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Abstrakt

Cilem této bakalaiské préace je navrhnout, implementovat a vizualizovat bu-
néény automat simulujici dynamickou rekrystalizaci. Implementace algoritmu
byla sestavena na zakladé védecké publikace, doktorské prace a existujiciho
kédu v jazyku CellLang. Uzivatelské rozhrani je implementovino v jazyce
C++ s vyuzitim frameworku Qt. Vysledna aplikace zobrazuje mikrostrukturu
a vizualizuje spoctené vysledky vypoctu uzivateli. Jedna se o kiivku mecha-
nického napéti, krivku stfedni velikosti zrna a hustotu dislokaci. Vysledky
simulace lze ukladat. Je zde moznost nacist si inicializaéni mikrostrukturu
nebo si vygenerovat vlastni v programu na zakladé definovanych parametri
pomoci pseudo-statické rekrystalizace. Volitelnost parametrii zarucuje moz-
nost simulace materialu deformovaného v riznych podminkéach.

Klicova slova Bunécéné automaty, Dynamicka rekrystalizace, Komplexni
systémy, Simulace, Samo-organizace, Emergence, C++, Qt
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Abstract

The aim of this bachelor thesis is to design, implement and visualize a cellular
automaton simulating dynamic recrystallization. Implementation of the algo-
rithm was based on scientific publications, doctoral thesis and existing code in
CellLang. The graphical user interface is implemented in C4++ using the Qt
framework. The resulting application displays the microstructure and visua-
lizes calculated results to the user: mechanical stress curve, mean grain size
curve, dislocation density. The simulation results can be stored. It is possi-
ble to retrieve the initialization microstructure or to generate our own in the
program based on defined parameters by pseudo-static recrystallization. Op-
tional parameters guarantee simulation of material deformed under different
conditions.

Keywords Celullar automata, Dynamic recrystallization, Complex systems,
Simulation, Self-organization, Emergence, C++, Qt
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Uvod

Védci a materidlovi inzenyti casto potfebuji simulovat chovani materidlu v re-
alnych aplikacich za bézného provozu. Matematické a pocitacové modely jsou
v tomto pripadé idealni zptisob, jak tento problém fesit. Dokdzeme diky nim
odhadnout chovani materidlu, aniz bychom vyrobek znicili. I pres relativné
uspésné vysledky ndm stale nedokazi aktudlné [I] pouzivané metody zodpo-
védét vsechny otazky [2]. Predevsim nedokdze odpovédét na otdzku, jaky vliv
mé zmeéna rychlosti deformace na nukleaci, pocatecni velikosti zrna a oscilaci
stfedni velikosti zrna. V poslednich 30-ti letech se za¢ina zvysovat zdjem o fyzi-
kalni modely zvané bunééné automaty, které odstranuji nevyhody piedchozich
Teseni.

Pocatky bunécnych automata sahaji az do 40. let 20. stoleti, kdy se John
von Neumann a Stanislav Ulam snazili navrhnout model, ktery by se sam
od sebe reprodukoval [3]. Definovali ho jako prostor rozdéleny na jednotlivé
bunky, kde je prostor a cas diskrétni. Je slozeny z mrizky bunék nabyvajiciho
koneény pocet stavi v zavislosti na simulovaném jevu a definovanymi pravidly
pro vyvoj bunék. Pro kazdy krok simulace bunééného automatu kazda bunka
zméni svij stav na zakladé stavii sousednich bunék a svého stavu. Z toho
plyne, ze chovani je definované na lokalni trovni. Dohromady tvori celek,
ktery operuje na vyssi urovni abstrakce reagujici na vnéjsi vlivy.

Takovym systémum se fikd komplexni systémy. Diilezitou vlastnosti kom-
plexnich systému je emergence, kterd popisuje chovani systému na vyssi trovni
abstrakce, nez na které operuji lokalni ¢asti. Nejmensi jednotkou tohoto sys-
tému je emergent. Chovani neni ni¢im vyjimecnym v prirodé. Mravenci kolonie
jsou toho dikazem. Kazdy mravenec je schopny reagovat na 20 az 40 vnéjsich
signdla z okoli, na zakladé kterych se dédle rozhoduje a komunikuje s dalsimi
mravenci [4]. Dalsim pfikladem muzou byt ptéci poletujici v hejnech, kde
kazdy jednotlivy letec si udrzuje rychlost a pozici na zakladé okolnich ptaku.
Tento jednoduchy mechanismus je vhodny pro simulaci siroké skaly jevu ve
fyzice, chemii, biologii a paralelnich vypoctu [5].
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UvoDp

Cile

Tématem bakaldiské prace je vytvorit program, ktery bude simulovat dyna-
mickou rekrystalizaci pomoci bunééného automatu. Diky tomuto programu
bude védclim a zdjemcim o studii chovani komplexnich systémii umoznéno
nahlédnout do této discipliny. Aplikace bude schopna béhem simulace zo-
brazovat bunéénou mikrostrukturu a dalsi vysledky simulace ve formé graf.
Daéle bude moznost vygenerovat inicializa¢ni pocéatec¢ni mikrostrukturu, vlo-
zit vlastni predpripravenou, a také ulozeni vysledkt simulace do soubori ve
formé obrazkt, konfigurac¢nich souborti nebo dat. Aplikace bude nabizet vol-
nost konfigurace jednotlivych parametra. Dilezitym cilem je napsat program
tak, aby byl jednoduse pochopitelny pro fyziky a ukazat jim, jak se d4 simulace
naprogramovat.

Aplikace bude open source, proto védci a jini programatori budou mit
moznost tento program v budoucnu rozsirit.

Struktura prace

Prvni ¢ast préace je vénovana tvodu do bunéénych automati, komplexnich sys-
témi a dynamické rekrystalizace. V druhé kapitole je podrobnéji rozebrana
simulace dynamické rekrystalizace pomoci bunééného automatu. Ve tteti ka-
pitole je popsédna analyza a jsou rozebrany pozadavky na software. Ctvrta
kapitola pokracuje navrhem aplikace. Obsahuje popis tiidni hierarchie, kterd
se snazi respektovat fyzikalni koncepty a navrh uzivatelského rozhrani. V paté
kapitole je ¢tenar seznamen s implementaci programu a jsou mu piedstaveny
asté problémy, na které miaze pii implementaci této domény narazit. Sesté ka-
pitola se zabyva testovanim. Je zde popsano, jak testovani probihalo a na jaké
testy bylo zaméreno. Posledni kapitola obsahuje zhodnoceni celé bakalarské
préace, diskuze naméfenych vysledkt a vyhled do budoucna.



KAPITOLA 1

Uvod do bunéénych automati
a dynamické rekrystalizace

Tato kapitola slouzi jako tvod do oblasti teorie bunéénych automati, teorie
komplexnich systému a fyzikalniho jevu dynamické rekrystalizace. Pro lepsi
prehlednost se v praci pouziva misto pojmu bunéény automat nézev celuldrni
automat. Tyto pojmy jsou ekvivalentni a lépe se da na né odkazovat zkratkami
CA (celuldrni automat) a CAs (celuldrni automaty). Navic jsou tyto pojmy
zazité v anglickém jazyce od slovicka cell (bunka).

1.1 Komplexni systémy

Neexistuje presnd teoretickd definice komplexnich systému, vétsinou je to jen
skladba spoleénych vlastnosti. Obecné by se dal komplexni systém defino-
vat jako systém, ktery je slozeny z mnoha mensich lokalné pracujicich ¢asti,
které jsou schopny mezi sebou interagovat a navenek globalné reagovat s oko-
lim. Koncept komplexnich systému byl soucasné objeven v nékolika rtznych
disciplindch [6] [7, B]. To muze svédéit o jejich univerzalité. V nésledujicich
podkapitolach se nachazi nékteré spolecné znaky, které se daji pozorovat.

1.1.1 Samo-organizace

soamo-organizace se definuje jako spontanni (tj. nend rizeny néjakym exter-
nim systémem) proces organizace, tj. tvorba organizované struktury. Spontdnni
tvorba ‘organizovaného celku’ z ‘neusporadané’ kolekce interagujicich casti, jak
o tom svédci v samo-organizujicich systémech ve fyzice, chemii, biologii, soci-
ologii, je zdkladni ¢ast dynamické emergence.“ [9]

V tvodu préace byl jiz jeden typicky priklad uveden. U mravencu neexistuje
zadny viadce a komunikace mezi nimi probiha pouze na lokalni trovni. I presto
jsou schopni spoleéné vytvorit velké mravenisté nebo ochranit kralovnu.
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1. UVOD DO BUNECNYCH AUTOMATU A DYNAMICKE REKRYSTALIZACE

Druhym prikladem je organizované letici ptactvo. Jednotlivec se po dobu letu
snazi dodrzovat tfi jednoduché pravidla. Snazi se nenarazit do blizkych sou-
sedu, udrzuje smér letu a dodrzuje vzdélenosti mezi ostatnimi sousedy. Timto
preskupovanim lze pozorovat neustdlé zmény formaci béhem letu.

Obréazek 1.1: Organizovany let ptaku [10]

1.1.2 Emergence

Emergence je definovan jako vyskyt novych entit, které operuji na vyssi irovni
abstrakce nez samotné lokédlni pravidla. U naseho piikladu s mravenci je mra-
venisté vysledkem emergence [3].

1.1.3 Hierarchicka organizace

Emergence slouzi jako propojeni mezi jednotlivymi trovnémi v komplexnich
systémech. Nejlepsim prikladem je zivot na Zemi. Dalsim ptikladem miize byt
vesmir. Obsahuje jednotlivé struktury atomi, pies molekuly, plyny, hvézdy az
do jednotlivych galaxii.

1.2 Celularni automaty

Celularni automat je podle [11] diskrétni, abstraktni vypocetni systém, ktery
je vhodny pro simulovani obecnych modelt slozitosti a reprezentaci nelinearni
dynamiky napri¢ védnimi obory. Je slozeny ze ¢tyr ¢asti: mrizky bunék, jejich
pridruzenych proménnych, mnoziny sousedu a lokalnich pravidel. Prostor a cas
je diskrétni. Pro kazdy krok simulace celularniho automatu kazda burnka zméni
svij stav na zakladé stavi sousednich bunék zaroven.
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1.2. Celularni automaty

1.2.1 Mrizka

Mrizka je slozena z bunék, které jsou usporddany do jednoho, dvou, tfi ¢i
vice dimenziondlniho prostoru. Buiiky mohou byt ¢tvercové, trojihelnikové,
hexagonalni ve 2D nebo kubické ve 3D miizce. V pripadé simulace dynamické
rekrystalizace se vyuzivd model sloZzeny z 2D miizky ¢tvercovych uniform-
nich bunék, které jsou vsechny aktualizované najednou na zékladé lokalnich
pravidel [12].

1.2.2 Proménné

Celularni automat obsahuje urcité mnozstvi diskrétnich proménnych. Jejich
pocet zavisi na typu simulovaného jevu. Nejjednodussi vyuzivaji jednu boo-
lean hodnotu, kterd se da preformulovat nasledujicim zpusobem. Bunka je
ve stavu jedna nebo ve stavu nula. Tento druh proménné lze najit i v CA
zvaném Game of Life, ktery je popsan v préci pozdéji, viz kapitola

1.2.3 Diskrétni stavy

Kazdé bunka v CA se nachédzi béhem simulace v néjakém stavu o € Y. Kde
>~ je kone¢nd mnozina vSech moznych stavi.

1.2.4 Sousedstvi/okoli

Vyvoj kazdé bunky je zavisly na sousednich burikdch (angl. neighbours). Na
zékladé stavi okolnich bunék se vypocita novy stav aktualizované bunky za
pouziti lokdlniho pravidla. Nejcastéjsi typy okoli jsou, viz obrazek

e von Neumann s polomérem r

Dané bunka je ovlivnéna 4 bunkami, které se nachazi v jejim okoli ve
sméru 4 svétovych stran. Mnohdy se jednotlivé bunky oznacuji pravé
svétovymi stranami na zakladé sméru k dané bunce.

Rovnice popisujici sousedy lze definovat nésledujici rovnici [4], kde po-
lomér r = 1:
N (i,4) ={okalli = k[ + 7 = 1| <r}

- {O-i,j ) O-ifl,j, 0-7:,]'71, 0-1;+1,j ) Ui,j+1}'

(1.1)

e Moore s polomérem r

Oproti von Neumann sousedstvi, které bylo tvoreno ¢tyfmi sousednimi
bunkami, které se dotykaly pres hranu, jsou zde navic bunky, které se
nasi burniky dotykaji vrcholem (diagondlné od nés). Dand burika je tedy
ovlivnéna 8 sousednimi bunkami.



1. UVOD DO BUNECNYCH AUTOMATU A DYNAMICKE REKRYSTALIZACE

Lze definovat pro polomér r = 1:

Nue(@,5) ={opalli — k| < |j =1 <7}
={04,,0ij-1,0i41,j-1,Tit1,4, Titl,j+1 (1.2)

Tijtls Oim1,j41,Oim1,j, Oi1j—1}-

¢ Nahodné sousedstvi

Dané bunka je ovlivnéna ndhodnou mnozinou okolnich bunék.

N N N
N N|N|N N[N|N N
NI C|N N/ N|C|/N|N N|C|N N C N
N N|IN|N N[N|N N
N N|N

Obrézek 1.2: Typy okoli v miizce velikosti 525 bunék: (poradi zleva) von Neu-
mann okoli s polomérem r = 1, von Neumann okoli s polomérem r = 2, Moore
okoli s polomérem r = 1, a ndhodné okoli. Bunky oznacené pismenem N jsou
sousedni pro bunku oznacenou jako C

1.2.5 Lokalni/ridici pravidla

V angli¢tiné mozné najit pod nazvy transition rule nebo govering rule. Lokalni
pravidla definuji vyvoj CA. Podle toho, jaky jev simulujeme, tak takové m&
nas CA lokéln{ pravidla. Vétsinou se vezmou vSechny proménné z sousednich
bunék a nad nimi se provede néjaka logickd a/nebo aritmetickd operace [3].
Hodnoty proménnych vsech bunék se méni zaroven/paralelné.

