021; Guber et al. 2021; Koestel et al. 2021). Increased com-
putational capabilities and the development of algorithms
dedicated exclusively to the analysis of 3D images of porous
media have allowed a thorough investigation of the relation
between the porous system geometrical and morphological
properties and their role in water dynamics (Ngom et al.
2011; Schneider et al. 2012; Mady and Shein 2018; Oliveira
et al. 2020; dos Reis et al. 2021; Yu et al. 2021).

In recent years, different methods to evaluate the pore
size distribution curve (PSD) based on 3D images have been
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developed (Miinch and Holzer 2008; Céssaro et al. 2017,
Houston et al. 2017; Song et al. 2019). One of the advantages
of the 3D image-based methods is their ability to analyze
the whole pore space (connected and non-connected pores)
(Kravchenko et al. 2015; Schliiter and Vogel 2016). This is
not usually possible using other experimental conventional
methods such as mercury intrusion porosimetry and nitrogen
adsorption isotherms (Hajnos et al. 2006; Lipiec et al. 2012).
These conventional methods can detect only connected pores
due to their intrinsic measurement characteristics. Thus,
understanding how pore connectivity is related to the PSD
obtained via 3D images might help the design of models to
predict the retention and transport of matter through porous
media.

Recently, many studies have focused on 3D image analy-
sis of properties such as pore connectivity and tortuosity,
relating them with changes in the soil pore system induced
by anthropogenic action. For instance, Katuwal et al. (2015)
studied the gas transport behavior in macropore networks
relating it with soil properties such as air permeability and
air-filled porosity. They demonstrated that these soil proper-
ties are useful to infer soil macropore functions. Pires et al.
(2017) demonstrated that soil management systems may
induce important changes in the architecture of the pores,
influencing their connectivity and tortuosity with impacts
on water retention characteristics. Recently, these authors
related the network tortuosity and connectivity of the pores
with their size and shape distributions (Pires et al. 2019).

Tseng et al. (2018) simulated the 3D water movement
based on physical parameters obtained via image analysis.
Pore system anisotropy, connectivity, and Shannon entropy
were utilized by those authors to predict how the soil archi-
tecture influences water dynamics. Borges et al. (2019)
investigated the influence of management systems in the
soil pore system, demonstrating that pore connectivity and
tortuosity are important parameters to explain variations in
water retention and hydraulic conductivity. A similar analy-
sis was carried out by Galdos et al. (2019) in an area under
a long-term zero-tillage management system. Those authors
demonstrated that soil management systems affect the pore
connectivity, porosity, number of pores, and tortuosity, with
important implications for nutrient cycling, root growth, soil
gas fluxes, and water dynamics.

da Silva et al. (2021) related gas transport to pore mor-
phology in a soil under zero-tillage management system.
Those authors reported that the morphological parameters
derived from X-ray tomography, especially the connectivity
of macropores, present high gas transport prediction ability.
However, all the studies mentioned considered constant pore
connectivity and tortuosity, regardless of the moisture condi-
tions of the samples (saturated or unsaturated soil condition).
Thus, possible effects of the air entrance in the pathways uti-
lized to the water movement into the soil were disregarded.

@ Springer

The presence of air in the pores influences greatly pore con-
nectivity and tortuosity as the soil starts draining.

The main objective of this study was to verify how pore
tortuosity and connectivity, pore size distribution, and poros-
ity influence water retention. We decided to investigate dis-
turbed porous samples due to their simplicity and lower
complexity in comparison to consolidated porous media
(e.g. undisturbed soil samples). This choice was also made
for minimizing possible effects associated with heterogenei-
ties related to the porous medium porosity distribution (see
Online Resource 1).

Simultaneously, we proposed the comparison of methods
used to obtain geometrical and topological porous media
parameters, based on the analysis of 3D pCT images. Unlike
other studies recently published such as Borges et al. (2018)
and Roque and Costa (2020), this study proposes the estima-
tion of parameters such as pore connectivity and tortuosity
in different intervals of equivalent pore diameters. In this
study, the method proposed was named the filling method
(fiLMe). The fiLMe presents the advantages of being fast
and versatile as it allows the application of thresholds (maxi-
mum or minimum) and the selection of intervals of interest
in terms of pore characteristic diameter. The same param-
eters were also determined using the morphological open-
ing method proposed by Vogel (1997). Although that author
did not measure parameters as the porous media tortuosity,
the methodology proposed in his paper was also applied to
investigate this physical parameter. Therefore, this study can
be considered an extension of the work presented by Vogel
(1997).

Material and methods
Porous media

This study evaluated two types of porous media: (1) homo-
geneous glass beads (GB) randomly packed, characterizing
a monodisperse porous medium and (2) sand grains (SG)
distributed at intervals of previously picked sizes (diameter
of the particles), obtained through sieving. The second group
characterizes a polydisperse porous medium consisting of
fine to coarse sand particles according to the USDA classi-
fication system (Hillel 1998). SG samples consisted of par-
ticles obtained using sieve mesh sizes between 106 and 212
um, 212 and 500 ym, and 500 and 1000 um. Three distinct
granulometries of each porous media (GB and SG samples)
were investigated, totaling six samples (Table 1).

Image capture and processing

The porous media samples were scanned with a benchtop
pCT system (SkyScan model 1172). The following energy
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Table 1 Particle size, sample size, and symbols used to represent the
porous media evaluated. GB sample size refers to the diameter of the
glass bead, while the SG sample size refers to the grain size interval
selected through sieving

Porous media  Particle size (um) Sample size (mm) Symbol*

GB 500 21.30x21.30%x10.65 S,
GB 1000 21.30x21.30x10.65 M,
GB 2500 21.30%x21.30x10.65 L,
SG 106-212 5.91x5.91%x5.78 Sy
SG 212-500 591x5.91%x5.78 M,
SG 500-1000 5.91x5.91x5.78 L,

#Symbology used to designate the sample evaluated

Fig. 1 Illustration (2D for plane
Z = 1) of the steps followed

to determine pore connectiv-

ity (), tortuosity (7), acces-
sible porosity (¢), and pore

size distribution (PSD) for the
M, sample (sand grains). The
opening process represented
was obtained using a structur-
ing element associated to the
tension (k) of 28.5cmH,0. In
items (a) and (b), lighter gray
shades represent higher X-ray
photon attenuations related

to the porous medium matrix
(solids). In items (¢) and (d), the
black color (region 0) represents
the porous medium matrix,
while the white color (region
255) is the porous space. In item
(e), the black color (region 0)
represents the porous medium
matrix, while the other colors
indicate the different equivalent
pore diameters (hot colors are
associated to the largest diam-
eters and the cold colors to the
smallest diameters). The term
region of interest (ROI) was
used in this study due to the 2D
images showed in the schematic
illustration

(c) ROI - Segmented.

* This step must be repeated
for each investigated tension.

settings were selected to investigate each porous media: (1)
for GB samples, X-ray tube operating at 100 kV and 100 uA,
with the addition of aluminum (0.5 mm thick) and copper
(0.04 mm thick) filters positioned between the source and the
detector, and 158 ms acquisition time for each radiography,
and (2) for SG samples, X-ray tube operating at 80 kV and
124 uA, with the addition of aluminum filter (0.5 mm thick),
and 590 ms acquisition time.

The 8-bit pCT images (256 shades of gray) of the sam-
ples were obtained through reconstruction from the shade
projections (radiographs) by the software NRecon (Fig. 1a),
supplied by the pCT manufacturer (Vaz et al. 2011). The
image pixel sizes were 25.79 um (GB samples) and 6.15
um (SG samples), respectively. A volume of interest (VOI)

(d) ROI — Opening

(10¥) 1seu93ul Jo
uoifal ayy Jo uono9|es
dalg sl

4t Step:
Evaluate the
parameters of

interest.

(pousaw (2661) 1960A)
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(e) 8-bit ROI - Thickness
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covering the largest portion of the porous media studied was
selected (Fig. 1b) comprising 826 x 826 X 413 pixels (GB
samples) and 961 X961 x 940 pixels (SG samples). These
numeric values refer, respectively, to the horizontal (X-axis)
and vertical (Y-axis) directions and depth (Z-axis).

The VOI of the porous media samples obtained in 8-bit
grayscale images underwent a process of segmentation
(Fig. 1c) to define the matrix region (solids) and the porous
space (air) employing the Isodata algorithm (Ridler and
Calvard 1978), which is available in the software ImagelJ
version 1.53c (Schneider et al. 2012). The algorithm per-
formed the analysis based on the porous medium VOI
histogram and initially ascribed a threshold value that
separated the VOI into the object (porous space) and the
background (matrix). The average intensity levels (gray-
scale values) of the object and the background were cal-
culated, and their values were used to determine the new
threshold value (given by the average between these two
values). The new threshold was applied to the VOI, which
was separated again into object and background; and the
algorithm followed this routine up to the convergence in
the threshold value after the repeated iterations (Ridler and
Calvard 1978).

