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Vyzkumna zprava: Nastroje pro charakteristiku mikrostruktur

Vyvijeny nastroj ma za ukol zachytit pomoci statistickych deskriptord hlavni charakteristiky
mikrostruktury, kterd mulzZe vykazovat nahodnost. Na zakladé predbéiné reSerSe dostupnych a
nejcastéji pouzivanych metod byly identifikovany dvé =zdkladni statistiky, které budou
implementovany. Konkrétné se jedna o:

e Dvoubodovou pravdépodobnostni funkci (dale jen S, statistika)
e Dvoubodovou agregatovou funkci (dale jen C; statistika)

Tyto dvé funkce se vzajemné dopliuji. Zatimco S, zachycuje rozloZeni materidlové faze i na delsi
vzdalenosti, C; kvantifikuje pravdépodobny tvar inkluze jednotlivych materidlovych fazi. Na zakladé
znalosti téchto dvou funkci Ize ddle usuzovat napt. na perkolaci jednotlivych fazi apod.

Vdané verzi vypocCtu S; predstavuje materidlovd mikrostruktura multidimenzionalni (dvou i
tfidimenzionalni) pole obsahujici indexy materiadlové faze zastoupené v daném bodé v prostoru. Tato
reprezentace pfimo odpovidd pixelové Ci voxelové informaci o materidlu (ziskané napr. skenovanim ¢i
pomoci tomografie), kterd je prahovana na jednotlivé faze. Tato reprezentace umozfiuje vyuZit pro
stanoveni S; konvoluce a rychlé Fourierovy transformace (FFT) (Torquato, 2002) namisto dfive hojné
aplikovaného vzorkovani (Zeman, 2003). Periodické okrajové podminky implicitné uvazované pfi
pouziti FFT vykazuji zanedbatelny vliv jiz pro relativné malé vzorky mikrostruktury a byly tedy
s vyhodou aplikovany (Gajdosik et al., 2006).

Vypocet dvoubodové agregatové funkce, C,, je zaloZen na identifikaci jednotlivych inkluzi dané faze
v zadané reprezentaci materialu. Inkluze zvolené faze jsou identifikovany metodou ,flood fill“, kdy je
sekvencné prochazeno pole indexU a pro kazdy dosud nezpracovany bod zvolené faze je identifikovano
jeho spojité rozsiteni standardnim algoritmem ,breadth first search” z teorie grafd (Sedgewick, 2002).
Spojitost je definovana vstupnim parametrem

Modul byl implementovan v jazyce C++ dle posledni revize standardu ISO/IEC 14882:2017 (Castéji
uvadéné jako C++17) s vyuZiti algoritmU standardni knihovny (véetné paralelizace). Nastroj je fesen
jako konzolova aplikace. Jako grafické rozhrani Ize chapat webového rozhrani celé platformy GEOSUP,
které tento ndstroj vola externé. Z tohoto divodu jsou dale v textu zpravy uvazovany pouze vstupy pro
konzolové rozhrani modulu.

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

................................. Celociselny kdd maodu 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

................. Pole obsahuijici hranice ve svétlosti pixelu/voxelu, rozdélujici jednotlivé faze
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............... Celociselny kdd zvolené statistiky (C2 =0, S2 = 1)
............. Index materidlové faze, pro niz ma byt spocitana statistika
........... Index materidlové faze matrice
.................... Cesta (absolutni/relativni) k adresafi 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 vrcholt = 2)
Logicka hodnota (true/false) umoznujici ulozit informace o inkluzich
......... Logicka hodnota (true/false) uréujici, zda ma byt vystupem centrovana
statistika
.. Cislo (> 0,0 & < 1,0) urcujici, jakd ¢ast plné statistiky ma byt ulozena
Celociselny kod typu vystupniho souboru (JSON =0, VTK = 1, TXT = 2)

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

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

1. Jednoduchy *.txt soubor
Ptistupny format, kdy na prvnim radku je urcen typ statistiky (S, nebo C3). S fadkovou
mezerou je na dalSich fadcich uvedeno rozliseni. Po dalsi mezete jsou uvedeny hodnoty
v kazdém bodu v textové podobé na jednom fadku; d-dimenzionalni pole je zapsdno s prvnim
indexem jako nejrychleji se ménici proménnou.

2. Datovy *.json soubor
Jedna se o zakladni format pro preddvani dat v rdmci vyvijené platformy. Samotny JSON
soubor obsahuje 3 zakladni pole: — d-dimenzionalni pole urcujici rozliSeni
vystupni sité, — urcujici typ uloZenych dat (napt. 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 formatd VTK a je moZné ho zobrazit napf. pomoci programu
Paraview. Data jsou komprimovdana za pomoci base64 kédovani.

Modul dale umoznuje i druhy mad 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
tabulatorem:

Objem ekvivalentni inkluze

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

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

Souradnice protilehlého vrcholu obalového kvadru (3 soutadnice 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)
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Test spravnosti teoretické formulace modulu a jeho implementace byl proveden za pomoci reprodukce
vysledk(l dostupnych v (Bostanabad et al., 2016) a (Yeong and Torquato, 1998) a jejich porovnani
s vypoctenymi vysledky.

Obrdzek 1: Vstupni mikrostruktury pro porovndni: a) EX1 z (Bostanabad et al., 2016) [200x200 px], b)
Fig. 9a z (Yeong and Torquato, 1998) [400x400 px]

Porovnani pro mikrostruktury z Obrazku 1 je uvedeno v Obrazku 2 a Obrazku 3, kdy spoctené pribéhy
statistik jsou zobrazeny jako modré kosoctverce pres grafy dostupné ve vySe uvedenych publikacich.

vrve

udaji. Vstupni mikrostruktury byly ziskany jako vyrez z elektronickych verzi publikaci a nemohlo tak byt
zaruceno presné rozliseni. Vstupni mikrostruktury tak bylo nutné dale skalovat. V pfipadé (Yeong and
Torquato, 1998) byla dokonce vstupni mikrostruktura natocena.
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Obrdzek 2: Porovndni referencni a vypoctené statistiky pro Obrdzek 1a.

U kazdé funkce byly dale ovéreny vlastnosti obou statistik, pfedevsim pak jejich hodnota v pocatku
souradnicového systému, kterd musi odpovidat objemovému zastoupeni dané faze, a u S, i limitni
hodnota pro vétsi vzdalenosti, ktera v pfipadé mikrostruktur bez vnitfniho uspofadani odpovida druhé
mochiné objemového zastoupeni. Dvoubodova agregatova funkce C, byla také kontrolovana vici S..
V pripadé plné propojené matrice by obé funkce mély byt identické. Dale bylo testovano, Zze v opacném
pfipadé se hodnoty C; vidy nachazi pod S; a pribéh ma spravny tvar v pripadé inkluzi pevné daného
tvaru.
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Obrdzek 3: Porovndni referencni a vypoctené statistiky pro Obrdzek 1b.

Teoretickd formulace a programova implementace ndastroje probéhla dle planu. Vystupy nastroje byly
testovany vic¢i zndmému reseni. Pfi implementaci byl nastroj prlibéiné testovan integracnimi testy;
nastroj je schopen spolupracovat s ostatnimi soucastmi GEOSUP platformy. Nastroj je moZné
provozovat i jako samostatnou konzolovou aplikaci. Detailnéjsi popis pouZivani nastroje je mozno
nalézt v prislusném manualu.
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