1.2.6 Periodické okrajové podminky

V celularnim automatu na okraji mrizky miizeme narazit na problém, jak vy-
birat sousedni buiiky. Z forméalni definice [I3] celularniho automatu miizka
muze byt nekonecna nebo s hranici. Kde na hranici ma jind pravidla nez
uvnitt mrizky. Na pocitacich je pozadavek nekoneéné mrizky nemozny. Mu-
zeme si vSak dopomoci trikem, a to tim, ze predefinujeme okrajové podminky
na periodické [I3] 14]. V 2D prostoru muzeme takto propojit horni a dolni
cast mrizky, a levou ¢ast s pravou ¢asti. Po tomto spojeni mrizka dostane tvar
podobny toroidu.
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1.2. Celularni automaty

Obréazek 1.3: Toroid, ktery vznikl rotaci kruznice. V tomto pripadé vznikne

torus [15]

1.2.7 Game of Life

Game of Life vytvoril britsky matematik John Horton Conway v roce 1970 [16].
Je zaloZena na celularnim automatu vyuzivajici Moore okoli. Kazda bunka
muze nabyvat jen dvou stavii, mize byt zivdi nebo mrtva. Simulace obvykle
zac¢ind ndhodnou pocatecni konfiguraci, kde kazdy nasledujici krok celularniho
automatu je oznacovan jako generace.

Hra obsahuje mnozinu jednoduchych pravidel.

e Ziva buiika, kterd ma méné nez dva zivé sousedy zemfe.

o 7iva buiika, kterd mé dva nebo tii zivé sousedy zlistava zit.

o Ziv4 buiika s vice nez tfemi zivymi sousedy zemfe.

e Mrtva burka ozivne pravé tehdy, kdyz ma okolo sebe tii Zivé sousedy.

Existuje celd fada celuldrnich automatt zalozenych na Game of Life, které
se lisi jen rozdilnou lokélni funkci. Predchozi pravidlo by se dalo zapsat jako
23/3. Samostatné prvni ¢isla (2 a 3) znadi jednotlivy pocet sousedu v okoli
bunky potfebnych pro preziti, druhé ¢islo za lomitkem znaci pocet bunék
v okoli, aby se burnka narodila.

V Game of Life 1ze u skupiny bunék najit chovani, které se dé popsat

U spaceships mé smysl hovorit o rychlosti pohybu. Protoze bunka je schopna
interagovat pouze s nejblizsim okolim, neni mozné posilat informaci na delsi
vzdalenost nez 1 za jeden krok CA. Tato jednotka se oznacuje c.



1. UVOD DO BUNECNYCH AUTOMATU A DYNAMICKE REKRYSTALIZACE

Obrazek 1.4: Glider pattici do skupiny vzort spaceships, zobrazeny v jedno-
tlivych krocich CA pohybujici se rychlosti ¢/4

1.3 Rekrystalizace

V této casti kapitoly bude vysvétlen fyzikalni jev zvany rekrystalizace, se kte-
rym se muzeme setkat u zpracovani materidlu. Nejprve budou vysvétleny jed-
noduché pojmy, abychom mohli spravné popsat tento jev. Pro vytvoreni nésle-
dujici kapitoly byly vyuzity zdroje [17, (I8, [19]. Posledni citovany zdroj ¢erpa
informace zejména z [20, 211, 22} 23].

1.3.1 Krystalova mrizka

Kazda hmota je sloZzena z malych ¢astic zvanych atomy. Tyto atomy se daji
fyzikalné popsat a maji své charakteristické vlastnosti. Polohu jednotlivych
atomil v krystalu lze popsat pomoci krystalové miizky. Jedna se o model
usporadani ¢astic v krystalu, kde v idedlnim pripadé jsou castice usporadané
pravidelné. Ve skutecnosti se s takovou strukturou mélo kdy setkdme a krystal
obsahuje mnoho odchylek od idealniho tvaru. Tyto odchylky se daji délit do
nékolika kategorii.

e Bodové poruchy

Na daném misté chybi atom (vakance), atom je nahrazen jinym (substi-
tuce) nebo se nachazi v blizkosti vlozeny dalsi ciz{ atom (intersticialy).

+ Cérové poruchy (dislokace)

Carové poruchy krystalické mifzky vznikaji presunutim (dislokovanim)
ur¢itého mnozstvi atomi pri skluzovém pohybu vzhledem k vrstvé sou-
sedni. Poruchy se nazyvaji dislokace. Dislokace jsou nositeli deformace.
Déli se na hranové a sroubové, viz obrazek Pritomnost dislokace
v krystalu vyvolava pruznou deformaci mrizky. Vyznamnou vlastnosti



1.3. Rekrystalizace

dislokaci je schopnost pohybovat se krystalovou miizkou. Pro pohyb
dislokace je nutné dodat zvysSené napéti, aby tuto bariéru prekonal.

Obrazek 1.5: Typy dislokaci. Na horni ¢asti obrazku je ukazka hranové dislo-
kace. Na dolni ¢asti se nachézi sroubova dislokace [24]

e Plosné a objemové poruchy

U plosnych je zajimava porucha zvana ,hranice zrn“, které vznikaji pri
rustu krystalu mezi jednotlivymi zrny. Tyto hranice mezi zrny kov zpev-
nuji.

1.3.2 Hranice zrna

Je to misto, které oddéluje rtizné orientované krystaly. Rozdéluje se na:

o malothlova, kterd ma rozdil orientaci mezi 10° az 12°, jedna se o subzrna
nebo bunky

o velkouhlova, kterda mé rozdil orientaci vétsi nez 12°, nachézi se mezi zrny.

1.3.3 Plastickd deformace a deformacni zpevnéni

Pusobenim dostateéné velkého zatizeni méni material svij tvar a rozmeéry, je
deformovany. Spole¢nymi vnéjsimi ¢initeli, které modifikuji proces deformace,
jsou teplota a rychlost deformace. Mezi zakladni mechanizmy, kterymi se rea-
lizuje deformace kovi a slitin, patii deformace skluzem, tj. pohybem dislokaci
ve skluzovych rovinach a deformace dvojcaténim. Dvojc¢aténi krystala se pro-
jevuje nahlym preskupenim celého tseku krystalové miizky.
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e Napéti

Ptisobeni vnéjsich sil vyvola v télese napéti. To udava mnozstvi sily na
jednotku plochy. Plati 0 = F/S, kde F je sila deformujici téleso, S prurez
télesa kolmy na pusobici silu a o je napéti.

¢ Deformace

Napéti vyvolané v télese vnéjsimi silami zpusobi jeho deformaci. Béhem
deformace dochézi ke zméné tvaru télesa. Plati e = Al/ly, kde Al je
rozdil v délce materidlu pred deformaci a aktualni délkou, Iy je ptivodni
délka materidlu, € je deformace.

+ Plasticka deformace

Pokud téleso zatizime nad mez pruznosti, prestava platit pfima tmeér-
ovlivnén pfedevsim teplotou a rychlosti zatézovani. Dochézi zde k ne-
vratné zméné tvaru télesa. Takovouto deformaci nazyvame plastickou
(trvalou) deformaci [25].

F
C=—=A
So C
Gp
Ok b-—-nB
Cal™ A ID
0 5 . _Al
=7

Obréazek 1.6: Krivka plastické deformace. Bod A zna¢i mez imérnosti, do kte-
rého plati Hooklv zdkon, neboli deformace je pifimo imérna napéti. Bod B
je mez pruznosti, od kterého v materidlu nastava nevratnéd deformace. Mate-
ridl zacind plasticky téct. Bod C odpovidd maximalnimu moznému zatizeni.
V bodu D dochézi k pretrzeni materidlu [26]

1.3.4 Tvareni materialu

Béhem tvareni materidlu dochézi ke zméné tvaru vyrobku. U materidlu je
prekrocena mez pruznosti, ale neni prekrocena mez pevnosti. Material stale
drzi pospolu.
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1.3.5 Nukleace a rust zrn

Zarodky novych zrn (nukleace) vznikaji prednostné v mistech s nejvyssi hus-
totou ulozené deformacni energie, na hranicich zrn. Nova zrna rostou premi-
stovanim velkothlovych hranic, az nova zrna nahradi puvodni deformovanou
strukturu.

1.3.6 Rekrystalizace

Deformace materidlu ve formé dislokaci vede ke vzniku termodynamické ne-
rovnovahy deformovaného materialu. Pri nizké teploté se tento stav muze udr-
zet, pri zvysené teploté nastava proces prechodu do ptivodniho rovnovazného
termodynamického stavu — vlastnosti se vraceji na pivodni hodnoty. Tento
proces je zvany rekrystalizace. Hnaci silou pro pohyb hranice je ulozend ener-

gie.

1.3.7 Staticka rekrystalizace

Staticka rekrystalizace probihd az po tvafeni materidlu. Je to proces, béhem
kterého se deformovany materidl zméni v material bez deformaci. Probiha
zde nukleace, kde jednotlivé nové vytvorené zrna rostou a nahrazuji puavodni
deformovany material.

o Site-saturated nucleation - vSechny nukleace probéhnou zaroven v jed-
nom case.

o Continuous nucleation - nukleace probihaji postupné v case.

1.3.8 Dynamicka rekrystalizace

Nastava béhem tvareni materidlu za zvysSené teploty. Pro zahajeni procesu
je potfeba vétsi deformace nez u statické (za stejnych teplotnich podminek).
Pro dynamickou rekrystalizaci je nutna kritickd deformace dosazend pred mezi
pevnosti. Udéva se, Ze nastane priblizné za teploty T, = 0,7 xTy4,:[K] a vyssi
(zdlezi na materialu) [18].

Nové zarodky béhem dynamické rekrystalizace se tvofi na hranicich pi-
vodnich zrn. Dalsi zarodky pak vznikaji na hranicich téchto novych zrn. Tyto
zrna poté dale rostou. Jedna se o spojity proces deformace a nukleace novych
zrn. Tato zrna se nasledné dale deformuji. Diky tomu se odstrani zpevnéni,
a tim padem dojde k dosazeni lepsich plastickych vlastnosti.

Podle rychlosti deformace a velikosti teploty lze sledovat dva scénare.

o Jeden vrchol (single peak) v kfivce mechanického napéti. Dy-
namicka rekrystalizace bude probihat za nizké teploty s vysokou defor-
macni rychlosti. Rychlost deformace je konstantni. Mikrostruktura bude
obsahovat jemné zrna, material bude pevné;jsi.
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o Vicenasobny vrchol (multiple peak) v kfivce mechanického na-
peéti. Dynamicka rekrystalizace bude probihat za vysoké teploty a nizké
deformacni rychlosti, kterd bude v ramci celého experimentu konstantni.
Zrna budou naopak hrubsi a materidl bude méné pevnéjsi.

Podle [27] bylo zjisténo, ze zévislost po¢tu vrcholu v kfivce mechanického
napéti zavisi na puavodni velikosti zrna. Pro jeden vrchol pivodni velikost
zrna Dy oproti velikosti zrna v rovnovazné ustdleném stavu Dgg je rovna
Dy/Dgg > 2. Pro vicendsobny vrchol plati Dy/Dgg < 2.

(a) (b) (c) (d)

Obrazek 1.7: Rekrystalizace materidlu. Na (a) se nachazi puvodni mikrostruk-
tura. Na obrazku (b) byly vytvoreny nukleacni zarodky. Na obrézku (c) jde
vidét rust zrn nukleaénich zarodku. Obrazek (d) obsahuje plné rekrystalizo-
vanou mikrostrukturu [28§]
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KAPITOLA 2

Simulace dynamické
rekrystalizace pomoci
celularniho automatu

V této kapitole bude podrobné popsan algoritmus, ktery byl navrzen v di-
serta¢ni praci [I4] a publikovan [12]. Autorem je Jiti Kroc, ktery je taktéz
vedoucim této prace. Dopliujici informace o tom, jak Ize simulovat dynami-
ckou rekrystalizaci pomoci celuldrniho automatu a ze které moje prace cerpa
je nasledujici védeckd préce [2].

2.1 Uvod

Algoritmus byl navrzen v roce 1998. V té dobé bylo nejlepsi moznosti, jak
tento jev simulovat za pomoci Monte Carlo metody. Bohuzel tato metoda
ndm neposkytuje pro tento problém vhodny aparat [2, 29, 30]. ,,Neddvd nam
odpoved na otdzku, proc pro materidl, ktery md v krivce plastické deformace
vicendsobny vrchol maximalniho mechanického napéti oproti krivce pro jediny
vrchol mazximdlniho mechanického napéti, posunuté toto mazrimum smerem
nahoru“[12]. Déle nevyftesil v testech zaméfené na zménu rychlosti deformace
vliv nukleace, poc¢atecni velikosti zrna a oscilace stfedni velikosti zrna. Tyto
popsané problémy se daji vyfesit vyuzitim celuldrniho automatu. Na zdkladé
publikovanych praci [12], 1] ndm dokéze tato metoda na tyto otazky odpové-
dét.

V soucasné dobé se vyzkumem v tomto oboru zabyva celd fada védct
napf. Huang Shi-quan a kolektiv[32], ktefi vymysleli algoritmus pro simulaci
23Co013Nil11Cr3Mo oceli. Dalsim piikladem, kte¥i i citovali praci mého vedou-
ciho jsou Kugler a Turk [33].
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2. SIMULACE DYNAMICKE REKRYSTALIZACE POMOCI CELULARNIHO
AUTOMATU

2.2 Modifikace celularniho automatu

Pro simulaci dynamické rekrystalizace se vyuziva dvoudimenzionédlniho celu-
larniho automatu. Periodické okrajové podminky jsou zajiStény toroidickym
upravenim miizky. Sousedstvi je vyuzito Moore s polomérem 1, takze se jedné
o 8 okolnich bunék. Kazda buiika méa vlastni proménné. Tyto proménné pro
kazdou bunku jsou aktualizované paralelné.