The Isodata algorithm was chosen due to the similarity of
the sample particle density values investigated here; as those
presented in the study by Shou et al. (2020), who analyzed
sandstones having around 90% of quartz in their composi-
tions. This means that the X-ray photon attenuation character-
istics were similar to the ones obtained for the materials inves-
tigated in our study. ThepCT images of our samples revealed
a good contrast between the porous phase and the solids. In
addition, the Isodata algorithm is also a routine plugin found
in the software utilized for the analyses (ImageJ 1.53c).

After the segmentation procedures, the thickness analy-
sis, available in the BoneJ plugin (Doube et al. 2010), was
employed to fill up the porous space (region of pixel value
equals to 255—pure white) with spheres of distinct known
diameters. This procedure calculates the largest sphere
that can be inscribed inside the porous space in the 3D
image (maximum ball process). After the porous space is
filled with the sphere its equivalent diameter is registered
(a color is defined, which is associated with the equivalent
diameter of the sphere). This process is repeated inscribed
sphere(smaller diameters are chosen) until the whole pore
space is completely filled with spheres of different diam-
eters. This routine is similar to that used when the simulation
of mercury intrusion procedure is carried out to determine
the pore size distribution of porous systems based on 3D
images (Cassaro et al. 2017; Oliveira et al. 2021).

After the application of the thickness analysis, the next
step is to generate the segmented porous space filled with
the spheres (Fig. le). Unlike the 8-bit grayscale images
resulting from the pCT (Fig. 1b), which are related to the
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X-ray photon attenuation, the color scale in Fig. le indicates
the equivalent diameters of the porous space filled with the
spheres; each color (value) is associated with an equivalent
diameter of the ball (sphere) used by the software to fill up
the porous space of the sample under evaluation. Hot and
cold colors are selected, respectively, according to the pore
equivalent diameter (hot (large) and cold (small)).

As previously mentioned, the selection of the classes of
balls having an equivalent diameter d; was made on the 3D
images obtained with the thickness analysis (index i is related
to the different colors—equivalent diameters—presented in
Fig. le). The pore size distribution, pore connectivity (),
and tortuosity (7) were evaluated for each interval of d;, in
the VOI whose porous space was filled by balls of known
diameters (approximating the balls filling up the porous space
in the Thickness analysis to the equivalent diameter of the
pores). The fiLMe method allowed us to analyze how differ-
ent parameters (soil moisture, pore connectivity, tortuosity,
PSD) vary as a function of the applied tension (%), which is
associated with the classes of balls of diameter d; resulting
from the porous filling procedure.

In the capillary tube model, when a determined tension is
applied to the saturated porous medium, it drains the water
retained in the pores whose diameters are larger than or
equal to d given by:

d= docosa

Py ey

where d is the equivalent pore diameter, ¢ is the water sur-
face tension, p is the water density, g is the acceleration of
gravity, and « is the contact angle between the water and the
solid surface. Considering the water upward movement in a
glass tube due to the capillarity, Eq. (1) can be expressed by:

2,980

W= antt,0)
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Equation (2) is the numerical result of the Young-Laplace
equation considering water density (0.9998 gcm™3), grav-
ity acceleration (998 cms™2), water surface tension (74.2
dynescm™"), and contact angle equal to 0°. This equation
was also used to associate the pore diameters obtained from
the 3D image analysis with the equivalent applied tensions.

The y and 7 analyses using the methodology proposed by
Vogel (1997) differ from the previously described methodol-
ogy (fiLMe) regarding the way the equivalent ball diameter
classes were selected. The morphological opening method
does not select an interval but an equivalent ball diameter
threshold to fill up the porous space (Fig. 1d). Another dif-
ference between these methods is the need to repeat step 3
(Fig. 1) for each tension associated with the equivalent diam-
eter of the structuring element under investigation, which
implies longer processing times.

112



Bulletin of Engineering Geology and the Environment (2022) 81:137

Page50f13 137

The morphological opening analyses were carried out
using the tool MorphoLibJ (Legland et al. 2016) employing
balls as structuring elements and varying their radius (or
diameter) to obtain each ball equivalent diameter threshold.
The relation between the structuring element diameter and
its radius is given by (Vogel 1997):

dpp =2rgp + 1 3)

where dg and rgp are the structuring element diameter and
radius, respectively.

After the application of the morphological opening pro-
cess, pores whose diameter was smaller than the diameter
given by Eq. (3) were excluded from the original porous space
(Fig. 1c). The end of this process makes it possible to separate
and investigate the complete range of pores, with distinct char-
acteristic diameters, which were found in the sample.

Image analyses

The 3D image analyses were carried out using the ImageJ
software (version 1.53c) (Schneider et al. 2012). The proper-
ties of the porous media analyzed were accessible porosity
(¢), pore connectivity, tortuosity, and pore size distribution.
To obtain the PSD, the plugin thickness was employed as
described earlier. After the insertion of the balls needed to
fill up the porous space, the percentage of a given class of
balls having a diameter d; (D(d;)) was obtained using Eq. (4):

D(d,) = (Vv_f’> X100

t

“

where V,; represents the number of voxels occupied by the
class of balls with diameter d; and V, is the sample total
volume (3D image).

To determine ¢, the contribution of all classes of balls
was summed (or integrated) from the smallest (d;) to the
largest equivalent diameter (d,) found in the thickness pro-
cess. Therefore:

$(%) =Y. D(d,) )

The pore connectivity was estimated using the topologi-
cal invariant called Euler number (Toriwaki and Yonekura
2002). The Euler number evaluates the number of connected
structures in the pore space. The estimation of y was car-
ried out using the tool connectivity, available in the plugin
Bonel (Doube et al. 2010). The software scanned the whole
VOI counting the number of isolated clusters or islands (7),
branches (B), and holes (H) and then calculated the Euler
number value (Vogel and Kretzschmar 1996):

x=1+H-B (6)

Pore tortuosity was determined by the ratio between the
geodesic and the Euclidian distances between two points in a
connected pore path. It was calculated using the plugin Tor-
tuosity developed by Roque and Costa (2020). The method
consists in scanning the VOI (3D case) in one direction of
interest, which in our study was the water flow direction (Z
-axis) related to the sample depth. In the initial scanning
plane, the morphological operation of dilation followed by
the operation of intersection with the original image plane
was carried out; this routine (dilation + intersection) was
then increased to the subsequent planes up to the conclu-
sion of the geodesic reconstruction. The number of geodesic
reconstructions needed to link the initial to the final scanning
plane was the geodesic distance. The Euclidian distance was
given by the coordinate of the final plane of the geodesic
reconstruction in the scanning direction. Tortuosity values
equal to the unit mean that the pore does not present sinuos-
ity, and, therefore, the geodesic and the Euclidian distances
are the same.

Retention Curve (RC)

The water retention curves of the investigated porous media
were obtained using a modified Haines’ Funnel (Cassaro
et al. 2009). Two procedures were followed to obtain the
RCs: (1) The S, sample was placed into metallic (steel) cyl-
inders (4.8 cm diameter and 5.2 cm height) gradually filled
up, and between each filling step, the sand material was
accommodated by tapping lightly the cylinder on a plain sur-
face. The sample was saturated by the capillary rise method
following three steps. Firstly, water was slowly added to the
tray that contained the sample up to half of the cylinder
height, remaining in this condition for 2 h. Secondly, more
water was added slowly to the tray up to around 3/4 of the
cylinder height, remaining in this condition for another 2 h.
Finally, water was added slowly to the tray up to a height
close to the sample surface, remaining in this condition for
24 h. (2) Regarding the remaining samples (S,, M,, L,, M,,
L), due to their coarser granulometry and experimental dif-
ficulties found to transfer them saturated to the Haines’ fun-
nel without starting the water drainage, we opted for their
accommodation and saturation (78 cm? approximate volume)
within the setup (the Haines’ funnel) in a similar way to the
procedure adopted with the S, sample.

