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Przedmowa

Moja przygoda z automatami komorkowymi zaczgla si¢ okoto czterdziestu lat
temu, na poczatku lat siedemdziesiatych ubieglego wicku. Kiedy bylem w szostej, siod-
mej klasie, rodzice, wiedzac o moim zamitowaniu do réznych matematycznych zadan,
zagadek i ciekawostek z tej dziedziny, kupili mi druga juz ksiazke Martina Gardnera
pod tytutem Mamemamuuecxue docyeu (1972). Ksiazka ta byla thumaczeniem na jezyk
rosyjski kilku rozdziatéw z dwoch angielskojezycznych wydan. Thumacz i wydawca
zaznaczyli, ze opublikowana w 1970 roku gra ,,Zycie” jest bardzo niezwykla i niepo-
dobna do zadnej innej. Zachwyceni fantazyjnymi zmianami sytuacji w grze z trudno
przewidywalnymi zdarzeniami i skutkami poréwnali ja ze scenariuszem fascynujacego,
niekonczacego si¢ filmu. Nazwali ja prawdziwa gra XX wieku, w ktora najlepiej grac
z komputerem.

Nie wiedziatem, bo nie bylo tam nawet matej wzmianki o tym, ze ksiazka opisuje
nowa metode, ktéra nosi nazwe automatow komorkowych (cellular automata). Nowy
$wiat ,,sztucznego zycia” pochtonal mnie na dlugie miesiace. Teraz, kiedy przyjaciele
pytaja, czym si¢ zajmujg, i otrzymuja odpowiedz, ze automatami komdrkowymi, nie
rozumieja, o co chodzi, ale kiedy uzupelniam moja odpowiedz, mowiac: gra ,,Zycie” —
natychmiast si¢ ozywiaja.

Rozmaite wiesci o tej metodzie lub bliskich jej zagadnieniach krazyty wsrod ludzi.
Kojarzono z nig i automaty skonczone, i maszyn¢ Turinga z dwuwymiarowym warian-
tem w postaci mrowki Langtona, i same automaty komoérkowe, jednowymiarowe, malu-
jace zadziwiajace wzorce ,,dywanikow” oraz dwuwymiarowe, samoreplikujace si¢, ru-
chome i demoniczne. Dopiero pod koniec lat osiemdziesiatych ubieglego wieku miatem
mozliwo$¢ glebszego zajgcia si¢ niektorymi zagadnieniami zwigzanymi z automatami
komérkowymi. Po raz pierwszy miatem dostgp do komputera osobistego. Pisatem pro-
gramy w Basicu i Pascalu. Jako komoérki wykorzystywatem bezposrednio pamig¢ karty
graficznej. Wilasnie w owym czasie wprowadzitem do pamigci komputera fraktale i au-
tomaty komoérkowe. Mrowka Langtona rysowata co§ podobnego do rozrastajacego si¢
jabtka, cykliczna przestrzen tworzyta ,,demony”, rozszerzat si¢ i genetycznie ewoluowat
tworzony przeze mnie dziwny $§wiat, ktorego zalazkiem byly ,,pokarm” i ,,$lepe bakte-
rie” zastapione pdzniej przez ,,organizmy obdarzone zmystami”, a potem ,,drapiezniki”.
Ale gierki pozostawaly tylko gierkami bez zadnego zastosowania praktycznego.



Przetom nastapit na poczatku XXI wieku, kiedy pracujac nad modelem rozwoju
dyslokacji i dostrzegajac niezgodno$ci w istniejacych modelach, nie moglem potaczy¢
réznych jego czgsci. Zwrocitem wowczas uwage na automaty komorkowe jako narzg-
dzie, ktore moglo mi pomdc zrozumie¢ i rozwiaza¢ problem. Skorzystatem z jednego
juz nieco zapomnianego swojego programu, ktory przettumaczytem na Fortran, trochg
zmodyfikowatem jego reguty i w dwa dni miatlem juz gotowy swdj oparty na automa-
tach komorkowych pierwszy model rekrystalizacji dynamicznej. Uzyskalem wyniki
jakosciowo zbiezne z teoria i po niedlugich rozwazaniach rozwiazatem problem pier-
wotny, dotyczacy ksztattu opracowywanego modelu ggstosci dyslokacji i naprezenia
uplastyczniajacego.

Od tej pory automaty komoérkowe staty si¢ elementem mojej pracy naukowe;j i jed-
nym z glownych jej kierunkow. Automaty rozwijaty sig i rozszerzat si¢ obszar ich za-
stosowan. Za jedno z przelomowych osiagnie¢ w tej dziedzinie uwazam opracowanie
frontalnych automatéw komorkowych, ktore wielokrotnie przyspieszaja obliczenia
i tym samym pozwalaja na zwigkszenie modelowej przestrzeni i precyzyjnosci owych
obliczen. Wazne sa takze liczne zastosowania owego modelu, w tym symulacje pod-
stawowych zjawisk, takich jak krystalizacja, rekrystalizacja, przemiany fazowe czy
rozdrobnienie ziaren. Uwzglednienie rzeczywistego odksztatcenia, wprowadzenie mo-
delow materialowych i jednoczesne modelowanie kilku zjawisk pozwolito wprowadzié
modele symulujace cale procesy, czy to walcowania, czy to krzepnigcia w maszynie
ciagtego odlewania.

Ksiazka niniejsza z jednej strony zawiera zestaw podstawowych wiadomosci na
temat automatow komorkowych, ktére przydadza si¢ kazdemu, kto rozpoczyna swoja
przygodeg z nimi, a z drugiej — jest prezentacja osiagni¢¢ autora. Nie jest jednak kom-
pleksowym opracowaniem, zawierajacym omowienie wszystkich mozliwych zastoso-
wan automatow komodrkowych, lecz opisuje, jak stosowaé je do modelowania zjawisk
mikrostrukturalnych zachodzacych w materiatach. Moze by¢ przydatna naukowcom,
specjalistom i studentom kierunkow zwiazanych z inzynierig materialowa i procesami
technologicznymi.

Praca ta sktada si¢ z trzech czgsci: pierwszej — teoretycznej, drugiej — prezentuja-
cej zasady i przyktady zastosowania automatow komorkowych oraz trzeciej — zawiera-
jacej krotki praktyczny kurs majacy pomodc czytelnikom przyswoié sobie zawarta
w ksiazce wiedzg. W tej ostatniej cze$ci zostaly zaprezentowane programy do symula-
cji metoda automatéw komorkowych.

Chcialbym w tym miejscu ztozy¢ podzigkowania wszystkim, bez ktoérych pomocy
nie powstataby ta praca. Najpierw chcg podzigkowaé recenzentom ksiazki, profesorom
Zbigniewowi Malinowskiemu i Norbertowi Sczygiolowi, za zyczliwo$¢ i bardzo po-
mocne uwagi. Pragng tez wspomnie¢ o mojej bardzo owocnej wspotpracy z profeso-
rami Januszem Majta, Andriyem Mileninem, Henrykiem Adrianem oraz doktorantami
Jarostawem Matachowskim i Lukaszem Lachem. Za pomoc w testowaniu i sprawdza-
niu kursu praktycznego jestem wdzigczny doktorowi Jarostawowi Nowakowi i mojemu
synowi Andriyovi Svyetlichnemu.
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Czes¢ pierwsza

Podstawy frontalnych automatow komorkowych



W pierwszej czg$ci niniejszej pracy zostaty omowione teoretyczne podstawy fron-
talnych automatéw komorkowych. W rozdziale pierwszym przedstawiono podstawowe
pojgcia 1 rys historyczny, dalej opisano gltéwne cechy automatéw komorkowych, ich
klasyfikacje i problemy zwiazane z ich stosowaniem do modelowania mikrostruktury.
W kolejnych rozdzialach przedstawiono rozwiazanie tych problemow. W rozdziale
drugim omoéwiono algorytmy rozrostu ziaren, poczynajac od najprostszych determini-
stycznych, poprzez reguty losowe, do skomplikowanych, dokladnych, wprowadzaja-
cych sterowanie predko$cig rozrostu i ksztaltem ziaren. Rozdziat trzeci jest poswigco-
ny warunkom brzegowym i przeksztatceniu przestrzeni komoérkowej. Zasady dziatania
frontalnych automatéw, ich zalety oraz przejscie od automatéw klasycznych do frontal-
nych stanowia tre§¢ rozdziatu czwartego. Ostatni rozdziat czgsci pierwszej dotyczy
przygotowania danych do tworzenia siatek elementéw skonczonych, co pozwala na
rozbudowg modeli wieloskalowych.



1. Wstep

Automaty komérkowe (cellular automata — CA) — to model dyskretny stosowany
w matematyce, teorii obliczen, fizyce, biologii teoretycznej, mikromechanice i innych
dziedzinach. CA jest struktura obejmujaca siatk¢ komorek, z ktorych kazda moze si¢
znajdowaé w jednym ze skonczonego zbioru standw. Siatka moze mie¢ dowolny wy-
miar. Dla kazdej komoérki definiowany jest zestaw wielu komoérek, nazywany otocze-
niem. Dziatanie CA wymaga wyznaczenia poczatkowego stanu wszystkich komorek
oraz regut (zasad) przejsécia tych komorek z jednego stanu do innego. Na kazdym kro-
ku, stosujac reguty przejscia i uwzgledniajac stany sasiadujacym komorek, wyznacza
si¢ stan kazdej komorki. Zazwyczaj reguly przejécia sa takie same dla wszystkich ko-
morek i sa stosowane bezposrednio do catej siatki, zatem CA ma cztery podstawowe
cechy: geometri¢ uzyta do przestrzeni, ktora zawiera komorki, lokalna regutg przejscia,
stany komorki oraz otoczenie (sasiedztwo) komorek.

Geometria albo topologia automatoéw okresla konfiguracje przestrzenng automa-
tow komorkowych i globalny porzadek rozmieszczenia oraz wspotdziatania ich ele-
mentéw. Moze ona przyja¢ forme regularnej lub nieregularnej siatki, skonczonej Iub
nieskonczonej, posiadajacej jeden wymiar lub wigcej, z nieskonczona lub niewyzna-
czong wymiarowoscig. Akronim CA jest zazwyczaj uzywany w odniesieniu do szero-
kiego zakresu roznych struktur. W przypadku siatek skonczonych konieczne jest zdefi-
niowanie warunkow brzegowych.

Stan komérki. Jest to najbardziej istotna cecha automatu komoérkowego. Kazda
komorka CA moze w dowolnej chwili przyjmowaé jeden ze skonczonej liczby mozli-
wych standéw. Od stanu komorek w biezacej chwili zalezy nowy stan komoérek w kolej-
nej chwili. Stan komoérki wptywa na jej zachowanie w kolejnych krokach oraz na za-
chowanie jej otoczenia. Czgsto (ale nie zawsze) wprowadza sig¢ jeden szczeg6lny stan,
nazywany pierwotnym (niezaktéconym, poczatkowym), taki, ze lokalna reguta wpro-
wadzi komorke do tego stanu, jesli wszyscy jej sasiedzi si¢ w tym stanie znajda.

Otoczenie. Sasiedzi to elementy, od ktorych zalezy dany element CA i na ktore on
sam wptywa. Pojecie otoczenia (sasiedztwa) jest dla CA kluczowe. W niektorych przy-
padkach juz sama topologia (geometria) okresla otoczenie komorki. Otoczenie nalezy
rozumie¢ nie tyle w sensie geometrycznym, co informacyjnym (istotne jest otrzymanie
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i przekazanie informacji, a nie blisko$¢ geometryczna), chociaz strumienie informacyj-
ne czgsto zwiazane sa z geometria. Jesli rozwaza si¢ regularne siatki, mozliwe jest okre-
$lenie roznych rodzajow otoczenia. Dla kazdego automatu siatki przewaznie okresla si¢
otoczenie na stale, za pomoca specjalnego wektora — indeksu sasiedztwa. Z reguty roz-
patrywano siatki d-wymiarowe w punktach o wspolrzednych bedacych liczbami catko-
witymi, w ktorych rozmieszczano kopie danego automatu. Stan elementu w kolejnym
kroku obliczano na podstawie stanu komorki i jej sasiadow. Sasiedztwo komorki
w znacznej mierze zalezy od geometrii CA. Mozliwe jest rozrdznienie otoczenia wej-
Sciowego 1 wyjsciowego.

Lokalna regula. Zgodnie z lokalng regula zmienia si¢ stan komorki w trakcie ob-
liczen. Glownym elementem reguly sa stany komorki i jej sasiadow, ale nie ogranicza
si¢ ona do nich, w regutach moga by¢ rowniez wykorzystane inne zmienne (w tym
procesowe i1 materiatowe: temperatura, krystalograficzna orientacja, gesto§¢ dyslokacji
i inne). Lokalne reguty moga by¢ wspolne (takie same) dla wszystkich elementow, roz-
ni¢ si¢ lub tez by¢ zadawane indywidualnie dla kazdego z nich, ponadto moga by¢
zupehie deterministyczne lub mie¢ sktadowa losowa.

Wazne w dziataniu automatéw komoérkowych sa warunki poczatkowe, czyli stany
poszczegdlnych komdrek przed rozpoczgciem obliczen. Od stanu poczatkowego czgsto
zaleza ewolucja automatu, jego zachowanie i stan koncowy. Czasami stan poczatkowy
zalicza si¢ do elementéw konstrukcyjnych i niektore automaty komoérkowe z zatozenia
musza mie¢ warunki poczatkowe w odpowiedni sposéb ustalone.

1.1. Rys historyczny

Automat po raz pierwszy opisany przez Johna von Neumanna byl dwuwymiarowa
nieskonczong tablica jednolitych komorek, przy czym kazda z nich byta potaczona z cztere-
ma ortogonalnymi sasiadami. Zostala ona przedstawiona na Uniwersytecie Illinois w grud-
niu 1949 roku i szczegdtowo zaprezentowana w poézniejszej publikacji (Neumann 1966)
wydanej przez Burksa. Pierwotna koncepcja von Neumanna opierata si¢ na idei robota,
ktéry konstruuje innego robota. Model ten znany jest jako kinematyczny. Po opracowa-
niu owego modelu von Neumann dostrzegt trudno$¢ tworzenia samoreplikujacego si¢
robota, a w szczeg6lnosci zapewnienia niezbednych ,,zapasow czgsci”, z ktérych mozna
robota zbudowa¢. W tym samym czasie, kiedy John von Neumann rozpoczynat prace
nad problemem samoreplikujacych si¢ uktadow, jego kolega z Los Alamos National
Laboratory, Stanistaw Ulam (1952; 1962), studiowat symulacj¢ wzrostu krysztatow za
pomoca prostego modelu siatkowego, w ktorym zastosowat dyskretna przestrzen i dys-
kretny czas. W ten sposob powstat pierwszy uktad automat-komorka. Poczatkowo byt
on nazywany komoérkowa przestrzenia, ale termin ,,automaty komorkowe” zyskat z cza-
sem wigksza popularno$¢ (zostat on wprowadzony przez von Neumanna). Tak wigc kaz-
dy z wymienionych naukowcoéw wnidst po jednym slowie do okreslenia automatow
komoérkowych: von Neumann — ,,automaty” (automata), a Ulam — ,.komérkowe” (cellular).
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Podobnie jak siatka Ulama, automat komodrkowy von Neumanna jest dwuwy-
miarowy, a samoreplikujacy si¢ robot jest opisany algorytmicznie. Wynikiem pracy
von Neumanna byt uniwersalny konstruktor. P6zniej von Neumann udowodnil, ze
w takim modelu istnieje wzorzec, ktéry moze w nieskonczonos$¢ kopiowaé sam siebie.

Rowniez w latach czterdziestych XX wieku Norbert Wiener i Arturo Rosenblueth
(1946) opracowali model automatu komorkowego tkanek pobudliwych. Celem ich pra-
cy byl matematyczny opis propagacji impulsu w weztach nerwowych serca. Udato im
si¢ zasymulowac¢ zjawiska fibrylacji i regularnych drgan migsni sercowych. Ich praca
jest cytowana we wspotczesnych opracowaniach na temat zaburzen rytmu serca i tka-
nek pobudliwych.

W zwiazku z powstaniem automatoéw komorkowych bywa przywolywane nazwi-
sko jeszcze jednego czlowieka — tworcy pierwszych niemieckich komputeréw, ktorych
prototypy powstaly przed druga wojna Swiatowa — Konrada Zusego, ktory ztozyt kom-
puter jako klasyczna maszyng Turinga.

Wracajac do pracy von Neumanna (1966), jej kluczowa koncepcja byta opracowa-
na z my$la o modelowaniu uktadéw biologicznych. Glownym celem tego uczonego
byto wprowadzenie do analizy skomplikowanych naturalnych uktadéw rygorystycz-
nych aksjomatow i dedukcyjnych zwiazkéw. Przewodnia idea jego prac byto zbudowa-
nie uniwersalnej maszyny Turinga, ktdra zostanie przedstawiana ponize;j.

Po pierwsze, nie trudno wyobrazi¢ sobie nast¢pujace dwa rodzaje automatow:
pierwszy to automat A, ktéry po otrzymaniu instrukcji / moze stworzy¢ automat zakodo-
wany przez I. W rzeczywistosci instrukcja I moze zosta¢ uznana za program ztozony
z prostych instrukcji, z ktorych kazda jest wykorzystywana do konstruowania podsta-
wowych elementow, wraz z instrukcjami, ktore okreslaja, jak ztozy¢ te podstawowe cze-
$ci ze soba. Drugi automat, na przyktad B, jest jeszcze prostszy: kopiuje on instrukcje /
do czescei sterujacej innego automatu. Teraz mozna rozwazy¢ A i B wraz z automatem
sterujacym C, ktory dziata w nastepujacy sposob: otrzymawszy instrukcje I, automat C
uruchamia A w celu stworzenia automatu A; odpowiadajacego I, a nastgpnie uruchamia
automat B, kopiujac instrukcjg 7 do czesci sterujacej A,. Niech automat D sktada sig z A,
B i C. Zatem D jest automatem, ktory do dziatania wymaga instrukcji I. Niech I, be-
dzie instrukcja, ktora koduje D. Niech E bedzie automatem utworzonym z D przez
kopiowanie I, do czeSci sterujacej D. Teraz tatwo zauwazy¢, ze E stwarza sam siebie,
a wigc jest zdolny do samodzielnej replikacji. Ten prosty opis pomija kodowanie i inne
szczegoly, ktore zostaty pozniej uwzglednione przez samego von Neumanna. Dotyczy
on komorkowej przestrzeni, w ktorej kazda komoérka moze si¢ znajdowaé w jednym
z 29 mozliwych stanow. Struktura jest zdolna do samodzielnej replikacji. Proces samo-
replikacji mozna przedstawi¢ w nastgpujacy sposob: poczatkowo maszyna jest umiesz-
czana w srodowisku, gdzie wszedzie dostgpna jest dowolna ilo$¢ sprzgtu (,,zupa sprzetu” —
ang. hardware soup). Zgodnie z lokalnymi regutami wst¢pna konfiguracja automatow
komérkowych, ktora mozna nazwaé pierwsza maszyna, przechodzi przez sekwencjg
krokow, w ktérych wyciaga ,reke” do ,,zupy sprzetu”, tworzy swoja wilasna kopig
1 odfacza od siebie nowo utworzona maszyne.
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Opisana przez von Neumanna samoreplikacja jest bezplciowa w tym sensie, Ze ,,po-
tomstwo” pochodzi od jednego z ,rodzicow”. W tej formie replikacji (reprodukcji)
,,potomstwo” powstaje na podstawie pojedynczego ,.kodu genetycznego”. ,,Seksualna”
reprodukcja rowniez byta rozwazana i opisana — maszyna konstruuje automat w oparciu
o dwa ,.kody genetyczne”, a powstate w ten sposob ,,potomstwo” nie jest doktadna ko-
pia ktoregokolwiek z ,,rodzicow” (Vitanyi 1973).

Wazne jest, by zauwazy¢, ze samoreplikujaca si¢ maszyna ma by¢ nietrywialna
w sensie zdolno$ci do uniwersalnych obliczen. Inaczej jednowymiarowy szereg z jedna
pierwotna komorka i lokalna reguta, kopiujaca siebie na lewego i prawego sasiada,
moze by¢ uwazany za samoreplikacj¢. Prowadzi to do kwestii, czy CA jest zdolny do
uniwersalnych obliczen i uniwersalnego konstruowania. Jesli maszyna moze skon-
struowaé zestaw automatow, to nazywamy ja uniwersalnym konstruktorem. Jesli ten
zestaw zawiera rOwniez i t¢ maszyng, to jest to samoreplikacja.

W latach sze$cédziesiatych ubiegltego wieku automaty komorkowe rozpatrywane
byly jako szczegdlny typ uktadéw dynamicznych oraz ustalono ich powiazanie z dzie-
dzing dynamiki symbolicznej. Najbardziej znaczacym wynikiem tych prac bylo opi-
sanie zestawu regut automatu komorkowego jako zbioru ciaglych endomorfizmow
W przestrzeni przesuniec.

W roku 1970 (Gardner 1970) znano dwuwymiarowy model automatu komoérkowe-
go o dwoch stanach, okreslany jako ,,Zycie” lub ,,Gra w zycie” (Life, The game of life).
Gltoéwna idea wymyslonej przez Johna Conwaya i spopularyzowanej przez Martina
Gardnera gry polegata na tym, zeby rozpoczawszy od jakiego$ do$¢ prostego rozmiesz-
czenia organizmow, przesledzi¢ ich ewolucj¢ z poczatkowej pozycji pod wpltywem
»praw genetycznych”, ktére kontroluja narodziny, zycie i $§mier¢.

Conway do$¢ ostroznie dobierat swoje reguty i dlugo sprawdzat je w praktyce,
probujac spetic¢ trzy warunki:

1) Nie powinno by¢ zadnej konfiguracji, w przypadku ktérej mozna by tatwo do-
wies¢ mozliwos¢ nieograniczonego rozrostu.
2) Powinny istnie¢ poczatkowe konfiguracje, ktore posiadaja mozliwosci nieograni-

CZOonego rozwoju.

3) Powinny istnie¢ proste poczatkowe konfiguracje, ktore w ciagu dlugiego czasu
rosna, zmieniaja si¢ i koncza swoja ewolucj¢ na jeden z trzech sposobow: zupelnie
znikaja, przechodza w konfiguracjg stabilng lub w stan nieskonczonych oscylacji.

Uzyskane reguly okazaly si¢ zaskakujaco proste, ale przed ich sformutowaniem
nalezy zwroci¢ uwage na wyznaczenie sasiadow. Wybrano ich o$miu, a takie otoczenie
nazywano sasiedztwem Moore’a (1962).

Zatem ,,genetyczne” reguly gry sa nast¢pujace:

— Przetrwanie. Kazda ,,zywa” komorka, ktora ma dwoch lub trzech sasiadow, prze-
trwa i przejdzie do nowej generacji.
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— Smieré. Kazda komoérka, ktéra ma wigcej niz trzech sasiadow, umiera z powodu
zbytniego zaggszczenia, a jezeli ma mniej niz dwoch sasiadow — z braku wsparcia.

— Narodziny. Jezeli pusta komérka ma réwno trzech ,,zywych” sasiadow, nastgpuja
narodziny nowego ,,organizmu’.

Wazne jest, ze Smier¢ i narodziny nast¢puja jednoczesnie i wszystkie komorki sta-
nowia jedna generacjg¢ lub sa na jednym etapie ewolucji.

W 1969 roku wspomniany juz pionier komputeryzacji i programistyki Konrad
Zuse wydat ksiazke Calculating Space (w oryginle Rechnender Raum) (Zuse 1969).
Zasugerowal w niej, iz Wszechswiat sam jest wielka maszyna obliczeniowa, podwaza-
jac w ten sposoéb istnienie statych praw fizyki. Skupit si¢ na automatach komérkowych
jako mozliwym narz¢dziu dokonywania takich obliczen. A zatem jezeli uktad moze
by¢ obliczony, jest on deterministyczny, a w takim przypadku (migdzy innymi) kla-
syczne rozumienie poj¢cia entropii i jej wzrostu w takich uktadach (w tym we Wszech-
$wiecie) nie ma sensu. Nadal nie ma niezaprzeczalnych fizycznych argumentow prze-
ciwko temu, ze ,,wszystko jest tylko obliczeniem”. Byta to pierwsza ksiazka z dziedzi-
ny nazywanej teraz fizyka cyfrowa.

Stephen Wolfram (1983) opublikowatl pierwszy z serii artykuldw na temat badan
bardzo prostej, ale wowczas jeszcze niestudiowanej klasy automatow komorkowych
nazywanych elementarnymi. Nieoczekiwana ztozonos$¢ ich zachowania sktonita Wol-
frama do wywiedzenia zatozenia, ze ztozonos¢ uktadow naturalnych oparta jest na po-
dobnym mechanizmie. Ponadto w tym okresie Wolfram sformutowatl koncepcj¢ praw-
dziwej losowosci i nieredukowalnoéci obliczeniowej oraz zasugerowat, ze reguta 110
moze by¢ uniwersalna, co zostalo udowodnione w 1990 roku przez jego asystenta
Matthew Cooka. Tezy Wolframa zawarte w jego publikacji zatytutowanej 4 New Kind
of Science (Wolfram 2002) podsumowuja jego osiagnigcia w nurcie fizyki cyfrowe;.

W roku 1987 Brian Silverman (zob. Dewdney 1990) zaproponowal automat ko-
moérkowy znany teraz jako ,,Wireworld” ($wiat przewodow), stanowiacy cze$¢ jego
programu o nazwie ,,Phantom Fish Tank”. Stat si¢ on popularny po opublikowaniu po-
$wigconego mu artykutu w dziale ,,Computer Recreations” czasopisma ,,Scientific
American”. Automat 6w sktada si¢ z dwoch rodzajow komorek: niezmiennych lub pu-
stych, ktore nigdy nie zmieniaja swojego stanu, i zmiennych, cyklicznie przechodza-
cych przez trzy stany, ktore pozwalaja odtworzy¢ ukierunkowany ruch ,,elektronow”.
»Wireworld” jest czgsto uzywany do symulacji elementéw elektronicznych operuja-
cych na warto$ciach bitowych. Mimo prostoty regut, jakie nim rzadza, za pomoca auto-
matu komoérkowego ,,Wireworld” mozna stworzy¢ dziatajacy komputer.

W roku 2002 Paul Chapman zbudowat model ,,zycia” — RMM (rejestrowa maszyna
Minsky’ego). W rzeczywistoSci RMM jest rOwnowazna maszynie Turinga. Pierwsza wer-
sja byta duza (268 096 zywych komorek w przestrzeni 4558 x 21469 komorek) i powol-
na (20 pokolen/sekundg przy uzyciu Life 32 Johana Bontesa na 400 MHz AMD K6-I1).
Tak wiec w grze ,,Zycie” mozna wykonaé dowolny algorytm, ktéry moze byé realizowa-
ny na nowoczesnym komputerze.
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1.2. Klasyfikacja automatow

Praktycznie kazda cecha automatéw komoérkowych moze petni¢ funkcjg czynnika
klasyfikujacego. Na poczatku niniejszego rozdzialu wspomnieliSmy o pewnym podzia-
le automatow komorkowych. Tutaj roznice zostana opisane bardziej szczegdtowo.

Mozna wyrdzni¢ podzial automatéw ze wzgledu na stan komérek. Najbardziej
rozpowszechnione sg automaty, w ktorych zestaw standw jest taki sam dla wszystkich
komorek. Takie automaty nazywano monogenicznymi. Jednak istnieja CA, w ktorych
komorki moga mieé r6ézny zestaw standow. Sa to automaty poligeniczne. Takie CA sa
rzadziej spotykane. Czasami trudno odr6zni¢ automat monogeniczny od poligeniczne-
g0. Juz wspominany tu automat ,,Wireworld” mozna zaliczy¢ zarowno do monogenicz-
nych, gdy si¢ rozpatrzy wszystkie komorki o tym samym zestawie czterech stanow,
jak i do poligenicznych, jezeli zalozy¢ dwa rodzaje automatow: z jednym i trzema sta-
nami, zadanymi na wstgpie przestrzennie. Mozna tez mowi¢ o automatach binarnych
(o dwoch stanach) i wielostanowych. Liczba stanéw moze by¢ zmienna.