2.2.1 Proménné
Kazd4a bunka ma nasledujici trojici proménnych:

o orientaci zrna 0 (angl. orientation) predstavuje orientaci zrna v ma-
teridlu. V simulaci jsou bunky se stejnou orientaci obarveny stejnou
barvou. Pocet moznych orientaci zrn je 18.

o disloka¢ni hustotu p (angl. dislocation density) je mnozstvi dislokaci
v jednotkovém objemu krystalického materialu.

o cekaci doba t,, (angl. waiting time) zajistuje, aby materidl nerekrysta-
lizoval ihned. Timto se ¥idi rychlost pohybu hranice. Cim vy$si hodnota,
tim déle trva, nez pro bunku muze zacit rekrystalizace.

2.3 Priprava mikrostruktury pomoci
pseudo-statické rekrystalizace

Abychom mohli dynamickou rekrystalizaci simulovat, je nezbytné mit vytvo-
fenou mikrostrukturu. Tato mikrostruktura je vytvarena pomoci algoritmu,
ktery je blizky statické rekrystalizaci (SRX).

V prvnim kroku jsou vygenerovany na ndhodnych mistech miizky nukle-
acni zarodky. Tento pocet se odviji podle parametru embryos count zadany
v GUI D Jednotlivé nukleacni zarodky budou mit pridéleny néasledujici hod-
noty proménnych: orientaci 6 se pfitadi ndhodnéd hodnota, dislokacni hustota
p se nastavi na 0 a ¢ekaci doba t,, se nastavi na maximalni moznou (parametr
v GUI max waiting time).

V dalsich krocich se kazda dand volnd burika C' (nemajici orientaci) bude
dotazovat vSech soused v Moore okoli E], jestli ndhodou okolni bunlky nemaji

Ve skutecnosti jejich pocet bude o néco nizsi. Je to z toho divodu, ze vybér pozice
v mifizce je ndhodny a pokud jiz na tomto misté nukleacni zarodek je, tak ho preskocime.
Moznosti je to délat tak dlouho, dokud nenajdeme nahodné volné misto. Coz by ale pfi
vyssich hodnotach hledalo delsi dobu. To, zZe tento pocet nebude tiplné presny, neméa pro
simulaci zdsadni vliv, proto to mizeme zanedbat.

2Toto chovéani se znali jako centripetal behaviour, kdy se snazime editovat butiku, ve
které se momentilné nachdzime. Oproti centrifugal behaviour, kde by se jinak editovala
okolni bunka, coz by v pripadé paralelismu zbytecné zvysovalo naro¢nost implementace.
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orientaci. Pokud sousedni bunka ¢ orientaci jiz ma, tak bunka C' s pravdé-
podobnosti p = 0,5 pfevezme hodnoty vsech proménnych (p,,t,) z bunky
1. Tento algoritmus probiha tak dlouho, dokud se v mikrostrukture nachéazi
alespon jedna neorientovand bunka. Poté je mikrostruktura pripravena na si-
mulaci dynamické rekrystalizace.

(a) produkt site-saturated (b) nedokoncend pseudo- (c) konecnd mikrostruk-
nukleace statickd rekrystalizace tura

Obréazek 2.1: Piiprava inicializa¢ni mikrostruktury

2.4 Algoritmus dynamické rekrystalizace

Algoritmus lze rozdélit na tii ¢asti. Prvni ¢ast je situace, kdy nastane dyna-
mickd rekrystalizace. Druha c¢ast, kdyz dynamicka rekrystalizace nenastane.
A posledni ¢ést, nukleaci. Pro lepsi prehlednost je prubéh algoritmu znazor-
nén na vyvojovém diagramu [2.3] Dal$im diagramem je popsany jeden krok
CA béhem simulace dynamické rekrystalizace (DRX), viz obrazek

Pro provedeni dynamické rekrystalizace nad danou bunkou C' je zapotiebi
splnéni vsech nasledujicich kroku soucasné:

e dand bunka C se nachdzi na hranici zrnE| (angl. grain boundary)

o rozdil dislokacnich hustot bunky C a bunky ¢ nalezicimu jinému zrnu je
vétsi nebo rovna kritické hodnoté p... Neboli plati rovnice po — p; > per

« pii nové konfiguraci nevznikne nevhodny tvar [
o cekaci Cas t,, okolni buriky ¢ je roven 0

e zrno s nizsi dislokacéni hustotou vroste do zrna s vyssi dislokaéni husto-
tou.

3Hranice zrn je takové misto, kde buiika jednoho zrna (jedné barvy) sousedi pifmo
s burikou jiného zrna (jiné barvy).

4Nevhodny tvar je takovy, ktery vyuasti v pifli§ tzké zrno, nebo &4st zrna by byla p¥ilis
uzka.
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1. Pokud jsou vsSechny predchozi kroky splnéné, tak rekrystalizace pro

bunku C nastane s pravdépodobnosti p,.. = 0, 5. Timto zajistime globu-
larni tvar zrn.

V tomto pripadé nase dand burika prevezme orientaci 6 z okolniho zrna,
dislokac¢ni hustota p se nastavi na 0 a ¢ekaci doba ¢, se nastavi na
maximélni hodnotu. Tim algoritmus pro danou bunku koncéi a muze
zacit pro dalsi buniku od zacatku.

. V opaéném pripadé, ze rekrystalizace nenastane, tak snizime pro danou

bunku c¢ekaci dobu t,, o 1 a zvysime disloka¢ni hustotu pomoci néasledu-
jici funkee po(t) = f(pc(t —1)).

. Déle mize nastat nukleace, pro kterou musi byt splnény nasledujici pod-

minky:

e dana bunika C se musi nachdzet na hranici zrna

« disloka¢ni hustota dané bunky pc musi byt vétsi nez kriticka hod-
nota nukleace. Musi platit nasledujici rovnice po > ppuc-

Pokud jsou predchozi body splnény, tak nukleace probéhne s pravde-
podobnosti p = 0,001. Tuto pravdépodobnost lze upravit v aplikaci.
V tomto ptipadé se zrodi novy nukleac¢ni zarodek, ktery dostane nahod-
nou orientaci € ( z moznych orientaci ), disloka¢ni hustota p se nastavi
na 0 a cekaci doba t,, se nastavi na maximalni moznou.

V opac¢ném pripadé se nic nedéje a muzeme pokracovat dalsi bunkou. Al-

goritmus projde timto zpusobem vSechny bunky v miizce a poté, az dobéhne
pro posledni bunku je dokoncéen béh jednoho kroku CA a zobrazi se ndm
aktualizovand mikrostruktura.

next time step of CA

—<iterate over all cells in CA>(
DR;}

Y A
algorithm for DRX

Obréazek 2.2: Diagram popisujici hlavni smycku simulace. Algoritmus pro dy-
namickou rekrystalizaci je popsany na obrdzku [2.3]
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2.4. Algoritmus dynamické rekrystalizace

For one C cell

recrystallized case

A 4

toe = tye — 1 unrecrystallized case o Y 0

c =Y

oc(®) = f(oc(t—1) 0c =0
twe = tmax

nucleation

+ | 6c =random orientation
0c=0
twe = tmax

Y

End for C cell

Obrazek 2.3: Vyvojovy diagram dynamické rekrystalizace na zakladé [14].
Tento diagram znazornuje prichod pro jednu bunku v algoritmu. C' znaci nasi
buriku, ¢ zna¢i bunku z okoli, 3i € N'(C). Proménné p, p,. obsahuji ndhodnou
hodnotu z intervalu < 0,1). GB je hranice zrn, G.S. zna¢i Good Shape

<
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KAPITOLA 3

Analyza

Analyza algoritmu byla podrobné popsana v predchozi kapitole. V této kapi-
tole bude podrobnéji rozebrano stévajici feseni a nadroky na aplikaci.

3.1 Analyza stavajiciho reseni

Stavajici feSeni je ve formé nékolika védeckych programi, kterymi je autorem
vedouci prace Jifi Kroc. Tyto programy jsou napsané v jazyce CellLandﬂ
a nemaji zadné uzivatelské rozhrani. Navic kazda zména simulace musi byt
provedena ptrimo v kédu. Ze vsech dostupnych reSeni byl zaslan jeden kod,
ktery nejrozsdhleji popisoval problematiku. Kéd obsahuje mnoho optimali-
zaci a trikfl, které velmi snizuji jeho citelnost. Vyvojovy diagram predstaveny
v predchozi kapitole se v nékterych castech lis{ oproti zaslanému kodu.

Proto bylo nutné zvolit alternativni cestu, pti které jsem ptecetl vybrané
kapitoly disertacni prace [14] a program se snazil napsat primérné vaci této
praci s prihlédnutim ke kédu. To se ukazalo jako mnohem lepsi Feseni, protoze
jsem vice pochopil souvislosti nabyté v ostatnich védeckych ¢lancich.

3.2 Analyza pozadavku

Pri domluvé se zakaznikem je potfeba jasné porozumét jeho néroktim na sys-
tém, abychom na zdkladé nich mohli udélat navrh, ktery by splioval jeho
potfeby. K tomuto slouzi analyza pozadavki, ve které je jasné definované,
co systém musi umét. Tyto pozadavky se daji rozdélit do dvou hlavnich sku-
pin. Funkcni poZadavky popisuji funkcionalitu systému a Nefunkcni poZadavky,
které kladou omezeni na provedeni (napiiklad na kvalitu, vykonnost). Byla pfi-

SCellLang je jazyk predevsim uréeny pro simulaci bunék. Engine informace zpracovav
paralelné. V soucasnosti nema témér zadné zastoupeni. Napiiklad vyhleddva¢ neumi poza-
davek ani indexovat.
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dana jesté treti ¢ast Pozadavky na GUI, kde jsou shrnuté pozadavky spojené
s uzivatelskym grafickym rozhranim.

3.2.1 Funkéni pozadavky

Aplikace bude zobrazovat mikrostrukturu tvorenou pomoci CA.
Vysledky simulace bude program zaznamenavat do grafi.
Uzivatelé budou mit moznost definovat parametry simulace.

Aplikace bude schopna nacitat vlastni inicializa¢ni mikrostrukturu z kon-
figura¢niho souboru.

Aplikace bude schopna ulozit vygenerovanou mikrostrukturu jako kon-
figurac¢ni soubor.

V aplikaci bude moznost ulozit data z grafti ve formé TXT soubort.

Uzivatelé budou moci simulaci zastavit, zrychlit nebo zacit novou simu-
laci.

Uzivatelé budou moci ulozit grafy a mikrostrukturu jako obrazek ve
formatu PNG.

3.2.2 Nefunkéni pozadavky

Aplikace bude mozné spustit na opera¢nim systému Windows 7 a novéjsi,
a operacnim systému rodiny Linux.

Aplikace bude jednoduse rozsiritelna a modifikovatelna.

Tridni ndvrh a implementace bude navrzena tak, aby byla v souladu
s fyzikou ﬂ

Aplikace bude publikovdna pod open source licenci a vefejné dostupné
na portalech ResearchGate a SourceForge jako ptiklad komplexnich sys-
tému.

3.2.3 Pozadavky na GUI

Konfigurace simulace se d4 nastavit v hlavnim okné programu.

Pri Spatné zadanych parametrech nebo jakékoliv jiné chybé program
uzivateli zobrazi chybovou hlasku.

Kazdé tlacitko a okno zobrazuje vysvétlivky k ¢emu slouzi.

5Je to z toho diivodu, Ze program budou vyuzivat fyzici z celého svéta a mnozi se budou
divat i do koédu, ktery budou pripadné i rozsifovat. Proto je nutné mit tiidni navrh a kéd
uzpusobeny této situaci.
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3.3. Pripady uziti

3.3 Pripady uziti

Podkapitola popisuje pripady uziti, ve kterych je popsana interakce mezi uzi-
vatelem programu a samotnym programem. T1i, ktefi budou s programem pra-
covat lze rozdélit do dvou roli. Prvni z nich jsou normélni uzivatelé, kterym
miize byt kdokoliv, kdo si stdhne spustitelnou verzi programu a bude chtit
program pouzivat. Druhou skupinou jsou ti, ktefi si stahnou zdrojové kody
aplikace a budou chtit aplikaci upravova

Abych neuvedl nékoho v omyl, tak slovicko ,mikrostruktura“, které se na-
chdzi v nadpisech pripada uziti je brano jako konfiguracni soubor CA. Je to
z toho duvodu, ze pfi vstupu do programu sice konfiguracni soubor obsahuje
data o CA a vsSech jeho burkach, ale ve skute¢nosti (fyzice) je to predpfipra-
vena struktura, ktera je urcena k deformaci.

Aplikace

Definovani
parametru simulacg

Nahrani viastni
mikrostruktury

Ulozeni
mikrostruktury,
onfiguraéni soubo

;
?

Uzivatel \

Ulozeni vysledku
simulace

loZeni vysledku ve
formé obrazkd

Uprava béhu

simulace

Uprava
dodateé nych
parametra v kodu

-

/7 -
«extend»

_ ] i
Uprava kédu

Programator RIogramu

Obréazek 3.1: Diagram piipadi uziti pro skupiny uzivatel, ktefi patii bud do
role ,,Uzivatel“ nebo do role ,Programétor“

"Programétor i kdy# nem4 aplikaci pfimo jako spustitelny soubor, mé moznost p¥i psani
kédu aplikaci spustit a provadét tkony jako norméalni uzivatel.
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e Definovani parametra simulace

1.

Pripad uziti zaéind, kdyz uzivatel spusti program nebo program
restartoval do pocatecniho stavu.

. Uzivatel si vybere, Ze chce generovat vlastni mikrostrukturu zaklik-

nutim prislusného tlacitka.

Systém prijme pozadavek a dd moznost uzivateli pokracovat vybé-
rem parametri.

Uzivatel si nasledné navoli parametry programu.

. Systém pribézné vyhodnocuje zadavané parametry a v pripadé ne-

vhodné zadanych hodnot uzivateli nepovoli tuto hodnotu zadat.

Po nastaveni parametri a stisku tlacitka pro start aplikace simulace
zacne.

e Nahrani vlastni mikrostruktury

1.

6.

Pripad uziti zacind, kdyz uzivatel spusti program nebo program
restartoval do ptvodniho stavu.

. Uzivatel si vybere, Zze chce nahrat vlastni mikrostrukturu z konfi-

guracniho souboru (pfipona CA) zakliknutim prislusného tlacitka.

. Systém pfijme pozadavek a zobrazi uzivateli okno pro vybér sou-

boru.