Figure 2 presents a schematic representation of the modi-
fied Haines’ funnel employed in our study. Figure 2a shows
the saturation condition when the extremity of the tube filled
with water is maintained at the same level of the geometric
center of the sample. After the porous media saturation was
accomplished, distinct and progressive higher tensions were
applied to the samples (Fig. 2b), draining water from the pores
whose diameter was larger to the diameter d given by Eq. (2).
When equilibrium was achieved, identified by the absence of
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methods. In the images, the pore diameter intervals
T selected in each step are considered full of water. The
sam'ﬁle I reconstructions were based on the segmented 3D images

flexible tube

N
(a)

\_/
(b)

Fig.2 Modified Haines’ Funnel (adapted from the paper by Cassaro
et al. (2009)). In item (a) the sample is under saturation condition.
In item (b) a tension & is applied to the sample provoking its pores
drainage up to the diameter of pores given by Eq. (2)

water dripping from the samples, a new tension value & was
applied. The selected tensions varied from 1 to 27 cmH, O (S,),
1to 15 emH,0 (M,), 1to 9 ecmH,0 (L,), 5 to 60 cmH, O (Sy),
1to 30 emH,0 (M), and 1 to 20 cmH, O (L), with applied h
intervals of 1 cmH,O up to the point where residual moisture
content (negligible variation in moisture with further increases
in 1) was reached. Sample S, was an exception with % intervals
of 5 cmH, O chosen due to the small size of its particles and
the tension range comprised from the saturation to the residual
moisture content.
The volumetric water (moisture) content (6) is given by:

Vv, (cm?)

9(cm30m_3) = Vi)

@)
where V,, and V are the water volume retained in the sam-
ple and the sample volume, respectively. The V value was
previously determined measuring the sizes of the contain-
ers utilized for accommodating the samples, while V,, was
determined by using the following relation:

m(g) — my(g)

Vutem) = plgem=3)

®)
where m and m; are the moist set mass (funnel + sample)
after reaching equilibrium and the dry set mass, respectively,
and p is the water density as already described in Eq. (1).
Results and discussion

Figure 3 shows the 3D reconstruction of the L, sample

VOI under different moisture conditions using the iLMe
(Fig. 3a-h) and the morphological opening (Fig. 3i—p)

@ Springer

of L, sample with the brown color associated with the
porous media matrix (solids), blue shades referring to the
different moisture conditions, and no color (transparent)
representing the porous space occupied by air. The proce-
dure utilized to obtain the images shown in Fig. 3 was to
overlap the reconstructed images of the soil matrix with
the reconstructed images under different moisture condi-
tions. It is important to mention that for better visualiza-
tion of the regions filled and not filled by water, the vol-
ume of the L, sample (Fig. 3) stands for 1/8 of its total
volume.

Figure 3a shows the saturated L, sample, in which each
shade of blue represents a region of the RC (details about
the criterion of selection of tension bands can be found
in the Online Resource 2); i.e., the lightest blue shade
represents the equivalent pore diameter range associated
with the tension in the saturation region (Fig. 3b), the
intermediate blue shade is associated with the tension
range in the region of the highest moisture content vari-
ation (Fig. 3c), while the darkest blue shade is related to
the tension range in the residual moisture region (Fig. 3d).
Thus, Fig. 3a represents an overlay of the 3D images pre-
sented in Fig. 3b—d.

The fiLMe method enables a detailed analysis
of pore diameter intervals of interest in the porous
medium (Fig. 3e-h). For example, the pore region in
Fig. 3c (blue color) was divided into four tension inter-
vals (25<h<29, 29<h<35, 35<h<43, and
4.3 < h < 5.8cmH,0) for better detailing of this RC region
(these four tension intervals were also used to evaluate y
and 7 in the fiLMe method). Figure 3i shows the sample
matrix (brown color) filled with air (dry porous medium),
while Fig. 3j—p illustrate how the morphological open-
ing method separates the porous space by increasing the
applied tension as a threshold (associated with the struc-
turing element diameter).

Figure 4 shows the retention curve (Fig. 4a—c), pore
connectivity (Fig. 4d-f), tortuosity (Fig. 4g—i), and pore
size distribution (Fig. 4j-1) for GB samples. The RCs
when compared to y, 7, and PSD (via fiLMe method)
show, in general that in the region close to the saturation
(Fig. 4a—c), there was an increase in the pore connectiv-
ity when the applied tension increased (more negative
x). Regarding PSD, a small number of pores was veri-
fied (area below the PSD curve) with the increase in the
applied tension (Fig. 4g-1). The highest RC moisture
content variation region (Fig. 4a—c) was also found to be
the most pore-connected region (Fig. 4d—f) having the
highest tortuosity (Fig. 4g—i) and the highest number of
accessed pores (Fig. 4j—-1). We found that in this region,
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Fig.3 3D reconstructions of
part of the volume of inter-

est (VOI) used in the analyses
of the X-ray computerized
microtomography (uCT) images
for the L, sample (glass ball).
Items (a)—(h) were separated
employing the filling method
(fiLMe), i.e., it selects all pores
whose equivalent diameter is
associated with an applied ten-
sion (h) interval. Items (i)—(p)
were separated using the mor-
phological opening method, i.e.,
it selects all pores whose equiv-
alent diameter is associated
with an applied tension value
below a threshold. The VOI
reconstructed represents around
1/8 of the total sample volume.
The reconstructed dimensions
were 400 %400 x 200 voxels in
the horizontal (X-axis), vertical
(Y-axis), and in-depth (Z-axis)
directions, respectively. The
brown color represents the sam-
ple matrix (solids), while empty
spaces (transparent) and other
colors (blue shades) represent
the porous space in different
moisture content conditions.
The applied tension values are
expressed in cmH,0

Saturated

(a)

25<h<29
(e)

Dry

h< 4.6
(m)

the tension interval applied to the samples caused the
drainage of great part of the water retained in the porous
media, which indicates that all the pores are intercon-
nected and behave as a single drainage pore (Fig. 3¢). As
expected, wider regions of moisture variation (Fig. 4a—c)
are related to samples composed of particles present-
ing smaller sizes. The residual moisture content region
in the RCs showed a trend of reduced pore connectivity
(Fig. 3d) and decreased tortuosity for the porous media
samples studied (Fig. 4g—1).

29<h<35

h <25 25<h<58

(c)

h>58

43<h<58
(h)

35<h<43

(f) (9)

h <37

h <28

h<21
' (k) (1)

h < 10.5
(p)

h<55
(n)

h<7.7
(o)

Our results demonstrated that the applied tensions
removed water from the samples, increasing the air—water
interfaces inside their porous structures as expected (Liu
et al. 2020). The regions where the water was replaced by
air had great impact on the water dynamics taking place
in their porous channels (Singh et al. 2020), influencing
the unsaturated hydraulic conductivity characteristics of
the samples (not evaluated in this study), which is highly
dependent on moisture distribution (Hillel 1998). We
noticed that the largest pores drained firstly (Fig. 3b) with
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Fig.4 Water retention curve
(RC) (graphs in the first line),
pore connectivity () (graphs
in the second line), tortuosity
() (graphs in the third line),
and pore size distribution
(PSD) (graphs in the fourth
line) presented as a function of
the applied tension (k) related
to the three glass bead (GB)
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their volumes being filled by air, forcing the water to flow
around them (Fig. 3e-h). This result explains the increased
porous medium tortuosity followed by the sample desorp-
tion. In situations in which the residual moisture content
region was reached (low moisture), the water distribu-
tion was obstructed due to the few existing pathways for
its movement. The creation of disconnected moist regions
is expected due to the disruption of the pathways through
which water can flow (Fig. 3d). That water was no longer
available (as a flow) for the calculation of the RC drained

@ Springer

(
30 0 5 10 15 0 5 10
h(cm H,0)

water since it was retained in the porous medium even after
increases in the applied tension. Thus, a possible explanation
for the reduced pore connectivity in the residual moisture
content region was found, as well as for the decreased tortu-
osity after reaching its peak (Fig. 4g—i), since the pathways
around the largest pores were no longer connected.
Although different values of = were found using fiLMe
and morphological opening (Fig. 4g—i), a similar behavior
for the three granulometries of the GB samples was detected,
presenting a maximum value for, approximately, the same
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tension range. The y values measured using the two methods
presented distinct behaviors (Fig. 4d—f). A probable expla-
nation is the manner the original porous medium (Fig. 1c)
was manipulated for y calculation. The fiLMe method selects
pore diameter intervals (Fig. 3e-h) to calculate y and esti-
mate how its magnitude varies with the applied tensions
(related to the pore diameter intervals). In the morphological
method (Vogel 1997), the original porous medium is sepa-
rated using the morphological opening process, resulting in a
new porous medium at the end of the process. This procedure
excludes all the pores with diameters smaller than the diam-
eter of the structuring element used in the process (Fig. 3j—p).
For this reason, for smaller diameter values of the structuring
element (higher tensions), the computing of y is carried out
considering a larger reachable accessible porosity (Fig. 3n),
when compared to the fiLMe method (Fig. 3h).