W potaczeniu z regulami przejs¢ mozna rozpatrywac strukture¢ automatow ko-
moérkowych: wowczas zestaw standéw moze mie¢ strukturg algebraiczng (liniowa) lub
bardziej ztozona. Liniowo$¢ bywa zatem rozpatrywana jako modut sumy stanow ko-
morki i jej sasiadéw lub jako zaokraglenie ciaglej zmiennej. Automaty komodrkowe,
w ktorych lokalna reguta zalezy od sumy stanéw sasiednich komorek, nazywa sig tota-
listycznymi, a pojgcie to zostato wprowadzone przez Stephena Wolframa.

Mozna je rowniez podzieli¢ ze wzgledu na kolejno$¢ zmiany stanéw na automaty
ze struktura jednokierunkowa, dwukierunkowa lub cykliczng, ktore moga miec jedno-
torowa, wielotorowa lub rozgaleziona strukture przejsc.

Ze wzgledu na sposob zmiany stanu komorek automaty mozna podzieli¢ na
synchroniczne i asynchroniczne. W tych pierwszych wszystkie komoérki przechodza
w nowy stan jednocze$nie, na sygnal globalnego zegarka. Wowczas mozna mowic
o kolejnych generacjach i naturalnym wprowadzeniu czasu globalnego. W CA asyn-
chronicznych natomiast komorki przechodza w nowy stan w kolejnosci losowej, przy
czym 0w nowy stan moze by¢ od razu po zmianie wykorzystany przez sasiadow jako
wejsciowy. Dziatanie asynchronicznych automatoéw jest z powodu ich wlasciwosci bar-
dzo zblizone do metody Monte Carlo i gldéwnym problemem w poréwnaniu ich z CA
synchronicznymi sa trudnosci z wprowadzeniem do obliczen skali czasowe;j. Istnieje
réwniez mozliwo$¢ zastosowania w automatach synchronicznych takich samych jak
w automatach asynchronicznych metod obliczen.

Wedlug kryterium geometrycznego najpierw nalezaloby rozrézni¢ automaty
w postaci siatek i w postaci grupy graféw. Rozbijanie przestrzeni D-wymiarowej na
elementy jest powszechnym sposobem wprowadzenia geometrii, natomiast bardziej
abstrakcyjnym i rzadziej spotykanym sposobem jej definiowania, jednakowym dla prze-
strzeni o dowolnej wymiarowosci 1 od liczby wymiaréw niezaleznym, jest wykorzysta-
nie grupy grafow. Grupa graféw to zestaw powiazanych ze soba elementow N = (G, h),
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gdzie G =(gy, & ---» §) jest grupa, ktora definiuje komorki, a 4 okreSla mapg pota-
czen. Faktycznie / okresla sasiedztwo (otoczenie) komoérek. Pojecie grupy grafow jest
dogodnym sposobem opisania jednolitej geometrii — wzorca potaczen, ktory wyglada
tak samo we wszystkich komorkach. Niejednolite polaczenia sg stosowane réwniez
wtedy, kiedy rézne komoérki moga mie¢ r6zna liczbe sasiadow i ich konfiguracje.

Jak juz wspominano, siatka moze by¢ regularna lub nieregularna, skonczona lub
nieskonczona, jedno- lub wigcejwymiarowa. Moze sig¢ sktada¢ z kwadratow, trojkatow,
czworokatow, sze$ciokatow (w przestrzeni dwuwymiarowej) lub innych elementow.
Moga by¢ one niezmienne lub zmienia¢ swdj ksztalt i rozmiar.

W przypadku siatek skonczonych pojawia si¢ dodatkowy stopien swobody i moz-
liwe jest zdefiniowanie r6znych warunkow brzegowych. Siatka moze mie¢ periodycz-
ny (okresowy) warunek brzegowy w jakim§ wymiarze, jezeli brzegi sa potaczone
w tym wymiarze. Wymiar ma staly warunek brzegowy, jesli komorki skrajne przyle-
gaja do innych komorek w jakim$ uprzednio okreslonym stanie, ktoéry nie zmienia si¢
w trakcie obliczen. W przypadku gdy ten stan jest stanem pierwotnym, warunek brze-
gowy nazywa si¢ zerowym. Mozliwe jest rowniez, ze na jednej granicy bedzie perio-
dyczny warunek brzegowy, a na drugiej staty warunek brzegowy. W literaturze polskiej
stosowany jest rowniez podziat warunkéw brzegowych o stalej wartosci na pochtania-
jace 1 odbijajace, a periodyczny nazywano czasami przenikajacym. Warunkom brzego-
wym poswigcony jest rozdziat 3 niniejszej ksiazki, w ktorym omoéwiono kilka innych
wariantow takich warunkéw. Warunki brzegowe rowniez moga si¢ zmieniaé z upty-
wem czasu. Moga by¢ takie same dla catego brzegu lub uzaleznione od rozmaitych
czynnikow.

Geometria moze si¢ zmieniac i jesli jest ona rézna w roéznych strefach przestrzeni,
takie CA nazywa si¢ niejednorodnymi. Sa to CA statyczne, w przypadku ktorych ze-
staw komorek 1 wzorzec wzajemnych potaczen nie ulegaja istotnym zmianom z upty-
wem czasu. Mozliwe jest rozwazenie CA, w ktorych zestaw komorek nie zmienia si¢
w czasie, ale ich wzajemne potaczenia moga si¢ zmienia¢. Taka struktura nadal uwaza-
na jest za statyczng. Natomiast w CA dynamicznych zarowno zbior komorek, jak i ich
polaczenia moga si¢ zmienia¢ i takie CA sa czgsto wykorzystane do modelowania sys-
teméw biologicznych.

Istnieje duza klasa ruchomych CA, ktére cechuja si¢ mozliwoscia zmiany lokaliza-
cji komorki w siatce (lub nawet w uktadzie bez siatki) podczas ewolucji uktadu. W auto-
matach nieruchomych lokalizacja komorek pozostaje niezmienna. Wiasnie na przykta-
dzie ruchomych i nieruchomych CA mozna zrozumieé, iz sasiedztwo w automatach
komorkowych ma wymiar bardziej informacyjny niz geometryczny. Ruch ,elektronéw”
w ,,Wireworld” lub ,,szybowcow” w ,,Zyciu” polega na zmianie stanéw, a w ruchomych
automatach na przemieszczeniu si¢ komorki w siatce, jednak w obydwu wariantach
nastgpuje przekazanie informacji. W jednym przypadku znaczace jest przekazanie in-
formacji o stanie, w drugim o zmianie wspotrzednych, ale efektem obu jest takie samo
przemieszczenie informacji z jednego punku siatki do innego. Réznica jest zauwazalna
raczej w algorytmach i kodach niz widocznym rezultacie.
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Istnieja rowniez podzialy wedlug typu otoczenia. Najpierw nalezy odroznic takie
opisywane przez grupy grafow automaty, w ktorych juz sama topologia okresla otocze-
nie komorki. W przypadku siatek regularnych otoczenie zalezy od kilku czynnikow:
wymiarowosci przestrzeni i wybranych elementow siatki oraz promienia sasiedztwa,
ktory wyznacza odleglo$¢, na jaka jest przekazywana informacja w jednym cyklu.
W najprostszych regularnych siatkach o najmniejszym promieniu (rownym 1) naj-
czgsciej wykorzystywane jest sasiedztwo von Neumanna (ortogonalne) i sasiedztwo
Moore’a (szeScian jednostkowy).

Mozliwe jest okres$lenie wejsciowego i wyjSciowego otoczenia komorki — wow-
czas komorka pobiera informacje z otoczenia wejsciowego, a jej stan jest dostepny dla
otoczenia wyjsciowego. Jezeli liczba jej wejsciowych i wyjSciowych sasiadow jest
réwna, wtedy CA jest zrOwnowazony.

Sasiedztwo moze by¢ niezmienne albo uzaleznione od czasu lub czynnikéw losowych.

Lokalna regula zwykle jest deterministyczna. W deterministycznych CA stan ko-
morki w kolejnym kroku obliczen zalezy wprost od stanu samej komorki i jej najbliz-
szych sasiadow w poprzednim kroku czasowym. W tym przypadku jej stan zalezy tylko
od tych dwoch czynnikow. Taki automat nie posiada pamigci. CA z pamigcia moga
przepuszczaé, zatrzymywaé lub hamowac przekazywang informacjg, czyli przyjmowac
informacj¢ bardziej odlegta w czasie. CA, w ktorych stan komorki jest wyznaczany na
podstawie niektorych przypadkowosci, nazywa si¢ automatami z niedeterministyczny-
mi, stochastycznymi lub losowymi regutami.

W klasycznych automatach reguty sa abstrakcyjne i niezwigzane z rzeczywistymi
procesami, ktore zachodza w modelowanych uktadach. W takich automatach podczas
modelowania procesu dla kazdej komorki generowane sa losowo liczby, ktore wyzna-
czaja prawdopodobienstwo realizacji procesu.

CA, w ktorych kazda komoérka ma swoja wlasna lokalna regulg, sa nazywane hy-
brydowymi. Tego typu struktury zostaly opracowane w zwiazku z zastosowaniem
w VLSI (very-large-scale integration) — zminiaturyzowanym uktadzie elektronicznym
zawierajacym w swym wngetrzu od kilku do setek milionéw podstawowych elementow
elektronicznych, takich jak tranzystory, diody, rezystory, kondensatory. Mozliwe jest,
by komoérka zmieniata swoje lokalne reguty w kazdym kroku czasowym. W kontekscie
VLSI nazywane sg one programowalnymi CA lub tessellation automata.

Czasami uzywano regul zapisanych w postaci rownan rézniczkowych. W takim
przypadku stany komorek sa okres$lane przez zestaw zmiennych, ktérych wartosci
moga by¢ dowolnymi liczbami rzeczywistymi. W przypadku takich automatéw réwna-
nia rozniczkowe sg rozwiazywane dla kazdej komdrki indywidualnie, kazda komodrka
moze mie¢ rozne warunki poczatkowe. Ta klasa CA jest §ci§le zwiazana z réwnaniami
rézniczkowymi czastkowymi. Modele takie zajmuja pozycj¢ posrednia migdzy CA
a metoda réznic skonczonych.
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Przyjeto si¢ stosowaé podziat automatow komorkowych ze wzgledu na ich zacho-
wanie. Wolfram badajac zachowanie jednowymiarowych automatow komorkowych,
wyrdznit cztery ich typy:

1) automaty sprowadzajace do jednorodnych konfiguracji sieci komorek, w ktorych
niezaleznie od stanu poczatkowego ustata si¢ jednakowy stan;

2) automaty prowadzace do niezmieniajacych si¢ lub periodycznie powtarzajacych
si¢ konfiguracji;

3) automaty charakteryzujace si¢ brakiem porzadku zaréwno lokalnego, jak i global-
nego (chaotyczne);

4) automaty prowadzace do ztozonych konfiguracji lokalnych; takie automaty charak-
teryzuja si¢ bardzo ztozonym, dtugotrwatym zachowaniem.

Najprostszym modelem CA jest jednowymiarowy zbior komorek (prawdopodob-
nie dwukierunkowy, nieskonczony). Czas jest dyskretny, a kazda komoérka w kazdym
punkcie czasowym znajduje si¢ w jednym ze stanéw, wybranym ze skonczonego zbio-
ru stanéw mozliwych. Komorki zmieniajg stan na kazdym kroku czasowym, a nowy
stan jest catkowicie okreslony przez obecny stan komorki i jej sasiadow. Funkcja (tzw.
reguta lokalna), ktora okresla t¢ zmiang stanu, jest taka sama dla wszystkich komorek.
Automat nie ma zadnych wejs¢, a wigc jest autonomiczny. Zestawienie standw wszyst-
kich komoérek w dowolnej chwili czasu jest nazywane konfiguracja Iub globalnym sta-
nem danego CA i odzwierciedla etap ewolucji tego CA. W czasie t = 0 CA znajduje si¢
w jednej z konfiguracji poczatkowych i od tej pory, pod wptywem lokalnych regut,
ktore sa stosowane do kazdej komorki na kazdym kroku czasowym, zachowuje si¢ de-
terministycznie. Zastosowanie lokalnej regulty do kazdej komodrki CA powoduje trans-
formacje od jednej konfiguracji do innej. Transformacja ta jest nazywana globalna
mapa lub globalng reguta CA.

Automaty komorkowe sa bardzo skutecznym narzedziem. Ich gléwne atuty to:
prostota implementacji, wysoka efektywnos$¢ 1 dobre wlasnosci obliczeniowe modelu,
osiagnigte dzigki zastosowaniu dyskretnego czasu i przestrzeni, brak bltedow nume-
rycznych oraz wysoka przydatno$¢ do obliczen réwnolegtych i rozproszonych.

Do wad automatéw komorkowych mozna zaliczy¢ uproszczenia i bledy zwiazane
z dyskretyzacja, ograniczenia rozmiardw przestrzeni, wysokie wymagania w stosunku
do pamigci podrgcznej komputera i dlugi czas obliczen.

1.3. Automaty komorkowe
a modelowanie zjawisk mikrostrukturalnych

Automaty komorkowe nie sg jedyna metoda modelowania mikrostruktury materia-
1ow, zachodzacych w nich procesow i zmian wptywajacych na ich wlasnosci. Oprocz
najprostszej metody Woronoja (Voronoi 1908), pozwalajacej uzyska¢ mikrostrukture,
ale nieumozliwiajacej modelowania zadnych zjawisk w niej zachodzacych, metody
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Monte Carlo Potts, ktora mozna zaliczy¢ do jednego z rodzaju automatéw komorko-
wych z asynchronicznym losowym uaktualnieniem stanu komorek i wprowadzeniem
lokalnych regut uwzgledniajacych minimalizacje funkcji majacej czgsto sens energe-
tyczny, stosuje si¢ rowniez metode ,,vertex” i bardzo zblizona do niej metode $ledzenia
frontu (front tracking), a takze metody pol fazowych (phase-field) i multifazowych
(multi-phase-field). lIstnieja tez modele wykorzystujace metody elementow skonczo-
nych lub réznic skonczonych. Nie ma jednak jednej metody odpowiedniej do stosowa-
nia we wszystkich przypadkach oraz nie zawsze zalety i wady poszczegdlnych spo-
sobow postgpowania sa wylacznie obiektywne, przeciwnie — czgsto sa postrzegane su-
biektywnie, a nawet tendencyjnie. Podobnie jak nie mozna jednoznacznie odpowiedzie¢
na pytanie, co jest lepsze: marynarka czy lotnictwo. Zawsze mozna znalez¢ obszary za-
stosowan, w ktorych dana metoda bedzie lepsza i bardziej skuteczna. Dlatego chciatbym
si¢ skupi¢ wylacznie na automatach komérkowych, ktore uwazam za bardzo przydatne
i uniwersalne narzedzie do modelowania zjawisk mikrostrukturalnych.

Rozpoczgcie pracy z dowolna metoda, w tym z automatami komérkowymi, powo-
duje pojawienie si¢ wielu problemow, ktore czegsto pozostaja ukryte, dopoki nie zostang
przez tego, kto podjal si¢ danego zadania, sobie uzmystowione i sformutowane. Na-
stgpnie powinny one zosta¢ sformalizowane i rozwiazane. W ten sposob zanikaja wady
1 ograniczenia metody, zwigksza si¢ jej adekwatno$¢, skuteczno$é, a tym samym zakres
mozliwych zastosowan.

Czynnikami motywujacymi do doskonalenia modelu zawsze sa cel, ktéoremu 6w
model ma shizy¢, i wyniki, ktére chcemy uzyskaé. Ten cel czgsto wyznacza strukturg
i $rodki, ktére powinny zosta¢ w danym przypadku zastosowane. Cel moze by¢ glo-
balny, formutowany jako stworzenie uniwersalnego narzedzia do modelowania zmian
mikrostruktury w réznych procesach: odlewania, przerdbki plastycznej, obréobki ciepl-
nej itd. Moze to by¢ rowniez cel lokalny, szczegdtowy, na przyktad odzwierciedlenie
rzeczywistej kinetyki rekrystalizacji lub wyznaczenie wlasciwo$ci materiatu. W takim
przypadku, okreslajac wybrane zagadnienia, zjawiska mikrostrukturalne i procesy
technologiczne, ktore chce sig¢ zasymulowac, mozna przedstawi¢ ogo6lny schemat blo-
kowy modelu (rys. 1.1). Podstawa tego modelu sa automaty komodrkowe, natomiast
jego wierzchotkiem — zestaw proceséw, w ktérych bedzie zasymulowany rozwdj mi-
krostruktury. Migdzy nimi znajdujg si¢ modele zjawisk mikrostrukturalnych, ktore je
ze sobg tacza. Model dopehnia baza materiatlowa.

Opracowanie modelu rowniez sktada si¢ z kilku etapow. Rozpoczyna si¢ ono od
podstawy, czyli od automatéw komoérkowych. Dalej opracowuje si¢ modele poszcze-
golnych zjawisk i na koncu odpowiedni proces technologiczny. Opracowanie modelu
przypomina budow¢ domu. Na fundament (automaty komoérkowe) naktadane sa kolej-
ne bloki (zjawiska), ktore tworza $ciany, nast¢pnie wszystko zostaje przykryte dachem
(proces technologiczny), a na koniec wykancza si¢ budowlg odpowiednim materiatem
(baza materiatowa). Modelujac kolejne procesy technologiczne, pozostaje dobiera¢ od-
powiednie, istniejace juz ,klocki” i ,,materialy”.

Przedstawione na rysunku procesy zachodzace w materiatach mozna podzieli¢ na
dwie grupy. Pierwsza z nich ksztattuje pierwotna strukture i do niej zaliczamy rzeczywiste
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zjawisko krystalizacji (krzepnigcia), czyli zmiany stanu skupienia materiatu i ,,nierze-
czywisty” proces wytworzenia poczatkowej mikrostruktury. Zaréwno pierwsze, jak
i drugie zjawisko moze shuzy¢ do dalszego modelowania kolejnych, ktore sg zaliczane
do drugiej grupy — czyli modelowanie zjawisk tej grupy, w odréznieniu od zjawisk gru-
py pierwszej, wymaga istnienia poczatkowej mikrostruktury. Do drugiej grupy zalicza-
my wigc rekrystalizacjg, przemiany fazowe i rozdrobnienie mikrostruktury.

Baza materialowa

Procesy technologiczne

Przemiany A Rozdrobnienie
fazowe struktury

[ Poczatkowa mikrostruktura }

Rekrystalizacja

Automaty komorkowe

Rys. 1.1. Struktura modelu rozwoju mikrostruktury w procesach technologicznych

W czterech z pigciu przedstawionych podstawowych zjawisk mozna wyrdznié
dwa elementarne procesy: zarodkowanie i rozrost ziarna (krysztatu, krystalitow, no-
wej fazy), czyli moga one by¢ modelowane za pomocy tego samego automatu komor-
kowego (z uwzglednieniem odpowiednich szczegdétowych modyfikacji). Symulacja za-
rodkowania w automatach komodrkowych polega gléwnie na wyznaczeniu komorki,
od ktorej rozpoczyna si¢ rozrost. Zarodkowanie jest w zasadzie operacja zewngtrzna
w stosunku do automatu komdrkowego. Wyznaczenie lokalizacji zarodka jest waznym
elementem modelu, istotnie wptywa na przebieg i koncowy wynik modelowania, jed-
nak zarodkowanie nie powoduje zadnych zasadniczych probleméw zwiazanych bezpo-
$rednio z automatami komérkowymi. Natomiast rozrost ziarna doprowadza do powsta-
nia kilku zasadniczych problemdw, ktore istotnie ograniczajg zakres zastosowan auto-
matéw komoérkowych.

1.4. Automaty komorkowe
a problemy zwigzane z ich stosowaniem

Analizujac przedstawione na poczatku niniejszego rozdziatu podstawowe cechy
automatow komorkowych w aspekcie stanowiacym istotg niejszej pracy, a mianowicie
symulacji rozrostu ziarna, mozna opracowac¢ schemat podstawowych cech automatdéw
komoérkowych przedstawiony na rysunku 1.2.
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Przy tworzeniu automatoéw komoérkowych nalezy zatem w mniejszym lub wigk-

szym stopniu uwzgledni¢ nastgpujace elementy:

geometrig,

warunki brzegowe,
otoczenie,

stany komorek,

stan poczatkowy,
lokalng regute,
aktualizacjg stanow,
warunek zatrzymania.

Geometria

Warunek
brzegowy

Warunek
zatrzymania

Automaty
komérkowe

Otoczenie

Lokalna
reguta

Aktualizacja
stanu

Stan
poczatkowy

Rys. 1.2. Podstawowe cechy i parametry automatow komorkowych

Geometria

Niektore parametry geometrii sa narzucone przez modelowane zagadnienie. Prze-

strzen powinna by¢ tréjwymiarowa (czasami, jako wyjatek, dopuszczalna jest prze-
strzen dwuwymiarowa). Rozmiary i ksztalt przestrzeni podczas symulacji moga si¢
zmienia¢ (W szczegolnosci jezeli modelowano odksztatcenie materiatu). Siatka powin-
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na by¢ skonczona i najlepiej regularna. Te parametry oraz wlasciwosci automatow od
razu powoduja powstanie problemow, ktore nalezy rozwiazac.

Problem pierwszy: dyskretnos$¢ przestrzeni. Nalozenie siatki, czyli dyskretyza-
cja przestrzeni, wprowadza niedoktadnosci, ktore jednak mozna zredukowaé, zmniej-
szajac rozmiary komorki. Zmniejszajac rozmiary komorki, mozna z kolei doprowadzic¢
do sytuacji, kiedy rozdzielczo$¢ staje si¢ wystarczajaca, zeby mozna byto pominaé nie-
ciaglos¢ przestrzeni. Dodatkowym utrudniajacym caty proces czynnikiem jest znie-
ksztalcenie przestrzeni przy uwzglednieniu rzeczywistego odksztatcenia w procesach
przerobki plastycznej. Rozwiazanie tego problemu opiera si¢ na dwu wspotzaleznych
dziataniach. Pierwsze to zwigkszenie liczby komorek, drugie — reorganizacja przestrze-
ni komodrkowej, ktora z kolei polega na zmianie rozmiardéw i ksztaltu przestrzeni mode-
lowej oraz zastapieniu siatki znieksztalconej przez inna, mniej znieksztalcona lub nie-
zdeformowang siatkg¢. Mozliwos¢ zwigkszenia liczby komorek jest czgsto ograniczona
albo przez objetos¢ pamigci, albo tez przez wymagany lub sensowny czas obliczen.
Wynika z tego kolejny problem: wymiary przestrzeni — objgto$¢ pamigci — czas obli-
czen. Reorganizacja przestrzeni nie powoduje dodatkowych probleméw, jednak kom-
plikuje si¢ jeszcze z powodu innych czynnikdéw, ktdre sa rozpatrywane ponize;j.

Problem drugi: ograniczono$¢ przestrzeni. Ograniczono$¢ przestrzeni i wyko-
rzystanie siatki skonczonej powoduje wprowadzenie odpowiednich warunkéw brzego-
wych. Podejscia do rozwiazania tego problemu zostaty krotko opisane ponizej, przy
opisie parametru ,,warunki brzegowe”, i bardziej szczegdtowo w rozdziale 3.

Problem trzeci: wymiary przestrzeni — objeto$¢ pamieci — czas obliczen. Para-
metry geometrii zasadniczo wptywaja na obliczenia. Rozmiary przestrzeni modelowej
(wyrazone w jednostkach dlugoéci) decyduja o tym, jak duzy obszar moze by¢ zamode-
lowany. Na ten obszar jest natozona regularna siatka. Liczba elementow jest para-
metrem podstawowym, ktdéry wptywa na trzy zasadnicze wskazniki modelow opartych
na automatach komoérkowych: rozdzielczo$¢ (doktadno$c), objetos¢ pamieci i czas obli-
czen. Przy niewielkiej objgtosci pamigci liczba elementéw moze by¢ istotnie ograni-
czona, co rzutuje na rozdzielczo$¢ lub rozmiary przestrzeni. Natomiast wykorzystanie
w pehi duzej pamigci podrecznej (4-8 GB), czyli wielkiej liczby komorek, czgsto pro-
wadzi do znacznego wydluzenia czasu obliczen, poniewaz jest on przynajmniej liniowo
zalezny od liczby elementow. Pokonanie tak zwanego przeklenstwa wymiarowosci jest
niemozliwe i jest to naturalne ograniczenie. Czas obliczen zalezy od dwdch czynnikow:
liczby krokéw czasowych i czasu obliczen w jednym kroku. Liczba krokéw czgsto
(ale nie zawsze) wprost zalezy od liniowego wymiaru przestrzeni komorkowej (liczonej
w komorkach). Czas obliczen w jednym kroku zazwyczaj liniowo zalezy od liczby
komorek, czyli w przestrzeni trojwymiarowe;j jest szescianem wymiaru przestrzeni ko-
morkowej (a w dwuwymiarowe] — kwadratem). Wowczas przejscie od dwuwymiaro-
wej przestrzeni 1000 x 1000 komorek do przestrzeni tréjwymiarowej powoduje albo
zmniejszenie doktadnosci i rozdzielczosci przy zachowaniu tej samej liczby komorek
(100 x 100 x 100), albo istotne wydluzenie czasu obliczen (ok. 3000 razy) przy zacho-
waniu tego samego wymiaru liniowego przestrzeni (1000 x 1000 x 1000). Zmniejszy¢
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wplyw ,przeklenstwa wymiarowosci” probowano na kilka sposobow. Problem ten
zostal omowiony doktadniej w rozdziale 4, tam tez podano jego rozwiazanie wedtug
autora niniejszej pracy.

Warunki brzegowe

Wprowadzenie warunkéw brzegowych jest narzucone ograniczonoscia przestrze-
ni modelowej i natozeniem skonczonej siatki. Adekwatne warunki brzegowe powinny
spetia¢ jedno podstawowe wymaganie: powinny wyeliminowaé efekt brzegu, co
oznacza, ze wszystkie elementy (komoérki) powinny by¢ w tych samych warunkach
roéwnowazne, niezaleznie od tego, czy znajduja si¢ w Srodku przestrzeni, czy na jej
granicy. Sa dwa rozwigzania tego problemu. Pierwszy to wyeliminowanie wplywu ze-
wngetrznych obszarow na automaty komorkowe, drugi — zrdbwnowazenie wptywu auto-
matu komérkowego na zewngtrze obszary i wptywu zewngtrznego obszaru na automa-
ty komorkowe. W pierwszym wypadku automaty zamykaja si¢ na siebie (sa izolowane
od obszaréow zewngtrznych), w drugim pozostaja otwarte, a narzucone warunki brzego-
we sa bardziej skomplikowane. Zatem warunki brzegowe mozna rozpatrywaé jako
srodki rozwigzywania problemu drugiego: ograniczonos$ci przestrzeni. Szczegdlowo
warunki brzegowe omowiono w rozdziale 3.

Otoczenie

Otoczenie jest naturalna, podstawowa cecha automatéw komoérkowych. Jest to
element niezbgdny, ktérego nie mozna pominaé. Otoczenie, jak juz wspomniano, nosi
cechy geometryczne i informacyjne. Geometryczna natura otoczenia jest zwiazana
z natozeniem siatki i przypisaniem elementom siatki statusu komoérek. Wylonienie oto-
czenia z calej przestrzeni ma dwa przeciwne skutki. Z jednej strony ograniczenie strefy
wplywow prowadzi do skrocenia czasu obrobki informacji i zmniejszenia catkowitego
czasu obliczen. Z drugiej strony, zmniejszenie promienia otoczenia prowadzi do czg-
$ciowej utraty informacji i, co bardziej istotne, do zwigkszenia anizotropii przestrzeni,
co z kolei wywotuje kolejny problem.