. Uzivatel si vybere soubor, ve kterém se nachazi konfigura¢ni data.

. Systém mikrostrukturu zkontroluje, jestli je ve spravném formatu

a jestli obsahuje validni data.

5.1. Pokud uzivatel zadal neplatnou mikrostrukturu, systém na sku-
te¢nost uzivatele upozorni a tok pokracuje od bodu 2.

Uzivatel mtze simulaci spustit stiskem tlacitka pro start aplikace.

e Ulozeni mikrostruktury jako konfigurac¢ni soubor

1.

Piipad uziti za¢ina, kdyz uzivateli bézi simulace a chce mikrostruk-
turu ulozit jako konfigurac¢ni soubor.

. Uzivatel si v menu vybere, Ze chce ulozit mikrostrukturu.

Systém zastavi simulaci a nabidne uzivateli okno pro ulozeni sou-
boru s piiponou CA.

Uzivatel vybere misto a nazev ukladaného souboru.

. Systém konfiguraci celularniho automatu ulozi.

Uzivatel mize bud v simulaci pokracovat dale nebo vytvorit jiny
experiment.



3.3. Pripady uziti

e Ulozeni vysledkt ve formé obrazka

1.

Pripad uziti za¢ind, kdyz uzivateli bézi simulace a chce mikrostruk-
turu nebo grafy ulozit ve formé obrazka.

. Uzivatel si v menu vybere, Ze chce ulozit mikrostrukturu nebo grafy

ve formé obrazku PNG.

. Systém zastavi simulaci a nabidne uzivateli okno pro ulozeni sou-

boru.

. Uzivatel vybere misto a nazev soubor.

5. Systém obrazky ulozi na uzivatelem vybrané misto. V pripadé grafi

budou obréazky obsahovat postfix podle typu sledovaného grafu.

. Uzivatel miize bud v simulaci pokracovat dale nebo vytvorit jiny

experiment.

e Ulozeni vysledkti simulace ve formé dat

1.

Pripad uziti za¢ind, kdyz uzivateli bézi simulace a chce data z grafi
ulozit.

. Uzivatel si v menu vybere, ze chce ulozit data z grafi ve formé

textového souboru TXT.

. Systém zastavi simulaci a nabidne uzivateli okno pro ulozeni sou-

boru.

. Uzivatel vybere misto a nazev soubor.

. Systém soubory ulozi na uzivatelem vybrané misto. Textové sou-

bory budou obsahovat postfix podle typu sledovaného grafu.

. Uzivatel miize bud v simulaci pokracovat dale nebo vytvorit jiny

experiment.

e Uprava béhu simulace

1.

Pripad uziti za¢ind, kdyz uzivatel mé inicializovany celularni auto-
mat bud nactenim vlastni mikrostruktury nebo si nechal vygene-
rovat v programu na zakladé parametru.

. Uzivatel si v GUI zméni rychlost simulace, zastavi simulaci, spusti

simulaci, resetuje simulaci, nebo upravi parametry.

. Systém na zékladé predchoziho pozadavku prizpusobi program.
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« Uprava kédu programu

1. Pripad uziti zaCina, kdyz programator otevie projekt v programu
Qt Creator)]

2. Programator ma moznost v programu Qt Creator upravovat stava-
jici kod, pridavat vlastni tfidy, extend (Uprava dodateénych para-
metru v kédu).

3. Programétor upravi program a necha ho prelozit.
4. Kompilator program prelozi.
5. Programator program spusti, otestuje a zmény v programu ulozi.
o Uprava dodateénych parametri v kédu
1. P¥ipad uziti za¢ind ve druhém kroku p¥ipadu uziti ,Uprava kédu
programu*, pokud programator chce upravit parametry v souboru.

2. Programator mezi zdrojovymi soubory najde soubor s ndzvem pa-
rameters.h a otevfe ho.

3. Upravi parametry a ulozi ho.

Shttps://www.qt.io/ide/
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KAPITOLA 4

Navrh

V této kapitole budou popsany technologie, které byly vybrany k implemen-
taci. Na zdkladé predchozich pozadavka byl vytvoren navrh uzivatelského roz-
hrani a navrh trid.

4.1 Pouzité technologie

4.1.1 Jazyk a framework

Programovaci jazyk pro feseni byl vedoucim prace zadan C++ s vyuzitim
frameworku Qt ]

o C++
Volba tohoto programovaciho jazyka je jednoduché. S timto jazykem se
vétsina védct jiz potkala nebo jim aktivné programuje.

. Qt
Dale byl vedoucim vybran framework Qt. Jedna se o multiplatformni

framework pro tvorbu grafickych uzivatelskych rozhrani. Ma dobrou do-
kumentaci. A je kompatibiln{ s jazykem C++.

4.1.2 Knihovna pro kresleni graft

Pro vykreslovani grafti v aplikaci bylo zapotiebi najit knihovnu, ktera by sla
jednoduse ptidat do aplikace a rychle vykreslovala grafy. Vybiral jsem proto
mezi programem gnuplot [T_U] a externi knihovnou QCustomPlot{E

https://www.qt.io/
Ohttp://www.gnuplot.info/
Yhttp://www.qcustomplot.com/
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4. NAVRH

e gnuplot

Jednd se o program, ktery byl ptivodné vytvoren pro védce a studenty,
pro vizualizace matematickych funkci do grafi. Ve védecké komunité se
tési tento program velké oblibé.

e QCustomPlot

Tato externi knihovna byla vytvorena pro framework Qt. Vytvoril ji
Emanuel Eichhammer a je poskytovana pod GPLv3 licenci. Knihovna
nabizi jednoduché vykreslovani grafi a ma bohatou dokumentaci.

P1i vybéru knihovny jsem bral v iivahu, Ze s programem gnuplot jsem se jiz
setkal v prubéhu studia. Dalsi fakt byl ten, ze moje aplikace bude nadéle roz-
Sifovana ostatnimi programatory a védci, kteri ¢asto maji s timto programem
také zkusenosti. Bohuzel po naprogramovani jsem ptisel na tskali gnuplotu,
které jsou vice popsané v kapitole implementace

4.2 Grafické rozhrani

Pro navrh grafického rozhrani byl pouzit nastroj Wireframe.cc E P1i ndvrhu
jsem se snazil vsechny dulezité ovladaci prvky prehledné usporadat do okna.
GUI se da rozdélit na nasledujici casti.

e Pravy panel obsahujici vykreslované grafy, které se daji z menu vypnout
nebo zapnout.

e Uprostied je zasazena mikrostruktura, nad kterou se zobrazuje stav si-
mulace.

e Leva Cast je urcena pro konfiguraci programu, kterd se dale déli na 4
Casti.

— Nahofte jsou zobrazovany informace o béhu programu. Véetné upra-
vovani rychlosti béhu.

Pod ni se nachazi dvojice tlacitek pro vybér nebo generovani poca-
te¢ni mikrostruktury.

Nasleduji tri tlacitka, ktera ovladaji béh programu.

— Posledni ¢ast obsahuje konfigurace proménnych simulace.

P1i nastavovani programu se jednotlivé konfiguracni ¢asti postupné uzi-
vateli zptristupnuji a jiz vyplnéné zamykajﬁ Tim je docileno, ze uzivatel

2https://wireframe.cc/

13Nastavovani probihd od vrchu smérem doli. Mezi konfiguraéni ¢asti jsem ale vlozil
tlacitka pro ovladani programu, které jsou asi nejpouzivanéjsi. Tim, zZe jsou ve stfedu, tak
uzivatel nemusi mysi zajizdét ,daleko“ od déni programu a mé to i bliz do menu.
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intuitivné dokaze v jednotlivych krocich nastavit program, a nasledné ho
i spustit. Pokud uzivatel na néco zapomene, tak béhem pokusu o start
programu bude vyzvan k napravé.

e Posledni ¢ést je menu, ve kterém se nachazi tlacitka pro uklddani a na-
¢itani. V zédlozce Options se nachazi ovladani zobrazovani krivek.

Simulation of Dynamic Recrystallization by Cellular Automaton

File Options About
A
Step of CA simulation [ Cellular Automaton is uninitialized
15
Speed of CA simulation
10 steps per second
——

@ Generate random grains
¢ Load grains from file

Start || Pause || Reset

Nuclei embryos

Disl. dens. critical val
Probability nucleation
Nucleation critical val
Max waiting time
Increase disl. dens.

4 | 3
Status tip

Obréazek 4.1: Navrh uzivatelského rozhrani programem Wireframe.cc

4.3 Model trid

Diagram t¥id byl vytvofen pomoci programu PlantUML El Z dtvodu citel-
nosti obrazku maji jednotlivé tiidy pouze nejdilezitéjsi metody. Diagram tiid
obsahujici vSechny metody lze najit v slozce attachments. V této slozce se
nachazi i soubory potfebné k vygenerovani diagramu.

e CellAutomaton Abstraktni tiida, kterd obsahuje celularni automat a me-
tody operujici nad timto CA. Obsahuje hlavné settery a gettery. Simu-
la¢ni metody jsou implementovany v tiidach potomki. Navic obsahuje
strukturu cell, ktera predstavuje jednu bunku v miizce CA.

— StaticRecrystallization Obsahuje metody pro simulaci statické
rekrystalizace, kterd je pouzita pro generovani inicializacni mik-
rostruktury. Obsahuje navic metodu i pro continous nucleation.

— DynamicRecrystallization Obsahuje metody pro simulaci dyna-
mické rekrystalizace.

“http://www.plantuml.com/
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e AbstractCurve Abstraktni t¥ida, kterd zajistuje vykreslovani graf. Ob-
sahuje spoleéné metody a zbylé virtualni jsou implementovany v potom-
cich.

— StressStepCurve Trida, kterd ma za kol vykreslovani kiivky me-
chanického napéti v zavislosti na kroku CA.

— MeanGrainSizeCurve Ttida, kterd ma za kol vykreslovani stfedni
velikosti zrna v CA.

— GrainsCurve Trida, kterd ma za kol vykreslovani poc¢tu zrn v za-
vislosti na kroku CA.

e MainWindow Trida, kterd reprezentuje hlavni okno aplikace. Tato trida
propojuje veskerou komunikaci mezi uzivatelem z GUI a samotnym pro-
gramem.

e RecrystallizationHandler Ttida rozhodujici, kterd funkce v simulaci
bude volana nad prislusnym objektem. Tato t¥ida je zde kvili nutnosti
rozdéleni jedné tiidy CA na t¥idy zabyvajici se CA, DRX, SRX. Vyctovy
typ States obsahuje jednotlivé stavy, ve kterych se simulace muze na-
chazet. Divod tohoto rozdéleni je rozepsan v kapitole implementace [5.2

e DrawDislDens Trtida, kterd vykresluje disloka¢ni hustotu v CA do okna.

e DrawGrains Ttida, kterd vykresluje mikrostrukturu CA, kde rtizné barvy
bunék znaci rozdilnou orientaci zrna. Vykreslovani probih4 do hlavniho
okna aplikace.

28



4.3. Model ttid

© MainWindow

A Ui:MainWindow *ui;

O RecrystalizationHandler recryHandler; . States
0 QTimer *timer_;
B void connectAlWidgets(); %
B void prepareApp(); .
B void saveData(); Cnmftalized
B void startSimulation();
B void pauseSimulation();
B bool resetSimulation(); 1
B void draw NextTick():
»
1 1
0.* !
® (BT : RecrystallizationHandler
O StaticRecrystallization *srx;
© void initializeWindow (); O DynamicRecrystalization "drx;
© void savelmageOfGraph(); o CellAutomaton “caPr;
void appendData() = 0; O States stateOfSimulation_;
void plotGraph() = 0; - -
e e (s © void evaluateNextTick();
A, © void forceDraw ();
ng m void checkState();
0.1
: DrawGrains © cell
O Qimage *image_; B —
- int orient;
0 QColor colorArray_[81]; T
© void draw OneTick(); int wait_time;
© QString saveMicrostructure() const;
0..
1
)
@ CellAutomaton
< cell *attice_;
. . < cell “latiice_tmp_;
© GrainsCurve © StressStepCurve © MeanGrainSizeCurve & bool *visitedCells
O QVector<double> stepCA._; O QVector<double> stressCA_; O QVector<double> stepCA_; g :g:‘s':zﬁ:":’;ﬂress .
O QVector<double> grainsCA_; 0 QVector<double> stepCA_; 0 QUector<double> meanGrainsCA _; Lt =
< int height_;
int row Nor(8];
1g  intcolNor[g)
0.1 - —
(©) staticRecrystalization
© DrawDisIDens 0 bool nucleated_; ©DwamicRecrystalliza(ion
O Qimage *image_; © void 3
© void draw OneTick(CellAutoraton *ca); ° :g:g siteSaturatedSRX(); © void simulationOfDRX();
© bool isNucleated();

Obrézek 4.2: Navrh modelu tiid
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KAPITOLA

Implementace

V této kapitole bude popsana implementace, kterd vychézi ze znalosti, které
jsou popsany v predchozich kapitolach.

5.1 Parametrizace a soubor parameters.h

Vv

V GUI je mozné parametrizovat celkem 6 nejcastéjsich parametru (pocet zrn,
kriticka hodnota disloka¢ni hustoty, pravdépodobnost nukleace, nukleac¢ni kri-
tickd hodnota, maximélni éekaci doba bunék a hodnota o kolik se zvysi dis-
loka¢ni hustota kazdy krok simulace). Z toho prvni 4 lze nastavit pri startu
simulace a zbylé dva lze pTi pozastaveni simulace ménit. Tyto parametry jsou
oSetfené proti nespravnym vstuptim. To znamend, Ze lze vlozit pouze ¢islo
z validniho rozsahu. Tento rozsah je definovany v souboru parameters.h.

Soubor parameters.h je rozdéleny na 3 ¢asti. Prvni ¢ast jsou parametry,
které jdou zménit. Tyto parametry typicky definuji velikosti oken vystupu
nebo pocatecni parametry. Néasleduje druhd cast parametrti, kde v pripadé
zmény muze dojit k neredlnym vysledkiim simulace. Tyto parametry je dopo-
rucované meénit jen pro fyziky. Treti ¢ast parametri obsahuje mezni hodnoty
uzivané v programech a konstanty pro béh programu. Tyto hodnoty lze ménit
jen v pripadé, kdyz se upravi i program.