The morphological opening process works as a filter that
preserves the shape of the structures that are larger than the
structuring element at the expense of removing small objects
(pores) from the original image (Legland et al. 2016). This
process seems to have less impact on the tortuosity calcula-
tion, which is more dependent on the porous medium shape.
However, since pore connectivity is calculated using Eq. (6),
filtering small objects seemed to affect I, H, and mainly
B values of the porous media studied. For low connected
structures, higher y is expected (less negative or even posi-
tive values), since these structures tend to have high 7 and H
counts. On the other hand, more connected structures exhibit
smaller y (more negative values) characterized by higher B
and lower I and H counts (Vogel and Kretzschmar 1996).

Although differences were observed between y and
obtained using the two methods (fiLMe and morphological
opening), the analysis in both cases was convergent (show-
ing the same trend). Vogel (1997) reported that in a physical
context, the critical pore size where the connectivity is lost
could be interpreted as the air entry value for the desorption
characteristic of the structure. He also reported that there
might be a limit where y jumps from negative into positive
values, indicating the presence of bottlenecks between the
connected pores with different sizes in the porous system.
Therefore, from the analysis presented in this paper, we can
assume that this is the case of the GB samples (Fig. 4). The
bottleneck presence in these samples occurred more notice-
ably in tensions associated with higher 7 and lower y; or in
tensions related to decreases in y when analyzed using the
morphological opening method (Vogel 1997).

Figure 5 shows the results obtained for the SG samples.
The behavior is similar to that observed for the GB samples
(Fig. 4). However, pores located in the region of the high-
est RC moisture content variation for the My sample, even
being connected, did not present the lowest y value (fiLMe
method) (Fig. 5e). Regarding = (Fig. 5g—i), we noticed a

better correlation between methods (fiLMe and morphologi-
cal opening), mainly for the L, sample.

Another difference in the behavior of the SG and GB
samples was the characteristic of their PSDs. The shape
of the particles that made up the GB samples, their sizes,
and the particle—particle contact configuration (Fig. 3i),
produced less heterogeneous patterns of the porous space,
resulting in PSDs with a narrow equivalent tension range.
The SG samples were characterized by particles of irregular
shape, whose sizes were defined by the sieve mesh size inter-
vals, as described earlier. Thus, the particle—particle contact
(Fig. 1c) for these samples enabled many more configura-
tions for the pore space creation (higher complexity), which
resulted in wider PSDs.

For all the GB and SG samples, a direct relationship was
verified between the pore connectivity, measured using the
fiLMe method, and the frequency of pores obtained via the
PSDs. In general, we observed that those pores that appeared
more frequently were also the most connected ones. This
characteristic was reinforced by the shape of the RCs, which
had a great amount of their water drained in a narrower ten-
sion band (Fig. 4a—c and Fig. 5a—c). For higher tensions than
those associated with more frequent pores, a reduction in
the pore frequency appearance was observed (Fig. 4j—1 and
Fig. 5j-1) followed by a reduction in y when using the fiLMe
method (Fig. 4d—f and Fig. 5d—f). This might be related to
the desorption as well as the proximity to the RC residual
moisture content region (Fig. 3d), which means that even in
the presence of increased applied tension, there were no sig-
nificant changes in moisture, as the porous medium is mainly
characterized for comprising a bunch of disconnected pores.

Another interesting feature observed in the data of the
GB and SG samples was the presence of the highest z in the
region of higher moisture content variations. Such a result
might sound contradictory since it seems reasonable to
assume that it would be easier for the water to flow through
less tortuous pores (Clennell 1997; Roque and Costa 2020;
Fu et al. 2021). Nonetheless, lower y values were observed
for this tension range, which is associated with greater pore
connectivity. We observed that the most connected pores,
even being more sinuous, presented the highest moisture
content variations, which tends to facilitate water movement.
Thus, the results of this study allowed us to conclude that the
pore connectivity overcomes the importance of the tortuos-
ity when the water movement and redistribution through the
pore space is considered.

To demonstrate the versatility of the fiLMe method,
Fig. 6 shows the accessible porosity as a function of the
higher applied tension to all investigated porous media using
the two methods (fiLMe and morphological opening). How-
ever, unlike the previous procedure in the fiLMe method, no
pore diameter interval was used, since a threshold was set.
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We found that the ¢ results evaluated using the fiLMe
method separated the porous space similarly to the mor-
phological opening method. Nonetheless, in all investigated
porous media cases, the accessible porosity determined
using the morphological opening process was underesti-
mated when compared to the fiLMe method. This physical
property, which is related to the volume of pores comprised
in the total volume of the porous medium (5)) (Hillel 1998),

@ Springer

was found to be sensitive to the image processing; implying
reduction in the porous space information in the morpho-
logical opening method for all the studied samples. Again,
this reduction of information was associated with the fil-
tering characteristic of the morphological opening process.
We noticed that in lower tensions (structuring element with
larger diameters), the effect was seen to be minimized due to
the small number of pores related to these tensions (Fig. 3j).
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Fig.6 Accessible porosity

(¢) as a function of the high- 40 -(a) Sa 40 _(C) La
est applied tension for all the
porous media evaluated using
both methods (fiLMe and 30+ 30+ /
morphological opening). Full
points connected by the line :,\°\ /
were obtained following the =20} 20l s
filling method (fiLMe) proposed
in this study, while the hollow
points connected by the line 10} 10F
were obtained following the
morphological opening method
(Vogel 1997). The highest 0 0 P 4 )
applied tension (k) corresponds 0 10 30 0 5 10 15 0 5 10
to the tension (given by Eq. (2)) 4 (cm H,0) 4 (cm H,0) 4 (em H,0)
associated with the diameter of d) S e)M f) L
the ball used as structuring ele- 40 '( ) b 40 '( ) b 40 '( ) b
ment (morphological opening
method) or the tension associ- /
ated to the d; ball diameter, used 30 30 30
as threshold (fiLMe method) <
<
<20 20 20 0
10 10 10
0 - v 0 Las 0 : .
0 20 40 60 0 10 20 30 0 10 20
(cm H,0) 4 (cm H,0) A (cm H,0)

Conclusions

This study analyzed how morphological parameters
such as pore connectivity, tortuosity, pore size distribu-
tion, and accessible porosity, obtained via microtomo-
graphic 3D image analysis, were related to retention curve
experimental data of selected disturbed porous media. In
general, the highest RC moisture content variation was
mainly related to high connected (lower y value) and tor-
tuous pores.

The procedures of 3D image analysis were performed
using two different methods, one specially developed for this
study called the filling method (fiLMe) and another based on
the morphological opening process (Vogel 1997). Although
the methods presented distinct outcome values, both of them
allowed us to draw the same conclusions. We found that the
fiLMe method was less time-consuming (faster analysis) and
resulted in less porous space information loss. The tortuosity
and connectivity analysis showed that pore connectivity was
more relevant than tortuosity regarding water retention and
movement in the pore media evaluated.

Finally, this study presented important results that
linked geometrical and morphological properties to water

retention characteristics of some selected porous media.
Even being conducted using disturbed samples, our results,
especially those of the fiLMe method, have an enormous
potential to be applied to more complex porous media such
as structured (undisturbed) porous samples.
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Young-Laplace equation-based algorithms for simulating capillary-driven flow have been used in porous media research
for more than two decades. However, the lack of a uniform mathematical description hinders a wider application of these
algorithms, as well as impede their comparison. After conducting a detailed review of the most important publications in
the area, we propose a unified algorithm. This resulting framework is capable of handling four distinct physical situations:
drainage and imbibition with either compressible or incompressible displacement fluid. Additionally, there is no restriction
regarding the geometry or the initial fluid distribution used. The proposed algorithm can simulate variable or mixed wet-
tability, even for imbibition, which has not already been described in the literature. Finally, at the end of the manuscript, we
provide an efficient open-source C+ + code for the proposed unified algorithm and also many examples of its use.

Keywords Two-phase fluid flow - Contact angle - Drainage - Imbibition - Mathematical morphology - Capillary pressure curve

1 Introduction

The numerical method discussed in this work has received
different names in the literature throughout the years. Names
such as Full Morphology [1, 2], Pore-morphology-based
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Simulation [3-6], Pore Morphology [7, 8], Morphological
[9] Approach, and Capillary Drainage Transform [10, 11]
are found in the literature for Young—Laplace equation-based
algorithms. Hereafter, the technique will be referred to as
the Young-Laplace Method (YLM). This choice intends to
clearly state the physical principle behind the method, which
is related to the Young-Laplace equation (Eq. (1)), which
fundamentally computes capillary forces that are involved
in capillary-driven displacements.