Problem czwarty: izotropia przestrzeni. Wprowadzenie prostego sasiedztwa
krotkiego zasiggu powoduje powstanie matej liczby uprzywilejowanych kierunkow roz-
powszechniania informacji i odpowiednio ograniczonej liczby kierunkdéw rozrostu zia-
ren, czyli prowadzi do anizotropii przestrzeni. Na przyklad w otoczeniu von Neumanna
w przestrzeni dwuwymiarowe] kazda komoérka ma cztery sasiednie komorki, z ktdrymi
ma wspolne boki, zatem wystepuja w nim tylko cztery gtéwne kierunki wzrostu i natu-
ralnym tego wynikiem jest rozrost ziaren w postaci kwadratow zorientowanych swoimi
przekatnymi zgodnie z utozeniem siatki. Ten problem wymaga szczegdlnej uwagi i jego
rozwiazaniu jest poswigcony rozdziat 2 niniejszej pracy. Rozwigza¢ ten problem mozna,
stosujac rozne sasiedztwa i (lub) wprowadzajac elementy sasiedztwa dlugiego zasiggu.

Jezeli geometryczne cechy sasiedztwa ukierunkowuja przeptyw informacji, ogra-
niczajac jej rOwnomierne rozpowszechnienie, to niezalezne od geometrii cechy moz-
na zaliczy¢ do sasiedztwa dalekiego zasiggu. Pozwalaja one poprawic izotropowos$é
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przestrzeni, zmniejszy¢ wykorzystanie pamigci i istotnie przyspieszy¢ obliczenia. Do
sasiedztwa dlugiego zasiggu mozna zaliczy¢ takie nadstruktury, jak zgrupowanie ko-
moérek w rdzny sposoéb (czgsto niegeometryczny). Jako przyktad mozna tu podac ziar-
no, ktore zawiera informacj¢ dotyczaca wszystkich nalezacych do niego komorek:
m.in. o orientacji krystalograficznej, miejscu zarodkowania, gestosci dyslokacji, albo
tez grupe komorek przypisanych do réznych list, na przyktad na granicy ziarna, co
skraca czas poszukiwania miejsc zarodkowania i przyspiesza obliczenia. Nalezy row-
niez pamigta¢ o tym, ze istnieje otoczenie wejsciowe 1 wyjsciowe, a wykorzystanie
odpowiedniego otoczenia pozwala zwigkszy¢ skuteczno$¢ algorytmow.

Tak wigc sasiedztwo wprowadza ograniczenia i powoduje pojawienie si¢ proble-
mu izotropii, ale jednocze$nie umozliwia jego rozwiazanie, a takze wspomaga rozwia-
zywanie innych problemdw.

Stany komérek

Stany komorek sa podstawowym parametrem, na ktérym opieraja si¢ lokalne regu-
ly 1 ktory pozwala adekwatnie modelowaé podstawowe zjawiska mikrostrukturalne.
Najprostsze automaty posiadaja tylko dwa stany, jednak mozna stosowac¢ i automaty
wielostanowe. Mata liczba standw upraszcza lokalne reguty, ale albo istotnie ogranicza
mozliwoéci automatdw, albo przenosi cigzar na inne, niegtowne, dodatkowe zmienne,
ktore staja si¢ rozszerzeniem pojecia stanu komorki. Zwigkszenie liczby stanow kom-
plikuje reguly przejscia, ale i wzbogaca je, poszerzajac ich mozliwosci. Komorki znaj-
dujace si¢ w tym samym stanie mozna bada¢ oddzielnie lub pomija¢ badanie komorek,
skracajac tym samym czas obliczen.

Stan poczatkowy

Jak mozna wywnioskowa¢ z poprzednich rozdziatow, istnieja dwa rodzaje stanu
poczatkowego. Niektore zjawiska potrzebuja juz gotowej mikrostruktury, w innych
punktem wyjscia jest stan niezaklocony, kiedy wszystkie komorki znajduja si¢ w tym
samym stanie poczatkowym. Modelowanie krystalizacji lub krzepnigcia rozpoczyna
si¢ bez utworzenia wstegpnej mikrostruktury, natomiast pozostale procesy wymagaja
poczatkowej mikrostruktury o wyznaczonych parametrach. Nalezy zatem opracowaé
»pseudoproces” ksztattowania poczatkowej mikrostruktury, ktéry moze by¢ prowadzo-
ny w oparciu o te same zasady.

Lokalna regula

Lokalna reguta opiera si¢ gtéwnie na stanach komorek, ale nie ogranicza si¢ tylko
do nich. Reguly powinny uwzglednia¢ parametry procesowe. Rowniez od regut zalezy
skutecznos$¢ catego modelu oraz czas obliczen. To przede wszystkim reguta wykorzy-
stuje otoczenie wejSciowe 1 wlasnie tak dziataja klasyczne automaty komorkowe — wy-
konuja duza liczbg zbednych operacji i dlatego bardzo dlugo licza. Wykorzystanie
w algorytmach réwniez otoczenia wyj$ciowego pozwolito opracowaé frontalne auto-
maty komoérkowe, dzigki ktorym mozliwe bylo przyspieszenie obliczen przynajmniej
kilkaset razy. Frontalne automaty komérkowe opisano w rozdziale 4.
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Aktualizacja stanéw

Powszechnie przyjgta synchroniczna aktualizacja standw ma jeden bardzo istotny
atut: modelowanie tatwo zwiaza¢ z czasem rzeczywistym, natomiast czas obliczen
nigdy nie jest krotszy niz przy aktualizacji asynchronicznej. Za wadg asynchronicznej
aktualizacji uwazano jej niekontrolowany wptyw na sasiednie komorki, ktéry moze
by¢ ,,przedwczesny”. Jednak wynika z tego, ze wprowadzenie aktualizacji asynchro-
nicznej, ktora mozna by bylo sztywno zwiazaé z czasem rzeczywistym i ktora eliminu-
je ,,przedwczesny” wplyw na swoje otoczenie, pozwala przyspieszy¢ obliczenia. Taka
aktualizacja zostala opracowana i wykorzystana, jako jeden z elementow, we frontal-
nych automatach komoérkowych. Aktualizacja ta jest $cisle zwiazana z krokiem obli-
czeniowym, z krokiem czasowym, a zatem dobor dlugosci krokoéw pozwala zmniejszy¢
ich liczbg i skroci¢ catkowity czas obliczen. We frontalnych automatach komorkowych
zastosowano zmienny krok czasowy adaptacyjnie dopasowywany do biezacych warun-
kéw modelowych.

Warunek zatrzymania

Gtownym kryterium konca obliczen jest czas modelowy, jednak mozna wprowa-
dzi¢ warunek bardziej skomplikowany — osiagnigcie stanu ustalonego, czyli takiego,
kiedy w catej przestrzeni nie beda juz zachodzi¢ zadne zmiany lub wszystkie komorki
osiagng stan koncowy.

ook

Podsumowujac ten krotki przeglad charakterystyk automatéw komodrkowych,
mozna jeszcze raz wymieni¢ gldéwne problemy, na ktore nalezy zwrdci¢ szczegdlna
uwagge:

— dyskretno$¢ przestrzeni,

— ograniczono$¢ przestrzeni,

— Wwymiary przestrzeni — objgtos¢ pamigci — czas obliczen,
— izotropia przestrzeni.

Rozwiazaniu tych problemoéw podczas opracowywania frontalnych automatdéw
komorkowych beda poswigcone kolejne trzy rozdzialy monografii.



2. Algorytmy rozrostu ziarna

Wigkszo$¢ zjawisk, ktore planowano modelowaé, sktada si¢ z dwoch etapow: za-
rodkowania i rozrostu ziaren. Zarodkowanie jest waznym etapem, jednak w stosunku do
automatow komorkowych jest to zazwyczaj operacja zewngtrzna, a rola automatow
sprowadza si¢ jedynie do znalezienia odpowiedniego miejsca zarodkowania. Szczegolnie
istotna jest kwestia zarodkowania, gdy mamy do czynienia z modelowaniem rzeczywi-
stych zjawisk, natomiast tworzac pierwszy uktad do modelowania poczatkowej struktu-
ry, miejsce zarodkowania mozna narzucic¢ lub zastosowac losowy sposob jego wyboru.
Woéwczas mozna skupi¢ si¢ na etapie drugim — rozro$cie ziarna — i rozpocza¢ modelo-
wanie od rozrostu pojedynczego ziarna. Jest kilka réznych podej$¢ do modelowania
rozrostu ziarna, niektére beda przeanalizowane w tym rozdziale. Rozpatrywanie algoryt-
moéw rozpoczng od najprostszego wariantu, ktory bedzie uzupetniany o warianty coraz
bardziej skomplikowane, uwzgledniajace wigcej warunkéw i1 pozwalajace uzyskaé wy-
magany wynik. W niniejszym rozdziale zostang rozpatrzone rézne warianty sasiedztwa,
zastosowanie losowych regut, wprowadzenie sterowania rozrostem, zostang w nim tez
opisane wykorzystane rozwiazania problemu izotropii oraz przedstawione algorytmy
uzyskania niektorych wybranych ksztattow rosnacych ziaren i przyktady mikrostruktur.
Wigkszo$¢ przedstawionych rozwiazan dotyczy przestrzeni dwuwymiarowej, ale zawie-
raja wskazowki umozliwiajace przejécie do przestrzeni trojwymiarowej. Rozdzial rozpo-
czyna si¢ od omoéwienia klasycznego zagadnienia: rozrostu pojedynczego ziarna w dwu-
wymiarowe]j przestrzeni automatow komoérkowych z najprostsza reguta przejscia.

2.1. Klasyczny algorytm rozrostu ziarna

Klasyczny algorytm rozrostu ziaren jest bardzo prosty i szybki, opiera si¢ na de-
terministycznej regule, ktéra w wyznaczonej przestrzeni automatéw komdrkowych
pozwala uzyska¢ tylko jeden ksztalt rosnacego ziarna. Glowna cecha takiego algoryt-
mu jest prostota reguly przejscia. Ksztalt zalezy woéwcezas tylko od wybranego oto-
czenia. Na rysunku 2.1 widoczna jest jedna komoérka glowna (oznaczona szarym kolo-
rem) i osiem komorek w jej sasiedztwie, ktore nazwano otoczeniem lub sasiedztwem
Moore’a.
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Przy realizacji klasycznego algorytmu mozna ograniczy¢ si¢ do najprostszego au-
tomatu, ktory jest okreslany tylko jednym parametrem, a mianowicie stanem komorki.
Woéwcezas komorka przyjmuje tylko jeden z dwoch standow: poczatkowy i koncowy.
Roézne stany mozna opisa¢ liczbami (0 albo 1) lub zmienna logiczna (true — false).
Wtedy automat komoérki mozna schematycznie przedstawi¢ w postaci grafu jak na ry-
sunku 2.2, gdzie g, — stan poczatkowy, g; — stan koncowy, a I, — warunek, ktérego
spelnienie powoduje przej$cie w kierunku wskazanym przez strzatke.

6 8
4 5
1| 21 3

Rys. 2.1. Komorka i jej otoczenie

@ ]0 @
Rys. 2.2. Automat komorki oparty na zastosowaniu algorytmu rozrostu ziaren

Potozenie automatu (komorki) w przestrzeni dwuwymiarowej jest jego podsta-
wowa charakterystyka geometryczna i moze by¢ okreslone za pomoca dwoch wspot-
rz¢dnych (kartezjanskich). Wspotrzgdne te moga by¢ przypisane do modelowej prze-
strzeni lub do automatéw komorkowych. Pierwsze wskazuja na potozenie w przestrze-
ni wyrazone w jednostkach dlugo$ci, drugie okreslaja miejsce w regularnej siatce lub
tabeli 1 wskazuja odpowiednig kolumng i wiersz. Wowczas wspotrzedne moga byé po-
dawane w komorkach (jako numer wiersza i kolumny) i sa liczbami catkowitymi,
a potozenie mozna oznaczy¢ za pomoca dwoch indeksow. Na przyklad polozenie cen-
tralnej, szarej komorki na rysunku 2.1 moze by¢ wskazane przez indeksy i (w kierunku
poziomym) i j (w kierunku pionowym), czyli c;;. Pozostale komorki wowcezas beda
0znaczone nastgpujaco: €y = Ciy j_i, €2 = Cjj1s --+s €8 = Ciy1 jil-

Zachowanie automatéw komodrkowych wyznacza lokalna reguta. W celu uzyska-
nia rozrostu we wszystkich mozliwych kierunkach nalezy ustali¢c odpowiednia regule.
Mozna ja sformutowaé za pomoca jednego zdania: komoérka zmienia swoj stan (prze-
chodzi ze stanu poczatkowego g, w stan koncowych ¢q;) wtedy i tylko wtedy, gdy w jej
otoczeniu znajduje si¢ przynajmniej jedna komodrka w stanie koncowym g;.
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W przypadku otoczenia Moore’a t¢ regute mozna zapisa¢ nastgpujaco:
Ipy=cveave3ve,VvesVegVer Ve 2.1)

Na rysunku 2.3 pokazano wyniki symulacji po stu iteracjach przy zastosowaniu
réznego sasiedztwa. Sasiedztwo von Neumanna (komorki c,, ¢4, ¢5 1 ¢7) i Moore’a
(komoérki c;+cg) tworza kwadrat: w pierwszym przypadku przekatne kwadratu sa
zorientowane wzdtuz osi przestrzeni (rys. 2.3a), w przypadku drugim wzdhuz osi skie-
rowane sa boki kwadratu (rys. 2.3b). Przy zastosowaniu sasiedztwa heksagonalnego
uzyskano ksztalt szeSciokatny (rys. 2.3c). Osmiokatny ksztatt (rys. 2.3d) mozna uzy-
ska¢, stosujac sasiedztwo pseudoheksagonalne.

a) b) ©)
d) ©) f)
Rys. 2.3. Przyktady symulacji po stu iteracjach przy zastosowaniu réznego sasiedztwa:

a) von Neumanna; b) Moore’a; c) heksagonalnego; d) pseudoheksagonalnego;
e) niesymetrycznego pentagonalnego; f) niesymetrycznego pseudopentagonalnego

Sasiedztwo heksagonalne na siatce kwadratowej moze by¢ zrealizowane w roézny
sposob, réwniez w rézny sposob mozna zadaé sasiedztwo dla parzystych i nieparzy-
stych numeréw wierszy (lub kolumn). Na przyktad usuwano na przemian po dwa dowolne
narozniki (¢, ¢3, ¢5 lub cg) w sasiedztwie Moore’a lub wycinano jeden i trzy narozni-
ki badz tez cztery albo zadnego. Ten ostatni wariant odpowiada stosowaniu sasiedztwa
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von Neumanna i Moore’a na przemian w przypadku parzystych i nieparzystych nume-
réw wierszy. Graficznie kazdy z tych wariantow sasiedztwa heksagonalnego skutkuje
takim samym ksztatltem rosnacego ziarna. Na przyktad, zadanie réznego sasiedztwa dla
parzystych i nieparzystych numerdéw wierszy daje ksztalt pokazany na rysunku 2.3c.
Zadawanie roznego sasiedztwa dla kolumn (a nie dla wierszy) spowoduje obrot sze-
$ciokata 0 90°. Sasiedztwo pseudoheksagonalne rozni si¢ od heksagonalnego tym, ze
zmieniano je nie w zalezno$ci od polozenia w przestrzeni automatow, a zaleznie od nume-
ru kroku czasowego, czyli wybierano odpowiednie sasiedztwo dla wszystkich komorek
w iteracjach o parzystych i nieparzystych numerach na przemian. Wéwczas zachowana
pozostaje symetria wzglgdem obydwu osi przestrzeni i powstaje o$miokat (rys. 2.3d).

Pozostate dwa przyktady (rys. 2.3e i f) odnosza si¢ do kombinacji réznych sa-
siedztw lub sasiedztwa pentagonalnego, czyli takiego, w ktorym kazda komoérka ma
$rednio pigciu sasiadow. Roznica migdzy ziarnem przedstawionym na rysunku 2.3e
a tym widocznym na rysunku 2.3f réwniez polega na zaleznosci od potozenia w prze-
strzeni 1 od numeru kroku czasowego. Na tych rysunkach pokazano sasiedztwa niesy-
metryczne.

Na rysunku 2.4 uwidoczniono natomiast przyklady symetrycznego sasiedztwa
pentagonalnego (rys. 2.4a), heptagonalnego (rys. 2.4b) i ich pseudoodpowiednikéw
(rys. 2.4c i d).

a) b) ©) d)
Rys. 2.4. Przyktady symulacji po stu iteracjach przy zastosowaniu réznego sasiedztwa:

a) symetrycznego pentagonalnego; b) symetrycznego heptagonalnego;
¢) symetrycznego pseudopentagonalnego; d) symetrycznego pseudoheptagonalnego

Analizujac rysunki 2.3 i 2.4, mozna zauwazy¢, ze ksztatt uzyskanych figur na ogét
nie odpowiada nazwie sasiedztwa. Uzyskanie przestrzeni pokrytej wyltacznie pigcio- lub
siedmiokatami jest fizycznie niemozliwe. Natomiast sasiedztwo heksagonalne mozna
uzyska¢ w kilku wariantach przestrzeni: siatki ztozonej z sze$ciokatéw lub trojkatow,
albo, jak pokazano na rysunku 2.3c, z kwadratow. Przy zastosowaniu kwadratowych
komorek sasiednie wiersze (lub kolumny) moga by¢ przesunigte o pot dtugosci boku
komorki, jednak i bez takiego przesunigcia zostanie uzyskany taki sam ksztalt, lecz
z maksymalna niedoktadnoscia, nie wigksza niz potowa dtugosci boku komorki. Nalezy
przy tym podkresli¢, ze wszystkie te ksztalty moga by¢ uzyskane w ramach jednego
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rodzaju sasiedztwa — sasiedztwa Moore’a, i tylko tego. Sasiedztwo Moore’a pozwala
zasymulowac¢ wszystkie inne sasiedztwa, za to inne sasiedztwa nie pozwalaja w prosty
sposdb uzyskac efektu sasiedztwa Moore’a, a wige sasiedztwo Moore’a jest najbardziej
ogblnym sasiedztwem w przestrzeni dwuwymiarowej, z promieniem réwnym 1. Nato-
miast to, co wczesniej zostato nazwane wariantami sasiedztwa, mozemy teraz okresli¢
mianem zastosowania roznych regut przejscia — w takim przypadku nie bedziemy juz
mowié o najprostszej regule przejscia, ktdra zostata podana na poczatku, a mianowicie:
komorka zmienia swoj stan (przechodzi ze stanu g, w stan g;) wtedy i tylko wtedy, gdy
W jej otoczeniu znajduje si¢ przynajmniej jedna komoérka w stanie 1. Teraz przejscie
moze by¢ uzaleznione od wspoétrzednych przestrzennych i czasu. Dalej we wszystkich
rozwazaniach zastosowano sasiedztwo Moore’a, natomiast wprowadzenie sasiedztwa
von Neumanna badz heksagonalnego zrealizowano za pomoca odpowiednich regut
przejécia. Dla przyktadu odpowiednie reguty mozna zapisa¢ w nast¢pujacy sposob:

10=C2VC4VC5VC7 (22)
In=(c;veyvesve)Vvijin(gvesvegve) Yijj=2n (2.3)
IO=(C2\/C4\/C5\/C7)\/kk/\(cl\/C3VC6V08) ka=2n (24)

Wzér (2.2) odpowiada otoczeniu von Neumanna, wzor (2.3) — sasiedztwu hek-
sagonalnemu, wzor (2.4) — pseudoheksagonalnemu, jj = 2n i kk = 2n oznaczaja odpo-
wiednio parzysty numer kolumny i kroku czasowego.

Podsumowujac przedstawione wyniki, nalezy podkresli¢, ze liczba mozliwych
ksztaltow rosnacych ziaren nie jest duza, boki ziaren sa zawsze prostoliniowe, a naroza
ostre. Figury przedstawione na rysunkach 2.3 i 2.4 nie wyczerpuja wszystkich mozli-
wych wariantow, jednak ich liczba jest ograniczona. Wérdéd mozliwych ksztattow zia-
ren brak okraglego, poniewaz sasiedztwo wprowadza do przestrzeni bardzo istotna
anizotropi¢. Uzyskanie ksztaltu okraglego jest jednym z niezastapionych testow po-
twierdzajacych izotropig i do jego uzyskania dazy wigkszo$¢ badaczy, czgsto zapomina-
jac o tym, ze gldwnym celem jest nie ksztalt, a izotropia przestrzeni. Uzyskanie okragte-
go ksztaltu za pomoca opisanego wyzej algorytmu jest niemozliwe. Drugim testem
potwierdzajacym anizotropi¢ rozrostu w dowolnym kierunku w izotropowej przestrze-
ni jest uzyskanie rosnacego ziarna w ksztalcie kwadratu obroconego o dowolny kat
w stosunku do osi przestrzeni. Kwadrat jest najprostsza figura, ktéra mozna otrzymac
za pomaca automatéw komodrkowych, ale nie ma mozliwosci, by go obréci¢ przy za-
stosowaniu przedstawionego algorytmu.

Gloéwna przyczyna wystgpowania ograniczen jest niemozno$¢ sterowania predko-
$cig rozrostu przy uzyciu algorytmu klasycznego. Pociaga to za soba koniecznos¢ opra-
cowania i zastosowania innych, bardziej ztozonych algorytméw. Mozna przy tym postu-
zy¢ si¢ sposobem stosowanym w metodzie Monte Carlo. Polega on na sprawdzaniu
losowo wybranych komorek przestrzeni na obecnosé w ich sasiedztwie rosnacego ziarna.
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W razie stwierdzenia, ze taka sytuacja zachodzi, dana komorka jest do tego ziarna
przytaczana. Tak wigc roznica polega na tym, ze w automatach komoérkowych jeden
krok obejmuje sprawdzenie wszystkich komoérek przestrzeni (lub wszystkich komo-
rek w poblizu rosnacego ziarna) oraz zmiang stanu po przegladzie i wyznaczene regut
przejscia dla wszystkich komoérek, natomiast w metodzie Monte Carlo jeden krok odpo-
wiada sprawdzeniu jednej przypadkowej komorki (lub wyznaczonej liczby komorek).
Ten sam wynik mozna uzyska¢ rdwniez za pomoca automatow komoérkowych, stosu-
jac asynchroniczna, losowa aktualizacj¢ stanu komorek. Algorytmy stosowane w me-
todzie Monte Carlo mozna znalez¢ w odpowiedniej literaturze i nie b¢da one tu rozpatry-
wane szczegotowo. Jednak wspomniany algorytm przy uwzglednieniu kilku czynnikow
pozwala otrzymac ksztatt zblizony do okraglego. Metoda Monte Carlo wptyngeta na roz-
woj automatow komorkowych, wzbogacajac je o losowe algorytmy rozrostu, z kto-
rych niektore przedstawiono w kolejnym podrozdziale.

2.2. Algorytm rozrostu ziarna
z zastosowaniem losowych regul

Klasyczny algorytm rozrostu ziaren, bedac najprostszym i najszybszym determini-
stycznym algorytmem, nie pozwata uzyska¢ dowolnego ksztattu ani sterowaé predko-
$cia rozrostu. Jak juz wspomniano, jednym z testow jest proba uzyskania okragtego
ksztattu. Sukcesy w otrzywamaniu ksztaltu zblizonego do okraglego za pomoca metody
Monte Carlo sprawily, ze w automatach komoérkowych zaczgto stosowaé regutly lo-
sowe. Polega to na tym, ze uwzglednia si¢ czynnik losowy, ktéry wprowadza przypad-
kowos¢ przejscia przy spetnieniu reguty klasycznej. Wowczas reguta moze by¢ dopet-
niona waznym czynnikiem, a mianowicie przejscie zalezy nie tylko od obecno$ci w sa-
siedztwie przynajmniej jednej komorki w stanie koncowym, ale rowniez od liczby tych
komorek. Jezeli zalozymy, ze prawdopodobienstwo przejscia przy obecnosci jednej ko-
morki w stanie koncowym wynosi 0,5, to przy dwoch sasiadach w stanie koncowym
prawdopodobienstwo w zalezno$ci od przyjetej reguly wyniesie 0,75 lub 1,0. Teoretycz-
nie powinno to zatem doprowadzi¢ do wygladzania ostrych katow.

Rozpatrzmy kilka wariantow zastosowania czynnika losowego.

Wariant pierwszy jest praktycznie identyczny ze swym odpowiednikiem w meto-
dzie Monte Carlo. Sprawdzano wszystkie komorki, lecz reguty stosowano tylko wzgle-
dem komoérek wybranych losowo. Regule t¢ na przyktad w przypadku otoczenia von
Neumanna mozna zapisaé w nastgpujacy sposéb:

IOZPA(C2VC4\/C5\/C7) (25)
gdzie p oznacza prawdopodobienstwo zastosowania reguty.

W tym przypadku prawdopodobienstwo nie zalezy od liczby sasiednich komorek
juz nalezacych do rosnacego ziarna. Ten czynnik losowy moze by¢ zastosowany do
dowolnego przedstawionego wyzej sasiedztwa lub reguly.
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Na rysunku 2.5 pokazano wyniki symulacji w sasiedztwie von Neumanna. Zmniej-
szano prawdopodobienstwo zastosowania reguly przejscia, zadajac po kolei wartosci p
réwnym 0,7; 0,4; 0,1 i 0,05. W celu uzyskania poréwnywalnych wymiaréw odpowied-
nio zwigkszano liczb¢ krokéw w symulacji. Przy dos¢ wysokim prawdopodobienstwie
pierwotny ksztatt pozostaje widoczny w ksztalcie koncowym, jednak mozna réwniez
zauwazy¢ zaokraglajace dziatanie czynnika losowego. W miar¢ zmniejszania si¢ praw-
dopodobienstwa ksztatt ziarna coraz bardziej zbliza si¢ do okragtego, jednak granica jest
coraz mniej gtadka, coraz mniej regularna.

Wyniki przedstawione na rysunku 2.5 pozwalaja wysnu¢ wniosek, iz nawet
w najubozszym otoczeniu von Neumanna mozna uzyskac ksztatt zblizony do okragltego.
Jednak powstaje problem gladkosci granic. Z jednej strony prawdopodobienstwo po-
winno by¢ jak najmniejsze, zeby uzyskaé okragly ksztalt, z drugiej za$ strony — jak
najwigksze, zeby granica byta gladka (oraz obliczenia trwaty krocej). Wigc nalezy do-
bra¢ taki ksztalt bazowy, ktérego zaokraglenie wymaga jak najwickszego prawdopo-
dobienstwa. Wowczas lepiej byloby wybraé¢ regute odpowiadajaca sasiedztwu pseudo-
heksagonalnemu lub heksagonalnemu. Rysunek 2.6 pokazuje wynik symulacji z sa-
siedztwem pseudoheksagonalnym i prawdopodobienstwem p = 0,3.

d)

a) b) c)

Rys. 2.5. Przyktady symulacji rozrostu ziarna z wykorzystaniem sasiedztwa von Neumanna
z 16znym prawdopodobienstwem zastosowania reguty (1.5):
a) pg = 0,7;b) pg=0,4;¢) py=0,1;d) pg= 0,05

Rys. 2.6. Wynik symulacji wzrostu ziarna w sasiedztwie pseudoheksagonalnym
z prawdopodobiefistwem p, = 0,3
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Wariant drugi rozni si¢ od pierwszego innym sposobem sprawdzania prawdo-
podobienstwa. Reguta przejscia w przypadku otoczenia von Neumanna jest zapisywana
za pomocg nastgpujacego wzoru:

Iy=(pyrcy)V(py~ey)V(psacs)V(psney) (2.6)

W odréznieniu od poprzedniego wariantu podczas wyznaczenia przejscia stosowa-
no cztery liczby losowe zamiast jednej (Svyetlichnyy i Milenin 2005). Wéwczas, jezeli
prawdopodobienstwa p<+p, sa rowne (i rowne pg), sumaryczne prawdopodobienstwo
przejscia bedzie takie samo jak prawdopodobienstwo p = p, w wariancie pierwszym,
kiedy w sasiedztwie bedzie si¢ znajdowaé tylko jedna komorka. Jednak w obecnosci
dwéch lub wigcej komdrek prawdopodobienstwo przejscia bedzie wigksze 1 moze byé
wyznaczone wedlug zaleznosci:

Pn=1-(0-py)",

gdzie n — liczba komorek nalezacych do rosnacego ziarna w otoczeniu sprawdzanej
komorki.