Na nésledujicich strankach se ¢asto budu odvolavat na konfigurac¢ni kon-
stanty, které pokud neni feceno jinak se nachazeji v souboru parameters.h.

5.2 Tridy v souladu s fyzikou

Je potreba zminit, Ze program je napsany tak, aby vyhovoval potfebam fyzik.
A to nejenom z pohledu uzivatelského rozhrani, ale i z pohledu rozdéleni t¥id.
Mij pavodni ndvrh pocital s tfidou CellAutomaton, ve které se bude nacha-
zet CA a metody pro simulovani statické a dynamické rekrystalizace. Tento
navrh je sice jednoduchy, ale z pohledu fyziky neni spravny. Fyzikalni jevy
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statické a dynamické rekrystalizace jsou oddélené. Proto, aby prace byla po-
chopitelnd pro fyziky muselo dojit k rozdéleni téchto trid. Doslo k rozdéleni
t¥idy CellAutomaton na tiidy CellAutomaton, StaticRecrystallization
a DynamicRecrystallization. Navic diky tomu jsem uz nemohl vyuzivat
jednoduse ukazatele z namespace: :Ui.

Situaci jsem vytesil tak, Zze jsem vytvoril dalsi t¥idu s nédzvem Recry-
stallizationHandler, kterad resi situace kolem volani spravné metody nad
danym objektem. V této tiidé se nachdzi vyctovy typ (enum) States, ktery
urcuje stav CA. Tento vyc¢tovy typ obsahuje: nucleate ,uninitialized, DRX,
SRX. Tento stav je ulozeny v proménné stateOfSimulation_. Na jejimz za-
kladé vime, ve kterém stavu se CA nachazi a miuzeme podle toho volat pri-
slusné metody nad spravnymi objekty.

Na prilozeném kédu mizeme vidét funkci, kterd tesi pravé volani jednot-
livych metod na zakladé toho, v jakém stavu se CA nachézi El

checkState (progress);
switch (stateOfSimulation ) {

case nucleate:
srx—>generateNuclei ();

break;

case SRX:
srx—>siteSaturatedSRX ();
//srx—>continuousSRX ();
break ;

case DRX:
drx—>simulationOfDRX ();
break;

}

caPtr—countNumberOfGrains ();

drawStructure—>drawOneTick (caPtr);

Listing 5.1: Volani metod béhém simulace

Navic ma tento prepina¢ (switch) nazvy, které jsou lépe na prvni pohled
pochopitelné. V metodé checkState () probiha kontrola CA a v pripadé po-
treby zméni sviij stav z SRX do DRX, pripadné do jinych stavi.

Je vidét, ze se v aplikaci nachazi vedle objektii drx a srx jesté caPtr.
Tento ukazatel neustdle ukazuje na spravny CA, aby na ostatnich mistech
nemuselo byt podobné vétveni programu. Je to dan za to, ze v aplikaci se
musi nachézet objekty rozdélené, ale zaroven bez zbyteéného vétveni.

!5Stav  uninitialized, se v metodé nenachdzi z davodu, Ze v metodé
checkState (progress) probihd kontrola stavu simulace. A v pripadé, ze CA je nei-
nicializovany (a simulace je zapnutd), tak se stav simulace nastavi rovnou na nucleate.
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uninitializedCA

generate nucleation embryos load valid microstructure

nucleated start static recrystallization SRX l start dynamic recrystallization

—J J

Obrazek 5.1: Stavovy diagram popisujici jeden béh simulace CA

5.3 Reseni simulace

Po spusténi programu mame moznost nacist si vlastni mikrostrukturu nebo
si nechat vygenerovat novou v programu na zakladé ndmi definovanych pa-
rametri. V pripadé generovani vlastni mikrostruktury zaskrtneme tlacitko
Generate random grains. Dalsim krokem bude definovani parametria pro
simulaci. Az nastavime parametry pro béh a spustime simulaci, tak dojde k vy-
generovani nuklea¢nich zarodku. Poté bude probihat pseudo-staticka rekrysta-
lizace, nez budeme programem upozornéni o dokonceni tvorby mikrostruktury.
Pro dalsi pokracovani bude potieba stisknout tla¢itko continue. Dojde také
k resetovani pocitadla krokti CA, protoze tento krok nas zajima vzhledem
k dynamické rekrystalizaci. Béhem béhu programu miizeme simulaci pozasta-
vit a zménit parametry pro ¢ekaci dobu nebo postupného zvysovani dislokac¢ni
hustoty. Pokud chceme nacist vlastni mikrostrukturu, tak vybereme tlacitko
Load microstructure from file a v pripadé validniho obsahu budeme moci
pokracovat v simulaci.

Data celularniho automatu se budou nachézet v t¥idé CellAutomaton v 2D
poli s ndzvem lattice_. Existuje jesté jedno pole s ndzvem lattice_tmp_,
které slouzi jako docasné pole pro ukladani mezivysledki. Tato pole jsou tvo-
fena strukturami cell, ktera predstavuje jednu bunku. Jsou dynamicky alo-
kovana a jejich velikost zdlezi na konstantdch WIDTH,HEIGH.

Rizeni vykreslovani jednotlivych krok@ CA je feSeno pies timer z Qt tifdy.
Po spusténi simulace se spusti i tento timer. Uzivatel si miize pomoci jezdce
v GUI tidit rychlost simulace. Tento timer periodicky posila pozadavky pro
vypocet dalsiho kroku simulace, ktery je pak uzivateli vykreslen.
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5.4 Grafy

Pro zobrazovani vysledkt simulace je vyuzito prehledné vyneseni hodnot do

grafi. Pavodni plan, ktery jsem si na zacatku analyzy dal, byl grafy vykre-

slovat v programu gnuplot. Béhem implementace jsem zjistil nevyhody tohoto

feseni.

(a) Vykreslovani nebylo dostatecné rychlé 9]

(b) Nutnost vyzadovat instalaci tohoto programu a ptidani cesty do proménné
PATH.

(c) Béhem simulace byl neustéle zatizen pevny disk, jak se ukladdaly data, ze
kterych se vykreslil soubor, ktery byl nasledné zobrazen v aplikaci.

(d) V pripadé ustaleni kiivky dochazelo k splyvani ¢ary a kiivka byla hrbolata,
viz obrazek [5.21

Na zakladé téchto duvodi jsem se rozhodl, ze nakonec tiidy prepisi a misto
programu gnuplot vyuziji externi knihovnu QCustomPlot.

Stress per step

10 . . .
Stress/Step —— .
M
81 l‘\ll‘l*;ll‘u‘l;"-_
75 H .‘I \I‘ i‘I \I‘ 'I\!I\-I\:I\:I\.'I\-’:\.“V\/\\/\/\/\'x./--z-\,.-\.‘_
6 t | vy
4.51
2 BT
0 L L L L L L5F ‘ , , , I ; :
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 o0 we o w0 w0
D of
(a) gnuplot graf (b) QCustomPlot graf

Obrazek 5.2: Porovnani vysledkdi z grafu vytvofeny v programu gnuplot
a knihovny QCustomPlot. Rozméry grafu byly stejné

16 Testovan{ rychlosti probihalo pro stejné parametry na velké mifZce mezi kroky CA 400
az 500. QCustomPlot téchto 100 kroku zvladl za 21 s, kdezto gnuplotu to trvalo 46 s.
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5.5. Vizualizace vysledkii

5.5 Vizualizace vysledkii

Zobrazovani vysledku simulace se déli na tii ¢asti.

5.5.1 Vizualizace mikrostruktury

Prvni z nich je hlavni okno DrawGrains, které zobrazuje mikrostrukturu. Tato
mikrostruktura zobrazuje jednotlivé butiky a jejich orientaci, na zakladé které
je bunka obarvena prislusnou barvou. Pocet moznych orientaci v simulaci je
18. Je zde pTedpripravena moznost simulace s az 80 moznymi orientacemi.
Staci jen pritadit konstanté MAX_ORIENT az ¢islo 80. Barvy jsou ulozené v poli
colorArray_, jehoz prvky jsou typu QColor(R,G,B), kde proménné R,G,B
jsou hodnoty barvy ve formatu barevného modelu RGB z rozsahu (0-255).
Velikost vizualiza¢niho okna je definovand konstantou DRAW_SIZE. Proménné
pixelSize_ se na zakladé velikosti vizualizacniho okna a mensi z dvojice sitky
nebo vysky miizky CA vypocte, na kolik pixelt se zobrazi jedna bunka.

5.5.2 Vizualizace graft

Zobrazovani grafii je zajisténo pomoci externi knihovny QCustomPlot. Je-
dnotlivé grafy maji svoji vlastni tfidu, kterd méa spole¢ného rodice, tiidu Ab-
stractCurve. V této tiidé dojde k zakladnimu nastaveni okna pro vykreslo-
vani. Tyto grafy se daji vypnout nebo zapnout v menu. V aplikaci se nachéazeji
tri grafy a jeden, ktery je v kddu predpripraveny pro budouci rozsiteni.

e Grains Curve

Pro vypocet celkového poctu zrn v CA bylo pouzito algoritmu Depth-
first search, ktery byl upraven pro pocitani poCtu zrn na toroidicky za-
kiivené mftizce.
for (int k = 0; k < 8; ++k){
DFS(((i + rowNbr[k]) % height_ + height__ ) % height__
((j + colNbr[k]) % width_ + width_ ) % width_);
}

Listing 5.2: Ukazka volani algoritmu Depth-first search pro vSechny sou-
sedy dané bunky na toroidicky zakiiveném 2D poli

e Mean Grain Size Curve
Primérn4 velikost zrna D se vypoéita podle vzorce S = 7 - (D/2)?, kde
S = (m - n) /numberO fGrains, kde je m je sitka miizky CA a n je jeji
vyska.

e Stress Step Curve

Je kiivka zobrazujici mechanické napéti v zavislosti na case. Vypocet
podle [I4] probihé nésledovné.

35



5. IMPLEMENTACE

1. Nejprve pro vsechny bunky spocitdme primérnou dislokac¢ni hus-
totu
m,n
_ (Zi,j:O Pi,j)
p=—".
m-n
2. Mechanické napéti o je priblizné rovno odmocniné p

oo (p)'?.

Vysledkem je kfivka, kterd vyjadiuje primérné mechanické napéti na
jednu bunku v materialu.

o Flow Stress Curve

Tato ¢ast je nad rdmec zadani, proto zobrazovani této krivky nese sebou
mensi omezeni. Pro vypocet by bylo nutné pridat dalsi proménnou do
bunky nebo vyuzit proménnou pro dislokac¢ni hustotu p, ktera jiz slouzi
pro vypocet kiivky mechanického napéti. Vyuzil jsem druhou moznost,
protoze vétSinou uzivatel bude chtit vidét krivku mechanického napéti
a tato krivka slouzi jen jako ukazka, ze lze provést vypocet i této krivky.

Vyvoj deformace lokalni dislokacéni hustoty p se da podle [14] definovat
jako
d
P — Ap'? — Bp,
de

kde A a B jsou konstanty a ¢ je deformace. Konstanta A predstavuje
unavu vzniklou deformaci a B predstavuje obnovu dislokaci. Tyto kon-
stanty jsou v programu pod jmény STRAIN_HARDENING a RECOVERY_DI-
SLOCATIONS. Vyjadreni je numericky pomoci Eulerovy metody pro oby-
¢ejné diferencidlni rovnice. Kde po upravach se dostaneme do nasleduji-
citho tvaru

pit1 = pi+ h(Ap'/? — Bp),
kde h je krok intervalu o velikosti 0,05.

Pro vizualizaci této krivky misto krivky mechanického napéti je nutné
upravit kéd a v misté volani funkce increaseDislocationDens () volat
funkci calculateDislocationDensity (). Tato ¢ast s konstantami neni
uplné vyladéna a je laskavé prenechana dalsim védctm.

5.5.3 Vizualizace dislokac¢ni hustoty

Posledni okno zobrazuje disloka¢ni hustotu. Cim vyssi je tato hodnota, tak
tim je tmavsi. Naopak nizké hodnoty maji barvu syté ¢ervenou. Toto okno se
zobrazuje v pravé ¢asti GUI vedle ostatnich grafi.
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5.6. Centripetal styl

Obrazek 5.3: Obrazky dislokac¢ni hustoty

5.6 Centripetal styl

V programu je vyuzit tzv. centripetal styl. To znamend, ze v pripadé bunék
edituji jen tu bunku, ve které se momentalné nachizim a okolni neménim.
Je diky tomu snadnéjsi paralelizace. Rozdil mezi centripetal a centrifugal sty-
lem lze najit v tiidé StaticRecrystallization a metodou neumannSRX()
a siteSaturatedSRX(). V neumannSRX() je pouzit centrifugal styl, kde pro
danou bunku C budu editovat okolni bunky. Toto metoda ztstava v praci jako
priklad, kterému je dobré se vyhnout.

5.7 Validace vstupt

Program je napsany tak, aby uzivatel a pripadné programator méli velkou
volnost v nastavovani ruznych parametri a ovladani programu. To si vy-
zadalo zvysenou obezretnost pfi programovani. Bylo nutné néalezité osetfit
vSechny vstupy a piipadné upravit program tak, aby dokazal situaci vyhod-
notit a v pripadé nezavadnych vstupu se dokazal i sam prizpusobit. Napriklad
pri nac¢itani mikrostruktury, ktera mé velikost 250x250 bunék do programu,
ktery ma definovany v parametrech velikost mrizky 100x100 bunék na velikost
zobrazovaciho okna 500x500 (konstanta DRAW_GRAINS) pixelt doslo k preska-
lovani velikosti pixelu z 5 pixeli na buriku na 2 pixely na buriku a nahrila se
spravné velikost mrizky.