The YLM was independently proposed in the late 1990s
and initial 2000s by Hazlett [12], Magnani [13], and Magnani
et al. [14]. Nonetheless, most of the cited literature in the area
recognized Hazlett [12] as the sole creator of the method.
Based on the hypothesis that the fluid invasion in a porous
medium is exclusively limited by the capillary pressure, they
proposed a sequence of steps to simulate both imbibition and
drainage processes, even if no name was given to this new
method. The YLM is capable of determining the spatial dis-
tribution of two immiscible fluids inside any porous geometry
for a value of capillary pressure. This result is obtained under
the assumption that the fluid distribution only depends on the
mechanical equilibrium between the applied pressure differ-
ence and capillary forces. With this approach, dynamic effects
are neglected and the fluid invasion is thought of as being a
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quasi-static process. This is a strong hypothesis that allows for
a very efficient computational method and has a great impact
on the practical applicability of the technique.

Despite the applicability limitations, a renewed interest in
the method has emerged in recent years. This can be attested
by the fact that more than ever, manuscripts applying YLM
were published in these past years. A possible reason for
this greater interest is the expansion in access to 3D imag-
ing tools (e.g., 3D microtomography (uCT)) and also in the
acquisition of physical properties by image analysis, for
example, in digital petrophysics. Since the method makes
no assumption regarding the geometry and it has a low com-
putational cost, it is an excellent tool for the first analysis of
digital rock images.

Most of the important applications were published only
10 years after the method was created when the use of digi-
tal rock images obtained by uCT started to gain popularity.
Vogel et al. [2] compared the use of YLM, Lattice—Boltz-
mann Method (LBM), and Pore Network Modeling (PNM)
to compute the capillary curve. The authors used uCT
images of a borosilicate cylinder with a size of 98> voxels.
It was found that the computational cost of the YLM was
similar to the PNM, which in turn was thousands of times
lower than that of LBM. It is important to emphasize that
both the LBM and the PNM can determine transport proper-
ties of the flow like permeability, whereas as said, the YLM
is limited to the quasi-static circumstances. Regarding the
capillary curve, all mentioned methods showed equivalent
results. Schulz et al. [1] applied the YLM to study the gas
diffusion layer inside a polymer electrolyte fuel cell as the
presence of water in reaction sites hinders the efficiency
of the cell. Shikhov and Arns [6] employed the YLM to
simulate three capillary pressure experiments: Porous Plate,
Centrifuge Multi-speed, and Mercury Intrusion Porosimetry.
Obtained results revealed that heterogeneities play a sig-
nificant role in the experimental results, and they concluded
that the numerical simulations using YLM can help to better
delineate laboratory experiments.

The determination of relative permeability employing
the YLM is another interesting application that emerged
in recent years [7, 9, 15, 16]. Although limited to quasi-
static phenomena, the method is combined with dynamical
methods to assess this property. In this approach, the YLM
computes the space distribution of the fluids in an interest
capillary pressure then the distribution is used as input data
in a dynamical method (like LBM) to determine the flow
rate in the percolating phase.

The lack of a proper and uniform name is a minor dif-
ficulty one will face trying to apply the YLM. A greater
obstacle is the absence of detailed information regarding
its implementation. Except for a few papers [4, 14], most

@ Springer

works are restricted to describing the general characteristics
of the method, even when relevant changes are proposed [9].
Frequently, critical computational aspects that can impact
computational efficiency are not properly discussed. This
prevents the comparison of obtained results with different
implementations, difficult to replicate computational simu-
lations for improving the algorithm, and makes unclear
whether new developments affect computational efficiency.

In this paper, we present a unified algorithm for the
Young—Laplace Method where both drainage and imbi-
bition processes are considered in a single framework. It
incorporates several existing improvements for drainage
simulation [4, 5], and it correctly describes the presence
of ganglia (quantities of fluid entrapped in the pore space,
like bubbles). A more detailed description of the improve-
ments implemented in the works of Hilpert and Miller [4]
and Schutz et al. [5] is done in Appendix 2. More than just a
grouping of previous works, we propose a new and coherent
mathematical formalism that simplifies the understanding
of the method and sets the basis upon which new improve-
ments can be proposed. Moreover, an efficient C+ +code
using this new structure is made available using the GNU
GPLvV3 software.

The paper is organized as follows. In Sect. 2, we describe
some basic physical concepts regarding YLM. Section 3
presents our unified algorithm for the YLM and its formal
mathematical description using the notation of set opera-
tions. In Sect. 4, we discuss the YLM for the imbibition case,
which, so far, is not a well-addressed question. We show that
the correction from Hilpert and Miller [4] does not need to
be applied in this case and also reveal how to apply Schulz
et al.’s [5] variable contact angles for imbibition processes.
Finally, Sect. 5 summarizes the conclusions of the paper.

2 Basic Concepts

The main purpose of the YLM is to find the spatial distribu-
tion of both the invading and displaced fluid inside a porous
media, without employing dynamical equations. Since it is
limited to the prediction of the equilibrium states of capil-
lary pressure under this condition, it is commonly regarded
as a quasi-static method.

YLM relies on the Young—Laplace equation to determine
the interface liquid curvature in the non-wetting and wetting
phases [17]. Additionally, the method employs an approxi-
mation that the two radii of curvature (R) are equal which,
for a cylindrical capillary tube results on

P, = Py—Py = 20 cosO
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where P, is the capillary pressure, i.e., the difference
between the pressure in the non-wetting (Py) and wetting
(Py) phases, and ¢ is the interfacial tension. As shown in
Fig. 1a, @ is the wetting fluid contact angle, and r, is the
capillary radius (r, = Rcos0).

As seen in Eq. (1), the importance of capillary pressure
in multiphase fluid flows is evident as the capillary radius
decreases, especially in strongly wetting conditions. There-
fore, modeling multiphase flows in porous media needs to
consider the influence of capillary effects, as both the fluid
flow dynamics in micro- and nanopores and the thermo-
dynamic properties of the phases involved can be altered
[18-21]. Figure 1b shows how the regions occupied by each
fluid are affected by the change in capillary or applied pres-
sure for a capillary tube with a variable cross-section. In the
upper section, the non-wetting fluid (blue) cannot access the
narrower part of the channel because a low-pressure value
corresponds to a large curvature radius. In the narrower sec-
tion, the pressure difference is increased, and the new equi-
librium is related to smaller radii. The main idea behind the
YLM, as proposed by Hazlett [12] and Magnani [13] came
from a simple idea. Considering a null contact angle and a
given value of P_, a region can only be occupied by the non-
wetting fluid if it is possible to inscribe a sphere of radius
R =20 /P, inside this region.

Fig. 1 The non-wetting and

Figure 1b presents scenarios where the two fluids are stat-
ically in equilibrium. In the absence of fluid motion, the two
fluids should remain in this configuration. If a dynamic pro-
cess of invasion is carried out with a low capillary number
(when capillary forces are dominant over the viscous ones),
then we expect the system to pass through these configura-
tions during the invasion process. Thus, finding these states
is also necessary for understanding dynamic processes.

During drainage, increasing the pressure associated with
the injected non-wetting fluid displaces the wetting fluid
that initially fills the porous media. The increase occurs in
small steps to allow the fluids to reach new equilibrium con-
figurations. On the other hand, imbibition happens when the
wetting fluid invades the region previously filled by the non-
wetting fluid when the pressure of the latter is decreased.
Using Fig. 1b as an illustration, during the drainage the sys-
tem would go from states I to II, whereas for the imbibition,
the wetting front evolution is the opposite.

Figure lc shows a comparison between the equilib-
rium states of drainage predicted by the YLM and by the
Shan—Chen multicomponent LBM (SC-LBM) [22-25].
Despite some small differences, the results from the YLM
are pretty close to the ones from SC-LBM, showing that
the method can predict the static equilibrium states of this
stepwise invasion process.
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In this study, we included the results of SC-LBM simula-
tions as an indication of quality to show that YLM provides
satisfactory results for the invasion process. Although we
considered an idealized porous medium, the LBM (and its
variations) has been considered a very powerful tool for
predicting transport phenomena in more complex situations
involving realistic 2D and 3D porous media [26-35].