W inny sposob regule t¢ mozna zapisaé nastepujaco:

Iy=p, @.7)

Zwicgkszenie prawdopodobienstwa przejscia w obecnosci wigkszej liczby komorek
W procesie rozrostu ziarna jest energetycznie uzasadnione i dziata stabilizujaco na gtad-
ko$¢ granicy. Wyniki symulacji w sasiedztwie von Neumanna z prawdopodobienstwem
po rownym 0,7; 0,4; 0,1 1 0,05 przedstawiono na rysunku 2.7 i w poréwnaniu z wyni-
kami przestawionymi na rysunku 2.5 uzyskano wyraznie gladsze granice ziarna. Na
rysunku 2.8 pokazany jest wynik symulacji z sasiedztwem pseudoheksagonalnym
z prawdopodobienstwem p, = 0,3.

a) b) ©) d)
Rys. 2.7. Przyktady symulacji rozrostu ziarna z wykorzystaniem sasiedztwa von Neumanna

z r6znym prawdopodobienstwem zastosowania reguty (1.6)—(1.7):
a) po=0,7;b) py=04;c) py=0,1;d) py=0,05
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Rys. 2.8. Wynik symulacji rozrostu ziarna w sasiedztwie pseudoheksagonalnym
z prawdopodobiefistwem p, = 0,7

Wprowadzenie prawdopodobienstwa dla kazdego sasiada, poza zwigkszeniem
prawdopodobienstwa przejscia komoérki w inny stan w obecno$ci wigkszej liczby ko-
moérek w sasiedztwie, pozwala w nieduzym stopniu sterowaé predkoscia rozrostu
w roznych kierunkach, a co za tym idzie — uzyska¢ wigkszy zestaw ksztattow.

. b) C)
Rys. 2.9. Przyklady symulacji rozrostu ziarna w otoczeniu von Neumanna

z réznym prawdopodobienstwem w kierunku poziomym pj, i pionowym p,;
a) Pr= 0565 Pyv= 0’4: b) Pn= 0585 Pyv= 0’25 C) Pr= 0595 pPy= 051

a) b) ©)
Rys. 2.10. Przyktady symulacji rozrostu ziarna w otoczeniu Moore’a z ré6znym
prawdopodobienstwem w kierunku pionowym, poziomym i po przekatnej

Na przyktad na rysunku 2.9 przedstawiono ,.elipsy” o réznym stosunku dtugosci
osi, natomiast na rysunku 2.10 — ,.elipsy” obrocone o rézny kat.
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Obrocenie elipsy osiagnigto, zadajac rézne prawdopodobienstwo dla réznych ko-
morek w sasiedztwie. Dzigki temu r6zni sasiedzi maja r6zny wpltyw na komorke rozpa-
trywana. Aby uzyska¢ bardziej wydtuzony ksztalt elipsy, réznica prawdopodobienstw
powinna by¢ jak najwigksza. Na rysunku 2.9 pokazano rozrost ziarna w otoczeniu
von Neumanna z prawdopodobiefnstwem w kierunku poziomym p,, i pionowym p, od-
powiednio p, = 0,6, p, = 0,4 (a); p, =0,8, p, =0,2 (b) oraz p;, =0,9, p, =0,1 (c). Ob-
ot typu ,elipsa” w otoczeniu von Neumanna nie jest mozliwy. W otoczeniu Moore’a
powinny by¢ zadane rézne prawdopodobienstwa dla czterech kierunkdw — poziomego,
pionowego i wzdhuz dwoch przekatnych. Wowczas mozna uzyska¢ wyniki przedsta-
wione na rysunku 2.10.

Mozna tez uwzgledni¢ wspolne dziatanie sasiednich komoérek w inny sposob.
W poprzednim opisie przyjeto multiplikatywne prawo prawdopodobienstw, kiedy wptyw
kilku komérek przedstawiono za pomoca wzoru: p, =1 — (1 — p))(1 = py) ... (1 = p,).
Inng zasada, ktéra mozna tu zastosowacé, jest arytmetyczne sumowanie prawdopodo-
bienstw, czyli: p, = p; + po + ... + p,. Oczywiscie uzyskane wypadkowe prawdopodo-
bienstwo p, powinno by¢ ograniczone wartoscia 1,0. Jest to warunek ostrzejszy, a jego
wplyw na gladko$¢ granic jest wyrazniejszy, chociaz uzasadnienie teoretyczne takiego
warunku jest trudniejsze.

Jeszcze jednym wariantem losowych regut przejscia jest wyznaczenie dla rosnace-
go ziarna kilku otoczen i przypisanie prawdopodobienstwa wyboru kazdemu z tych
sasiedztw. Jednak zastosowanie takich algorytméw w automatach komorkowych wy-
daje si¢ raczej sztucznym zabiegiem niz praktycznym, przydatnym rozwiazaniem.

Podsumowujac temat algorytméw z zastosowaniem regut losowych, trzeba przy-
znaé, ze posiadaja one pewne zalety, na przyklad pozwalaja uzyskaé okragly ksztatt
rosnacego ziarna, ksztatt elipsy bardziej lub mniej wydtuzony lub obroconej o praktycz-
nie dowolny kat. Jednak algorytmy te maja niewatpliwe wady, do ktérych trzeba zali-
czy¢ niemoznos$¢ uzyskania gladkiej granicy dowolnego ksztattu i ograniczono$¢ stero-
wania predkoscia rozrostu. Glownym mankamentem algorytmow tego rodzaju jest jed-
nak to, ze nie mozna za ich pomoca rozwiaza¢ problemu anizotropii przestrzeni.

2.3. Algorytm rozrostu ziarna
ze sterowaniem predkoscia rozrostu

Na poczatku nalezy zauwazy¢, ze rozpatrywane w tym rozdziale sterowanie pred-
kos$cia rozrostu nie dotyczy uzyskania rzeczywistej predkosci rozrostu uzaleznionej od
parametrow procesowych. Chodzi tu przede wszystkim o mozliwo$¢ uwzglednienia
zaleznoséci wzglednej predkosci ruchu granicy od kierunku rozrostu. Wéwczas zadanie
odpowiednich zalezno$ci pozwoli zredukowa¢ anizotropi¢ przestrzeni oraz doktadnie
sterowac¢ ksztattem i orientacjg (obrotem) ziaren.

Wracajac do klasycznych algorytmow, mozemy traktowad rozne zastosowane
w nich otoczenia w rézny sposob. Otoczenie Moore’a sktada si¢ z czterech komorek
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znajdujacych si¢ w sasiedztwie von Neumanna i majacych wspolne boki oraz czterech
komorek potozonych po przekatnej i stykajacych si¢ z rozpatrywana komorka wierz-
chotkami. Symetryczne pseudosasiedztwa dopelniaja sasiedztwo von Neumanna ko-
moérkami po przekatnej w taki sposob, ze w sasiedztwie pseudopentagonalnym kazda
z tych komorek pojawia si¢ jeden raz w czterech iteracjach, w pseudoheksagonalnym —
dwa razy, w pseudoheptagonalnym — trzy razy, a w sasiedztwie Moore’a w kazdym
kroku czasowym. Mozna zatem powiedzie¢, iz zmieniajac czg¢sto$¢ pojawiania si¢ ko-
morek po przekatnej n,, mozna sterowac predkoscia rozrostu wzdhiz glownych osi
i po przekatnej. Wyniki takiego sterowania zilustrowano na rysunku 2.11. Wzdhuz osi
w kazdym przypadku uzyskujemy maksymalng predko$¢ rozrostu, natomiast po prze-
katnej predkosé wzrasta od zera do wartoéci maksymalnej. Czy mozna uzyskaé inne
warto$ci stosunku migdzy predkoscia rozrostu wzdhuz osi i po przekatnej? Na pewno
nic nie stoi temu na przeszkodzie. Mozemy wykona¢ przej$cie na przyktad w dwodch
z pigeiu (n, = 0,4) lub trzech z siedmiu (n, = 0,428) kolejnych krokow czasowych.
Czy mozemy zastosowaé rozne przejscia dla osi poziomej i osi pionowej? Okazuje si¢,
ze 1 to jest mozliwe. Na rysunku 2.12 pokazano wyniki symulacji prowadzacych do
uzyskania prostokatow, w ktérych stosunek dlugosci bokéw wynosi 2:1 (czgstotli-
wos¢ pojawiania si¢ komorek w osi pionowej n, =0,5) 1 3:1 (n, = 0,333).

b) ©) d) ©)
Rys. 2.11. Przyktady symulacji rozrostu ziarna w otoczeniu Moore’a

z 16zng czgstotliwoscia pojawiania si¢ komorek po przekatnej 7,,:
a)n, =0; b) n,=0,25; ¢)n,=0,5; d) n,=0,75; ) n, =1

a) b)
Rys.2.12. Przyktady symulacji rozrostu ziarna w otoczeniu Moore’a

z rOzng czgstotliwoscia pojawiania si¢ komorek w pionie 7!
a) n, = 0,5; b) n,= 0,333

a)
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Wyniki te uzyskano wyltacznie za pomoca klasycznych algorytméw, z zastosowa-
niem dwoch standw: poczatkowego i koncowego. Sterowanie nadal pozostaje trudne,
poniewaz ogranicza je mata liczba parametrow wplywajacych na reguty przejscia oraz
wymog, by komoérka znajdowata si¢ tylko w jednym z dwoch standw. Wigksze zrozni-
cowanie predkosci mozna uzyskac, rozdrabniajac krok czasowy lub stosujac réozne jego
dlugosci w odniesieniu do réznych czgsci modelu opartego na automatach komorko-
wych. Jednak istnieje prostsze rozwigzanie: wprowadzenie trzeciego, przejsciowego
stanu. Dzigki spelnieniu tego warunku kazda komoérka moze przebywaé w jednym
z trzech stanow. Pierwszy stan to stan poczatkowy gy, drugi — stan przejsciowy g,
a trzeci — stan koncowy ¢g;. Przejécie ze stanu poczatkowego do stanu koncowego
moze si¢ odbywaé bezposrednio lub poprzez stan przejSciowy — zalezy to od reguly
przejscia oraz od predkosci ruchu granicy w tym czy innym kierunku. Stan przejécio-
wy moze mie¢ rézny czas trwania lub, innymi stowy, r6zna liczbg krokéw czasowych.
Czas przejsciowy moze by¢ wyznaczony jednokrotnie podczas inicjacji stanu przejscio-
wego przez wyznaczenie liczby krokow lub w kazdym kroku osobno przez obliczenie
biezacego przyrostu zmiennej charakteryzujacej stan przejSciowy. Schematycznie
przedstawiono to na rysunku 2.13.

@ IO @ [2 @
Rys. 2.13. Automat komoérkowy w algorytmie rozrostu ziaren
z dwoma podstawowymi stanami i stanem przejsciowym g,

W obliczeniach pierwszym lub drugim sposobem w celu uzyskania wigkszego
zrdéznicowania predkosci lub wigkszej doktadnos$ci zadawania jej warto$ci wymagane
jest odpowiednie rozdrobnienie kroku czasowego. Zastosowanie dwudziestu krokow
pozwoli zmienia¢ predkosci dwudziestokrotnie lub zadawaé predkosci z doktadnoscia
do 5%. Jednak wykorzystanie dwudziestu iteracji zamiast jednej, bez zmiany algoryt-
mow przegladania przestrzeni automatéw komorkowych, wydluzy czas symulacji
dwudziestokrotnie.

Wydhuzenie czasu symulacji jest istotng wada tej metody, natomiast jej zalet na razie
nie widaé. Jezeli by pozostawi¢ bez zmian otoczenie, nie zostanie osiagnigta istotna
dodatkowa jako$¢. Kazda komorka w otoczeniu Moore’a bedzie miata nadal osiem ko-
morek sasiednich, co pozwoli wyznaczy¢ tylko osiem kierunkéw rozrostu. Faktycznie
te osiem kierunkdw w ten czy inny sposob bylo juz wykorzystane zarowno w algoryt-
mach klasycznych, jak i z zastosowaniem regut losowych. Nowa jakos$¢ datoby sig
uzyska¢, gdyby bylo mozliwe wyznaczanie w ten czy inny sposob dowolnego kierunku
rozrostu w przestrzeni oraz uzaleznienie pr¢dkosci od wyznaczonego kierunku.

Oczywiscie, w otoczeniu Moore’a mozna okresli¢ tylko osiem wektorow wyzna-
czajacych kierunki rozrostu analizowanej komorki. Zwigkszy¢ liczbg mozliwych kierun-
kéw mozna dzigki zwigkszeniu promienia otoczenia komoérki. Dla promienia rownego
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dwom komorkom takich kierunkéw bedzie juz 16, a w przypadku zwigkszenia pro-
mienia do dlugo$ci réwnej trzem komoérkom uzyskamy 32 kierunki rozrostu.

W algorytmach, ktére zostana przedstawione ponizej, zastosowano nieco inne po-
dejscie.

2.4. Izotropia przestrzeni

W poprzednich rozdzialach rozpatrywano przestrzen automatéw komodrkowych,
ktoéra od poczatku jest anizotropowa i w ktorej istnieje kilka przewazajacych kierunkoéw
rozrostu. Anizotropi¢ wprowadza lub wzmacnia narzucone otoczenie. W przestrzeni
dwuwymiarowej z komdérkami kwadratowymi otoczenie von Neumana uprzywilejowu-
je cztery kierunki, otoczenie Moore’a — osiem (z komodrkami trojkatnymi odpowiednio 3
1 6, z sze$ciokatnymi rowniez 6). W przestrzeni trojwymiarowej z komorkami szescien-
nymi w sasiedztwie o promieniu jednej komorki takich podstawowych kierunkéw moze
by¢ do 26. Nie jest to skutek dyskretyzacji, ale wprowadzenia sasiedztwa — to wiasci-
wos$¢ przestrzeni narzucona przez geometri¢ otoczenia. Wiasciwos$¢ ta w istotnym
stopniu przeszkadza w sterowaniu ksztattem rosnacych ziaren, poniewaz sterowanie
wymaga rozrostu uzaleznionego od ksztaltu ziarna i jego przestrzennej orientacji, a nie
od wlasciwosci samej przestrzeni. Najwazniejszym zadaniem przy opracowaniu algo-
rytmoéw sterowania ksztattem ziaren jest wigc zblizenie wlasciwos$ci przestrzeni auto-
matoéw komodrkowych do izotropowych, czyli stworzenie przestrzeni, w ktorej kazdy
kierunek rozrostu jest rownowazny i niezalezny od narzuconych przez sasiedztwo
uprzywilejowanych osi przestrzeni.

Jezeli chodzi o izotropig, najprostszym testem potwierdzajacym ja bedzie uzyskanie
okragtego ksztattu ziarna, czyli taki przebieg rozrostu, w ktérym wszystkie kierunki
sa rownowazne. Oczywiscie doktadno$¢ okragltego ksztattu bedzie ograniczona dyskret-
no$cig przestrzeni oraz jej rozdzielczo$cia (co jednak nie jest zwiazane z anizotropia).
W takim przypadku dla uzyskania okraglego ksztattu wystarczy, aby predko$¢ rozrostu
w kazdym kierunku byta taka sama.

Zrozumienie zalezno$ci pomigdzy sasiedztwem a anizotropia przestrzeni, pozwoli
znalez¢ rozwiazanie problemu izotropii. Na rysunku 2.1, na ktérym pokazano otocze-
nie Moore’a, tatwo zauwazy¢, ze odlegto$¢ do komorek sasiadujacych w pionie i pozio-
mie jest mniejsza niz odlegtos¢ do sasiadow po przekatnej (doktadnie: odleglosé ta jest
V2 razy mniejsza). Poniewaz czas przej$cia rowna si¢ czasowi trwania kroku czasowe-
go 1 jest taki sam dla wszystkich komorek przestrzeni, to predkos¢ przekazywania
informacji i w konsekwencji rozrost ziarna sa wigksze po przekatnej. W otoczeniu
von Neumanna do przekazania informacji do komorki sasiadujacej po przekatnej ko-
nieczne sa dwa kroki czasowe, poniewaz nie wchodzi ona do otoczenia tej komorki,
lecz do otoczenia sasiednich komérek (w pionie i w poziomie). Czyli wigksza odlegtosé¢
(ﬁ) jest pokonana w dwukrotnie dtuzszym czasie, totez z predkoscia wolniejsza niz
w kierunkach poziomym i pionowym. W wyniku powyzszego w otoczeniu Moore’a
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uprzywilejowane sa kierunki po przekatnej, a w otoczeniu von Neumanna — kierunki
poziome i pionowe. Wplyw otoczenia na rozrost ziarna i kinetyke rekrystalizacji przed-
stawit Davies (1995).

Poniewaz warunkiem izotropii jest niezalezno$¢ predkoscei od kierunku, a odlegtosci
komorek narzucone sa przez wybrana siatke, otoczenie i kierunek przekazywania informa-
cji, to nalezy uzalezni¢ czas od kierunku rozrostu. Jednak w otoczeniu Moore’a jest tylko
osiem kierunkéw, a w otoczeniu von Neumanna jeszcze mniej — cztery, inne kierunki
w ramach tych sasiedztw nie istnieja. Zwigkszy¢ liczbg kierunkéw mozna przez wydtu-
zenie promienia otoczenia, a zeby uzyska¢ dowolny kierunek, nie wystarczy nawet pro-
mien o dlugosci rownej wymiarowi przestrzeni. Z jednej strony automaty nie potrzebuja
dowolnego kierunku, lecz ich skonczonego zestawu, wiasciwego dla wybranej siatki
i rozmiar6w przestrzeni, a z drugiej — mozna wyrdzni¢ sasiedztwa bliskiego i dalekiego
zasiggu. Pierwsze wyznacza, ktora komorka bedzie zmieniata swoj stan, a drugie — kiedy
to nastapi. W zasadzie ze wszystkich informacji, ktorych moze dostarczaé¢ otoczenie
dalekiego zasiggu, wykorzystana zostaje tylko ta o kierunku rozrostu. Tak wigc w uzy-
skiwaniu izotropii przestrzeni mozna wyrdzni¢ dwa etapy: wyznaczenie kierunku rozro-
stu i zachowanie wyznaczonej predkosci rozrostu w kazdym kierunku, co da si¢ osia-
gnaé przez dobor czasu, w ktorym nastgpuje przejécie w stan koncowy ¢, lub w ukta-
dzie ze statym krokiem czasowym — wybdr kroku, w ktérym nastgpuje ta zmiana.

Uzyskanie okragtego ksztaltu jest pierwszym etapem sprawdzenia izotropii prze-
strzeni. Najwazniejsze w tym te$cie jest wyznaczenie kierunku rozrostu. W drugim
tescie predkos¢ bedzie uzalezniona od kierunku w celu uzyskania innych ksztaltow ro-
snacych ziaren i ich dowolnej przestrzennej orientacji. Algorytmy do wyznaczenia kie-
runku rozrostu w odniesieniu do pierwszego testu zostana przedstawione ponizej, nato-
miast o uzyskaniu ziaren o réznych ksztattach bgdzie mowa w podrozdziale 2.5.

2.4.1. Algorytm z niezmiennymi warunkami rozrostu ziarna

Kierunek rozrostu okragtego ziarna zawsze bgdzie prostopadty do jego powierzchni
i bedzie przechodzi¢ przez centrum kuli (okregu). Czas osiagnigcia przez granicg ziarna
dowolnego punktu przestrzeni bedzie zalezat tylko od odlegtosci tego punktu od miejsca
zarodkowania ziarna, nie bedzie natomiast uzalezniony od kierunku rozrostu. Na tej wia-
$ciwosci moze si¢ opiera¢ najprostszy algorytm (Svyetlichnyy i Matachowski 2005a,
2005b, Svyetlichnyy et al. 2005).

Pierwszy algorytm moze wykorzysta¢ informacj¢ o lokalizacji granicy ziarna, miej-
scu powstania zarodka i na tej podstawie obliczy¢ odleglos¢ komdrki na granicy ziarna
od miejsca zarodkowania i czas rozrostu ziarna do wyznaczonej komorki. W tym algo-
rytmie w zasadzie nieistotny jest rodzaj otoczenia, nie wptywa ono na aktualny ksztalt,
wigc wystarczy zastosowaé najprostsze otoczenie von Neumanna. Reguta przejscia dla
I, pozostaje taka jak opisana na poczatku rozdziatu (rys. 2.1 i 2.2). Komoérka przechodzi
w stan przejSciowy g, (rys. 2.13), a przejScie w stan koncowy q; nastepuje po spetnie-
niu warunku /, (osiagnigcie czasu przejscia).
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W celu sprawdzenia tego warunku najpierw nalezy wyznaczy¢ wspolrzedne roz-
patrywanej komorki (x,, y,) i komorki, w ktorej powstat zarodek (x,, y,), oraz obliczy¢
odleglo$¢ pomigdzy nimi L:

L=\/(xb Y (.Y (2.8)

Dalej na podstawie predkosci rozrostu v, mozna obliczy¢ czas od chwili zarodko-
wania (At, = L/v,) i czas (1, = £, + At,) do momentu, w ktérym powinno nastapi¢ przej-
Scie ze stanu przejsciowego g, w stan koficowy gq;. Z uwzglednieniem stalej dtugosci
kroku czasowego T, mozna obliczy¢, w jakim czasie od momentu rozpoczgcia zarodko-
wania, liczac w krokach czasowych n,, nastapi przejscie do stanu koncowego:

ny =in{i)+1 (2.9)

VT
gdzie int (a) — czg$¢ catkowita liczby a.

Poniewaz liczba krokéw moze by¢ tylko liczba catkowita, zastosowano odpowied-
nig funkcje int(a). Zgodnie ze wzorem (2.9) przej$cie nastepuje w kroku kolejnym po
osiagnigciu obliczonej chwili czasu ¢ > 1, (z uwzglgdnieniem dyskretyzacji po czasie:
n > n;+ n,). Shuzy temu dodanie jednostki. Zatem w tym algorytmie przejscie zawsze
nast¢puje z pewnym op6znieniem. Oczywiscie krok czasowy nalezatoby w tym algo-
rytmie dobra¢ w taki sposob, zeby czas przejscia granicy ziarna przez dowolna komor-
ke nie byt krotszy od wybranego kroku czasowego.

Po wyznaczeniu dtugosci czasu liczonego od momentu rozpoczgcia zarodkowania
do przejscia wybranej komorki w stan koncowy, znajac krok czasowy, w ktérym po-
wstal zarodek, mozna wyznaczy¢ krok czasowy, w ktorym nastapi przejscie w stan ¢,
wybranej komorki, czyli spetni si¢ warunek /,. W przypadku zastosowania komorek
kwadratowych realizacja algorytmu jest najtatwiejsza.

Glownym warunkiem stosowalno$ci algorytmu jest niezmiennos$¢ przestrzeni
i predkosci rozrostu. Algorytm ten jest bardzo przydatny wtedy, gdy przestrzen komo-
rek pozostaje bez zmian, czyli do stworzenia struktury poczatkowej i w niektorych
zagadnieniach zwiazanych z krzepnigciem lub krystalizacja.

Algorytm ten moze by¢ tatwo rozbudowany tak, by moglt by¢ stosowany w odnie-
sieniu do przestrzeni trojwymiarowe;.

Warunki stosowalnos$ci algorytmu nie zawsze sa spetniane. Moze si¢ zmieni¢ za-
réwno geometria przestrzeni komorek, jak i predkos¢ rozrostu, rowniez dhugos§é kroku
czasowego moze by¢ zmienna. Zmienny krok czasowy nie bedzie stwarzat istotnego
problemu, jezeli przejscia beda liczone w jednostkach czasu, a nie numerach kroku cza-
sowego. Geometria przestrzeni komorek, czyli ich rozmiary i ksztalt, moze by¢ zmie-
niona, na przyktad przy rozpatrywaniu proceséw zwiazanych z odksztatlceniem. Zmiana
predkosci rozrostu ziaren jest bardzo czgsto stosowanym zabiegiem podczas symulacji
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praktycznie wszystkich zjawisk. Na ogdt predkos¢ rozrostu zalezy od temperatury, stg-
zenia pierwiastkow, gestosci dyslokacii, krystalograficznej orientacji ziaren i innych pa-
rametrow rozpatrywanych proceséw. Nalezaloby zatem zmodyfikowaé przedstawiony
w tym rozdziale algorytm, eliminujac jego zalezno§¢ od wymienionych warunkéw.

Najpierw zostanie przedstawiony wariant algorytmu, w ktérym geometria przestrzeni
komoérek pozostaje bez zmian, natomiast predko$¢ rozrostu moze by¢ dowolna funkcja
przestrzeni, czasu i parametréw procesu (podrozdz. 2.4.2). Dalej (podrozdz. 2.4.3) za-
prezentuje¢ algorytm, ktory uwzglednia rozne warianty odksztatcenia komorek lub ko-
morki o dowolnym ksztalcie.

2.4.2. Algorytm uwzgledniajacy zmienng predkos¢ rozrostu

Zmienna predko$¢ nie pozwata wprost obliczy¢ czasu przejscia na podstawie tylko
potozenia granicy i aktualnej lub poczatkowej predkosci rozrostu. Nalezaloby catkowac
predkos¢ rozrostu ziarna wzgledem czasu az do osiagnigcia przez granicg wybranej
komorki. Nie jest mozliwe liczenie czasu przez catkowanie predkosci wzdtuz calej linii
rozrostu w sposob jawny, nalezatoby zatem zapamigtac cala histori¢ rozrostu, co nie
jest mozliwe ze wzgledu na ogrom niezbg¢dnej do wykonania takiej operacji pamigci.
Jednak taka historia jest juz zapisana w poprzednich krokach i wystarczy tylko odpo-
wiednio ja wykorzystaé. Nalezy wybra¢ taki algorytm, ktory bedzie potrzebowat jak
najmniej dodatkowych informacji przypisywanych do kazdej komorki, ale pozwoli do-
ktadnie uwzgledni¢ zmienna predko$¢ rozrostu.

Pierwszym koniecznym krokiem ku modyfikacji poprzedniego algorytmu jest
przejscie od bezposredniego obliczenia odleglosci granicy od miejsca zarodkowania, jak
to bylo w algorytmie pierwszym, do obliczenia odlegto$ci na podstawie przyrostow
(Matachowski i Svyetlichnyy 2005, 2006; Svyetlichnyy 2012). Calka bgdzie zatem za-
stapiona przez sumg i zostanie uwzgledniona geometria otoczenia oraz dyskretyzacja
przestrzeni i czasu.

Na rysunku 2.14 przedstawiono fragment przestrzeni z rosnacym ziarnem. Ciem-
noszarym kolorem zaznaczono komorki znajdujace si¢ w stanie koncowym g;, jasno-
szarym — komorkg w stanie przejSciowym g, a bialym — komorki w stanie poczatko-
wym ¢,. Linia tamana (czerwona) odzwierciedla granicg ziarna. W przedstawionej na
rysunku chwili granica ziarna wtasnie w pelni przeszta przez srodkowa dolna komorke
i komorka ta znalazta si¢ w stanie koncowym q;. Przez $rodkowa gorna komorke gra-
nica ziarna jeszcze przechodzi i dlatego znajduje si¢ ona w stanie przejsciowym. Przej-
$cie granicy ziarna przez komorke albo komaérki w stan koncowy oznacza, ze wszystkie
sasiednie komorki znajdujace si¢ w stanie poczatkowym g, (obie komoérki po prawej
stronie) powinny przej$¢ w stan przejsciowy g, Dla nich zatem nalezy obliczy¢ czas
przejscia w stan koncowy.