Vedle tohoto prizpiisobovani aplikace obsahuje velké mnozstvi testi. Pred
startem aplikace jsou nejprve validovany proménné v souboru parameters.h.
V pripadé nékteré nevhodné hodnoty je na tuto hodnotu uzivatel upozornén
a aplikace se vypne. Dalsi oSetfeni je v misté, kdyz nastavuji parametry. Uzi-
vatele nepusti zadat hodnotu, kterd je vétsi nez maximalni. Dalsi série testu je
v pripadé nacitani vlastni mikrostruktury. Je dbano na to, aby hodnoty, které
obsahuje soubor, mély presné definovanou strukturu. V pripadé nevhodné mi-
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krostruktury dostane uzivatel upozornéni, ze tato mikrostruktura nelze do
programu nacist a pfimo mu fekne, kde je chyba.

Posledni rozsahla série testt patii pro kontrolu uzivatelskych akci. V pii-
padé nevhodné akce je uzivatel programem upozornén riznymi vyskakovacimi
okny. Diky tomu, je uzivatel nasmérovan spravnym smérem.

5.8 Ukladani dat

Uzivatel si mize ulozit jak vysledky simulace, tak konfigura¢ni soubor, ze kte-
rého 1ze sestavit znovu mikrostrukturu a CA. VSechny nasledujici operace lze
vyvolat stiskem prislusného tlacitka v menu, kde si pak uzivatel mtze vybrat
misto ulozeni a ndzev, pripadné vyhledat dany konfigurac¢ni soubor pro nacteni
dat.

5.8.1 Konfiguracni soubor

Konfigura¢ni soubor ma presné danou strukturu:

Sirka_mrizky_CA

vySka_m¥rizky_CA

pocet_zrn

krok CA

orientace_zrna, dislokacni_hustota_zrna, cekaci_doba

Listing 5.3: Ukazka konfigura¢niho souboru CA

Posledni trojice proménnych oddélenych ¢arkou definuji jednotlivé bunky, které
jsou ulozeny z CA po fadcich zleva doprava. Jejich pocet je roven poc¢tu bunék
v CA.

5.8.2 Data graft

Data z grafii budou ulozena po fadcich ve formatu:

hodnota_na_ose_X, hodnota_na_ose_Y
Listing 5.4: Ukazka dat vysledkt

Pocet tadku je roven poctu kroktt CA. Data vSech grafi jsou ulozena najed-
nou a kazdy z nich obsahuje postfix podle typu grafu. Jednd se o _stress,
_grains, _mean_grain_size.

5.8.3 Obrazky mikrostruktury a grafa

Posledni funkcionalitou je ukladani mikrostruktury a grafti ve formé obrazkt
ve formatu PNG. Data grafi maji stejny postfix jak v predchozim pripadé.
Velikost obrazki je definovana konstantou IMAGE_GRAPH_SIZE_WIDTH a IMA-
GE_GRAPH_SIZE_HEIGHT.
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5.9 Nacitani konfiguracniho souboru

Nacist konfigurac¢ni soubor lze, kdyz program vratime do pocatec¢niho stavu
tlacitkem reset. Poté bud vybereme v GUI tlacitko Load microstructure
from file, nebo primo z menu. Po vybrani konfigura¢niho souboru s pfiponou
CA bude nasledovat sada testil, ktera ovéri spravnost mikrostruktury. Validni
mikrostruktura je takova, kterd mé vSechny bunky jiz orientované, pocet bu-
nék je roven Sifce-vysce miizky a vSechny bunky maji spravnou strukturu t;j.
3 ¢isla oddélené od sebe ¢arkou. Pak dojde ke zkontrolovani maximélni povo-
lené velikosti mrizky DRAW_SIZE a pokud to projde i timto testem, tak dojde
k upraveni velikosti mrizky, nahrani dat a preskalovani velikosti pixelu pro
jednu bunku. Po stisku tlacitka start mizeme pokracovat v simulaci.

5.10 Realizace GUI

Grafické uzivatelské rozhrani bylo implementovano podle nédvrhu z kapitoly
Uzivatel ma moznost parametrizovat simulaci pfimo v hlavnim okné.
V menu se pak nachdzi moznost zapnuti nebo vypnuti jednotlivych graft.

5.11 Dokumentace a ostatni

Program obsahuje dokumentaci napsanou v programu Doxygen E Tato do-
kumentace se nachazi ve slozce doc. Dalsi moznosti je dokumentaci si vyge-
nerovat pomoci piikazu doxygen Doxyfile. Tuto dokumentaci lze prohlizet
pres libovolny internetovy prohlize¢ po otevieni souboru index.html ve sloZce
doc.

Aplikace obsahuje déle tiidu CellularAutomaton, kterd obsahuje simulaci
Game of Life. Pro pocatecni pochopeni celularnich automati a frameworku Qt
jsem zacal s touto jednoduchou simulaci. Tridu nechavam pribalenou k aplikaci
jako ukazku typického zastupce CA.

V kédu se vedle komentaii nachazeji zakomentované nebo nepouzité dvé
vétsi ¢asti. Prvni z nich jiz tady byla zminéna, byla to metoda neumannSRX (),
ktera neni vyhovujici kvili pouziti centrifugal stylu. Dalsi ¢ast je kolem dota-
zovani na sousedy. Momentalné jsou pouzita dveé statickd pole, ktera obsahuji
8 prvki predstavujici pohyb po sousednich bunkach. Nad timto statickym po-
lem je cyklus, ktery postupné projde vsechny prvky/sméry v sousedstvi. Pu-
vodni (zakomentovand) implementace toto Tesila pres 8 vétvi. Diky tomu byl
kéd delsi a hlavné puvodni feseni, které resilo preteceni na toroidické mrizce,
muselo mit pro kazdy ptipad vlastni podminku.

Yhttp://www.stack.nl/~dimitri/doxygen/
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KAPITOLA 6

Testovani

V této kapitole bude popsan zpusob testovani aplikace. Dale bude popsén tes-
tovaci scénar, ktery museli jednotlivi testeri splnit. Na zavér bude zhodnoceni.

6.1 Testy zamérené na spravnost simulace

Spravnost algoritmu a vysledkti experimentii byla konzultovana a predvedena
vedoucimu prace. Dale vysledné grafy a mikrostruktura se dala ovérit proti
vysledkum védeckych praci [2, [12), 14] a kfivek pro méd.

6.2 Testy zamérené na spolehlivost

Dalsi ¢ast testi, které probihaly béhem celé doby implementace se zamérovaly
na mezni hodnoty a necekané vstupy. Aplikaci jsem se nad ramec zadani snazil
maximéalné parametrizovat, proto si to vyzddalo nélezité oSetfeni nevalidnich
vstupu. Testovani spocivalo ve vytvoreni soubort, které mély nevalidni obsah
a testoval jsem, jestli program vstup odmitne a uzivateli zahlasi hlasku se
spravnym popisem problému.

Bylo nutné otestovat vykreslovani mikrostruktury pro toroidickou mrizku.
To se da jednoduse simulovat pii vytvoreni dvou nuklea¢nich zarodkt a pozo-
rovat chovani na krajich zobrazovaného okna, viz obrazek

Dale aplikace prochéazela testem pro spravu paméti programem Valgrind [T_g]
a bylo vyuzito syntaktického analyzatoru koédu cppcheck @

6.3 Testovaci scénar

Pro tvorbu kvalitniho software je dulezité vysledek nalezité otestovat nezavis-
lymi testery. Proto se do testovani moji aplikace zapojilo celkem 11 testert.

8http://valgrind.org/
http://cppcheck.sourceforge.net/

41


http://valgrind.org/
http://cppcheck.sourceforge.net/

6. TESTOVANT

Obrézek 6.1: Test toroidického zakiiveni mrizky

Testovani probihalo za moji asistence na jejich pocitac¢ich (Windows i Linux,
kde na Linuxu verze knihovny Qt byla 5.7.0. a 5.8.0.), at uz to bylo nazivo
nebo pomoci sdilené obrazovky pfes program Skype m

Testeri by se dali rozdélit do dvou kategorii. Jedni, ktefi znaji fyzikalni jev
dynamické rekrystalizace ze skoly. Tato skupina dobfe simuluje situaci, kdyz
k programu prijde védec, ktery zné tento jev, ale setkava se s programem po-
prvé. A druhd skupina, ktefi jsou povétsinou studenti jinych nez strojarskych
oborti a nemaji tyto znalosti.

Testovaci scénar byl sestaven tak, aby pokryl vSechny funkéni pozadavky
programu. A navic ukdzal, jestli dokdzi uZivatelé, ktefi vidi tento program
poprvé ho spravné ovladat.

Na zacatku testovani jsem poskytl testerim zakladni informace o tom,
co se v moji aplikaci odehrava. Pak dostali nésledujici instrukce a bez mych
dalsich zasaht se snazili dané tkoly splnit.

Testovaci scénari zacinal po spusténi programu a skladal se z 12 tkolt.

(1.) Vygenerovani mikrostruktury v programu s po¢atecnim poctem zrn o hod-
note 500.

(2.) Zrychlit béh simulace.
(3.) Kolem 150 kroku CA zastavit program.

(4.) Nastavit zvySovani dislokacni hustoty na hodnotu 5 a pokracovat v simu-
laci.

2Onttps://www.skype.com/cs/
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(5.) Kolem kroku 300 zastavit simulaci a vytvorit novou mikrostrukturu, ktera
bude mit:

(a) 150 pocatecénich zrn

(b) 100 kritickou hodnotu disloka¢ni hustoty
(c) 80 kritickou hodnotu nukleace

(d) 5%o pravdépodobnost, ze probéhne nukleace
(e) 25 cekaci doba.

(6.) Spusténi programu s predchozimi parametry.

(7.) Kolem 100 kroku simulace DRX ulozit konfiguraci CA, ulozit obrézek
mikrostruktury, ulozit data z grafti.

Spustit simulaci a nechat dobéhnout do 200 kroku.
Ulozit obrazky graft do soubori.

Nacist difve ulozeny konfiguraéni soubor CA.

—~
—_
]

—_— —  ~—

Spustit simulaci nad nac¢tenou mikrostrukturou a zkusit vypnout zobra-
zovani vsech grafi.

(12.) Vypnout aplikaci.

6.4 Vysledky testovani

Béhem testovani se vyskytly celkem t¥i problémy. Prvni spocival v nepresném
pojmenovani nazvu tla¢itek v menu. Tento problém jsem vyTtesil lepsim pojme-
novanim zaménitelnych tlac¢itek. Druhy problém nastal v pripadé generovani
mikrostruktury, kterd ma pouhé dvé zrna. V tomto pripadé doslo na systému
Windows k zaplnéni zdsobniku béhem volani rekurze v metodé zjistujici pocet
zrn. Tuto situaci jsem vyresil navysenim zasobniku. Posledni problém spocival
v generovani nazvu soubord na Windows. Misto image_grain.png to vytvo-
filo soubor s ndzvem image.pdf_grain.png.png. Opét jsem upravil kod, aby
soubory i na Windows byly pojmenovany spravné.

Dalo by se rict, ze jinak skupina tvorena studenty strojarskych skol neméla
zadné dalsi problémy. U druhé skupiny byl mensi problém pii zadavani jednot-
livych parametrii, kdy jim trvalo delsi dobu, nez se v programu zorientovali.

Jeden uzivatel mél problémy s rozeznanim konfiguracniho souboru CA
a souborli z grafd, které obsahuji data.
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KAPITOLA 7

Vysledky experimentu

V této kapitole budou popsany nékteré vysledky experimentti. Mimo jiné
budou rozepsany problémy, se kterymi jsem se béhem implementace setkal
a které jsem se snazil nad ramec prace vyresit.

7.1 Uvodni zhodnoceni a budoucnost
implementace

Néaplni prace byla implementace CA simulujici dynamickou rekrystalizaci,
ktery poslouzi védctim jako dobry priklad simulace komplexnich systémi. Diky
rozdilnému obsahu disertacni prace a kédu v jazyku CellLang nebylo jedno-
duché napsat spravny algoritmus. Hlavnim cilem bylo zopakovani vysledki
grafi z disertaéni prace, coz se povedlo, a jsou diskutované v druhé ¢asti této
kapitoly.

I presto, ze ptuvodni naplni moji prace nebylo tento algoritmus odladit
a dovést k dokonalosti, tak mé tato ¢ast prace natolik motivovala a zaji-
mala, ze jsem se snazil nékteré problémy vyresit. Této Casti prace jsem vénoval
znacné usili. Modifikaci bylo vic a nékteré z nich vedly na hodné zajimavé cho-
vani (v rdmci CA obecné). Neni v moznostech, a hlavné v rozsahu této prace,
vSechny pozorované jevy zadokumentovat, zvlast kdyz se jednd o obecné cho-
vani CA. Proto zde budou zminény jen mozné upravy v rdamci dynamické
rekrystalizace.

Celularni automaty jsou obecné velmi néchylné na chaotické chovani, které
v tomto piipadé mlze vzniknout nevhodné zadanymi parametry. Nékterému
nezadoucimu chovani byly schopny moje tpravy vzdorovat, ale bohuzel jsem
je nemohl pouzit. Divody jsou uvedené v této kapitole.

45



7. VYSLEDKY EXPERIMENTU

7.2 Problém s tvorbou ¢tvercu

Muj prvni ndvrh spocival ve vybéru nahodného zrna v okoli, a az poté se
testovalo, jestli nastane pro danou bunku rekrystalizace.

AlA|lAAA
AlA|A A

BB

B| B|B

B/ B|B|B|B

Obréazek 7.1: Chovani algoritmu na hranicich zrn. Nachazeji se zde rizné ori-
entovana zrna A, B a zrno D. Pro danou bunku C' patiici zrnu B je okoli
zvyraznéné tuénym ohrani¢enim. Modréd barva predstavuje nizkou dislokacéni
hustotu uvnitt bunky, kdezto ¢ervené barvy predstavuji vyssi dislokac¢ni hus-
totu

Diky této modifikaci se v ramci celého algoritmu tvorila vice globuldrni
zrna. Z pohledu fyziky néco takového ale nemiizu udélat. Tato situace je zné-
zornéna na obrézku[7.1] Nachézim se v butice C, kterd je momentélné oriento-
vand jako zrno B, kde bych spravné (podle fyziky) mél vybrat buriku nélezici
vedlejsimu zrnu A E kterda ma navic disloka¢ni hustotu takovou, ze splni pod-
minku pc — p; > per. Takze v tomto ptipadé by s pravdépodobnosti p = 0,5
bunka C od ted nilezela zrnu A. Tento algoritmus ovSem generuje ¢tvercova
zrna. Je to z toho divodu, ze podminky budou velmi pravdépodobné splnény
i pro ostatni bunky nalezici na této hranici. A pokud je pravdépodobnost
p = 0,5 a t,, roven tfeba 25, tak bunky se budou postupné ,nabalovat“ a tim
padem zaujmou Cétvercovy tvar, ktery se pri dalsi ptilezitosti rekrystalizace
wobali*“ o dalsi ,slupku“. Protoze pro dalsi rist musi ¢ekat, dokud ¢,, nebude
roven 0. Umélym trikem muze byt napiiklad pro pravdépodobnost p = 0,5
nastaveni t,, na hodnotu 2.