3 Unified Algorithm

The YLM is applied to 2D or 3D segmented images; the
algorithm described works in both cases without any adapta-
tion. Nonetheless, to be coherent with the images used in the
paper, we will use expressions related to the 2D case, such
as “pixel” and “circle” rather than “voxel” and “sphere”.

Operations over images commonly require iterated loops
over all its pixels. It occurs, for example, when determining the
image regions where a circle can be inscribed without overlap-
ping solid pixels, as illustrated in Fig. 2. A first approach is “to
move” the circle over the whole image checking whether or
not it overlaps solid pixels. Unfortunately, this leads to mak-
ing operations of the order of O(n?) where n is the number of
pixels in the image. It is something that is computationally
unfeasible if it is applied to three-dimensional digital porous
media. Additionally, the YLM requires these regions to be
found for different circle radii (each radius is associated with
a P_value by Eq. (1)), so it is essential that the algorithm does
not demand all the computations to be remade for each new
value. Thus, in order to obtain an efficient YLM algorithm,
this question must be carefully addressed.

To the best of the author’s knowledge, there is not any
work describing in detail how to implement the YLM effi-
ciently. The solution is to use Mathematical Morphology
(MM) algorithms [36] since they allow discovering the
region occupied by a predetermined circle, with a very
low computational cost operation called opening (a more
detailed discussion of MM is addressed in Appendix 1). This
operation is performed with the aid of the Euclidian Dis-
tance Transform (EDT'), which only needs to be executed
once for an image. The EDT can be computed using a very
efficient and parallel algorithm proposed by Saito and Tori-
waki [37], and the result is a map showing the distance of
each pore pixel to the closest solid pixel. Then, when these
regions are found, another algorithm is used to discover the
regions connected to the source of the invading fluid.

Although improvements regarding drainage simulations
were mentioned in previous sections, there are some signifi-
cant issues that we have not yet addressed. Among them are
(i) the compressible behavior of the displaced fluid, (ii) the
use of these existing improvements in imbibition simula-
tions, and (iii) the treatment of isolated bubbles of the invad-
ing fluid. All of these issues often play a significant role in
practical problems.

Previous works [13, 14] devoted some attention to these
questions. However, when trying to adapt the method to
some selected cases, the authors created countless nomen-
clatures and notations, which added significant complexity
to the algorithm. As described in Sect. 1, these are limiting
factors for the wider adoption of the YLM. In this section,
we develop a unified algorithm that combines these different
solutions in a simpler approach.

Fig.2 Determination of the pixels inside the porous region which can be occupied by a circle of 7 pixels in diameter (region delimited by the
white line). The black pixels represent the solid region while the red pixels are the ones that could not be occupied by the circle
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3.1 Benchmark Geometry

We adopted the benchmark geometry of Mohammadmoradi
and Kantzas [7]. Our benchmark is shown in Fig. 3. We have
restricted its application to porous media with a simplified 2D
geometry to test and exemplify the algorithm’s performance in
several situations found in, for instance, water/oil-filled rocks:
ganglia, dead-end pores, isolated pores, and channels with dif-
ferent shapes and sizes. However, we emphasize the YLM is
applied to 2D and 3D cases without any modifications. The
wetting (W) and non-wetting (N) fluids are represented by
red and blue colors, respectively. The top figure represents the
initial state for the drainage, and the bottom figure is the one
for the imbibition. In both cases, the inlet is positioned on the
left side and the outlet on the right side of the medium. Thus,
the dark blue and dark red squares are the source or sink of
each fluid, depending on the case.

A semi-permeable membrane was added in different loca-
tions in each case. In the drainage process, this membrane is
positioned just before the outlet to ensure that the maximum
number of pores will be invaded before the fluid finally per-
colates. For the imbibition process, the membrane is located
after the inlet to prevent the invading fluid from filling the
whole geometry in a single pressure step.

Figure 4a, b show equilibrium states for drainage and imbibi-
tion, respectively, for a 0°-contact angle. The case for a 45°-con-
tact angle is shown in Fig. 4c, d. Each case is represented by a
two-letter code. The first relates to the wettability of the invading
fluid: non-wetting (N) or wetting (W). The second one indicates

Fig.3 The benchmark geometry
used to analyze and demonstrate
the unified algorithm. The top
and bottom figures represent

the initial fluids distribution

for drainage and imbibition,
respectively. The wetting and
non-wetting fluids are repre-
sented, respectively, by red and
blue colors. In both cases, the
inlet is positioned on the left
side and the outlet on the right
side of the medium. Thus, the
dark blue and dark red squares o
are the source or sink of each

fluid, depending on the case

if the displaced fluid is incompressible (I) or compressible (C).
Thus, the four cases of interest are expressed as NC, NI, W1, and
WC. During drainage, the P, increases up to the point that the
capillary diameter reaches a pixel length (Eq. (1)). In the imbibi-
tion the opposite occurs, i.e., initially, the P, is high, and as the
pressure decreases, the wetting fluid starts to occupy the avail-
able channels. For all four cases, the algorithm provided physi-
cally consistent results. Each row in the figures states a specific
value of the P_, and they resulted from a sequence of operations
applied over the regions of interest of the benchmark images
(Fig. 3). These operations are described in the next section.

3.2 Algorithm’s Description

The first step in building this framework is to identify the
minimal set of regions of interest over which the operations
will be performed. Since each of these regions is represented
computationally by a matrix, the use of too many of them
results in a high computational cost, and it is time-consuming.
While Hazlett [12] defined these regions vaguely, Magnani
[13] and Magnani et al. [14] used a non-necessary large num-
ber of regions. Hilpert and Miler [4] presented a clear defi-
nition while providing simple operators to manipulate these
regions based on the Mathematical Morphology formalism.
Thus, in this present work, we keep their definitions, where
the current state is defined by three regions: the invading
fluid, the displaced fluid, and the solid. Additionally, some
pixels must be labeled as the source and sink of the invading
and displaceable fluids.

3 semi-permeable membrane E
O ]
A Tp—— .
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Fig.4 Selected equilibrium states for the drainage (a and ¢) or imbi-
bition (b and d) using the unified YLM algorithm in the benchmark
geometries with a contact angle of 0° (a and b) or 45° (c and d). Each
case is represented by a two-letter code. The first relates to the wet-

Figure 5 shows a schematic picture of the YLM algorithm.
We use image analysis notation based on set operations. The
sequence and number of proposed operations were designed
to allow a unified algorithm for the four cases of interest (NC,
NI, WI, and WC). Each column of the figure represents each

Fig.5 The Algorithm structure
is shown in four steps. Set oper-
ations represent the algorithm
structure for each of the four
cases. The symbols are: porous
region (P), structuring element
(D"), 1st step set (A;), 2nd

step operations (Ni(k) or Wi(k), it
depends on the case), filtering
process at the invading fluid
source (F;), distribution of the
invading fluid at the previous
pressure step (/;_;), 3rd step set
(B;), 4th step operations (Ci(k)),
filtering process at the displaced
fluid sink (F, ), and distribu-
tion of the disi)laced fluid at the
previous pressure step (0;_,)

1% step: Erosion

2" step: Dilation
and connection to
the fluid source

3" step: Union
with ganglions

4 step: Exclusion
of incompressible
parts
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tability of the invading fluid: non-wetting (N) or wetting (W). The
second one indicates if the displaced fluid is incompressible (I) or
compressible (C)

of these cases. For a better organization, the operations are
grouped into four steps, with the last step being performed
solely for the two incompressible cases (NI and WI).
Common to all cases, the first step (Fig. 5) erodes the
porous region (P) using a circle as a structuring element (D7),
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| Image from last step.
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| Union of the previous
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last step image to
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| Final image. Last set
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!
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Fig.6 Image analysis operations to determine the distribution of flu-
ids in one pressure step. a Drainage: the invading fluid is non-wetting
and the displaced fluid is fully compressible (NC). b Imbibition: the
invading fluid is wetting, and the displaced fluid is fully compressible
(WC). The fluid source I, is at the extreme left and the fluid sink O,

resulting in the A; set. The second one consists of a group of
four operations (ka) for NC and NI; Wi(k) for WC and WI) that
expands the previous region excluding parts not connected
to the input fluid source. The symbol F; denotes the opera-
tion or filtering process that guarantees that only the sections
connected to the invading fluid source (Z,) should remain,
and /,_, indicates the distribution of the invading fluid at the
previous pressure step. The operations order depends on the
type of fluid, as shown in Fig. 5.

b)

Porous region (beige)|
is the union of non-
solid pixels. Solid
voxels are black

Image from last step.
Voxels with invading
fluid are beige.
Others are black.