Zaktadamy, ze wewnatrz jednej komorki granica ziarna jest prostoliniowa i pro-
stopadta do kierunku rozrostu oraz nie zmienia swego pochylenia podczas rozrostu. Na
rysunku 2.14 kierunek rozrostu w srodkowej dolnej komoérce zaznaczono wektorem r,
natomiast w prawej goérnej komorce — rp,. W przypadku prawej gornej komorki, dla
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ktorej nalezy obliczy¢ czas przejScia w stan koncowy g;, odcinki granicy rosnacego
ziarna na poczatku i na koncu jej przejscia przez komorke zaznaczono na niebiesko.
Wtedy czas przechodzenia granicy ziarna przez komorke (czas, w ktorym komorka
znajduje si¢ w stanie przejSciowym g, czyli czas opoznienia Az,,) bedzie wyznaczony
na podstawie odlegtosci migdzy liniami niebieskimi oraz aktualnej predkosci rozrostu
ziarna. W celu wyznaczenia czasu przejscia £, w stan koncowy prawej gornej komor-
ki wystarczy czas opdznienia Afy, doda¢ do czasu przejscia w stan koficowy $rodko-
wej dolnej komorki #, (#, = 1, + Aty,). Zatem poczynajac od zarodka, liczono czas
przejscia kazdej komorki w stan koncowy ¢g; (lub numer odpowiedniego kroku czaso-
wego), przy czym moment przejscia granicy ziarna poza komorke jest chwila odniesie-
nia, od ktorej liczono czas przejscia kolejnej komorki itd.

\1/ rbp
-
I'p1

Rys. 2.14. Wyznaczenie kierunku rozrostu metoda przyrostowa
(Svyetlichnyy 2012)

W wyniku zastosowania takiego algorytmu zamiast bezposredniego obliczenia cza-
su przejscia zostanie on obliczony metoda przyrostowa. Do realizacji algorytmu w tej
postaci, jak powyzej napisano, konieczne jest zastosowanie otoczenia Moore’a, nato-
miast przy zastosowaniu otoczenia von Neumanna nalezy algorytm zmodyfikowaé, co
zostanie opisane nieco dale;j.

Omawiany algorytm sklada si¢ z nastgpujacych elementow:

— wyznaczenie kierunku rozrostu;

— wyznaczenie odlegtosci, ktora powinna pokona¢ granica ziarna, przechodzac przez
komorke;

— obliczenie czasu przejscia granicy ziarna przez komorkg;

— wyznaczenie czasu przejScia komoérki w stan koncowy.

Kierunek rozrostu mozna wyznaczy¢ bezposrednio, jak w poprzednim algorytmie,
na podstawie wspolrzednych rozpatrywanej komorki i komorki, w ktorej powstal za-
rodek. Jednak takie obliczenie mozna zastosowa¢ tylko w przypadku, kiedy ksztatt
komorki podczas modelowania nie ulega zmianom. Natomiast jezeli podczas symula-
cji uwzgledniano odksztatcenie, takie podejscie jest niedoktadne i do obliczenia wekto-
ra rozrostu nalezy zastosowaé metod¢ przyrostowa, ktorej istotg przedstawiono na ry-
sunku 2.14.
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Na przyktadzie prawej gornej komorki pokazano, w jaki sposob przyrostowo liczo-
no wektor kierunku rozrostu. Wektor kierunku rozrostu, jak juz wspomniano, ziarna
rosnacego w postaci kuli (lub okregu) jest linia taczaca miejsce powstania zarodka
z rozpatrywana komorka. Przyrostowo ten wektor moze by¢ obliczony jako suma wek-
torow kierunku rozrostu poprzedniej komorki i wektora od poprzedniej komorki do
rozpatrywane;j:

I, =I, +1I, (2.10)
gdzie:
r, — wektor od zarodka do rozpatrywanej komorki,
r, — wektor od zarodka do poprzedniej komorki,
— wektor od poprzedniej do rozpatrywanej komorki.

rbp

Drugim elementem algorytmu jest wyznaczenie dlugosci odcinka, ktéry musi po-
kona¢ granica ziarna, przechodzac przez komoérke (Svyetlichnyy 2006, 2012). Schemat
obliczen pokazano na rysunku 2.15.

z r
¥ C r D..Y
b ’/,V a, ax -
7 c' B @
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a' A 0
N4 d x A

Rys. 2.15. Schemat obliczenia czasu przejscia granicy ziarna przez komorke
w ksztalcie kwadratu i prostopadtoscianu (Svyetlichnyy 2012)

Granica rozrostu ziarna jest prostopadta do kierunku rozrostu. Punkty a'i ¢’ sa
rzutami wierzchotkow komorki, w ktorych nastgpuje wejécie granicy ziarna w komor-
ke 1 wyjScie poza nia, natomiast dtugo$¢ odcinka a'c’ jest rowna sumie rzutow bokow
komorki na kierunek rozrostu. Oznaczajac kierunek rozrostu r przez wektor jednostko-
wy {ry, 1y}, dlugo$¢ odcinka a'c’ mozna obliczy¢ jako sume¢ dwoch iloczynow skalar-
nych wektora kierunku rozrostu i kazdego wektora bokoéw komorki, ktore w przypadku
kwadratow o bokach rownych jednosci odpowiadaja wersorom przestrzeni automatow
komoérkowych. Dhugo$¢ odcinka a'c’ mozna obliczy¢ w nastgpujacy sposob:

a'c':|rx|+‘ry‘ (2.11)
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Dla przypadku trojwymiarowego r = {r, ry, .} mozna fatwo wykaza¢, ze suma
rzutdéw trzech krawedzi (wektorow) na kierunek rozrostu przyjmuje postac:

L=AD"=|r|+|r,|+]r.] (2.12)

Jezeli przestrzen sktada si¢ z komoérek o ksztatcie prostopadto$cianéw o krawe-
dziach ay, a, i a,, tatwo wykaza¢, ze odpowiedni odcinek, ktory musi pokonac¢ granica
ziarna, przyjmuje postac:

L=AD =a,|r|+a, || +a.|r] (2.13)

Trzeci element algorytmu to obliczenie czasu przej$cia granicy ziarna przez ko-
morke. Przy stalej predkosci rozrostu v, lub chwilowej jej wartosci czas ten mozna
okresli¢ jako czas konieczny do pokonania odcinka a'c”: Az, = a'c’/v,. Ostatecznie wy-
znaczamy czas i liczbg iteracji koniecznych do zmiany stanu komorki z uwzglednieniem
dhugosci kroku czasowego T:

Atp=£=ax|rx|+ay|ry|+6lz|l’z|; nr:ﬂ (2.14)
T

v, v,

Jednak predkos¢ rozrostu moze w czasie przejscia granicy przez komorke ulegad
zmianom. W literaturze naukowej mozna spotka¢ takie podejsécia do tego rodzaju przy-
padkoéw, w ktérych wyznacza si¢ utamek wypekienia komorki. W opisywanym algo-
rytmie wypetieniem komorki bgdzie wzgledna odlegtos¢ granicy w danym momen-
cie od najblizszego zarodka do naroza komorki fr. Mozna zatem zastosowa¢ metodg
przyrostowa wewnatrz komorki. Liczba iteracji n,, wowczas, w odrdéznieniu od algo-
rytmu pierwszego (2.9), w rdwnaniu (2.14) nie bigdzie liczba catkowita i nie bedzie
wykorzystywana bezposrednio do obliczenia czasu przejscia. Wykorzystywano nato-
miast warto$¢ odwrotna do liczby iteracji n,, czyli przyrost utamka wypetienia komor-
ki dfr = 1/n,.

Nalezy zwroci¢ uwage na fakt, ze rysunek 2.14 ukazuje chwilg przejscia $rod-
kowej dolnej komorki ze stanu przejsciowego g, w stan koncowy gq; bez powia-
zania z dyskretyzacja w czasie, nie uwzglednia tego réwniez algorytm. W czasie, ktory
minie od chwili przejscia granicy ziarna przez komoérke do konca kroku czasowego,
granica pokona pewna odleglto$¢, przechodzac przez sasiednie komorki, wigc owa nad-
wyzka czasu powinna by¢ uwzgledniona przy obliczeniach czasu przej$cia kolejnych
komorek. W wyniku tego dyskretny jest tylko czas wyznaczenia stanu komorki, a nie
czas przejscia komorki z jednego stanu w inny. Ten ostatni pozostaje czasem nie-
dyskretnym.

Przejscie komorki ze stanu przejsciowego g, w stan koncowy g nastgpuje, kiedy
utamek wypehienia komorki fr osiagnie albo przewyzszy wartos¢ 1,0.
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Woéwczas w odniesieniu do niektdrych sasiednich komorek nalezy wykona¢ nastg-
pujace czynnosci:

1. Znalez¢ w otoczeniu komorki w stanie poczatkowym g, i zmieni¢ ich stan na stan
przejsciowy g,

2. Na podstawie zawartej w sasiedniej, znajdujacej si¢ w stanie koncowym komorce
informacji o kierunku rozrostu ziarna oraz rozmieszczenia tych dwoch komoérek
wyznaczy¢ kierunek rozrostu rozpatrywanej komoérki zgodnie z (2.11).

3. Wyznaczy¢ tez przyrost utamka wypehienia komorki dfi z uwzglednieniem kie-
runku rozrostu r, predkosci rozrostu v,, wymiaréw komorki ay, a,, 1 a, oraz dlugo-
$ci kroku czasowego T na podstawie rownania (2.14).

4. Dla kazdej komodrki w stanie przejsciowym wyznaczy¢ utamek wypetnienia fr.
W i-tym kroku czasowym utamek wypetnienia frr wyznacza si¢ zgodnie z nastepu-
jacym wzorem:

fri = friq +dfr (2.15)

gdzie fi; | — utamek wypetnienia w poprzednim kroku lub nadwyzka wypelnienia
Jfr = fr—1 przeniesiona z poprzedniej komorki.

5. Po wykonaniu obliczen utamka wypelnienia sprawdzié, czy spelniono warunek
pelnego wypehienia (fi = 1). Jesli warunek ten jest spelniony, komoérka zmienia
swoj stan na koncowy ¢, w razie jego niespetnienia pozostaje ona w stanie przej-
Sciowym ¢, i w kolejnym kroku czasowym algorytm rozpoczyna obliczenia od
kroku 4.

Nalezy przy tym zauwazy¢, ze w wigkszosci obliczen mozna przyja¢ niezmienna
predkosé rozrostu podczas przejscia granicy przez komorke lub obliczy¢ wartosé¢ $red-
nia. Wowczas czas Af, mozna obliczy¢ bezposrednio ze wzoru (2.14). Algorytm
z zastosowaniem ulamka wypelnienia moze dziala¢ bez powiazania z czasem global-
nym, poniewaz operuje wylacznie przyrostami, jednak moze by¢ on zwigzany z tym
czasem poprzez odpowiedni krok czasowy. Bezposrednie powiazanie przyrostu czasu
At, (2.14) z czasem globalnym wymaga uwzglednienia czasu przej$cia poprzedniej ko-
morki £,: 1, = £, + Al

2.4.3. Algorytm uwzgledniajacy odksztalcenie
lub dowolny ksztalt komorek

Ograniczeniem omowionego w poprzednim podrozdziale algorytmu jest prostokat-
ny ksztalt komorek. Algorytm ten mozna stosowaé rowniez do symulacji zjawisk
z odksztalceniem przestrzeni komorek, jednak glowne osie przestrzeni powinny si¢ po-
krywa¢ z glownymi kierunkami odksztalcen, aby ksztalt komorek pozostawat prosto-
katny (lub prostopadto$cienny w przestrzeni trojwymiarowej). Mozna rowniez pozosta-
wi¢ komdrki nieodksztatcone, uzalezni¢ predkos¢ rozrostu ziaren od kierunku i tensora
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odksztatcen, ale wowczas ksztalt uzyskany po symulacji nalezy podda¢ modyfikacji
(odksztatceniu), ktora bedzie odzwierciedlata odksztalcenie rzeczywiste. Takie podej-
Scie jest mozliwe, ale wedle mojej opinii — nie najlepsze. Prostszym rozwigzaniem jest
zmiana ksztattu komérek bez uzaleznienia predkos$ci rozrostu w roznych kierunkach od
odksztatcenia (co nie przeszkadza w uzaleznieniu predkosci od innych czynnikow).

Rozpatrzmy najpierw uwzglednienie odksztalcenia. Na rysunku 2.16 przedstawio-
no przyktad odksztatcenia komorki w ksztatcie kwadratu abcd. Nowy ksztatt komorki
przedstawiony zostat za pomoca czworokata a'b’c’d’. RoOwnomierne izotropowe plaskie
odksztatcenie kwadratowego elementu, kiedy tensor odksztalcenia zawiera trzy nie-
zalezne elementy: €, €, i €, prowadzi do powstania rdwnolegtoboku o tej samej po-
wierzchni.

A
Y b
c &'
ov o
oy
W 4
b’ Ox J
E2
Ox
a >
a’ d X

Rys. 2.16. Odksztatcenie kwadratowej komorki (Svyetlichnyy 2006)

Nadal podstawowym poszukiwanym parametrem jest czas przej$cia komorki
z jednego stanu w inny, czyli czas, w ktorym granica rozrostu ziarna przejdzie przez
cata komorkg. Wowcezas koniecznymi do obliczen danymi sg kierunek rozrostu ziarna
oraz dlugosci i kierunek bokéw (krawedzi) komorki. Na rysunku 2.16 widaé, ze ten
czworokat moze by¢ opisany dwoma wektorami, ktére pokrywaja si¢ z bokami a'd’
ia'b’. Z rysunku wynika, ze mozna je opisa¢ w nastgpujacy sposob:

a'd = 1+8_U dx, a—Va'y
ox ox

ab =1 e (142 |y
dy dy

gdzie dx, dy — dtugosci bokow nieodksztatconej komorki.

(2.16)

49



Przyjmujac jednostkowa dlugos¢ bokow wejsciowego kwadratu, mozna wyzna-
czy¢ boki przez odksztatcenia:

a'd' :{(1+8x), %y}

a'b'z{%y, (my)}

Czas zmiany stanu komorki #, jest rowny czasowi przejscia granicy rozrostu ziarna
przez cala komorke. Na rysunku 2.17 przedstawiono schemat wyjasniajacy przepro-
wadzone obliczenia. Przy statej predkosci rozrostu v, lub jej chwilowej wartosci ten
czas mozna okresli¢ jako czas konieczny do przejscia granicy ziarna przez komorke

" .

a"c":t,=a'"c"/v,. Punkty a" i ¢" sa rzutami wierzchotkow, w ktorych nastepuje wejscie
granicy ziarna w komorke i wyjscie poza nia, a dtugo$¢ odcinka a’c” jest rOwna sumie
rzutow bokow komorki na kierunek rozrostu. Oznaczajac kierunek rozrostu r przez
wektor jednostkowy {r,, r,}, dlugos¢ odcinka a"c” mozna obliczy¢ jako sumg dwoch

iloczynow skalarnych wektora kierunku rozrostu i kazdego wektora bokéw komorki:

(2.17)

Ml ny YXY
L=a"c"= (1+8x)rx+7ry +7rx+(1+8y)ry (2.18)
c! z 2 r
v . x
b v D'
n B
C C'
d"
b” BI
o d 4, =
[a ¥ 4 A

Rys. 2.17. Schemat do obliczenia czasu zmiany stanu odksztatconej komorki
(Svyetlichnyy 2012)

Dla przypadku trojwymiarowego mozna tatwo wykazaé, ze suma rzutéw trzech
krawedzi na kierunek rozrostu przyjmuje postac:

(2.19)
+ Ty Tz + Viz Yyz

- +(1+£y )ry Sl e R’ +(1+e,)r,

2
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Ostatecznie wyznaczamy czas opdznienia At, i liczbg iteracji koniecznych do zmia-
ny stanu komorki n:

At,==; n=—"% (2.20)
v

Ostatni wariant to komoérki o dowolnym ksztalcie. Na rysunku 2.18 pokazana
zostata komorka o ksztalcie czworoboku i szescianu o dowolnym ksztalcie. Nic nie
stoi na przeszkodzie, by zastosowaé opisane ponizej obliczenia do dowolnego wielo-
boku, poczynajac od trojkata. Mozna je rdwniez tatwo rozszerzy¢ na przestrzen trdj-
wymiarowa.

Q X y

Rys. 2.18. Schemat obliczania czasu zmiany stanu komoérki o dowolnym ksztatcie
(Svyetlichnyy 2012)

Zadanie jest takie samo: znalez¢ dlugo$¢ rzutu wieloboku lub wieloscianu na
kierunek rozrostu r. Mozna tego dokona¢ w nastgpujacy sposob: wykorzystujemy
wektory zaczepione w poczatku ukladu dla kazdego wierzchotka, wéwczas wektor
O0a = {x,, y,}, 0b = {x}, y,} itd. Odpowiednio rozpatrzmy rzut wektora zaczepionego na
kierunek rozrostu r: dla wektora Oa bedzie to 0'a’ = x,r, + y,ry, dla wektora 0b bedzie to
06" = xpry + ypry itd. Po obliczeniu rzutéw wszystkich wektorow zaczepionych nalezy
wybraé najwigkszy i najmniejszy (z uwzglednieniem znaku), a wowczas réznica migdzy
nimi bedzie réwna dhugosci rzutu wieloboku (wielo$cianu) na kierunek rozrostu L:

L =max(0'a’,0%",...) — min(0'a’,0%",....) (2.21)

Dalej obliczenia liczby iteracji prowadzono jak poprzednio (2.20).

W przypadku trojwymiarowego rzutu wektora zaczepionego, na przyktad wierz-
chotka A, wzor bedzie nastgpujacy: 0°A’ = x,r, + y,ry + z,r,. Pozostate elementy algoryt-
mu si¢ nie zmieniaja.

Na rysunku 2.19 pokazano wyniki symulacji rozrostu okragtego i kwadratowego
ziarna na siatce, w ktorej ksztalt kazdej komorki jest unikatowy. ,,Pionowe” i ,,poziome”
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linie siatki schodza si¢ w jednym punkcie. Czarna komorka w $rodku oznacza miejsce
powstania zarodka, szare komorki to komorki w stanie przejsciowym w dwoch chwi-
lach symulacji. Okregi i kwadraty zaznaczone ciagtymi liniami wskazuja teoretyczne
potozenie granicy rozrostu ziarna w wybranych chwilach symulacji. Przy oczywistym
wplywie dyskretyzacji przestrzeni uzyskane ksztaltty wciaz sa do§¢ zblizone do okra-
glych i kwadratowych. Mniejsze zrdznicowanie rozmiardéw i ksztaltu komoérek pozwala
uzyskaé znacznie lepsze wyniki. Algorytm rozrostu okraglego ziarna zostat opisany
w poprzednich rozdziatach, algorytm uzyskania kwadratowego i innych ksztattow zia-
ren przedstawiono w dalszych czgéciach niniejszej pracy. Poniewaz moim glownym
celem w tym rozdziale jest demonstracja izotropowego rozrostu na dowolnej siatce,
jako dodatkowy przyktad zostat pokazany kwadrat pochylony o 10°. Jak pamigtamy,
klasyczny algorytm rozrostu pozwalat uzyskac tylko dwie orientacje kwadratu w prze-
strzeni automatéw komdrkowych na regularnej kwadratowej siatce: kiedy jego boki lub
przekatne sa zorientowane wzdtuz gldéwnych osi przestrzeni. Natomiast uzyskanie okra-
glego lub kwadratowego ksztattu na nieregularnej siatce metodami klasycznymi jest
bardzo problematyczne.

a)

e
LIRSS
e
e e
kg St

S
g o
B

Rys. 2.19. Okragty (a) i kwadratowy (b) ksztalt rosnacego ziarna uzyskany na nieregularne;j siatce,
w ktorej kazda komoérka ma unikatowe rozmiary i ksztatt (Malinowski et al. 2009)

2.4.4. Zmodyfikowany algorytm do wyznaczenia czasu przejscia

Przedstawiona w tym rozdziale metoda przyrostowa jest jednak niedoktadna. Za-
tozenie, ze granica ziarna wewnatrz komorki jest ptaska (prostoliniowa) wprowadza
niewielki blad.

Druga niedoktadnos¢ polega na tym, ze jezeli przesledzi¢, jak gromadzi si¢ historia
rozrostu odlegtej od miejsca zarodkowania komorki, mozna zauwazy¢, ze linia, wzdhiz
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ktoérej porusza si¢ granica rosnacego ziarna, nie jest linig prosta, lecz famana, ktéra
nasladuje wszystkie zmiany kierunku rozrostu ziarna w poprzedzajacych ja komorkach.
Wracajac do rysunku 2.14, w przypadku prawej gomej komorki linia tamana, ktora
odzwierciedla historig rozrostu, faktycznie bedzie zobrazowana przez dwa wektory r,
i 1. Linia ta prawie nigdy nie konczy si¢ w §rodku rozpatrywanej komorki, do ktorej
natomiast prowadzi linia prosta odpowiadajaca wektorowi r,. Jezeli linia tamana jest tej
samej dtugosci co linia prosta, konczy si¢ ona w innym punkcie. Natomiast, jezeli kon-
czy si¢ ona w tym samym punkcie, to jest duzsza od linii prostej i ziarno potrzebuje
wigcej czasu, zeby dorosnaé do tego punktu.

W pierwszym algorytmie, za ktdrego pomoca byta obliczana odleglos¢ komorki od
zarodka, taki problem nie powstaje, ale algorytm ten nie moze by¢ zastosowany, gdy
zmianie ulega predkos$¢ i nastgpuje odksztalcenie komorek. Btad jest wynikiem zastoso-
wania metody przyrostowej, kiedy czas przebywania komorki w stanie przejsciowym
nie uwzglednia historii zmiany kierunku rozrostu. Woéwczas nalezatoby skorygowaé
jeden z nastgpujacych parametrow: czas wejscia granicy ziarna w komorke lub dtugosé
odcinka, ktory powinna pokona¢ granica, przechodzac przez komoérkeg. Wybratem drugi
parametr.

W takim przypadku obliczajac wektor kierunku rozrostu r, wedtug (2.10), dtugos¢ L
nalezy obliczy¢ nie wedtug wzordéw (2.12), (2.13), (2.18), (2.19) i (2.21), ale wedtug
WZzOoru nastgpujacego:

L=y, 1r,-r, 5 (2.22)

gdzie ry, r, — jednostkowe wektory kierunku rozrostu, odpowiednio, dla komorek po-
przedzajacej i rozpatrywanej.

W przypadku rozrostu ziarna w ksztalcie kuli kierunek wektoréw ry i r, jest taki
sam jak wektordw r, i r,. Réwnanie (2.22) mozna zapisaé nastgpujaco:

L=~ x| (2.23)

Oznacza to, ze dtugo$¢ L mozna obliczy¢ jako roznicg dtugosci wektorow ry i r,,.
Aby sprecyzowa¢ warunek zastosowania tego wzoru, nalezy zauwazyC, ze powinna
by¢ zmieniona koncepcja okreslenia czasu przej$cia komoérki w stan koncowy. Jezeli
poprzednio bylo to przejécie granicy ziarna przez cala komorke, to teraz bedzie to dotar-
cie granicy ziarna do $rodka (centrum) komorki. Zatem czas liczony jest nie od granicy
do granicy, a od centrum do centrum. Zasadniczo niczego to nie zmienia.

Dodatkowy skutek takiej zmiany jest taki, iz w odréznieniu od poprzednich przy-
rostowych algorytmow, w ktorych nalezato zastosowywaé otoczenie Moore’a, w tym
algorytmie rodzaj otoczenia nie odgrywa zadnej roli w okreslaniu czasu przejicia, wige
mozna zastosowac prostsze otoczenie von Neumanna, wymagajace mniej naktadéw na
jego badanie.
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Na rysunku 2.20a pokazano przyktad grubej siatki okragtej przestrzeni komorko-
wej, ktora moze by¢ zastosowana do modelowania mikrostruktury w cienkim drucie.
Z kolei na rysunku 2.20b i c przedstawiono etap tworzenia mikrostruktury w cylin-
drycznej przestrzeni z ziarnami w ksztatcie kul i jego koncowy wynik. Przedstawione
przyktady demonstruja skuteczno$¢ opracowanych algorytméw.

a)

Rys. 2.20. Ksztalt komoérek w przestrzeni okragtej (lub przekroj przestrzeni cylindrycznej) (a)
oraz jeden z etapow (b) i koncowy wynik (c) tworzenia poczatkowej mikrostruktury
w cylindrycznej przestrzeni automatéw komorkowych z rosnacymi ziarnami w ksztaltcie kul

2.5. Sterowanie ksztaltem rosnacego ziarna

2.5.1. Globalne i lokalne wspolrz¢dne ziarna

Pierwszym warunkiem sterowania ksztaltem rosnacego ziarna jest izotropia rozro-
stu na dowolnej siatce. Ten warunek moze by¢ spelniony za pomoca jednego z algoryt-
méw przedstawionych w poprzednim podrozdziale 2.4. Jednak nie w kazdym procesie
mamy do czynienia z rozrostem ziaren w ksztalcie kuli. Czgsto ksztalt rosnacych ziaren
jest zblizony do sze$cianu, o$mioscianu lub wydhizonych ptytek, powinno by¢ zatem
mozliwe uzyskanie réwniez innych ksztattow, a najlepiej, by mozna bylo uzyska¢ ksztatt
dowolny.

Kazdy ksztalt rozny od kuli moze by¢ zorientowany w przestrzeni w dowolny
spos6b, natomiast najprosciej jest opisa¢ ksztalt ziarna, rozmieszczajac je w sposob
szczegb6lny w stosunku do uktadu wspotrzednych. Tak wigc taki czy inny ksztalt tatwiej
uzyska¢ w lokalnym ukladzie wspotrzednych, rozmieszczajac ziarno w wybranym
punkcie przestrzeni z wyznaczona orientacja i przeksztalcajac wspotrzgdne lokalne we
wspotrzedne globalne.

Za uktadem wspotrzednych globalnych prostokatnych (kartezjanskim) w prze-
strzeni dwuwymiarowej czy tez trojwymiarowej przemawia wiele argumentéow. Cho-
ciaz nie jest to obowiazujace, mozliwe sa zastosowania w przypadku ktérych mozna
korzysta¢ z uktadéw wspotrzednych walcowych (co opisano w poprzednim rozdziale)
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lub kulistych. Natomiast w przypadku rosngcego ziarna wybranie lokalnego uktadu
wspotrzednych moze uproscié opis i utatwi¢ uzyskanie wybranego ksztattu ziarna.

W zwiazku z tym istotne jest przejscie od wspotrzednych globalnych do lokalnych.
Przeksztatcenie danego uktadu lub przejscie od jednego uktadu do innego sktada sig
z dwoch operacji: przesunigcia rownoleglego i obrotu. Rysunek 2.21 ilustruje zastoso-
wane przeksztatcenia ukladow.

a) b)

Rys. 2.21. Przesunigcie (a) i obrét (b) uktadu wspotrzednych

Pierwszy uktad lokalny (04x;),z;) r6zni si¢ od uktadu globalnego (0yxqyyzo) tym,
ze jego poczatek jest przesunigty w miejsce zarodkowania ziarna (rys. 2.21a). Operacja
ta moze by¢ zapisana wektorowo w nastgpujacej postaci:

n=ry—d (2.24)
gdzie:
ry, I} — wektor okreslajacy potozenie dowolnego punktu w ukladzie, odpowied-
nio, globalnym i lokalnym,
d — wektor przemieszczenia uktadu lokalnego lub potozenia uktadu lokalnego
w uktadzie globalnym.