Moje Teseni tedy bylo vybrat ndhodnou buriku z okoli a az poté testovat
jednotlivé proménné, jestli dynamickd rekrystalizace vznikne. V nasem pri-
padé bych si mohl vybrat ndhodnou bunku nalezici zrnu D, ktera mé vysokou
dislokac¢ni hustotu, takze by podminka nebyla splnéna a bylo by rozhodnuté,
ze dynamickd rekrystalizace nenastane.

Druhou modifikaci byla tprava pravdépodobnosti rekrystalizace. Misto
p = 0,5 jsem uvazoval p = 1/8. V tomto ptipadé tvar zrn také nebude ¢tvercovy

21Tak jako tieba kapka vody se snazi zaujmout kulovity tvar, protoze je to z hlediska
fyziky nejlepsi energeticky tvar, tak se bunky snazi podobnym zpusobem rust do mist, které
jsou pro né nejlépe energeticky vyhodné.
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a bude se blizit globularnimu tvaru, ale jen v pripadé nizsi hodnoty t,,.

7.3 Good shape

Dalsim omezenim je Good Shape. To znamena, ze pokud by v pripadé rekry-
stalizace vzniklo zrno, které by mélo tzkou c¢ast delsi nebo rovna dvé burky,
tak tuto situaci nepovolime. Jedné se o situaci na obrazku

AlA|A|A|A D|D|A|A]|A
AlA|lA|A|A D|D|A|A]|A
B|B|N|C|B plp|Dp|c|B
B|B|B|B|B pD|lp|B|B|B
B|B|B|B|B DD |B|B|B

Obrazek 7.2: Good shape detekce. Pro bunku C' je okoli zvyraznéné tlustéjsi
barvou. Na levém obrazku je nukleacni zarodek. Na pravé strané by v pripadé
rustu bunky D, kterd je nalevo od bunky C vzniklo tizké zrno

V levé casti obrazku je nukleac¢ni zarodek, ktery muze rtst. Naopak v si-
tuaci na pravé strané nechceme povolit rist zrn. Vznikla by prilis tzka c¢ast
zrna. Zrno by v tomto ptipadé slo do energeticky nevhodného stavu. Tento
jev z pohledu fyziky taktéz neni obvykly.

7 informatického hlediska existuje feseni. V pripadé, ze sousedni bunka
7 méa celkovy pocet bunék stejného zrna v okoli pro bunku C roven 1, tak
bych nasledné otestoval kolik sousedi ma tato sousedni bunka ¢ ve svém okoli.
Pokud vyjde 0, vime Ze je to nukleacni zarodek a miizeme rist, pokud by pocet
sousedi byl 1, ktery by byl naproti zrnu C, vime, Ze rust nemtzeme. Z pohledu
fyziky je ale tento postup neobhajitelny.

7.4 Spiraly

Dalsim problémem, ktery mtij ndhodny vybér bunky do urcité miry resil, byly
spiraly, které jsou viditelné na obrazku Diky moji ndhodnosti dokazal
algoritmus predchazet témto jevim, kterym trpi aktudlni implementace prti
nevhodné zadanych parametrech. Toto chovani bylo pozorovano i u vedouciho
v disertac¢ni praci.
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7. VYSLEDKY EXPERIMENTU

Obréazek 7.3: Spirdly, které vzniknou pri nevhodné nastavenych parametrech.
Vlevo mikrostruktura, kde jednotlivym bunkam ptislusi jejich dislokacni hus-
tota

7.5 Ostatni mozné odchylky

Mezi dalsi odchylky patii implementace, kterda probihala nad redlnymi ¢isly.
V dobé implementace piredchoziho algoritmu nebyly pfistupné vSechny pro-
stredky, a proto simulace probihala nad omezenym mnozstvi hodnot. Diky
tomu bylo zapotriebi délat velké mnozstvi optimalizac¢nich trikh, které mohly
mit (a nejspise mély) vliv na vysledny béh algoritmu. Posledni moznosti muze
byt diky paralelnimu zpracovani pro engine CellLang, ktery déld navic dalsi
kroky, o kterych ja ani vedouci nevime, zvlast bez dokumentace.

7.6 Zopakovani vysledkti podle disertacni prace

V této ¢asti naopak budou predstaveny vysledky, které se jiz povedly napodo-
bit. Velikost mtizky byla pro vSechny experimenty nastavena na 256 v obou
smérech. V testech na obrazcich [7.4] a [7.6] doSlo ke zméné pocatecni velikosti
zrna. Rozdil mezi testy na obrazcich a je v jiné hodnoté t,, ¢imz
ménime rychlost pohybu hranice.

7.6.1 Single peak v kiivce mechanického napéti

Pro Single peak chovani nésleduji dva obrazky. Oproti prvnimu obrazku [7.4] je
na druhém obrézku v kfivce mechanického napéti vidét, ze probiha dalsi
vlna dynamické rekrystalizace diive, nez ta predchozi skoncila.
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Obréazek 7.4: Jeden vrchol v kiivce mechanického napéti. Poc¢atecni pocet zrn
50, per = 80, prnuct = 70, tyy = 25, ppuca = 0,001. Zvysovani dislokaéni hustoty
kazdy krok probihalo o 1
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Obréazek 7.5: Jeden vrchol v kfivce mechanického napéti, ve kterém lze pozo-

rovat dalsi vlnu dynamické rekrystalizace diiv, nez predchozi dobéhla. Oproti
predchozi konfiguraci doslo k dpravé ¢ekaci doby pro DRX. Kde t,, = 10
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7.6.2 Multiple peak v kiivce mechanického napéti

U vicenasobného vrcholu je to zajimavéjsi. Na kfivce mechanického napéti
a kfivce stfedni velikosti zrna lze vidét oscilace, které jsou posunuté o 1/4
faze, viz obrazek [7.6] Toto chovéni jiz bylo publikovéno ,, Minima and mazima
of the grain size curve are phase shifted by approximately 1/4 of a period
before the corresponding maxima and minima of the flow stress curve during
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the multiple peak behaviour[12]“.
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Obréazek 7.6: Vice vrcholi v k¥ivece mechanického napéti. Poc¢atecni pocet zrn
1500, per = 80, pruct = 70, ty = 25, Pruca = 0,001. ZvysSovani dislokaéni hustoty
kazdy krok probihalo o 1
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Zaver

Cilem této bakalarské prace bylo navrhnout a implementovat celularni auto-
mat simulujici dynamickou rekrystalizaci a udélat k nému vhodné grafické uzi-
vatelské rozhrani. Vysledek prace bude slouzit védcim a ostatnim zajemctim
jako vhodny priklad komplexnich systémi. Implementaci ztézovalo rozdilny
popis simulace algoritmu v praci vaci obsahu kodu. Nakonec se implementace
povedla a program je schopny zobrazovat mikrostrukturu a kiivky mechanic-
kého napéti, stfedni velikosti zrna a poc¢tu zrn. Nad ramec puvodniho zadani
bylo pridané okno zobrazujici dislokacni hustotu. Velkd mira parametrizace
zarucuje simulaci v riznych podminkéch.

Protoze nékteré véci v disertacni praci nejsou dokumentované a poskyt-
nuty kéd obsahuje rozdilné reseni problému, tak jsem se nékteré véci snazil
vytesit sdm. Jednalo se zejména o tvorbu ctvercovych tvarit zrn, které bylo
pozorovano i v disertacni préaci. I kdyz nékolik ndpadu je v praci popsano,
ktery tento problém resi, tak z pohledu fyziky jsem nemohl tyto tpravy zahr-
nout do programu. I presto dokaze program pocitat spravné vysledky, které
jsou sledovany v disertac¢ni praci.

Program splnuje vSechny pozadavky, které byly vyjmenovany v kapitole
vénované analyze. Aplikace je napsand v souladu s fyzikou, aby mohla byt
védci v budoucnu jednoduse rozsitovatelna.

Aplikace je cilena do védecké komunity a bude vyvésena na portalech Re-
searchGate a SourceForge. Proto byly prelozeny prirucky do angli¢tiny a vy-
véseny na portaly spolu s programem. Tyto prelozené prirucky lze najit na
priloZzeném CD.

Budouci prace

I kdyz byly vSechny pozadavky splnény a bylo pridano nékolik véci nad ramec
puvodniho zadani, tak stale je moznost aplikaci vylepsit.

o Diky centripetal stylu by dalsim krokem mohla byt paralelizace.

o1



ZAVER

e Navrh je udélany tak, aby nebyl zadny problém s pridanim dalstho grafu.
Taktéz diky tiidé RecrystallizationHandler a stavil simulace neni
problém pridat dalsi jev.

e Dalsi moznosti je aprava algoritmu, aby netvoril ¢tvercova zrna. Napady
na Feseni jsou popsany v kapitole [Problém s tvorbou ¢tvercul

e Mezi posledni moznost rozsiteni patii detekce tzkych zrn, kterd je po-
pséana v kapitole |Good shape
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PRILOHA A

Seznam pouzitych zkratek

2D Two-dimensional space

CA Cellular automaton

CAs Cellular automata

DRX Dynamic recrystallization
GUI Graphical user interface
PNG Portable Network Graphics
RGB RGB color model

SRX Static recrystallization

TXT Text file
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PRILOHA

Uzivatelska prirucka

V této priru¢ce budou popsiny zékladni informace k ovladani a moznostem
programu, ktery je vysledkem bakalaiské prace s ndzvem ,Navrh a implemen-
tace bunécného automatu simulujictho dynamickou rekrystalizaci®.

B.1 Obecné informace

Aplikace zobrazuje mikrostrukturu, disloka¢ni hustotu a vizualizuje vysledky
simulace uzivateli ve formé grafi. Jedna se o tyto kiivky: kiivka mechanic-
kého napéti, ktrivka zobrazujici primérnou velikost zrna a ktivka zobrazujici
celkovy pocet zrn v simulaci. Piiprava inicializa¢ni mikrostruktury je prova-
déna pomoci pseudo-statické rekrystalizace. Uzivatel muze vysledky libovolné
ukladat ve formé obrazki, konfigurac¢nich soubori nebo soubort obsahujici
data.

Volitelnost parametri zarucuje simulaci materidlu deformovanych v riz-
nych podminkéach.

B.2 Spusténi programu
Na systému Windows staci jit do slozky /exe, kde se nachazi spustitelnd

verze programu vcetné potiebnych knihoven pro béh. Spusténi probihd ote-
vienim souboru DRX. exe.
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B. UZIVATELSKA PRIRUCKA

Na systému Linux je potfeba mit nainstalovany Qt 5.7.0., qmake a g++.
A spustit v adresari /src/DRX néasledujici trojici prikazi:

$ qmake
$ make
$ ./DRX

B.3 Okno programu

Po spusténi programu miizeme vidét hlavni obrazovku

&7 Simulation of Dynamic Recrystallization by Cellular Automaton - o X
File Options About I

Step of CA simulati Coluiar

o

SpecdofCh smoton Grains at step Stress per step

Lsteps per second

o T B DR o T BT
0 08 16 24 32 4 48 0 08 15 23 32 4 48
stepof CA Stepofca

Mean Grain size curve

0 08 16 24 32 4 48
stepof CA

Obréazek B.1: Hlavni obrazovka programu
Obrazovka je slozena z Sesti ¢asti:

e leva horni ¢éast slouzi k ovladani béhu simulace a zobrazovani informaci
okolo béhu programu

e leva dolni ¢ast slouzi k nastaveni parametra
e prostredni ¢ast obsahuje mikrostrukturu

e v pravé ¢asti se nachazi vykreslované grafy
e v horni ¢asti je menu

e dolni panel zobrazuje dodatecné informace.
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B.3. Okno programu

Step of CA simulation
1]
Speed of CA simulation

1 steps per second

O Generate random grains

() Load microstructure from file

Start Fause Reset

Obréazek B.2: Informace o celuldrnim automatu a ovladani béhu programu

B.3.1 Informac¢ni a ovladaci ¢ast

Tato ¢ast zobrazuje nékteré informace kolem béhu celularniho automatu a po-
skytuje uzivateli zadkladni ovladani programu.

e Krok CA pod titulkem ukazuje, v kterém kroku simulace se nachazime.
¢ Rychlost béhu predstavuje pocet kroku za sekundu.

e Jezdec nastavovani rychlosti slouzi pro nastaveni rychlosti béhu.

e Vybér inicializa¢ni mikrostruktury

— Generovani mikrostruktury podle zadanych parametri v pro-
gramu - nastaveni probéhne v dalsim kroku.

— Naéteni vlastni mikrostruktury ze souboru s piiponou *.ca.
Jednd se o konfigurac¢ni soubor CA.

e Tlacitka pro ovladani programu

— Start/Continue spusti simulaci.
— Pause pozastavi simulaci.

— Reset vrati celularni automat do puvodniho stavu. Pro vytvoreni
nové mikrostruktury, nebo pri nacitani vlastni mikrostruktury je
nutné celularni automat timto tla¢itkem ,ptipravit®.

B.3.2 Konfiguracni cast

V této ¢asti mizeme ménit parametry simulace. Na obrazku [B.3a] je zobrazena
volitelnost v pripadé generovani mikrostruktury v programu, naopak na ob-
razku jde vidét moznosti tipravy parametri béhem pozastaveni simulace.

¢ Pocet nukleacnich zarodku vytvorenych béhem generovani iniciali-
zaéni mikrostruktury.