1*' step (to all cases) |
is the erosion of the
porous region

Dilation of previous |
set.

Subtracts last set from|

P to get regions that

the invading fluid may |
occup.

Union with the last
step to include
ganglia and reservoir.|

Get only the pixels

iconnected to the fluid |

source even through
ganglia.

Union of last set with|
last step image to
incorporate ganglia.

Final image. Last set|
is the invading fluid
(red). Others non-
solid pixels are the

displaced fluid (blue).|

FaXW

—

at the extreme right. The beige pixels represent the input data of the
algorithm: porous region and initial (or previous pressure step) distri-
bution of the invading fluid. The purple pixels indicate the operations
performed to find the final image that represents the obtained result
for the one-step drainage or imbibition

After identifying the regions occupied by the invading
fluid, associated with a P, the regions originally discon-
nected (ganglia) are included in the third step, indicated by
B, (Fig. 5). If the displacement fluid is fully compressible
(NC/WQ), this is the last stage for the current P,.. However,
if the displaced fluid is incompressible (NI and WI), it is
still necessary to exclude its parts that are not connected
to the sink. It happens as the fluid has no place to flow to,
and it cannot be compressed; then, this portion of the fluid
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Image from last step.
Pixels with invading
filuid are beige.

Others are black. |

Final set of NC.
Invading fluid is
beige. Others pixels
are black.

Image from last step.
Pixels with displaced
fluid are purple.
Others are black.

Pixels not connected
to the sink (displaced

Subtracts last set
from B,.

Pixels connected to
the fluid source and

Union of last set with
last step image to
incorporate ganglia.

is the invading fluid
(blue). Others non-
solid pixels are the

Fig. 7 Image analysis operations to determine the distribution of flu-
ids in one pressure step. a Drainage: the invading fluid is non-wetting
and the displaced fluid is fully incompressible (NI). b Imbibition: the
invading fluid is wetting, and the displaced fluid is fully incompress-
ible (WI). The fluid source I, is at the extreme left and the fluid sink

remains trapped in its position in the structure. The fourth
step (Fig. 5) operation is indicated by the C(k) In a similar
way to F; and [;_;, F, , is the filtering process that guaran-
tees that only the sections connected to the displaced fluid
sink (O,) should remain, and O;_, indicates the distribution
of the displaced fluid at the previous pressure step.

The results of each step in Fig. 5 performed by the YLM
algorithm are exemplified and commented in Figs. 6 (NC
and WC cases) and 7 (NI and WI cases) for one of the pres-
sure steps. As for the input data, no special requirement was
imposed on the initial fluids distribution or by the geometry,
the algorithm is rather general.

@ Springer

fluid is trapped).

that can be occupied,

.I-:.i-rlal il-'nage. Last se"i"

displaced fluid (red). |

Image from last step. |
Pixels with invading
fluid are beige.
Others are black.

Final set of WC
Pixels with invading
fluid are beige.
Others are black.

Image from last step. |
Pixels with displaced
fluid are purple.
Others are black.

Pixels not connected |
to the sink (displaced |
fluid is trapped).

Subtracts last set
from B,.

Pixels connected to
the fluid source and
that can be occupied|

Union of last set with
last step image to
incorporate ganglia.

Final image. Last set|
is the invading fluid
(blue). Others non-
solid pixels are the

displaced fluid (red). |

O, at the extreme right. The beige pixels represent the input data of

the algorithm: porous region and initial (or previous pressure step)
distribution of the invading fluid. The purple pixels indicate the oper-
ations performed to find the final image that represents the obtained
result for the one-step drainage or imbibition

The capillary curve is then obtained by applying the follow-
ing equation with different radii for the circle, whose values are
given by the P_ using the Young—Laplace Equation (Eq. (1)).

> {|[F,(PeD) &D}
Y P

where s(r) is the saturation of the invading fluid for a circle
radius (r, and D' = D’(r)), and the summation symbol repre-
sents the operation of counting the pixels of each region, and
the operator F; , denotes the process of filtering the pixels
connected with the invading fluid source.

s(r) =

@
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Fig.8 Attempt to use the generalization by Schulz et al. [5] to simulate imbibition with a different wettability angle. Erosion for a circle radius
and subsequent dilation by a circle of a larger radius is indicated in the same image

4 Imbibition Case

As discussed earlier, the correction proposed by Hilpert and
Miller [4] and the generalization proposed by Schulz et al.
[5] to YLM were not applied to the imbibition case in other
works. In this section, we show that there was no need to
use Hilpert’s correction for imbibition and that the Schulz
generalization can be applied to it, only if an appropriate
membrane is used.

In drainage, larger channels drain first unless there is a
narrow channel in the pathway to restrict them. The restric-
tion is due to the higher P_ required for draining these nar-
row channels. It is called the ink bottle effect. The approach
proposed by Hilpert and Miller [4] is applied to correct an
overestimated saturation due to ink bottle geometries inside
the porous space after the opening process (see Fig. 13 in
Appendix 2). However, the same effect cannot happen on
imbibition because the smaller channels fill first. Therefore,
Hilpert’s correction is unnecessary for imbibition.

The generalization of Schulz et al. [5] to other contact
angles can be very useful in imbibition since wettability is
an important factor. Nevertheless, as far as we know, it has
never yet been described. Figure 8 shows that according to
the Schulz process the dilation with Rcos# results in a dis-
placed fluid that moves backward, preventing the wetting
fluid from entering the membrane and, subsequently, in the
channel. The solution is straightforward: use an elongated
membrane with a length greater than the difference in radii
of the two circles,

1

L >R—R’=R’(——1)
m cosf

3

where L, is the membrane length, R’ is the half channel
width, and 6 is the contact angle as indicated in Fig. 8. Some
selected simulation steps are shown in Fig. 4a, ¢ for contact
angles of 0° and 45°, respectively.

5 Conclusion

In this work, we presented an algorithm to simulate cap-
illary-driven two-phase fluid flow in porous media by
combining several previous works into a single unified
framework. Following Hazlett [12], Magnani [13], and
Magnani et al. [14], the algorithm uses the Mathematical
Morphology formalism. We also incorporated improve-
ments from Hilpert and Miller [4] and Schulz et al. [5].
In addition to the unified structure, we offer, for the first
time in the literature, a complete and detailed description
of the YLM algorithm and show how to apply it in the
imbibition case.

This generalized framework allows the simulation of both
drainage and imbibition problems with the displaced fluid
being either fully compressible or incompressible. The uni-
fied algorithm is also capable of handling any geometry or
initial fluid distributions. So, one possibility of application
for this unified algorithm is predicting the hysteretic char-
acteristic of the soil retention curve by drying and wetting
cycles. However, it is not limited to this application.

Finally, we offer an open-source C+ 4+ code for it,
something that will help the YLM to gain even more space
in different applications involving transport phenomena in
digital porous media.
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6 Computer Code Availability

The Young-Laplace Method unified algorithm is available
as a C+ +source code, accompanied by Python 3 + exam-
ple scripts. The source code is licensed under the GPL-3.0
License. The source code and examples can be downloaded
from the data repository [38].

Appendix 1. Mathematical Morphology
Applied to YLM

Figure 9 illustrates how the region occupied by the invading
fluid is found using Mathematical Morphology (MM) opera-
tions. In the YLM, it is considered that the image is exclu-
sively formed by the union between the solid and pore (P)
related pixels and that the MM operations will not expand
the image beyond its original dimensions.

In MM, the opening operation (o) is defined using the
combination of two fundamental operations: erosion and
dilation. In the erosion operation, denoted by ©, a structur-
ing element with a disk shape D is applied over the region
P (Fig. 9a), resulting in region E = P & D, as shown in
Fig. 9b. Region E comprises all the points in P, where the
structuring element can be centered without overlapping the
solid region. Notice that although no segment can overlap
over the solid region, it is allowed for part of the structuring
element to be outside of the boundary image.

P E=P -1_3

(P=roep

=

Figure 9c exemplifies the dilation operation of E by a
structuring element D (denoted by E @ D), resulting in
region O with all the points intersected by the disk D as its
center moves around the E region. It is important to notice
that the result includes only points originally belonging to
P; otherwise, the final image would be expanded.

Lastly, Fig. 9c is also the region O obtained directly as a
result of the opening operation of P by the structuring ele-
ment D (O = PoD), which comprises all the points of D,
as this element moves around P without extending over the
solid region. As the case shown in Fig. 9b, the structuring
element is allowed to lay over regions outside the image.
Moreover, as in Fig. 9c, the resulting region O contains
only points belonging initially to P. Figure 9d shows the
final results after relabeling the porous region.