Drugi lokalny uktad jest obrocony wzgledem poczatku pierwszego lokalnego ukta-
du wspoélrzednych (rys. 2.21b). Wowczas wspolny wektor r ma dwie reprezentacje —
r; i ry, odpowiednio w pierwszym i drugim uktadzie:

r=r =xi +yj + 2K = i) +y2)0 + 25k =1, (2.25)
gdzie:

i}, j;, k; — wektory jednostkowe (wersory) odpowiednio wzdtuz osi xq, yq, 2y,

X1, Y1, 21 — wspotrzedne w uktadzie Ox;y zq; ¥y = {x1,¥1,21}

ir, o, ko — wektory jednostkowe (wersory) odpowiednio wzdtuz osi x,, y,, 25,
X5, Vo, 2o — Wspolrzedne w uktadzie Ox,y,25; 15 = {X5,2,25}.

Wowczas obrot moze by¢ zapisany w nast¢pujacy sposob:
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W wzorze (2.26) R to macierz obrotu:
iy gy Kyip

R=lijy  hd2 ki (2.27)
ik, jiky Kk

Przestrzenna orientacja ziarna w przedstawianych automatach komdrkowych jest
zadawana przez trzy kolejne obroty wokot osi x, y i z. W dalszych obliczeniach orienta-
cja jest wyznaczana przez wektory uktadu lokalnego, ktore obliczone sg za pomoca
réwnan (2.26) i (2.27). Zatem kiedy granica ziarna dochodzi do komorki, oblicza si¢
wspotrzedne lokalne wedtug wzorow (2.24) i (2.26). Dalej do obliczenia czasu przejs$cia
komorki w stan koncowy w przypadku ziaren o roéznych ksztattach wykorzystuje si¢
algorytmy przedstawione ponize;j.

Ogolnie rzecz biorac, algorytmy te nie rdznia si¢ od algorytmu oméwionego w roz-
dziale poprzednim, sktadaja si¢ one z tych samych elementéw (por. podrozdz. 2.4.2),
ale istotne jest w ich przypadku wyznaczenie kierunku rozrostu (innego niz dla kuli)
i wyznaczenie predkosci wzdluz wybranego kierunku rozrostu (anizotropia rozrostu
ziarna).

Ze wzgledu na kierunek rozrostu algorytmy mozna podzieli¢ na algorytmy z global-
nym i lokalnym wyznaczeniem kierunku rozrostu. Do pierwszej grupy mozna zaliczy¢
algorytm umozliwiajacy uzyskanie okragtego ksztattu w takiej postaci, w jakiej zostat on
przedstawiony w poprzednich rozdziatach. Kierunek rozrostu wyznaczano globalnie
od komorki zarodkowania, natomiast prgdkos¢ rozrostu we wszystkich kierunkach
jest taka sama. Jezeli wprowadzi¢ zaleznos¢ predkosci od kierunku rozrostu, mozna
uzyskac praktycznie dowolny ksztatt.

Zacznijmy od ogdlnego opisu algorytmu rozrostu ziaren o dowolnym ksztalcie.
Algorytm sktada si¢ z nast¢pujacych dziatan:

1. Wyznaczenie kierunku rozrostu. Wyznaczy¢ go mozna albo globalnie, na podsta-
wie wspolrzednych rozpatrywanej komorki i komorki zarodkowania, przy nie-
zmiennej geometrii przestrzeni komoérek, przyrostowo, przy uwzglednieniu od-
ksztalcenia komorek, albo lokalnie.

2. Wyznaczenie predkoscei v, jako statej wartosci lub funkceji kierunku rozrostu.

3. Obliczenie czasu trwania stanu przejSciowego, ktory na ogot zalezy od kierunku
rozrostu, ksztattu i wymiaréw komorki.

4. Obliczenie chwili, w ktorej nastepuje przejscie komorki w stan koncowy.

Faktycznie ksztalt rosnacego ziarna w tym algorytmie bedzie wyznaczany przez
zadanie w kroku 2. odpowiedniej funkcji. Jednak ten sam ksztatt moze by¢ czasami
uzyskany zaréwno za pomoca zadania globalnego, jak i lokalnego kierunku rozrostu.
W dalszej czgséci tekstu beda przedstawione podstawowe sposoby uzyskiwania roz-
nych ksztattow ziarn.
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2.5.2. Algorytm rozrostu ziarna w ksztalcie kuli

Kierunek rozrostu mozna uzyskaé, stosujac metodg globalna, ktdra nie wymaga
duzych naktadéw obliczeniowych (por. podrozdz. 2.4.4). Lokalnie kierunek rozrostu
mozna wyznaczy¢ na podstawie normalnej do powierzchni. Metoda ta jest bardziej
skomplikowana i wymaga znacznie wigkszych naktadow, dlatego uwazam, ze powinna
by¢ stosowana tylko w szczegdlnie uzasadnionych przypadkach.

Predkos$¢ rozrostu ziaren kulistych (lub okraglych w przestrzeni dwuwymiarowe;j)
v, jest stala warto$cig lub funkcja czasu, niezalezna od kierunku rozrostu. Przyktad
symulacji rozrostu ziaren i uzyskanej mikrostruktury pokazano na rysunku 2.22.

a) b)

N

Rys. 2.22. Rozrost ziaren w ksztalcie kuli: a) ziarna w trakcie rozrostu;
b) uzyskana struktura

2.5.3. Algorytm rozrostu ziarna w ksztalcie elipsoidy

Przedstawione tu podejscie opiera si¢ na wyznaczeniu globalnego kierunku rozro-
stu. Elipsoida wymaga wprowadzenia do obliczen kilku dodatkowych parametrow,
takich jak stosunek dlugosci trzech glownych osi oraz w razie dowolnej orientacji
w przestrzeni — odpowiednich katow wyznaczajacych taka orientacjg. Stosunek diugo-
$ci trzech osi decyduje o ksztalcie ziarna i moze by¢ zadany przez dwie liczby: stosunek
dwach krotszych osi na przyktad do najdhuzszej. Jednak uwazam, ze zadajac trzy dtugo-
$ci potosi w jednej symulacji, mozna tworzy¢ ziarna o tym samym ksztalcie, ale rosnace
z r6zna predkoscia. Wowczas trzy parametry a, b, ¢ sa dlugo$ciami trzech pétosi elip-
soidy, a v,, v,, v, oznaczaja predkosci rozrostu wzdluz odpowiednich lokalnych osi.
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Sposobéw opisu powierzchni elipsoidy jest kilka, przy zastosowaniu roznych ukta-
doéw wspotrzednych. Tu zastosuje metodeg parametryczna, wéwczas rOwnania opisuja-
ce elipsoideg przyjma nast¢pujaca postac:

X=asinucosv
y =bsinusinv (2.28)
z=ccosu
gdzie:
x,y,z — wspolrzedne punktu na powierzchni elipsoidy,
u, v — parametry.

Nalezy jednak pamigtaé, ze parametry u i v nie sa katami w uktadzie wspotrzednych
kulistych. Zwiazek migdzy parametrami a wspotrzednymi opisuja nastgpujace wzory:

tev =L tgo
gv="tg

(2.29)
C

tgu = tgo

\/a2 cos?v+bZsin?v
gdzie:
6 — kat migdzy osia z a kierunkiem do punktu na powierzchni elipsoidy,
¢ — kat pomigdzy osia x a rzutem kierunku do punktu na powierzchni elipsoidy na
plaszczyzng Oxy.

Predkos¢ rozrostu v, obliczamy w nastgpujacy sposob:

2
v, = \/(vx sinu cosv)2 + (vy sinusin v) +(v, cosu)2 (2.30)
Kierunek rozrostu jest wyznaczany globalnie i wektorem tym jest r,. Z orientacji
ziarna w przestrzeni mamy trzy wersory lokalnego uktadu wspoétrzednych ziarna i, j i k.
Woweczas do wyznaczenia katow @ i 0 nalezy zastosowac¢ nastgpujace wzory:

r, -k
cos0 = frb| 2.31)
cos@ = r, i
?= |rb|sin9 (2.32)

Na rysunku 2.23 pokazano rozrost ziaren w ksztalcie elipsoidy ze stosunkiem pot-
osi a:b:c = 2:1:4. W pierwszym przypadku ziarna sa zorientowane wzdhiz glownych osi
przestrzeni, w drugim ich orientacjg¢ wybierano losowo.

W przypadku dwuwymiarowym wystarczy zatozy¢ 6 = 90°.

Algorytm moze by¢ zastosowany réwniez do uzyskania kulistego ksztaltu ziaren,
wowczas a = b =c, jednak jest on bardziej skomplikowany, wymaga dodatkowych
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obliczen i z tego wzgledu jego uzycie nie zawsze jest uzasadnione. Moze by¢ to celowe
w przypadku, gdy podczas rozrostu ziarna zmieniaja si¢ warunki, co powoduje, Ze na
poczatku rosnace ziarna przybieraja ksztatt kuli, a p6zniej elipsoidy Iub na odwrot.

a) b)

4

Rys. 2.23. Rozrost ziaren w ksztalcie elipsoidy: a) ziarna zorientowane
wzdtuz glownych osi przestrzeni; b) losowa orientacja ziaren

2.5.4. Algorytm rozrostu ziarna w ksztalcie prostopadloscianu

Prostopadtoscian sktada si¢ z sze$ciu powierzchni:
x=ta, y=1b, z=%c (2.33)

Dodatkowym elementem algorytmu rozrostu ziarna w przypadku wielo$cianéw
lub innych bryt ograniczonych $cianami i majacych jawnie wyrazone krawedzie jest
ustalenie, na ktorej ze Scian bryly lezy analizowana komorka. Tu mozna zastosowac
dwa podejscia: globalne lub lokalne. Zarodek zajmuje jedna komorke i faktycznie jeszcze
nie ma $cian, wigc musimy w jaki$ sposob okresli¢ wszystkie powierzchnie, czyli za-
stosowac podejscie globalne.

W celu wyznaczenia, na ktorej ze Scian lezy badana komorka, nalezy wyznaczy¢
trzy kosinusy kierunkowe w lokalnym uktadzie wspoétrzednych ziarna:

cosoL = T’—f
T,
cosP = Tr—f (2.34)
b
-k
cosy= rijl'b|
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. L o N .. |coso |cosP
Woéwcezas w zaleznosci od tego, czy najwigksza warto$¢ przyjmuje u, %
a

cos
| YI, wybieramy odpowiednia plaszczyzng x = za, y=+b lub z = *c. Znak *
c

odpowiada znakowi kosinusa.

W przypadku lokalnego wyznaczania $ciany zaktada sig, ze przynaleznos¢ do danej
plaszczyzny jest przez komorke automatycznie ,,przejmowana w spadku” po komorce
rodzicielskiej, od ktorej ,,dziedziczy” ona takze rozrost ziarna. Jednak zastosowanie
tego algorytmu wiaze si¢ z trudno$ciami w doktadnym wyznaczeniu potozenia krawgdzi
i wierzchotkéw, w szczegolnosci gdy réznica migdzy a, b i ¢ jest duza.

Przy lokalnym wyznaczaniu kierunku rozrostu kierunek jest réwny odpowiednie-
mu wersosorowi lokalnego uktadu wspotrzednych ziarna. Czyli dla ptaszczyzn x = *a
bedzie to +i itd. Natomiast predko$¢ rozrostu w zaleznosci od ptaszczyzny bedzie row-

na vy, v, lub v,. W przypadku globalnego wyznaczania kierunku rozrostu jest on rowny
v

czy

z

‘1 . . v v
rp, a predkosé rozrostu bedzie rowna odpowiednio —*—, Y Tub .
coso. cosPp  cosy

Przyktady wzrostu ziaren w ksztalcie prostopadioscianu przedstawiono na ry-
sunku 2.24. Wyniki r6znia si¢ w zaleznoS$ci od tego, czy orientacja ziarna jest narzuco-
na, czy losowa. Stosunek krawedzi wszystkich prostopadtosciandw a:b:c =4:1:2.
Oczywiscie ten stosunek moze by¢ rowniez zadany dla kazdego prostopadtoscianu nie-
zaleznie.

W przypadku szeScianu v, = v, =v,. Przyklady rozrostu ziaren w ksztalcie sze-
$cianu pokazano na rysunku 2.25. Jak poprzednio, w pierwszym przypadku orientacja
jest zadana z gory, w drugim wybierano ja przypadkowo.

Gdy analizujemy rozrost ziaren w przestrzeni dwuwymiarowej, bierzemy pod
uwagge tylko dwie wspotrzedne: x i y.

a) b)

Rys. 2.24. Rozrost ziaren w ksztalcie prostopadto$cianu: a) ziarna zorientowane
wzdhiz gléwnych osi przestrzeni; b) losowa orientacja ziaren

60



a)

Rys. 2.25. Rozrost ziaren w ksztalcie sze§cianu: a) ziarna zorientowane
wzdluz glownych osi przestrzeni; b) losowa orientacja ziaren

2.5.5. Algorytm rozrostu ziarna w ksztalcie oSmioScianu

Algorytm rozrostu ziarna w ksztatcie os$mioscianu jest bardzo podobny do wyzej
opisanego algorytmu rozrostu ziarna w ksztalcie prostopadto$cianu. Réznica polega tyl-
ko na opisie §cian rosnacego ziarna (por. wzory (2.33) 1 (2.35)) i wyznaczeniu kierunku
rozrostu. Plaszczyzny o$mio$cianu foremnego mozna opisaé¢ nast¢pujacym wzorem:

txtytz=1 (2.35)

W przypadku o$mioscianu o réznych dhugosciach przekatnych wzor jest naste-
pujacy:

XX 2o (2.36)
a

S =
a N

Dalej, aby okresli¢, na ktorej $cianie lezy komorka, nalezy wyznaczy¢ trzy kosi-
nusy kierunkowe w lokalnym uktadzie wspotrzednych wedlug wzoru (2.34). Znak
kosinuséw wskaze, do ktorego z oktantow lokalnych wspotrzednych, czyli na ktorej
ze $cian, lezy komorka. Kierunek rozrostu odpowiada normalnej do powierzchni.
W przypadku o$mioscianu foremnego bgdzie go wyrazal nastgpujacy wzor:

r =w (2.37)

Przyktady rozrostu ziaren w ksztalcie o§mio$cianow foremnych przedstawiono na
rysunku 2.26.
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Rys. 2.26. Rozrost ziaren w ksztalcie os§mioscianu foremnego: a) ziarna zorientowane
wzdhiz gléwnych osi przestrzeni; b) losowa orientacja ziaren

2.5.6. Algorytm rozrostu ziarna w ksztalcie walca

Ten algorytm jest podobny do oméwionych wyzej. Powierzchnia walca sktada sig
z trzech plaszczyzn, dwoch plaskich i jednej cylindryczne;j:

x=xH
(2.38)
y2+ 22 =R?
gdzie:
H — wysokos$¢ walca,
R — $rednica walca.

Ksztalt walca wyznaczano na podstawie stosunku jego wysokosci H do $rednicy R
lub zadajac odpowiednie predkosci rozrostu ziarna vy i vg. W celu wyznaczenia przyna-
lezno$ci komorki do jednej z powierzchni wystarczy obliczy¢ tylko jeden kosinus kie-
runkowy z trzech podanych wzorem (2.34), a mianowicie cosa., czyli kat z osig x.
Przy czym jezeli:

H
|cos o <« ——,
VH? +R?
to komoérka nalezy do powierzchni cylindrycznej, w przeciwnym razie — do powierzch-
ni ptaskich. Kierunek rozrostu w przypadku powierzchni ptaskich odpowiada kierunko-
wi wersora i, a w przypadku powierzchni walcowej — prostopadlej do powierzchni,
czyli kierunkowi promienia przekroju walca prostopadtemu do jego osi.

Dwa przyktady z zadana i losowa orientacja walca zostaly pokazane na rysun-
ku 2.27. Stosunek wysokos$ci do $rednicy wynosi w tych przykladach H:R = 3:1.
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Rys. 2.27. Rozrost ziaren w ksztatcie walca: a) ziarna zorientowane
wzdhiz gléwnych osi przestrzeni; b) losowa orientacja ziaren

Mozna tez uzyska¢ walec o innym ksztalcie, na przyklad eliptycznym, parabo-
licznym lub hiperbolicznym. Przeciwlegle powierzchnie walca moga by¢ nie tylko pta-
skie, ale rowniez wypukte, wklgste, o ksztatcie kulistym lub innym. Mozna tez zasta-
pi¢ powierzchnig cylindryczna powierzchnia z krawgdziami, na przyklad o $cianach
szescio- lub odmiobocznych. Stosujac opisane w tym rozdziale zasady, mozna uzyskac
ziarna o dowolnym ksztalcie.



3. Warunki brzegowe
i reorganizacja przestrzeni komorkowej

Warunkéw brzegowych nie zalicza si¢ do podstawowych parametrow automatow
komorkowych, ale sa one pochodng wybranej geometrii przestrzeni. Przestrzen nie-
skonczona nie ma granic, wigc nie potrzebuje warunkow brzegowych, nie ma gdzie ich
zastosowac. Jednak wystepujace w materialach zjawiska mikrostrukturalne zachodza
albo w niewielkiej objetosci, i woéwczas powstaja ograniczenia naturalne zwigzane
z wymiarami probki, albo konieczne jest zasymulowanie tylko pewnej przestrzeni ze
wzgledu na ograniczenia modelowe (objgtos¢ pamigcei, czas obliczen itd.).

W podrozdziale 3.2 rozpatrzono wigkszo§¢ mozliwych warunkéw brzegowych
w przestrzeni, w ktorej nie zachodza zmiany lub zmiany zachodzace nie wplywaja
istotnie na jej topologig.

Wprowadzenie odksztatcenia do modelowej przestrzeni automatéw komoérkowych
moze doprowadzi¢ do istotnego znieksztalcenia zaréwno calej przestrzeni, jak i komo-
rek. Wowczas powstaje koniecznos¢ przebudowy przestrzeni, modyfikacji ksztattu ko-
moérek i reorganizacji automatéw komoérkowych. Podczas reorganizacji nastgpuja
zmiany granic przestrzeni, moze by¢ zmieniona jej objgtos¢ oraz globalne wymiary.
Takie dziatanie rzutuje na warunki brzegowe, ktore nie pozostaja bez zmian — zmienia
si¢ zatem rodzaj warunkéw brzegowych i cala topologia przestrzeni, ktora réwniez pod-
lega przeksztalceniu podczas modelowania. Wybor odpowiednich warunkéow oraz ste-
rowanie nimi rowniez zostang oméwione w dalszej czgsci tej pracy. W podrozdziale 3.3
zostaly przedstawione podstawowe zasady zastosowania warunkdéw brzegowych
w sytuacji, gdy w zwiazku ze zmiana wymiaréw przestrzeni i komorek powstaje ko-
nieczno$¢ przebudowy przestrzeni.

3.1. Wymagania stawiane warunkom brzegowym

W przypadku modelowania malego obiektu, o wymiarach porownywalnych z wy-
miarami przestrzeni automatu, nalezy uwzgledni¢ jedynie warunki fizyczne. W klasyfi-
kacji podanej w podrozdziale 1.2 taka sytuacja zostala opisana warunkami statymi lub
zerowymi. Nic nie stoi jednak na przeszkodzie, by te warunki zmienia¢ — wéwczas mozna
je ogolnie nazwa¢ warunkami narzuconymi. Ze wzgledu na modelowanie przedstawionych
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w tej ksiazce zjawisk mikrostrukturalnych, kiedy automaty nie oddziatuja na strefy poza
granicami materialu i na nie nie wptywaja obszary zewngtrzne, beda rozpatrywane jako
otwarte (a Scisle rzecz biorac: pototwarte), czyli takie, w odniesieniu do ktérych zaktada
si¢, ze wszystko, co dociera do granicy i ja przekracza, znika, i cata informacja o strefach
zewngtrznych jest niedost¢pna. Innymi stowy, na granicy nie dzieje si¢ nic szczegdlnego.

W drugim przypadku przestrzen automatow komdrkowych reprezentuje mala czgsé
materiatu i graniczy z tym samym materialem, w ktéorym zachodza te same zjawiska. Na
modelowa przestrzen wplywaja zewngtrzne strefy, a z kolei automaty komorkowe wpty-
waja na strefy zewngtrze. Whasnie wowczas i powstaje problem (drugi) ograniczonosci
przestrzeni i okres§lenia warunkow brzegowych. Mozna tu powtorzy¢ tezg z pierwszego
rozdzialu, ze warunki brzegowe powinny spetni¢ jedno podstawowe wymaganie: po-
winny wyeliminowa¢ efekt brzegu, czyli wszystkie elementy (komorki) powinny by¢
w tych samych warunkach z takim samym otoczeniem, niezaleznie od tego, czy znaj-
duja si¢ w srodku przestrzeni, czy na jej granicy. Komodrka znajdujaca si¢ na brzegu
przestrzeni ma mie¢ takie warunki i takich sasiadow jak kazda inna (umiejscowiona
w $rodku przestrzeni), poniewaz ma ona wokot siebie taki sam material jak inne komérki,
a w punkcie tym zachodza takie same zjawiska i procesy, jak w kazdym innym miejscu
przestrzeni modelowej. Wszystko to powinny uwzgledni¢ warunki brzegowe — wow-
czas bedg one adekwatne.

Stosuje si¢ dwa podejscia do tego zagadnienia. Pierwsze plega na wyeliminowaniu
wplywu zewngtrznych obszar6w na automaty komoérkowe. Jezeli automaty nie begda
wptywaly na strefy zewngtrzne (jak w przypadku narzucenia warunkow pototwartych),
to i one nie beda oddzialywaty na automaty. Efektem tego podejécia beda warunki brze-
gowe zamknigte, czyli automaty, ktére zamykaja si¢ na siebie. Drugim, bardziej skom-
plikowanym sposobem jest zrownowazenie wplywu automatéw komoérkowych na ze-
wnetrze obszary 1 wplywu zewngtrznych stref na automaty. Umozliwiajg to warunki
brzegowe otwarte (w pelni otwarte, w odroznieniu od pototwartych).

Ograniczonos$¢ przestrzeni modelowej zazwyczaj implikuje zastosowanie skonczo-
nej siatki. Rodzaj, ksztatt i rozmiary siatki moga utatwia¢ wprowadzenie odpowiednich
warunkéw brzegowych lub to utrudnia¢. W przypadku warunkow otwartych i pototwar-
tych siatka zwykle nie odgrywa istotnej roli, natomiast gdy warunki brzegowe sa za-
mknigte, tatwiej jest uzyska¢ pozadane rozwiazanie przy zastosowaniu siatki regularne;j.

Zatem warunki brzegowe czgsto sprowadzane sa do periodycznych Iub okreso-
wych, w przypadku ktérych okresla si¢ wspotzaleznos¢ przeciwleglych granic przestrzeni.

W Polsce czgsto jest stosowana klasyfikacja warunkow brzegowych odnoszaca si¢
do automatéw komoérkowych do modelowania poruszajacych si¢ obiektow. Warunki
brzegowe po raz pierwszy sformutowano w odniesieniu do poruszajacych si¢ czastek,
wigc pierwsza klasyfikacja odzwierciedlala oddziatywanie czastek (promieniowanie)
z powierzchnia. Istnieja trzy rodzaje tego oddziatywania: odbicie, przepuszczanie i po-
chlanianie. Warunki brzegowe z odbiciem wprowadzaly idealne spr¢zyste zderze-
nie; przepuszczanie oznaczato, ze czastka przechodzila przez granicg i pojawiata sig
po przeciwnej stronie. Wowczas gdy wprowadzano pochlanianie, czastka opuszczala
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przestrzen i przestawala istnie¢. Przestrzen z odbiciem lub przepuszczaniem jest za-
mknigta, natomiast z pochlanianiem — otwarta lub poélotwarta, poniewaz czastki czgsto
poruszaja si¢ tylko na zewnatrz. Jednak w CA do modelowania mikrostruktury przyje-
to nieco inna klasyfikacj¢. Warunki brzegowe okreslaja, jak automaty zachowuja si¢
w komorkach znajdujacych si¢ na granicy przestrzeni. Warunki brzegowe z przepusz-
czalnymi granicami nazwano periodycznymi (okresowymi), z granicami pochtaniaja-
cymi — otwartymi. Faktycznie, innych warunkow brzegowych nie da si¢ znalez¢é w lite-
raturze dotyczacej modelowania mikrostruktury za pomoca automatéw komoérkowych.
Jednak odmienne warunki brzegowe lub modyfikacje juz powstalych istnieja. Moga
by¢ one skuteczniejsze i bardziej przydatne w niektorych zastosowaniach, co zostanie
omoéwione w dalszej czgsci tego rozdziatu.

3.2. Warunki brzegowe
przy stalej topologii automatow komorkowych

W literaturze naukowej dotyczacej modelowania mikrostruktury za pomoca auto-
matéw komorkowych rozroznia si¢ dwa podstawowe rodzaje warunkéw brzegowych:
otwarte (w zalezno$ci od wlasciwosci bedziemy je nazywaé pototwartymi lub otwarty-
mi) i zamknigte.

Pototwarte warunki brzegowe charakteryzuja si¢ petna niezalezno$cia od siebie
przeciwlegtych bokéw (lub ptaszczyzn w przestrzeni trojwymiarowe;j), tak jakby prze-
strzen poza wyznaczonymi granicami nie istniata. Jezeli na przyktad granica rozrastaja-
cego si¢ ziarna dociera do granicy przestrzeni, ziarno nadal ro$nie, jednak o tym juz nic
nie wiadomo (rys. 3.1), odbywa si¢ to juz bowiem poza zasi¢giem naszej obserwacji.
Nieznane sa rozmiary tego ziarna ani jego ksztalt, nie ma zatem pelnej o nim informacji,
nie jest ona kompletna. Mozna tg sytuacje rozpatrywac¢ w nieco inny sposob, mniej natu-
ralny, jak to pokazano na rysunku 3.1b. W takim przypadku ziarno pozostaje w calosci
wewnatrz modelowej przestrzeni.

a) b) Q
T | B

a

Rys. 3.1. Polotwarte warunki brzegowe. Wyjscie rosnacych ziaren poza granice przestrzeni
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Drugi rodzaj warunkow brzegowych zwykle nazywano periodycznymi, chociaz
termin ,,warunki zamknigte” jest ogdlniejszy. Brzegi przestrzeni automatéw mozna
W pewien sposob ze soba potaczyé, ,,sklejajac” przeciwleglte granice. Wowczas dwuwy-
miarowa przestrzen automatéw bedzie rozmieszczona na powierzchni torusa, a prze-
strzen trojwymiarowa na hipertorusie. W przestrzeni z takimi periodycznymi warunka-
mi komorka potozona na granicy przestrzeni sasiaduje z komorka potozona na przeciw-
leglej granicy przestrzeni. Na przyktad rozpatrzmy automaty komérkowe o wymiarach
ny, n, i n.. Komorka ze wspolrzednymi {i =n,, j, k} lezy na granicy przestrzeni i ma
sasiadow w kazdym kierunku, rowniez w kierunku x, czyli w kierunku wykraczaja-
cym poza obszar automatéw komoérkowych. Tym sasiadem przy zadaniu zwyktych pe-
riodycznych warunkach brzegowych jest komorka z przeciwleglej granicy, o wspot-
rz¢dnych {1, j, k}. Natomiast w polotwartej przestrzeni komorka {n,, j, k} nie ma tego
sasiada {1, j, k}. Liczba sasiadéw takiej komorki jest mniejsza i dziata ona w innych
warunkach.