61



B. UZIVATELSKA PRIRUCKA

Generate random grains Generate random grains
Load microstructure from file Load microstructure from file
Start Pause Reset Continue Pause Reset

Mudei embryos Mudlei embryos
Disl. dens. critical val. Disl. dens. critical val.
Probability of nudeation in Ye Probability of nudeation in Yoo
Nudleation critical val. ICI Mudleation critical val. D
Max waiting time Max waiting time
Increase disl. dens. Increase disl, dens, I:I

(a) Nastaveni parametri (b) Uprava parametri za béhu

Obrazek B.3: Nastaveni parametri

e Kritickd hodnota dislokac¢ni hustoty pro dynamickou rekrystalizaci,
kterd udéva jak velky rozdil disloka¢ni hustoty mezi dvojici bunék na
hranici zrn je potfeba pro spusténi dynamické rekrystalizace.

« Pravdépodobnost nukleace v jednotkach promile.

e Kritickd hodnota nukleace pro nukleaci, kterd udava jak velka je
potreba dislokac¢ni hustota v bunce, aby mohla probéhnout nukleace.

e Maximalni éekaci doba pro dynamickou rekrystalizaci, ridi se tim
rychlost pohybu hranice.

e Zvyseni dislokac¢ni hustoty predstavuje o kolik se kazdy krok simu-
lace pro bunky, které nebyly rekrystalizované zvysi dislokacni hustota.

B.3.3 Menu

Menu se nachdzi v horni ¢asti. Obsahuje tlacitka pro nacitani a ukladani, pri-
padné tlacitka uréené pro vypnuti a zapnuti zobrazovani jednotlivych krivek.
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File Optiocns About

Restart Application Gp%ﬂi About

Load Microstructure from file (.ca) v Sh Grain at ti +
oW larain at Time step

Save Microstructure to file (.ca)

Save Microstructure as image (.png) Show Stress per time step

L
. ~  Show Mean Grain Size curve
Save data from graphs to files ()
L

Save graphs as images (.png) Show Dislocation Density in CA

Exit Ctrl+Q (b) Nabidka v menu Options

(a) Nabidka v menu File

Obréazek B.4: Menu

Restart Aplikace vrati aplikaci do ptivodniho stavu.

Nacteni mikrostruktury ze souboru s pfiponou *.ca. Jedna se o kon-
figuracni soubor CA. Pro spravné nacteni je potfeba nacist validni mik-
rostrukturu.

UloZeni mikrostruktury do souboru s piiponou *.ca. Jedna se o kon-
figuracni soubor CA, ze kterého jde poté zpétné nahrit do programu
mikrostrukturu.

UloZeni mikrostruktury jako obrazek s piiponou *.png. Ulozi mi-
krostrukturu jako obrazek.

Ulozit data z grafii do souboriu s piiponou *.txt. Jednotlivé grafy
budou mit nasledujici postfixy _stress, _mean_grain_size a _grains.

Ulozit grafy jako obrazky ve formatu *.png. Jednotlivé grafy budou
mit néasledujici postfixy _stress, mean_grain_size a _grains.

Konec - tlacitko vypne program.

Zobraz kiivku poctu zrn po kliknuti vypne/zapne zobrazovani grafu.

Zobraz kiivku mechanického napéti po kliknuti vypne/zapne zob-
razovani grafu.

Zobraz kiivku primérné velikosti zrna po kliknuti vypne/zapne
zobrazovani grafu.

Zobraz disloka¢ni hustotu po kliknuti vypne/zapne zobrazovani okna.

O aplikaci zobrazi okno, které obsahuje zakladni informace o programu.
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B. UZIVATELSKA PRIRUCKA

B.3.4 Mikrostruktura

Uprostred je zobrazena mikrostruktura, kterd je obarvena na zakladé orien-
tace zrna. Nad ni se nachazi titulek, ktery zobrazuje aktudlné probihajici jev
v simulaci.

B.3.5 Grafy

V pravé ¢asti jsou vykreslovany grafy. Jedna se o graf zobrazujici pocet zrn
(zelena krivka), pramérnou velikost zrna (modréa krivka), kiivku mechanického
napéti (¢ervend kiivka) a posledni okno zobrazuje dislokaéni hustotu. Cim
tmavsi je barva v tomto poslednim okné, tak tim vétsi je v téchto bunkach
dislokac¢ni hustota.

B.3.6 Stavovy radek

Soucasti GUI je také stavovy fadek vlevo dole, ktery po najeti na libovolny
graf, okno, titulek zobrazi ndpovédu. V aplikaci se nachdazi i vertikdlni a hori-
zontalni posuvniky.

B.4 Prubéh simulace

Pro zacatek experimentu v levé ¢asti vybereme, jestli chceme vygenerovat
vlastni mikrostrukturu Generate random grains podle zadanych parame-
tri nebo jiz mame néjakou vlastni predptipravenou Load microstructure
from file. Pokud jsme vybrali nacteni vlastni mikrostruktury, tak se nam ote-
vire okno, ve kterém vybereme piislusny konfiguracni soubor obsahujici data
o mikrostrukture. Pokud soubor je validni, tak budeme moct spustit program
tlacitkem Start.

B The computation of the initial microstructure is finished. X
The computation of the initial microstructure is finished.

Press "Continue" to continue by Dynamic Recrystallization.

Obrazek B.5: Okno informujici o dokonceni pripravy mikrostruktury

V pripadé generovani vlastni inicializa¢ni mikrostruktury se nam zpii-
stupni nastavovani parametru simulace, které lze vidét na obrazku Po
nastaveni parametri spustime aplikaci tlac¢itkem Start.

V simulaci se vygeneruji nuklea¢ni zarodky a poté bude probihat pseudo-
statickd rekrystalizace, kterd vygeneruje inicializa¢ni mikrostrukturu. Po vy-
generovani budeme programem upozornéni, viz obrazek a program bude
pripraveny pro simulaci dynamické rekrystalizace, béhem které dojde k vy-
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nulovani ¢itace kroku El Tlacitkem Continue (na puvodnim misté, kde bylo
tla¢itko Start) odstartujeme simulaci.

7 Simulation of Dynamic Recrystalization by Cellular Automaton

File Options About

Step of CA simulation [

277

Grains at step Stress per step
\ /N
/ Y

{

Speed of CA smulation

20steps per second

Average stress

4 90 135 1m0 25 20 s s 13 B0 5 0
stepofica stepof Ca

Mean Grain size curve

Max waiting time

——y. r—

a5 w0 1% B0 25 0
stepofca

Obrazek B.6: Prubéh simulace

Je moznost simulaci pozastavit tlacitkem Pause a upravit nékteré pa-
rametry, viz obrazek Po nastaveni muzeme v simulaci s upravenymi
podminkami pokracovat.

V menu v zalozce File je moznost ulozit jednotlivé vysledky experimentii.
V zalozce Options je moznost vypnout nebo zapnout zobrazovani grafu.

Pro vytvoreni nového experimentu je potreba vratit celularni automat do
puvodniho stavu tla¢itkem Reset. Budeme vyzvani o ulozeni vysledku expe-
rimentu, které jinak budou ztraceny.

22Pro experimenty je lepsi mit krok CA vzhledem k dynamické rekrystalizaci.

65







PRILOHA C

Programatorska prirucka

V této prirucce budou popsany zakladni informace kolem programovéani, které
je vhodné pri rozsirovani této aplikace dodrzet. Program je vysledkem bakalar-
ské prace s nazvem ,Navrh a implementace bunééného automatu simulujiciho
dynamickou rekrystalizaci®.

C.1 Technologie

Pro tvorbu byly vyuzity nasledujici technologie:

jazyk C++

framework Qt
e dokumentace v programu doxygen
e externi knihovna pro vykreslovani grafi QCustomPlot.

Pro vyvoj je vhodné pouzit treba programu Qt Creator. Aplikace je dodavana
pod GPLv3 licenci.

C.2 Dokumentace

Nejednd se o bézny program. Proto doporucuji vénovat dostatecné usili doku-
mentaci zdrojového kédu, hlavné kolem simulace nebo kolem na prvni pohled
nestandardnich rozhodnuti. Tyto ¢asti kédu jsou ve vétsi mire okomentované
primo v kédu.

Kazda tiida obsahuje zakladni popis k ¢emu slouzi. Pro kazdou metodu je
zaznamenany struény popis (bude zobrazeny v dokumentaci), dale delsi popis
chovani. V pfipadé vstupnich parametri jejich nazvy a vlastnosti. Vystupni
parametr je okomentovany vcetné toho, co presné vraci.
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~
%

\brief Method for loading data from file into drx object.

It also checks if microstructure is wvalid. When
microstructure isn’t complete it won’t load data
and tells you what is wrong.

varam fileName path to configuration file
\I I g

\return retuns true if it succesfully loaded microstructure
* otherwise it return false

v/
bool loadIntoCA (QString fileName );

Listing C.1: Ukéazka okomentovani metody

int stepCounter_; ///< Step of CA

Listing C.2: Ukédzka okomentovani proménné

Pro vytvoreni dokumentace staci spustit piikaz
$ doxygen Doxyfile

a dokumentace se vygeneruje do slozky doc. Je k tomu zapotiebi mit tento
program nainstalovanﬂ Pro tvorbu grafi zavislosti je zapotfebi mit nain-
stalovany program Graphvizlﬂ Pro zobrazeni dokumentace v této slozce vy-
hledame soubor index.html a spustime v libovolném prohlizeci.

C.3 Konvence

C.3.1 T¥idy

Jednotlivé tiidy jsou rozdélené do *.h a *.cpp souboru. V *.h souboru se na-
chazi deklarace jednotlivych metod, proménnych a jejich dokumentace. V sou-
boru *.cpp se nachézi jejich definice.

Privatni t¥idni proménné konéi postfixem _, napf. bool nucleated_;.
Diky tomu je jednoduché poznat, pokud pracujeme s privatni proménnou dané
tridy. Nazvy ttid zac¢inaji velkym pismenem a pokracuji malym. Kazdé dalsi
slovo v nazvu tiidy je taktéz velkym, napr. class CellAutomaton.

C.3.2 Metody

Metody zac¢inaji malym pismenem a kazdé dalsi slovo je velkym, napt. int
getNumber0fGrains() const;. Settery zacinaji prefixem set, gettery prefi-
xem get. Je vhodné nazvy metod zkracovat, ale ne na tkor pochopeni toho,

http://www.stack.nl/~dimitri/doxygen/
2*nttp://www.graphviz.org/
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C.4. Rozdéleni trid

co metoda déla. V pripadé metody, kterd vraci néjaky typ se snazim jméno
pojmenovat podle toho, co vraci.

C.4 Rozdéleni trid

Tridy a jejich chovani se da najit v dokumentovaném kédu a v praci v sekci
navrh. Z pohledu dalsiho rozsiteni o grafy je dulezitd trida AbstractCurve,
coz je abstraktni tiida pro vSechny grafy. Pro pridani dalsiho grafu je za-
pottfebi vytvorit novou tfidu, kterd bude potomkem praveé této tiidy. V pii-
padé vice stavi simulace (mimo SRX,DRXnucleated) sta¢i pridat v tfidé
RecrystallizationHandler novy stav do vyc¢tového typu States, a v této
tidé v metodé evaluateNextTick() pridat dalsi vétev podle nového stavu.
Celularni automat se nachazi v tfidé CellAutomaton.

C.5 Kompilace a nasazeni

C.5.1 Windows

V pripadé, Ze pro vyvoj je pouzito programu Qt Creator, je kompilace jed-
noducha. V programu otevieme projekt vybranim drx.pro souboru. Tento
soubor slouzi pro specifikaci programu gmake pro jednotlivé platformy. Po
otevieni mizeme zacit programovat. Kdyz budeme chtit aplikaci nasadit, tak
prepneme mod sestavovani z Ladéni na Nasadit. Po sestaveni programu
se nam vytvori nova slozka, kterd bude mit v nizvu *release*. V této
slozce se bude nachéazet sestavend verze programu. Abychom mohli tuto apli-
kaci spustit, je zapotiebi pribalit k ni vSechny pouzivané knihovny. Toho lze
jednoduse docilit programem windeployqt.exe, ktery se nachdzi v slozce
2Qt\version-of-Qt\compiler-type\bin\". Tento program je nejjednodussi
zkopirovat do slozky s programem a spustit v prikazovém radku jako
windeployqt . exe

a dojde k pridani vsech potifebnych Qt knihoven. Je vSak zapotiebi pridat do-
datec¢né knihovny. Které jsou v ptipadé prosttedi MinGW LIBSTDC++-6.DLL,

LIBWINPTHREAD-1.DLL, LIBGCC_S_DW2-1.DLL. Tyto knihovny se daji ve stejné
sloZce jako windeployqt.exe. Pro blizsi informace doporucuji stranku [ﬂ

#Phttp://doc.qt.io/qt-5/windows-deployment.html
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C.5.2 Linux

Pro linux je situace jednodussi. Pokud méme nainstalovany Qt ve verzi 5.7.0.
a vyssi, gmake a g++, tak staci nasledujici sekvence prikazu:

$ qmake
$ make
$ ./DRX

Druhou moznosti je vyuzit programu linuxdeplquﬂ a postupovat podle
navodu na strankéch £

2nttps//github.com/probonopd/linuxdeployqt

2"Tuto moznost jsem ale nestihl plné otestovat. Chci tim ale ukézat, Ze je i jind moznost
nasazeni.
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PRILOHA D

Obsah prilozeného CD

readme.tXE. ..ot e stru¢ny popis obsahu CD
| _attachments..............couuunn.. adresar obsahujici dopliujici soubory
User’s manual ................. uzivatelska prirucka v anglické verzi
Programmer’s manual...... programéatorska pritucka v anglické verzi
I Lo adresar s dokumentaci
| dindex.html ............................ hlavni stranka dokumentace
| BXE ittt adresar se spustitelnou formou implementace
| _src
)3 G AP zdrojové kdédy implementace
thesis ....vvviiiiinnnnnn.. zdrojova forma prace ve formatu KITEX
I = v text prace
tBP_Tkac_Jakub_2017.pdf ................ text prace ve formatu PDF
zadani-BP_Tkac_Jakub_2017.pdf ..... zadani prace ve formatu PDF
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