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BéZné se vyskytujici materidly vykazuji ndhodnost ve své mikrostruktufe. Pro numerické modely
zahrnujici vliv mikrostruktury do vypoctl je tak dllezZité zachytit podstatné charakteristicky dané
materidlové mikrostruktury a odhlédnout od jedné specifické realizace dané mikrostruktury. Pro
kvantifikaci materialové mikrostruktury se tak ¢asto vyuZivaji prostorové statistiky, z nichZz nejcastéji
pouzivané jsou dvou-bodové pravdépodobnosti diky mnozstvi informace, které zachycuiji, a zaroven
diky jejich relativné snadnému vypoctu a interpretaci (v porovnani s prostorovymi statistikami vyssich
rada).

Kazdy kone¢né rozmérny zaznam mikrostruktury Q < R¥ Ize chapat jako jednu instanci a ze souboru C
vSech moiZnych realizaci mikrostruktury daného materidlu. Kazdd instance a ma pfifazenou
pravdépodobnost vyskytu p(a), pro niz plati

0<pla) <1, Va €,

Zp(a)zl.

Jednotlivé materidlové faze i ve vybrané realizaci « je moZzné formalné popsat pomoci charakteristické
funkce y(x, a) definované

1, x €O

i _ _
X a) {0, x & Qi

kde Q! c Q znaéi podoblast pfislusejici fazi i. Pro libovolnou funkci f(xq, ..., X,, @) je tak mozné
definovat dva primeéry:

e Prlimér pres jednotlivé realizace - E[f](xy, ..., Xn) = Ygec f (X1, ., Xn, @)p(@)

e Prumér pres objem realizace - (f (xq, ..., Xp, @)) = ﬁfn fl,+y, e, xp +y,a)dy

Pro praktické aplikace je vhodné déle zavést zjednodusujici (nicméné malo restriktivni) predpoklady
platici pro G ap(a):
i.  Statistickd homogenita - E[f](x1, %) = f(x; — x3)
ii.  Statistickd isotropie - E[f](x1, %) = f(llx; — x5
iii.  Ergodicita - E[f](xq,x3) = (f(xq,x3))

Za predpokladu statistické homogenity Ize definovat rodinu n-bodovych pravdépodobnostnich funkci
S,, definovanych jako primér pres jednotlivé realizace ze soucinu n charakteristickych funkci.

Nejjednodussi ztéto rodiny je jednobodovd pravdépodobnostni funkce Sl(i)=E[)(i](x). Za
predpokladu ergodicity plati

. . . Q .
s = E[x']x) = (x) = % = ¢',

kde ¢' znaci objemové zastoupeni faze i.
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AC Uplny popis mikrostruktury je mozny jen v ptipadé znalosti vSech n-bodovych pravdépo-
dobnostnich funkci, dvoubodovd pravdépodobnostni funkce SZ(TS) je vsoucasné dobé nejhojnéji
vyuzivanou prostorovou statistikou pro popis mikrostruktury.

1
Sz(rs)(x) = E[x"x51Cxy, x,) = ﬁf X (1 +y)x(x, +y)dy
Q

Volné feceno se jedna o pravdépodobnost nalezeni dvou bod( vzdalenych o x s prvnim bodem ve fazi

r a druhym ve fazi s. Pro r = s plati Sz(rr)(O) = ¢". V pfipadé, Ze mikrostruktura zkoumaného
[l ][00

materidlu nevykazuje korelaci na delgich mefitcich, dale plati S (x) —— @7 ¢*. Odchylka od této
hodnoty tak mize slouzit jako indikator vnitfniho usporadani mikrostruktury. Pokud tato statistika pro
r = s vykazuje isotropii/rotacni symetrii, lze z jeji derivace v pocatku stanovit i specificky povrch
zvolené faze.