Wszystkie komorki periodycznej przestrzeni sa rownowazne i nie oddziatuje na nie
zaden obszar zewngtrzny, poniewaz nie istniejg granice przestrzeni. Kiedy ziarno dora-
sta do nominalnej granicy przestrzeni, ro$nie dalej, pojawiajac si¢ z przeciwleglej strony
(rys. 3.2). Nie jest to inne ziarno, nie mamy rowniez dwu- lub wielokrotnej reprezentacji
tego samego ziarna. Jest to to samo ziarno, tyle ze znalazto si¢ ono po drugiej stronie,
poniewaz torus zostal przecigty wlasnie w tym miejscu. Tak samo na zwyklej mapie
$wiata mozemy zobaczy¢ podwdjna reprezentacj¢ Alaski, chociaz wszyscy wiemy,
Ze jest ona jedna i dotrze¢ do niej mozna zaré6wno poruszajac si¢ na wschod, jak i na
zachod. Jezeli torus zostanie przecigty w innym miejscu, ziarno moze by¢ cate, w jednej
reprezentacji. Ten fakt czgsto pozostaje nieuswiadamiany i takie ziarno moze by¢ trak-
towane albo jako kilka ziaren, albo jako kilka reprezentacji jednego ziarna. Tego typu
rozbieznoS$ci nie powstaja, kiedy zadane sa otwarte warunki brzegowe. W nich ziarno
zawsze jest w jednej reprezentacji, niezaleznie od tego, gdzie si¢ znajduje: w $rodku
(cate) czy na granicy (obcigte).

Rys. 3.2 Periodyczne warunki brzegowe. Dojscie rosnacych ziaren do granicy przestrzeni,
przekroczenie jej i pojawienie sig ich z przeciwleglej strony
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Jezeli istnieja przynajmniej dwa rodzaje warunkéw brzegowych, to — po pierwsze
— moga istnie¢ rézne ich kombinacje (na przyktad niektére pdtotwarte, niektore perio-
dyczne: przestrzen na powierzchni cylindra), a po drugie — powstaje problem wyboru.
Zadanie nie jest tatwe. Literatura naukowa dotyczaca zastosowan automatéw komor-
kowych do modelowania zjawisk mikrostrukturalnych daje miazdzaca przewagg perio-
dycznym warunkom brzegowym. Brakuje jednak uzasadnienia tej preferencji. Sprobu-
jemy takie uzasadnienie znalez¢ i odpowiedzie¢ na pytanie, czy taki wybor zawsze jest
stuszny. Udzielone na kilku migdzynarodowych konferencjach, przez przedstawicieli
kilku o$rodkéw z roznych krajoéw odpowiedzi na pytania dotyczace warunkoéw brzego-
wych nie wydaja si¢ do konca przekonujace. Najczesciej spotykane jest rozumowanie
typu: ,,Wszyscy wykorzystuja periodyczne warunki, poniewaz one sg lepsze do symu-
lacji rozwoju mikrostruktury”. Trudno uzna¢ taka argumentacj¢ za przekonujaca, gdyz
w istocie nie jest to zadne uzasadnienie.

Niektorzy jednak wysnuwaja z tego nastepujacy wniosek: potaczenie brzegdéw
(granic) stwarza iluzj¢ przestrzeni nieskonczonej z powtarzajacym si¢ wzorcem, zatem
w tym przypadku mozemy wykorzysta¢ przestrzen mniejsza niz w przypadku zastoso-
wania otwartych warunkéw brzegowych. Jest to uzasadnienie nieco bardziej przekonu-
jace, ale rowniez niewystarczajace. Nawet jezeli pierwsza jego czes¢ jest stuszna, druga
tylko mnozy pytania. Jezeli mozemy wykorzysta¢ przestrzen mniejsza, to o ile mniejsza,
o ile mozna ja zmniejszaé, zeby powtarzajacy si¢ wzorzec nie wptywat na wyniki symula-
cji? Po co dazymy do zwigkszenia przestrzeni automatow komorkowych, do zastosowania
coraz wigkszej liczby komodrek? Przyjrzyjmy si¢ doktadniej pierwszej cze$ci przyto-
czonego uzasadnienia. Dla poréwnania na rysunku 3.3 przedstawiono wyniki generatora
poczatkowej struktury z periodycznymi (rys. 3.3a) i pototwartymi (rys. 3.3b) warunkami
brzegowymi. Zarodki zostaly rozmieszczone w tych samych miejscach, ksztatt rosna-
cych ziaren byt okragly. Mozna zauwazy¢, ze Srodkowa czgs¢ rysunkow jest taka sama,
rbznice zaznaczaja sig tylko blizej brzegow. Wydaje sig, ze struktura uzyskana przy za-
daniu pototwartych warunkoéw brzegowych jest grubsza. Jednak jezeli przypomnimy
sobie, ze nie s to rézne ziarna po dwdch stronach przestrzeni, lecz te same, iluzja drob-
niejszej struktury znika. W jaki sposob $rednia wielko$¢ ziaren moze by¢ rézna, skoro
mamy takie same wymiary przestrzeni i taka sama liczbg ziaren? Zatem jezeli jedno
ziarno jest wigksze, to inne ziarno musi by¢ mniejsze. Wydaje si¢ wigc, ze periodyczne
warunki powoduja, iz drobne ziarna przy granicach staja si¢ wigkszymi, a grube mniej-
szymi. Jest to pierwsza rdznica, ktoérqg mozna zaobserwowac¢ w strukturze koncowe;.

Przejdziemy teraz do ,,nieskonczonos$ci” przestrzeni z warunkami periodycznymi.
Przyktad takiej przestrzeni przedstawiono na rysunku 3.4a. Widoczne sg na nim roz-
mieszczone obok siebie cztery struktury pokazane uprzednio na rysunku 3.3a. Podobny
efekt mozna otrzymac za pomoca struktur uzyskanych z zastosowaniem pototwartych wa-
runkéw brzegowych — nalezy jedynie wprowadzi¢ odpowiednie odbicie wzorca (jak na
rysunku 3.1b). Wynik takiego rozprzestrzeniania si¢ poczatkowej struktury (rys. 3.3b)
przedstawiono na rysunku 3.4b. W tym przypadku ziarna na granicach sa rézne i na-
lezatoby je oznaczy¢ innym kolorem. Z tego przyktadu wynika, Ze ,,nieskonczono$¢”
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przestrzeni nie jest jednak wlasciwoscia wylacznie warunkéw periodycznych i nie
moze stanowi¢ uzasadnienia wyboru. Na pewno mozna stwierdzi¢, ze powstala syme-
tryczna struktura (rys. 3.4b) jest nierealna, ale roOwniez nierzeczywista jest struktura
z periodycznie powtarzajacymi si¢ fragmentami (rys. 3.4a). Jedyna przewaga warun-
koéw periodycznych polega na tym, ze nie daja one widocznych granic potaczenia prze-
ciwlegltych obszaréw, natomiast przy warunkach pétotwartych tatwo wyznaczy¢ grani-
ce przestrzeni automatéw i mozna rozdzieli¢ ztozone fragmenty przestrzeni.

£

Rys. 3.3. Poczatkowa struktura uzyskana z réznymi warunkami brzegowymi:
a) periodycznymi; b) pototwartymi

T
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Rys. 3.4. Stworzenie nieskonczonej struktury w wyniku taczenia struktur uzyskanych
z réznymi warunkami brzegowymi: a) periodycznymi; b) poétotwartymi
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Jednak bardzo istotna jest inna roznica migdzy periodycznymi a pdtotwartymi wa-
runkami brzegowymi przy symulacji rozrostu ziaren (na przyktad wptyw na kinetyke
rekrystalizacji). Brak ,,efektu brzegu” ze wzglgdu na rownowazno$¢ wszystkich komo-
rek (brak granicy przestrzeni rozmieszczonej na torusie) umozliwia bardziej reali-
styczna symulacj¢ procesu. Dlatego w modelowaniu stosowano gltéwnie periodyczne
warunki brzegowe. Najistotniejszym mankamentem poétotwartych warunkow brzego-
wych przy rozroscie ziaren jest ich pdtotwartos¢, polprzezroczystosé, sprawiaja, ze
granica jest przezroczysta tylko w jednym kierunku — na zewnatrz i nieprzezroczysta
w drugim — do wewnatrz. Wewngtrzne ziarna moga wyrasta¢ poza obszar automatow,
ale ziarna zewngtrzne nie moga wrastaé w przestrzen komoérkowa. Takie warunki na-
zwano w niniejszej ksiazce polotwartymi, w odrdznieniu od warukéw okreslanych jako
otwarte. Idea w pelni otwartych lub skrotowo: otwartych warunkéw brzegowych be-
dzie przedstawiona nieco dalej w tym rozdziale.

A zatem przestrzen automatéw komorkowych zwykle jest zamknigta, czyli stoso-
wano periodyczne warunki brzegowe. Zwiazane to jest glownie z modelowaniem roz-
rostu ziarna, czy to podczas krystalizacji, czy rekrystalizacji, czy tez zwiazanego z in-
nymi zjawiskami fizycznymi. Woéwczas zamykanie przeciwleglych brzegéw (granic)
przestrzeni eliminuje wpltyw obszaru zewngtrznego na przebieg rozrostu. Rozpatrujac
przestrzen automatéw komorkowych jako matg czes¢ calej przestrzeni materiatu, po-
winni§my uwzgledni¢ fakt, ze prawdopodobienstwo wyjscia rosnacego ziarna poza
przestrzen automatow komorkowych jest takie samo jak prawdopodobienstwo wejscia
ziaren powstalych na zewnatrz przestrzeni automatow komorkowych do tej przestrze-
ni. Najprostszym rozwiazaniem jest zamknigcie przestrzeni w torus lub hipertorus.

Dopdki modelowanie odbywa si¢ wylacznie za pomoca automatéw komorko-
wych, fakt ten nie odgrywa istotnej roli i na ogoét jest pomijany. Natomiast laczenie
kilku metod w jednym modelu (na przyktad automatéw komorkowych z elementami
skonczonymi) zmienia t¢ sytuacj¢ zasadniczo. W metodzie elementéw skonczonych
warunki brzegowe na przeciwlegtych granicach beda roézne i spowoduja pojawienie si¢
nieciagloséci w zamknigtej przestrzeni automatéw komorkowych przy modelowaniu
odksztalcenia. Wowczas rodzi si¢ pytanie, jakie warunki zastosowa¢ w odniesieniu do
przestrzeni automatow komorkowych, ktora zostata odksztalcona, jak to pokazano na
rysunku 3.5. Jak to przedstawi¢ na powierzchni torusa, kiedy przeciwlegle granice
maja rozne dhugosci? Dlatego w modelu taczacym elementy skonczone z automatami
komdrkowymi przestrzen nie zawsze bedzie periodyczna. Gdy istnieje nieciagtosé po-
migdzy jej czg§ciami, nie mozna juz rozpatrywac ziarna lezacego po réznych stronach
przestrzeni jako jednego. Takie nieciagloSci moga powsta¢ rowniez podczas modelo-
wania procesu rekrystalizacji, kiedy stare ziarno moze zosta¢ podzielone przez nowe
rosnace ziarna. A zatem model oparty na automatach komorkowych koniecznie powi-
nien zawiera¢ algorytm sprawdzania nieciaglo$ci ziarna i odpowiedniego przypisania
czgsci tego ziarna innym ziarnom. Taki algorytm zostal opisany w rozdziale 5.
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Rys. 3.5. Warunki brzegowe dla odksztalconej przestrzeni

Wréémy jednak do poprzedniego zagadnienia. Mozna wprowadzi¢ inne zamknigte
warunki brzegowe. Zamykanie przestrzeni moze by¢ przeprowadzone z przesunigciem
po plaszczyznie (lub linii) sklejania. Idea periodycznych warunkow brzegowych z prze-
sunigciem polega na tym, ze sasiednia komorka bedzie lezata nie doktadnie wprost na
przeciwleglej granicy, a z pewnym przesunigciem (Svyetlichnyy 2008, 2012). Przesu-
nigcie to moze by¢ przeprowadzone na jednej lub na kilku granicach w kierunku pio-
nowym, poziomym, wzdhuiznym lub poprzecznym, lub z prawie dowolna kombinacja
takich kierunkow. Fakt ten jest mato znany, a wigc w praktyce przesunigcie takie prawie
nie jest stosowane. Nadal mamy zatem do czynienia z warunkami periodycznymi i nazy-
wamy je periodycznymi z przesunigciem, o ile przesunigcie to jest niezmienne na catej
granicy, jak to pokazano na rysunku 3.6. Strzatki pokazuja miejsca powstania urojonych
reprezentacji tego samego ziarna, gdy przekracza ono granicg przestrzeni.

Rys. 3.6. Periodyczne warunki brzegowe z przesunigciem
Na rysunku 3.6 komorka o wspotrzednych {i, n,} bedzie miala sasiada nie o wspot-

rzednych {i, 1}, jak w przypadku zadania zwyktych periodycznych warunkach brze-
gowych, ale o wspohrzednych {i + di,1}, gdzie di oznacza przesunigcie w kierunku
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poziomym. Liczba wszystkich mozliwych kierunkéw przesunigé, ktdére mozna zadaé
w modelu w przestrzeni trojwymiarowej, wynosi szes¢ — po dwa kierunki przesunigcia
na trzech plaszczyznach potaczenia (jednocze$nie mozna zada¢ maksymalnie trzy
z szeSciu). W wyniku zastosowania takiej przestrzeni rowniez powstaja ziarna, ktore
leza na przeciwlegltych jej granicach.

Jest to stata wlasciwos$¢ przestrzeni, niezalezna od zachodzacych w niej zmian. Jed-
nak ten sam efekt uzyskamy, jezeli przypiszemy réwne przesunigcia dla kazdego ziarna,
natomiast przestrzen pozostawimy bez przesunigcia (Svyetlichnyy 2009). Ten przypa-
dek rowniez ilustruje rysunek 3.6. Jednak réznica polega na tym, ze przesunigcie nie jest
juz whasciwoscig przestrzeni, lecz ziarna i odpowiednio moze ono by¢ roézne dla roz-
nych ziaren, zadane indywidualnie dla kazdego z nich. Przestrzen nadal pozostaje za-
mknigta, ale czy takie warunki brzegowe nadal mozem nazywac periodycznymi?

Inny obraz uzyskamy, zadajac rézne przesunigcie dla réznych ziaren. Sytuacjg tg
zilustrowano na rysunku 3.7. Przedstawione na tym rysunku zarodkowanie ziaren od-
bywato si¢ w tych samych miejscach co na rysunkach 3.1 i 3.2, jednak po przejsciu
przez granice przestrzeni ziarna pojawiaja si¢ juz w innych miejscach.

Rys. 3.7. Kombinowane warunki brzegowe

Zdefiniujmy wige periodyczne warunki brzegowe (niestety, w literaturze przedmio-
tu takiej definicji nie ma) jako takie, przy ktorych mozna wielokrotnie ztozy¢ przestrzen
w spojny obraz bez odbicia (rys. 3.4a). Wowczas przestrzen zilustrowana na rysun-
ku 3.6 (pod warunkiem przesunig¢cia tylko na jednej granicy) nadaje si¢ na takie ztoze-
nie, natomiast ta na rysunku 3.7 juz nie. Nie sa to wigc juz warunki periodyczne, a wa-
runki okreslane jako ,.kombinowane”. Czy wyniki modelowania kinetyki rozwoju mi-
krostruktury 1 jej koncowy wyglad w warunkach kombinowanych i periodycznych bgda
si¢ od siebie r6zni¢? Zasadniczo — nie, beda jedynie wystgpowac réznice mato istotne.

Mozemy wykona¢ jeszcze jeden krok, wychodzac od periodycznych warunkow
brzegowych. Zmienimy kolor ziarna po przej$ciu przez granicg przestrzeni, jak na ry-
sunku 3.8a. Nie beda to juz te same ziarna, ale inne. Wciaz mozemy rozpatrywaé te
warunki jako zamknigte, chociaz niewiele juz nas dzieli od warunkow otwartych. W szcze-
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golnosci jezeli dodamy jeszcze jeden element — nie tylko zadamy przesunigcie wzdtuz
granicy, ale rowniez przyblizymy lub oddalimy ziarno od tej granicy. Wymaga to nieco
bardziej skomplikowanego algorytmu, ale jest mozliwe. Jezeli jest to juz inne ziarno, to
dlaczego powinno si¢ ono pojawi¢ na przeciwleglej granicy, a nie na dowolnej, na
przyktad na tej samej? Tak wigc bedzie to juz przestrzen z otwartymi warunkami brze-
gowymi, w pelni otwartymi, a nie pototwartymi, jak na rysunku 3.1. Realizacja tych
warunkoéw wymaga jednak bardziej skomplikowanego algorytmu.

Przy otwartych warunkach brzegowych wejscie dowolnego ziarna na granicg prze-
strzeni spowoduje pojawienie si¢ dodatkowego ziarna poza granica przestrzeni w do-
wolnym miejscu, mniej wigcej w tej samej odlegtosci od granicy co rozpatrywane ziar-
no. Miejsce wrastania nowego ziarna jest wigc wybierane losowo (na dowolnej $cianie
sze$cianu i z ograniczonym losowym przesunigciem w stosunku do powierzchni prze-
strzeni). Nowe ziarno bedzie wrasta¢ w przestrzen z niewielkim wyprzedzeniem lub
opo6znieniem dotarcia ziarna do granicy. Wowczas ani wynikowa struktura, ani kinety-
ka rozwoju nie beda si¢ roznity od tych uzyskanych z zastosowaniem warunkow perio-
dycznych lub kombinowanych. Jeden z algorytmow takich otwartych warunkéw brze-
gowych rozpatrzono w instrukcjach do ¢wiczen w czeSci trzeciej niniejszej ksiazki.

b)

Rys. 3.8. Kombinowane (a) i otwarte (b) warunki brzegowe
z wprowadzeniem do przestrzeni nowych ziaren

Uzmystowienie sobie wielko$ci nakladow na stworzenie automatow komorko-
wych z odpowiednimi warunkami i algorytmami daje odpowiedz na pytanie, dlaczego
w wigkszosci przypadkéw stosowane sa warunki periodyczne.

Te same wyniki mozna uzyskaé, stosujac polotwarte warunki brzegowe, bez skom-
plikowanych algorytméw. Jedynie w koncowej mikrostrukturze powinny by¢ odcigte
obszary w poblizu granic i nie powinno si¢ uwzglednia¢ tych obszaréw w obliczeniach
kinetyki. W tym wtasnie tkwi odpowiedz na drugie pytanie: o ile przestrzen bedzie mniej-
sza. Nie ma mozliwosci doktadnego okreslenia, jakie obszary nalezy obciaé, poniewaz
zalezy to od szczegolnego przypadku symulacji, jednak na ogdét mozna zatozyé, ze od-
leglos¢ miejsca cigcia od granic bedzie si¢ rownala polowie $redniej $rednicy ziarna.
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Ostatnie stwierdzenia powinny przysporzy¢ zwolennikéw periodycznym warun-
kom brzegowym, jednak w przypadku przedstawionym na rysunku 3.5 oraz w odnie-
sieniu do zagadnien omowionych w podrozdziale 3.3 nie mozna zastosowaé prostych
periodycznych warunkow brzegowych.

Podsumowujac warunki brzegowe przy niezmiennej topologii i wracajac do przed-
stawionych w rozdziale 1 gldwnych zasad i wymagan stawianych warunkom brzego-
wym, nalezy stwierdzi¢, ze wyeliminowanie efektu brzegu lub wptywu stref zewngtrz-
nych jest osiagane przez zamknigcie przestrzeni. Mozna to uzyska¢ dzigki zastosowaniu
periodycznych warunkoéw brzegowych bez przesunigeia i z nim lub zadajac przejsciowe
warunki kombinowane, kiedy przestrzen pozostaje zamknigta, jednak zamknigcie to nie
jest regularne, jest lokalne i zalezy od topologii mikrostruktury (ziaren), a nie stanowi
statej wlasnosci przestrzeni. Brak efektu brzegu w zamknigtej przestrzeni jest wynikiem
braku granicy przestrzeni. W przypadku zastosowania otwartych warunkoéw brzego-
wych wplyw stref zewngtrznych jest zrownowazony wplywem na nie automatéw ko-
morkowych poprzez wprowadzenie symetrii w oddziatywaniu. Wplyw automatéw na
strefy zewngtrzne jest znany z modelowania, wigc pozostaje wprowadzi¢ rownowazna
odpowiedz stref zewngtrznych, co umozliwia zadanie otwartych warunkéw brzego-
wych. Otwarte warunki brzegowe, w odrdéznieniu od periodycznych, pozwalaja rozwia-
za¢ problem pokazany na rysunku 3.5.

W tym rozdziale rozpatrzono cztery gtowne rodzaje warunkéow brzegowych:

1) Polotwarte — najprostsze, nieuwzgledniajace ograniczonos$ci przestrzeni i wplywu
nietozsamosci otoczenia komorek, a wigc wprowadzajace do modelu wptyw brze-
gow. Poza kilkoma wyjatkami nie zaleca si¢ ich stosowania.

2) Periodyczne (zamknigte) — pozwalajace dzigki potaczeniu przeciwleglych granic
utworzy¢ zamknigta przestrzen bez brzegdw i wyeliminowaé w ten sposéb wptyw
tych brzegéw. Mozliwe jest potaczenie bezposrednie, bez przesunig¢ albo z prze-
sunigciem w jednym lub kilku kierunkach.

3) Kombinowane — posiadajace cechy zaréwno otwartych (pototwartych), jak i zam-
knigtych warunkéw brzegowych. Pozwalaja tworzy¢ struktury identyczne ze
strukturami uzyskanymi przy zastosowaniu periodycznych warunkéw brzego-
wych (zar6wno z przesunigciem, jak i bez) z ta tylko roznica, ze przestrzen jest
otwarta, a pojawiajace si¢ po przeciwleglej stronie ziarna nie sg kolejng reprezen-
tacja tego samego ziarna, a zupelnie innymi, zewngtrzymi ziarnami. Ponadto prze-
suni¢cie przestaje by¢ wlasciwos$cia przestrzeni, a staje si¢ wlasciwoscia kazdego
ziarna, wigc niekoniecznie musi by¢ w przypadku wszystkich ziaren jednakowe,
ale mozna je zadawa¢ indywidualnie dla kazdego z nich.

4) Otwarte — najbardziej skomplikowane warunki, w ktoérych zanika wszelka zalez-
no$¢ pomigdzy przeciwleglymi granicami, ale rowniez wyeliminowany jest wptyw
brzegu dzigki fenomenologicznemu uwzglgdnieniu warunkéw na brzegu prze-
strzeni. Osiagnigcie przez ziarno brzegu przestrzeni powoduje powstanie w po-
dobnej odlegtosci od brzegu innego ziarna, w dowolnym miejscu, na zewnatrz.

Oczywiscie mozna tworzy¢ przestrzenie o rdéznej kombinacji warunkéw brzegowych.
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3.3. Warunki brzegowe przy zmiennej topologii
automatow komorkowych

Z lektury poprzedniego rozdzialu mozna wysnué wniosek, ze przy wyborze warun-
ku brzegowego jako pierwsze nalezatoby rozpatrywac¢ warunki periodyczne. W nie-
zmiennej przestrzeni automatéw komorkowych sa one faktycznie jedynymi, ktore sto-
sowano w praktyce do modelowania. Przykltadem symulacji z niezmienna przestrze-
nig jest modelowanie krzepnigcia i krystalizacji, czgsto tez rozwoj pgknigé, mikropasm
i pasm $cinania, rekrystalizacji statycznej i dynamicznej (przy nieduzych odksztatce-
niach), czyli takie procesy, w ktorych nie zachodza zmiany wymiaréw przestrzeni mo-
delowej automatéow komorkowych lub zmiany te nie sa duze. Natomiast odksztalcenie
powoduje zmiang geometrii przestrzeni, ktéra to zmiana moze by¢ uwzgledniona
lub pominigta. W wigkszo$ci omoéwionych w literaturze przedmiotu przypadkow, kiedy
rozpatrywano rekrystalizacj¢ dynamiczng, byla ona pominigta lub uwzgledniana przez
modelowanie odksztatconej struktury stworzonej na nieodksztatconych komdrkach,
czyli praktycznie nie rozpatrywano odksztatcenia komorki. Niektore zasady i algoryt-
my uwzglednienia odksztatcenia komorki 1 zmniejszenia anizotropii przestrzeni zosta-
ly przedstawione w rozdziale 2 niniejszej ksiazki, przy okazji omawiania modelowania
rozrostu ziarna. Natomiast w tym rozdziale rozpatrzono skutki odksztalcenia i wybor
warunkow brzegowych.

Modelowanie jednoetapowego odksztalcenia na ogot nie pociaga za soba koniecz-
nosci przebudowy przestrzeni. Sptaszczenie w jednym kierunku i wydhuzenie w innym
nie doprowadzi do istotnego znieksztatcenia ani przestrzeni, ani komorki. Poza tym
zawsze mozna dobra¢ wymiary przestrzeni i komorki w taki sposob, zeby podczas mo-
delowania odksztalcenia pozostawaly one odpowiednie. Problem powstaje wowczas,
kiedy zachodza bardzo duze odksztalcenia w procesie z pojedynczym odksztatceniem
lub w procesach z odksztalceniem wielokrotnym, takich jak na przyktad walcowanie
w kilku przepustach (rys. 3.9). Zwigkszenie odksztalcenia od przepustu do przepustu
doprowadzi do zmiany zaréwno catej przestrzeni automatéw komorkowych, jak i po-
szczegdlnych komorek. Wydtuzenie, sptaszczenie przestrzeni moze spowodowac, ze
w koncu przestanie si¢ ona nadawaé¢ do modelowania ze wzgledu na swoja niewystar-
czajaca grubos¢, a wielko$¢ ziarna moze by¢ nawet wigksza od grubosci przestrzeni.
Wydtuzona ptaska komoérka jest mniej przydatna do modelowania, poniewaz w wypad-
ku tego typu komorek trudniej zachowac izotropig przestrzeni.

Punktem wyjscia w obliczeniach za pomoca automatow komdrkowych moga by¢
komorki w ksztalcie sze$cianu (ale nickoniecznie). Podczas symulacji z odksztatceniem
komorki nie pozostaja niezmienne. Odksztalcenie dziata nie tylko na rozmiary i ksztatt
komorek, ale rowniez na stopien anizotropii modelowej przestrzeni i reprezentatywnej
objetosci. Dysproporcje migdzy liniowymi wymiarami komoérek moga staé si¢ zbyt du-
ze (rys. 3.9), obliczenia begda wolniejsze 1 jako$¢ uzyskanej struktury niezadowalajaca.

75



Podczas modelowania z zastosowaniem modeli opartych na innych metodach, na przy-
ktad na metodzie elementéw skonczonych (MES), czgsto stosowano procedurg nazy-
wang ,,remeshing”. Zblizong procedurg nalezatoby zastosowac i w przypadku modelo-
wania automatami komoérkowymi. Tak wige duze odksztalcenie lub znieksztalcenie
przestrzeni i komérek wymaga odpowiedniej przebudowy przestrzeni.

Przepust 1 Przepust 2
%zepust 3
| |
vPrzepust 4
VPrzepust 5

v Przepust 6

Rys. 3.9. Zmiana ksztaltu przestrzeni podczas modelowania walcowania

Przebudowg przestrzeni z zachowaniem niezmiennej liczby komorek mozna wy-
kona¢ na trzy rozne sposoby, w zalezno$ci od wymagan i zatozen co do wymia-
row przestrzeni i reprezentatywnej objgtosci modelowej. Wybdr jednego z owych
trzech sposobow zalezy od tego, czy przestrzen moze by¢ dwukrotnie zmniejszona
(podrozdz. 3.3.1), czy powinna pozosta¢ niezmieniona (podrozdz. 3.3.2), czy tez objg-
to$¢ nalezy dwukrotnie zwigkszy¢ (podrozdz. 3.3.3). Istnicja rowniez warianty od-
ksztatcenia, w przypadku ktérych zaden z tych sposobow nie jest przydatny. Wowczas
mozna zastosowa¢ mniej doktadny, ale bardziej uniwersalny sposob opisany w podroz-
dziale 3.3.4.