As one can realize from Fig. 9, the erosion of P by D
followed by the dilation by D is identical to the opening
of Pby D, i.e.,

O=PoD=E®@D=PED)®D 4)

Actually, it is possible to prove that it represents a gen-
eral result, which is of great practical importance because
it allows performing the opening operation using the com-
bination of dilation and erosion operations. Furthermore,
dilation can be obtained by applying erosion to the nega-
tive of an image. The negative is retrieved by swapping
the image foreground and background, which in our case
are porous and solid regions, respectively. Denoting the
negative by an overbar, one can show that

Fig.9 Examples of the fundamental MM operations. a The porous region P is shown in beige. b and ¢ The beige region represents the set of
points resulting from the operations of erosion and dilation, respectively. d The final result
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Fig. 10 The opening operation of P is performed by two erosion
operations. This is possible because the negative of the dilation is
equal to the erosion of the negative. a Results from the negative of

EeD=(EeD) s)

The right-hand side operation is shown in Fig. 10a—d,
which gives the same result already displayed in Fig. 9,
which depicts the operation of the left-hand side. Using
Eq. (5), the opening operation in Eq. (4) is written solely in
terms of erosions

0=(EeD)=[m@D] ©6)

As previously mentioned, to obtain an efficient algorithm,
the erosion operations must be performed with the aid of the
Euclidian Distance Transform (EDT). The result of the EDT
is a map with the distance of each pore pixel to the closest
solid pixel, and it can be computed using a very efficient
and parallel algorithm proposed by Saito and Toriwaki [37].

If the structuring element is a circle of radius R, then
the erosion operation is given by the set of pixels whose
distance to the solid is larger than R or, equivalently,
EDT; > R? where EDTiZI. indicates the squared distance of
the pixel located at the image position ij to the closest solid
pixel [39]. Using the squared distance is advantageous since
it allows for the computation to be handled solely by inte-
gers. Figure 11 depicts how the EDT can be used to compute
the opening operation of the porous region by a circle. The

N &

P )

the E region in Fig. 9b. b and ¢ The beige region represents the set of
points resulting from the operations of erosion and the negative of the
N region, respectively. d The final result

procedure starts from the EDT result, shown in Fig. 11a. As
explained, the values are the squared distance to the back-
ground (solid). By taking the negative of this result, i.e.,
setting it as background (Fig. 11b), the EDT is once again
applied from which a new erosion is performed. The nega-
tive result of this last operation (Fig. 11c) gives the opening
of the porous region by the circle (Fig. 11d).

Figure 12 illustrates the bottom-up drainage through a
narrow channel. The non-wetting fluid source is represented
by the dark blue square (Fig. 12a). By the opening operation,
and consequently, by the Young-Laplace equation, the upper
region could be occupied by the non-wetting fluid; how-
ever, the circle cannot cross the constriction for this radius
(Fig. 12b). From the morphological standpoint, this question
is addressed by discarding the upper region since it is not
connected to the source.

The next step is the identification of the connection between
the regions can be performed by using the algorithm of He et al.
[40]. This technique assigns a label to each unconnected group
of pixels, allowing us to ignore the pixels with labels different
from that of the sources (Fig. 12¢). This methodology already
considers the possibility of multiple sources.

By using the MM notation discussed above, the YLM can
be expressed as [4]:

Y F (PoD)

P

s(r) =

@)
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Fig. 11 Opening operation of
the porous region by a circle

of 7 pixels in diameter (i.e.,

R? = 3.5% = 12.25) using the
EDT (see Fig. 2). a EDT values

used to erode the porous region.

b EDT values used to erode the
negative image of a. ¢ The neg-
ative image of b is equivalent
to the opening operation of the
porous region directly. d Final
image after opening operation
of the porous region by a circle
of 7 pixels in diameter
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a) b) c)
| Fiif

Fig. 12 a A bottom-up drainage through a narrow channel with the
wetting fluid in red, and the non-wetting fluid source represented by
the dark blue square. b The opening operation identifies two regions
(beige color) that could be occupied by ¢ the invading non-wetting

where s(r) is the saturation of the invading fluid for a given
circle radius (r, and D = D(r)), and the summation sym-
bol represents the operation of counting the pixels of each
region. As for the operator F;, it denotes the process of
filtering the pixels connected with the invading fluid source.
As described in Sect. 2, imbibition can be obtained in a
similar way to the drainage processes. But actually, some
implementation details distinguish these two processes.
These differences were noticed by the earlier authors of
the method [12-14], and they were discussed in Sect. 3.

Appendix 2. Main Improvements
for Drainage Simulation with the YLM

Since the majority of the applications of the YLM are lim-
ited to drainage simulations, this process received greater
attention from researchers over the years compared to
imbibition. Consequently, important improvements were
proposed in the literature for the drainage process, and
here, we describe two significant changes to the original
procedure summarized by Eq. (7).

Hilpert and Miller [4] identified an error in Eq. (7) which
led to an overestimation of the saturation value in some
situations. As displayed in Fig. 13a, for a drainage process
of the wetting fluid (red) from the bottom to the top in a
selected geometry with two large pore regions separated
by a short channel (like an ink bottle geometry), the open-
ing operation results in the two regions being connected
(Fig. 13c). Nevertheless, during a real invasion, the non-
wetting fluid (blue) would not reach the upper section for
the value of pressure related to the circle radius indicated
in Fig. 13b, since it cannot cross the channel. This would
only be possible if the entire circle could cross the channel.

fluid (light blue), but the upper region is not connected to the fluid
source (dark blue pixel), and hence cannot be filled in the current
pressure step

To avoid this error, Hilpert and Miller [4] proposed a
simple correction (Fig. 13d) that consists of identifying the
regions connected to the fluid source between the erosion
(Fig. 13b) and the dilation (Fig. 13f) processes instead of
after the dilation (Fig. 13e). Figure 13g, h shows the dif-
ference between the original YLM drainage and Hilpert’s
correction YLM drainage, respectively. Considering this
correction, Eq. (7) is replaced by

Z{[F,PoD] @D}
P

The drainage process described by Eq. (8) is limited to
the simulation of the invasion of a fully non-wetting fluid,
or equivalently, the value for the contact angle in Fig. 1a is
always zero. Schulz et al. [5] presented a small modifica-
tion to this algorithm, allowing different values to be set.
The concept used by the authors is depicted in Fig. 14. It
shows that if a circle with a different radius is used (R’ for
erosion and R for dilation); then, a final interface with a
radius of curvature R’ and contact angle 8, given by

s(r) = (¥

R' =R cosf 9)

is achieved. Including this improvement, Eq. (8) is modified
to Eq. (2) in which the structuring element D’ is associated
with a circle with a radius R’. Even though this generaliza-
tion enables more realistic applications of the YLM, a fact
that it is not yet widely known by the research community,
as recent works still point out the inability to change the
contact angle [10, 41].

One main advantage of this approach is concerning to
its implementation easiness. Since just the radius of the
erosion needs to be modified, it is easily incorporated into
an existing YLM code. Moreover, as the erosion is com-
puted pixel by pixel using the EDT result, a case of mixed
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Fig. 13 a A drainage process of a)
the wetting fluid (red) from the
bottom to the top in a selected
geometry with two large pore
regions separated by a short
channel. Common to both

cases, the erosion operations are
performed in b. ¢, e, and g The
original YLM drainage algo-
rithm as proposed by Hazlett
[12] and also by Magnani [13]

and Magnani et al. [14]. d, f, 5
and h The correction of Hilpert
and Miller [4]. The non-wetting G) ) ( P — _D) (

invading fluid (blue) source
is represented by a dark blue
square

9)

wettability could be readily performed by assigning an
individual contact angle to each pixel [5].

On the other hand, since the porous media surface is,
in general, curved, the contact angle will depend on this
curvature. Also, if the larger circle used in the dilation
extends beyond the wall to a near pore, this region can be
incorrectly assigned as occupied by the invading fluid.
Although, for it to happen, this region must also have a
connection with the fluid source. This situation is shown

@ Springer
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in Fig. 14, where the circle with a radius R’ extends to a
bottom channel.

As mentioned by the authors, in petrophysics applica-
tions, these two drawbacks do not present a serious problem
if 8 < 40° as the rock samples generally have low porosity
and a large number of small pores.

As shown in Sect. 4, an appropriate membrane
makes Schulz’s proposed modification suitable even
for imbibition.
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Fig. 14 The sequence of MM operations proposed by Schulz et al. [5] to enable drainage simulations with different contact angles. The disks D’

and D are associated with R’ for erosion and R for dilation, respectively
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