AC dvoubodova pravdépodobnostni funkce obsahuje informace o rozloZeni materidlové faze,
nerozliSuje mezi jednotlivymi inkluzemi, tj. ¢astmi zvolené faze, které jsou dosazitelné z jednoho
zvoleného bodu dané faze spojité bez prestupu pres jinou fazi. Spojitost zvolené faze ale hraje
vyznamnou roli v uréovani makroskopickych vlastnosti daného materidlu. Uvazujme nyni, Ze kazda faze
Q! maze byt rozdélena do n! spojitych inkluzi Qf = U}., wk. Obdobné k charakteristické funkci je
mozné definovat agregdtovou charakteristickou funkci

; 1, x € wi
X ) = ¢
0, x & wy,
Za predpokladu statistické homogenity a ergodicity je mozné definovat dvoubodovou agregdtovou
funkci

r

1 1
s (%) = E Tl f I+ »F(y)dy
Q

k

=1

Tuto funkci je mozné chapat jako specificky pfipad Sz(rr) udavajici pravdépodobnost nalezeni dvou
bodli nejen ve stejné fazi, ale ptimo ve stejné inkluzi dané faze. Dvoubodova agregatova funkce
poskytuje statistickou charakterizaci tvar( jednotlivych inkluzi. Tato funkce ma stejné chovani jako
Sz(rs) v okoli poc¢dtku. Jeji hodnoty se mohou liSit dale od poc¢atku v pfipadé, Ze dana faze neni spojita,

tj. existuje vice inkluzi této faze.

Nastroj je napsan v jazyce C++ dle posledni revize standardu ISO/IEC 14882:2017 (¢astéji uvadéné jako
C++17) s vyuzitim algoritmi standardni knihovny (véetné paralelizace). Nastroj je fesen jako konzolova
aplikace. Grafické rozhrani je dodano v ramci webového rozhrani celé platformy, které tento nastroj
vola externé.

Z praktického hlediska je vyhodné uvaZzovat reprezentaci informace o materidlové mikrostrukture ve
formé multidimenzionalniho (dvou ¢i tfidimenziondlniho) pole obsahujici indexy materidlové faze
zastoupené v daném bodé. Tato reprezentace pfimo odpovida pixelové ¢i voxelové informaci o
materidlu (ziskané napf. skenovanim ¢i pomoci tomografie), kterd byla nasledné prahovana na

jednotlivé faze. Tato reprezentace umoziuje vyuZzit pro vypocet konvoluce pfi stanovovéniSz(Ts) rychlé
Fourierovy transformace (FFT) namisto dfive hojné aplikovaného vzorkovani. Periodické okrajové
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podminky implicitné uvazované pfti poutziti FFT vykazuji zanedbatelny vliv na vyslednou statistiku jiz pro
relativné malé vzorky mikrostruktury.

Vypocet dvoubodové agregatové funkce, C2, je zaloZen na identifikaci jednotlivych inkluzi dané faze
v zadané reprezentaci materidlu. Inkluze zvolené faze jsou identifikovdany metodou ,flood fill“, kdy je
sekvencéné prochazeno pole indexd a pro kazdy dosud neidentifikovany bod zvolené faze je
identifikovano jeho spojité rozsireni standardnim algoritmem "breadth first search" z teorie grafa.
Spojitost je definovana vstupnim parametrem

Vystupem nastroje je datovy soubor obsahujici hodnoty zvolené statistiky na pravidelné siti v jednom
ze dvou nasledujicich formata:

1. Jednoduchy *.txt soubor
Pristupny format, kdy na prvnim radku je urcen typ statistiky (52 nebo C2). S fadkovou
mezerou je na dalsSich rfadcich uvedeno rozliseni. Po dalsi mezere jsou uvedeny hodnoty
v kazdém bodu v textové podobé na jednom fadku; d-dimenzionalni pole je zapsano s prvnim
indexem jako nejrychleji se ménici proménnou.

2. Datovy *.json soubor
Jedna se o zakladni format pro predavani dat v rdmci vyvijené platformy. Samotny JSON
soubor obsahuje 3 zakladni pole: — d-dimenzionalni pole urcujici rozliseni
vystupni sité, — urcujici typ uloZenych dat (napf. double), — pole obsahujici
vlastni hodnoty vystupniho pole zakédovana pomoci base64 kédovani

3. Soubor ve formatu VTK
Konkrétné se jedna o XML typ *.vti vhodny pro zobrazovani hodnot na pravidelné siti. Jedna
se o jeden ze zakladnich formatl VTK a je mozné ho zobrazit napf. pomoci programu
Paraview. Data jsou komprimovana za pomoci base64 kdédovani.

S ohledem na pldnovanou funkcionalitu platformy, umoziuje ndstroj i druhy maéd vystupu (pouze
v konzolovém rozhrani), kdy jsou uloZeny informace o identifikovanych inkluzich pomoci charakteristik
ekvivalentni eliptické/elipsoidni inkluze v jednoduchém textovém souboru. Kazdy radek obsahuje
nasledujici informace oddélené tabuldtorem:

Objem ekvivalentni inkluze

Stred ekvivalentni inkluze (3 soufadnice x, y, z)

Souradnice jednoho vrcholu obalového kvadru (3 soufradnice x, y, z)

Souradnice protilehlého vrcholu obalového kvadru (3 souradnice x, vy, z)

Velikost poloos ekvivalentni inkluze (sefazeno od nejvétsi po nejmensi)

Baze lokalniho soufadnicového systému urcujiciho natoceni ekvivalentni inkluze (3x3 matice
zapsana do radku expanzi po sloupcich)

ok wnN PR

Vstupnim parametrem nastroje je cesta k JSON souboru obsahujicimu nasledujici parametry nastroje:

................................. Celociselny kod médu nastroje (statistiky = 2, identifikace inkluzi = 4)
........................ Celociselny kod vstupniho typu (obrazova data = 0, JSON datovy soubor = 1)

........................ Cesta (vC. jména) ke vstupnimu souboru relativné k adresafi
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................. Pole obsahujici hranice ve svétlosti pixelu/voxelu, rozdélujici jednotlivé faze
............... Celociselny kod zvolené statistiky (C2 =0, S2 = 1)
............. Index materiadlové faze, pro niz ma byt spocitana statistika
........... Index materidlové faze matrice
.................... Cesta (absolutni/relativni) k adresati se vstupnimi daty
.................. Cesta (absolutni/relativni) k adresafi s vystupnimi daty
.................. Celociselny kod urcujici konektivitu spojité faze (konektivita i pres vrcholy
voxel(/pixell = 0, konektivita vyjma hran = 1, konektivita vyjma vrcholl = 2)
Logicka hodnota (true/false) umoznujici uloZit informace o inkluzich
......... Logicka hodnota (true/false) urcujici, zda ma byt vystupem centrovana
statistika
.. Cislo (> 0,0 & < 1,0) uréujici, jakd ¢ast plné statistiky ma byt uloZena
Celociselny kad typu vystupniho souboru (JSON =0, VTK =1, TXT = 2)

.. Cesta (v¢. jména) vystupniho souboru relativné k adresafi

Grafické rozhrani pfistupné na webové platformé dovoluje pouze podmnozinu funkcionality nastroje
(nékteré moznosti jsou uréeny pro spolupraci s jinymi nastroji). Jednotlivé kroky jsou ilustrovany nize
pfiloZzenymi snimky obrazovky s Sipkami, u nichz je uvedeno &islo kroku, ke kterému se dany element
vztahuje.

Postup pfi vyuziti grafického rozhrani by mél byt nasledujici:

Volba vstupnich dat (bud' pro jednotlivé dlazdice ¢i pro nové vygenerované dlazdéni)
PFepnuti se do zaloZky Statistics

Volba indexu materidlové faze, pro niz ma byt statistika spocitana

Volba typu statistiky

Spusténi vypoctu

Zobrazeni spocitané statistiky v interaktivni médu umoZznujici odecitani lokalnich hodnot
MozZnost uloZeni spocitané statistiky

NouhswnheR
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PUC with circular inclusions
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Obrdzek 1: Vybér/generovani vstupnich dat pro ndstroj

with circular inclusions

Obrdzek 2: Volba parametri ndstroje
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PUC with circular inclusions
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Obrdzek 3: Zobrazeni vystupni statistiky
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