3.3.1. Odrzucenie polowy modelowej przestrzeni (halving)

Pierwsza metoda polega na przecigciu modelowej przestrzeni na pot, pozosta-
wieniu jednej polowy i odrzuceniu drugiej, co pokazano na rysunku 3.10. Kolora-
mi zaznaczono na nim calg przestrzen modelowa, natomiast biate prostokaty i kwadra-
ty reprezentuja komoérki. Po odjeciu jednej polowy w drugiej pozostaje dwukrotnie
mniej komorek, ktdrych ksztalt nie ulega zmianie, wige nalezy podzieli¢ kazda z nich
na dwie mniejsze, kwadratowe. W ten spos6b w przestrzeni pozostaje ta sama liczba
komorek.
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Podczas odksztalcenia cala przestrzen i pojedyncze komorki zmieniaja swoj
ksztalt w ten sam sposob. W przypadku z rowna liczba komorek wzdhuz kazdej osi
przestrzeni komorka jest zmniejszona kopia przestrzeni. Tak wige zastosowanie pierw-
szej z omowionych metod, czyli odrzucenie jednej potowy modelowej przestrzeni, po-
woduje skrdcenie jednego wymiaru przestrzeni i zmniejszenie jej objgtosci. Stosowac
t¢ metode mozna na przyktad przy modelowaniu procesu walcowania, kiedy nastgpuje
spadek temperatury i po rekrystalizacji wielko$¢ ziaren maleje w poréwnaniu z ich roz-
miarami przed odksztalceniem, natomiast liczba ziaren wzrasta. Wowczas po odksztal-
ceniu (rekrystalizacji) ziaren nastgpuje dzielenie przestrzeni i liczba ziaren od podziatu
do podziatu nie maleje w istotnym stopniu. Celowe jest wowczas skrocenie najdiuzsze-
go wymiaru komorki i przestrzeni, co spowoduje zblizenie si¢ ksztattu komoérki do po-
czatkowego, czyli do szeScianu (kwadratu). W celu zachowania po odrzuceniu jednej
potowy przestrzeni tej samej liczby komoérek powinna by¢ ona podwojona przez po-
dzielenie kazdej komorki na dwie. Wowczas ksztatt komorki bedzie podobny do
ksztaltu przestrzeni, czyli trowniez zblizy si¢ do sze$cianu (kwadratu).

/

N

Rys. 3.10. Schemat odrzucenia polowy przestrzeni modelowe;j
(Svyetlichnyy 2012)

W tym algorytmie przebudowy (podobnie jak w pozostatych) nalezy zwroci¢
szczeg6lng uwage na warunki brzegowe. Jest to do$¢ prosty algorytm i na ogét na po-
czatku modelowania mozna zatozy¢ dowolne warunki brzegowe. Jezeli zastosowaé
pototwarte, kombinowane lub otwarte warunki brzegowe, to — poniewaz wszystkie one
naleza w zasadzie do warunkéw otwartych, niezamknigtych — odcinanie i odrzucanie
polowy przestrzeni nie wymaga dodatkowych dziatan.

Jednak ze wzgledoéw opisanych w poprzednim rozdziale czgsto sa zadawane wa-
runki periodyczne. Wowczas odcigcie i odrzucenie jednej polowy modelowej prze-
strzeni prowadzi do naruszenia periodycznych warunkow brzegowych. Przestrzen
mozna przedstawi¢ w formie torusa, wigc jej dzielenie odpowiada dwom cigciom
na torusie, ale nie da si¢ potaczy¢ przeciwleglych granic, poniewaz mikrostruktura na
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tych dwoch przekrojach bedzie rézna. Po przeprowadzeniu podziatu warunki brzegowe
powinny by¢ zatem zmienione z periodycznych na kombinowane (lub poétotwarte). Pot-
otwarte warunki brzegowe nie sa zalecane, a otwarte granice wymagaja bardziej skom-
plikowanych algorytmow. Stosowanie skomplikowanych algorytméw nie ma sensu, po-
niewaz w takim przypadku mozna by je byto zastosowa¢ od samego poczatku i cigcie
nic by nie zmienito. Pozostaje wigc tylko jedno rozwiazanie: zastosowanie kombinowa-
nych warunkéw brzegowych. Sposrod kilku rodzajow warunkéw kombinowanych naj-
ciekawszy i najbardziej uzyteczny moze by¢ ten, ktory rozni si¢ od periodycznych tylko
tym, ze warunki brzegowe zwiazane sa w nim z ziarnem, a nie z przestrzeniag. Wowczas
mozna powiedzie¢, ze stan otwarto$ci granic nie bgdzie permanentny, lecz czasowy.

Réznica migdzy wlasciwosciami warunkoéw brzegowych otwartych (w tym kombi-
nowanych) a zamknigtych ujawnia si¢ dopiero wtedy, gdy struktura zmienia si¢ na sku-
tek ruchu granic ziaren. Jezeli mamy stabilna, niezmienna strukturg, nie ma sensu braé
pod uwagg jakichkolwiek warunkéw brzegowych. Innymi stowy, warunki brzegowe
zaleza réwniez od ziaren, o czym wspomniano juz w poprzednim rozdziale. Wowczas
przeniesienie pojecia warunkow brzegowych z kategorii bezwzglednych wiasnosci
przestrzeni do kategorii wlasnosci przestrzeni uzaleznionych od ziarna pozwala roz-
wigza¢ problem otwarto$ci granic po zmniejszeniu przestrzeni. Oznacza to, ze kazde
ziarno wyznacza, czy warunki brzegowe dla niego beda otwarte, czy zamknigte.

Rozpatrzmy ziarna znajdujace si¢ w poblizu miejsca przecigcia przestrzeni
(rys. 3.11). Ziarnom, ktére zostaty przecigte (litera ,,a” na rysunku 3.11b), niezaleznie
od tego, czy rosly, czy nie, przypisujemy pototwarte warunki brzegowe. Faktyczne,
nadal rosna one na zewnatrz pozostawionej cz¢sci przestrzeni, ale rosna dalej rowniez
i w tej czgScei, ktora zostalta odrzucona i dlatego nie pojawiajg si¢ z przeciwleglej strony
czesdci pozostawionej. Natomiast te ziarna (litera ,,b”), ktore dorosty do granicy, po
obcigciu potowy przestrzeni pojawiaja si¢ z przeciwnej strony. Mozna ten uktad rozpa-
trywac jak dwa torusy — jeden, wigkszy, w przypadku ziaren przecigtych, oraz mniejszy
w przypadku ziaren nieprzecigtych. Poniewaz odleglo$¢ ziaren od granic w wigkszym
torusie jest duza, przecigte ziarna nie maja szansy dorosna¢ do drugiego brzegu mniej-
szego torusa, wigc mozna w odniesieniu do nich rozpatrywaé¢ warunki brzegowe jako
polotwarte. Natomiast rosnace ziarna, ktore osiagaja brzegi po przecigciu, nie musza
pokonywac odleglosci dzielacej je od granicy w wigkszym torusie, poniewaz poruszaja
si¢ po mniejszym torusie i od razu pojawiaja si¢ na przeciwleglym brzegu pozostawio-
nej czgsdci przestrzeni. Wobec tego ziarna, ktore zostaly przecigte, zyskuja pototwarte
warunki brzegowe, zas§ w wypadku pozostatych ziaren warunki brzegowe pozostaja
zamknigte (periodyczne). Granica powstata w miejscu przecigcia od poczatku jest pot-
otwarta, dalej ewoluuje ona w czgsciowo pototwarta, czgsciowo periodyczna i w czasie
symulacji moze sta¢ si¢ w petni periodyczna. Mowiac precyzyjnie, sa to kombinowane
warunki brzegowe spetniajace role warunkéw periodycznych, poniewaz przypisane sa
do ziaren, a nie do przestrzeni.

Analiza pierwszej metody przebudowy przestrzeni wskazuje, ze jezeli w przypad-
ku wszystkich ziaren zostatyby zachowane zamknigte warunki brzegowe, to, po pierw-
sze, obydwa brzegi statyby si¢ granicami ziaren, poniewaz po drugiej stronie na pewno
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bedzie inne ziarno, a po drugie, jezeli rosnace, przecigte ziarna nadal rostyby, pojawia-
jac sig z innej strony, wygladatyby one z tej strony, w zaleznos$ci od algorytmu rozrostu,
jak tarcza lub pierscien.

a)

Rys. 3.11. Warunki brzegowe przed podzieleniem (a) i po podzieleniu przestrzeni (b)

Jako wariant na poczatku mozna zastosowaé warunki periodyczne z przesunig-
ciem, wowczas w ten sam sposob nalezy zamiast jednej granicy rozpatrywac dwie gra-
nice. Ten wariant jest stosowany przy automatycznym wyborze rodzaju przebudowy
przestrzeni automatéw komorkowych.

Dwa przyktady zastosowania tej metody przedstawiono na rysunkach 3.12 1 3.13.
Pierwszy rysunek ilustruje podzial przestrzeni w poprzek dtugosci, drugi w poprzek
dhugosci i szerokosci. Na rysunkach tych mozna zauwazyé wyostrzenie granic ziaren,
zwigzane z tym, ze ksztalt komorki jest podobny do ksztattu przestrzeni, wigc szero-
ko$¢ granicy wzdhuz jednej lub dwodch osi przestrzeni si¢ zmniejsza.

Rys. 3.12 Przebudowa przestrzeni przez jej obcigcie w poprzek diugosci
(Svyetlichnyy 2009)
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Rys. 3.13 Przebudowa przestrzeni przez jej obcigeie w poprzek dhugosei i szerokosci
(Svyetlichnyy 2009)

3.3.2. Przecinanie i skladanie przestrzeni (cutting and bonding)

W drugiej ze wspomnianych metod przestrzen rowniez jest dzielona na pot, ale
potem obydwie jej potowy sa znéw ze soba sktadane i sklejane. Tak wigc w metodzie
tej nastgpuje skrocenie o potowe jednego wymiaru przestrzeni i podwojenie innego,
bez zmiany objgtosci. Stosowac t¢ metodg¢ mozna wowczas, kiedy w cyklach symulacji
(odksztatcenie — rozwdj mikrostruktury) liczba ziaren si¢ nie zwigksza w istotnym
stopniu.

Celowe jest wowczas pomniejszenie najwigkszego wymiaru i zwigkszenie naj-
mniejszego, co poprawi ksztalt przestrzeni (rys. 3.14). Podobnie nalezy postapic¢ z ko-
morkami, tylko kolejno$¢ powinna by¢ inna: najpierw sklejanie sasiednich komorek,
a potem ich dzielenie. Zwigzane jest to z faktem, ze mozliwo$¢ podwojenia liczby ko-
moérek moze by¢ ograniczona pamigcia. Aby nie wprowadzi¢ duzego bledu, podczas
taczenia komorek nalezacych do roznych ziaren nalezy uwzgledni¢ ich otoczenie. Na
przyktad komoérke mozna dotaczy¢ do tego ziarna, do ktérego nalezy wigkszos¢ komo-
rek w sasiedztwie komorek taczonych. Jezeli liczba komorek w sasiedztwie jest rowna,
mozna je dolaczy¢ do wigkszego ziarna lub wybraé ziarno losowo. Po sklejeniu komo-
rek dzielone s3 one na dwie i wowczas ich ksztalt bedzie podobny do ksztattu prze-
strzeni, czyli rowniez zblizony do kwadratu (szescianu).

W tej metodzie przebudowy przestrzeni warunki poczatkowe nie moga by¢ dowol-
ne. Poniewaz po przecieciu sktadamy ze soba obydwie czeSci, w miejscu sklejania mi-
krostruktura powinna by¢ taka sama, ponadto przy sklejaniu powinny taczy¢ si¢ czgsci
tych samych ziaren. Takie wymagania jednoznacznie narzucaja zastosowanie warun-
kéw brzegowych przedstawionych na rysunku 3.14, na ktérym kolorem zaznaczono te
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same brzegi przestrzeni przed przebudowa i po przebudowie. Nie sa to rézne brzegi, sa
one przedhuzeniem przestrzeni w tym czy innym kierunku. Woéwczas do przebudowy
w dwdch kierunkach stosujemy proste periodyczne warunki brzegowe, natomiast w naj-
krétszym wymiarze przestrzeni w trzecim kierunku nalezy zastosowac periodyczne
warunki z przesunig¢ciem. Przesunigcie nastgpuje w kierunku najdtuzszego wymia-
ru przestrzeni i jest rOwne polowie jej dlugosci (przesunigeie liczone w komérkach
jest state). Po przebudowie warunki w jednym kierunku pozostaja bez zmian (jest to
kierunek prostopadly do rysunku 3.14). Warunki zadane w kierunku pierwotnie naj-
dhuzszego wymiaru zmieniajg si¢ z periodycznych na periodyczne z przesunig¢ciem, na-
tomiast w kierunku pierwotnie najkrétszego wymiaru — z periodycznych z przesunig-
ciem na proste periodyczne. Natomiast takie warunki niekoniecznie powinny pozosta¢
do konca symulacji i w zalezno$ci od potrzeb dalszego modelowania moga ewoluowacé
w warunki przed przebudowa lub w warunki periodyczne we wszystkich kierunkach.
Woéweczas, jak w metodzie pierwszej, warunki brzegowe przypisywane sa do ziaren. Te
ziarna, ktére pojawily si¢ na brzegach przed przebudowa, po przebudowie zachowuja
odpowiednie warunki, ktére z tej przebudowy wynikaja. Natomiast ziarnom, ktore
osiagna brzegi przestrzeni po jej przebudowie, beda przypisane nowe warunki, ktore
uwzgledniaja potrzeby wynikajace z dalszego modelowania.

4 I

Rys. 3.14. Przecinanie i skladanie przestrzeni modelowej oraz warunki brzegowe
przed przeksztalceniem i po przeksztatceniu przestrzeni (Svyetlichnyy 2012)

Przyktady zastosowania tej metody przedstawiono na rysunku 3.15. Mozna na nim
zobaczy¢, ze obie czgsci idealnie do siebie pasuja i w nowej, przebudowanej przestrze-
ni trudno znalez¢ linig, wzdhuz ktérej zostaty polaczone dwie czgsci. Na rysunku tym
mozna réwniez zauwazy¢ wyostrzenie granic ziaren. Dodatkowo, algorytm wyboru
ziarna w przypadku taczenia komodrek nalezacych do réznych ziaren powoduje wyeli-
minowanie ostrych katow ziaren, czyli ich zaokraglenie.
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Rys. 3.15. Przebudowa przestrzeni w wyniku obcinania i sktadania
(Svyetlichnyy 2009)

Druga metoda przebudowy przestrzeni juz na samym poczatku okresla, w jaki spo-
sOb przestrzen zostanie przecigta i jak beda sktadane jej czgsci. Jednak czasem nie jest
to wiadome na poczatku. Wowczas nalezy przeprowadzi¢ modelowanie z zastosowa-
niem periodycznych warunkéw brzegowych, a po wyznaczeniu sposobu przecigcia
i sktadania powtorzy¢ obliczenia z warunkami periodycznymi z przesunigciem.

Metody przebudowy roznig si¢ od siebie warunkami brzegowymi stosowanymi od
poczatku modelowania, wigc metoda taka powinna by¢ wybrana przed rozpoczgciem
modelowania. Jednak nie zawsze jest to mozliwe. Wiaze si¢ to z faktem, ze istnieje
optymalna dla wybranych wymiaréw przestrzeni liczba ziaren. Mozna przyjaé, ze mak-
symalna liczba ziaren w przestrzeni trojwymiarowej jest rowna liczbie komoérek wzdtuz
jednego wymiaru przestrzeni, a liczba minimalna waha si¢ w przedziale 2540 ziaren.
Znaczne zwigkszenie lub zmniejszenie liczby ziaren obniza skuteczno§¢ modelowania —
wowczas jego wyniki wplywaja na wybor metody przebudowy przestrzeni. Rozdrobnie-
nie mikrostruktury prowadzi do znaczacego zwigkszenia liczby ziaren, zmniejsze-
nia ich objetosci i zwigkszenia niekorzystnego wptywu dyskretyzacji przestrzeni, wigc
w tym przypadku pozadany jest wybor pierwszej metody. Natomiast wybor tej metody
przy zachowaniu $redniego rozmiaru ziarna lub nieznacznym jego zmniejszeniu prowa-
dzi do zmniejszenia liczby ziaren ponizej racjonalnej warto$ci, a nawet do sytuacji, kie-
dy ziarno wydtuzy si¢ tak bardzo, ze osiagnie przeciwlegly brzeg przestrzeni.

Jednym z rozwiazan tego problemu jest powtorzenie obliczen ze zmienionymi wa-
runkami brzegowymi i zadana odpowiednia kolejnoscia przebudowy przestrzeni. Na-
lezy rowniez pamigtaé, ze pierwsza metoda zmienia stosunek wymiaréw dwukrotnie,
a druga — czterokrotnie i tam, gdzie w drugiej metodzie wystarczy jedna przebudowa,
przy zastosowaniu metody pierwszej potrzebne sa dwie przebudowy. Teoretycznie moz-
liwa jest sytuacja, w ktorej w jednej chwili w przestrzeni b¢da obecne warunki brzego-
we otwarte oraz periodyczne z przesunigciem i bez przesunigcia. Przyktady modelowa-
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nia z zastosowaniem oméwionych wyzej warunkéw brzegowych i metod przebudowy
przestrzeni zostaty opisane w kolejnych rozdziatach niniejszego opracowania.

Jednak bardziej racjonalnym rozwiazaniem wyzej opisanego problemu jest auto-
matyczny wybdr wariantu przebudowy. W podrozdziale 3.3.1 jako warunki brzegowe
przed podzieleniem przestrzeni rozpatrywano gtéwnie warunki periodyczne bez przesu-
nigcia, ale mozna zastosowac prawie kazde inne. Gdy przebudowa przestrzeni polega na
przecinaniu i sklejaniu, warunki brzegowe przed przecinaniem powinny by¢ periodycz-
ne z przesuni¢ciem i tylko takie. Jezeli na poczatku zatozy¢ warunki periodyczne z prze-
sunigciem, to wybor wariantu przebudowy mozna przeprowadzi¢ automatycznie ze
wzgledu na wymiary przestrzeni i liczbg ziaren, czyli w zalezno$ci od biezacych warun-
kéw symulacji. Na przyktad wedlug nastepujacej kolejnosci:

(ng >ngmax)/\(ax = max(ax,ay,az))zHX
N, >Ny )/\(ayzmax(ax,ay,az)):HY

ng >ngmax)/\(az =max(ax,ay,az)):>HZ

(3.1)

a >2az)/\(ng>2n ):>HX

g min

(
(
(a, >3a,)= BXZ
(
(

a, >2a2)/\(ng >2”gmin):>HY

gdzie:
ay, ay, 1a, — wymiary modelowej przestrzeni,
ng — liczba ziaren,

Ngmin 1 Ngmax — Minimalna i maksymalna liczba ziaren (na przyklad ngy;, = 500,

Ngmax = 4000),
BXZ - przecinanie w poprzek dhugosci (a,/2) i sklejanie wzdtuz grubo-

sci (2a,),

HX, HY i HZ — dzielenie w poprzek dhugosci (a,/2), szerokosci (a,/2) 1 gruboscei
(a,/2).

3.3.3. Podwojenie przestrzeni

W trzeciej metodzie przestrzen jest podwajana. Ta metoda nie jest stosowana
w modelach opisanych w niniejszej monografii, jednak w dalszych partiach tekstu zo-
stana podane pewne wskazowki dotyczace takiej transformacji przestrzeni. Aby mozna
bylo potaczy¢ dwie czgsci przestrzeni, jej brzegi powinny si¢ charakteryzowac taka sama
struktura. Ta zasada byla stosowana w drugiej metodzie i wymagata przyjecia perio-
dycznych warunkéw brzegowych z przesunigciem réwnym potowie dtugosei przestrzeni.
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Jezeli nalezy podwoi¢ przestrzen, najlatwiej jest zastosowa¢ warunki periodyczne bez
przesunigcia w taki sposob, jak pokazano na rysunku 3.4a. Dziatanie to mozna powto-
rzy¢ kilkakrotnie.

Po zwigkszeniu przestrzeni liczba komorek powinna pozostaé bez zmian. Naj-
pierw wigc nalezy potaczy¢ komorki w kierunku najkrétszego wymiaru (rys. 3.16a),
zmniejszajac w ten sposob dwukrotnie ich liczbg i wypekiajac nimi pierwsza czgs$é
nowej, zwigkszonej przestrzeni, a potem skopiowac¢ je do czesci drugiej.

a) b)

/N

] 7

v

Rys. 3.16. Podwojenie przestrzeni o periodycznych warunkach brzegowych
bez przesunigcia (a) i z przesunigciem (b)

Dopasowujac podwojenie przestrzeni do automatycznego wyboru przebudowy,
nalezy zastosowac periodyczne warunki brzegowe z przesunigciem. Podobnie jak
poprzednio komorki taczono 1 wypelniano nimi pierwsza cz¢s¢ nowej przestrzeni. Na-
tomiast druga jej czg¢$¢ byla dzielona na pol, co pokazano na rysunku 3.16b, a lewa
i prawa potowa zmienily si¢ miejscami. W efekcie powstata przestrzen z periodyczny-
mi warunkami brzegowymi bez przesunigcia (rys. 3.16b).

3.3.4. Wyprostowanie przestrzeni automatow komorkowych

W poprzednich rozdziatach rozpatrywano przebudowg przestrzeni w przypadku,
kiedy kierunki glownych odksztatcen sa zgodne z osiami przestrzeni automatéw ko-
morkowych. Jednak przy odksztalceniach wieloetapowych nie zawsze jest mozliwe za-
chowanie prostopadiosciennego ksztaltu przestrzeni automatdéw. Niewielkie odksztat-
cenia $cinajace mozna pominia¢ — komorki i przestrzen bgda mialy woéwczas juz ksztatt
prostopadtoscianu, a $ciany i krawedzie beda pochylone. Przy duzych pochyleniach
konieczne jest ,,wyprostowanie” rownolegloscianu do ksztattu prostopadtoscianu. Moz-
na to uzyska¢ tylko dzigki zadaniu periodycznych warunkéw brzegowych bez przesu-
nigcia lub z przesunigciem (rys. 3.17).

Warunki periodyczne, zar6wno bez przesunigcia, jak i z przesunigciem w jednym kie-
runku, pozwalaja w prosty sposob replikowac przestrzen automatéw komorkowych i two-
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rzy¢ wielokrotnie powtarzajacy si¢ wzor. W ten sposob mozna wypelnic¢ przestrzen bez
zadnych ograniczen. W tak utworzona przestrzen mozna wpisa¢ nowa przestrzen o do-
wolnym ksztalcie i rozmiarach, na przyktad, jak to pokazano na rysunku 3.17, prostokatna.

Stosujac takie przeksztalcenie, nalezy pamigtaé, iz wynikowa przestrzen modelo-
wa nie bgdzie miata periodycznych warunkow brzegowych. Wszystkim ziarnom na
brzegach przestrzeni nalezy przypisa¢ pototwarte warunki brzegowe, natomiast wobec
pozostatych mozna stosowa¢ dowolne warunki brzegowe, wedlug uznania lub w zalez-
nosci od dalszych warunkéw symulacji.

W przypadku trojwymiarowych automatow komorkowych opisana powyzej pro-
cedura jest zasadniczo taka sama.

a)

v

b)

Rys. 3.17. Zastapienie znieksztalconej przestrzeni komorkowej z periodycznymi warunkami
brzegowymi bez przesunigcia (a) i z przesunigciem (b) przez przestrzen prostokatna

3.4. Wskazowki dotyczace wyboru warunkow brzegowych

W tym rozdziale rozpatrzono cztery podstawowe warunki brzegowe: pdtotwarte,
periodyczne (zamknigte), kombinowane i otwarte.

Przy niezmiennej topologii jedynie zastosowanie pototwartych warunkéw brzego-
wych nie zawsze spetnia narzucone przez symulacj¢ wymagania (na przyktad w sto-
sunku do kinetyki procesow).
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Przy zmiennej topologii, czyli zmianie wymiarow i ksztaltow automatow komorko-
wych, najbardziej przydatne, w szczego6lnosci do automatyzacji przebudowy (reorgani-
zacji) przestrzeni, sa warunki brzegowe periodyczne z przesuni¢ciem w jednym kierunku
o potowe dlugosci przestrzeni, a $ciSle moéwiac — warunki kombinowane o wlasciwo-
$ciach periodycznych z przesunigciem. Takie warunki pozwalaja na dowolna prze-
budowg: dzielenie, podwajanie, przecinanie i sklejanie oraz ,,prostowanie” przestrzeni.
Kombinowane warunki brzegowe sa dowolnym potaczeniem innych warunkow brze-
gowych. Przy czym moga one by¢ wlasciwos$cia ziaren, a nie przestrzeni, kiedy sasia-
dujace ziarna maja rézne warunki brzegowe. Poza tym podczas symulacji warunki nie
muszg pozostawac state, natomiast moga ewoluowac.



4. Opracowanie i zastosowanie
frontalnych automatow komorkowych

Dziatanie automatow komoérkowych wyznacza si¢ za pomoca regul przejscia. Re-
gula przejscia okresla stan komorki w nastgpnym kroku obliczeniowym na podstawie
stanu komorek istniejacego w kroku biezacym. Jednak te same reguty moga by¢ reali-
zowane w rézny sposob. Zastapienie klasycznego, wymagajacego duzych naktadow
obliczeniowych automatu komoérkowego innym, ktory moze omija¢ duze obszary prze-
strzeni komodrkowej, pozwala wielokrotnie skroci¢ czas obliczen. W niniejszym roz-
dziale zostat opisany taki wlasnie automat komorkowy, nazywany frontalnym. Na po-
czatku oméwiono przejScie od automatu klasycznego do frontalnego, opisano zasady
dzialania i okreslono gléwne cechy automatu frontalnego, ktére pozwolity osiagnaé
wielokrotne przyspieszenie obliczen. Na koncu rozdziatu przedstawiono uniwersalny
automat, ktory zostal wykorzystany do modelowania zjawisk i procesow przedstawio-
nych w czgéci drugiej tego opracowania.

4.1. Konwencjonalne automaty komorkowe

Reguta przej$cia automatu komorkowego jest jednym z gldwnych jego parame-
tré6w 1 na podstawie stanu komoérek w biezacym kroku obliczeniowym wyznacza stan
komorki w kroku nastgpnym. W najprostszym automacie komorka moze si¢ znajdowac
w dwoch podstawowych stanach — nazwijmy je stanem poczatkowym g i stanem kon-
cowym ¢q;. Jako przyktad dziatania automatoéw rozpatrzmy jeden z najprostszych algo-
rytmoéw rozrostu. Podczas obliczen wszystkie komorki, ktoére na poczatku obliczen
znajdowaly si¢ w stanie poczatkowym g, przechodza przez zarodkowanie nowych zia-
ren lub ich rozrost w stan koncowy g;. Woéwczas automat komorki mozna schematycz-
nie przedstawi¢ tak, jak to zrobiono na rysunku 4.1 (por. tez rys. 2.2)

Rys. 4.1. Automat komorki oparty na algorytmie rozrostu ziaren z dwoma podstawowymi stanami
(Malinowski et al. 2009)
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Podstawa przedstawionego automatu w otoczeniu von Neumanna z oznaczeniem
komorek, jak na rysunku 2.1 jest nastgpujaca regula przejscia:

Iy=pveyveysvesve 4.1)

Pierwszy czton prawej czeg$ci réwnania przedstawia zarodkowanie, czyli p jest
prawdopodobienstwem powstania zarodka w wybranej komorce. Pozostate cztony: ¢,
¢4, C5 1 c7 Wyznaczaja rozrost, czyli komoérka przechodzi ze stanu gy w stan g, przy
obecnos$ci w jej otoczeniu przynajmniej jednej komorki nalezacej do rosnacego ziarna,
innymi stlowy: znajdujacej si¢ w stanie g;. Jednak w rzeczywistosci przejscie z jednego
stanu w inny nie nastgpuje natychmiast, poniewaz warunkiem wyznaczenia nastgpnego
stanu wszystkich komorek jest posiadanie rowniez informacji o stanie wszystkich ko-
moérek w biezacym kroku obliczeniowym. Dlatego tez najpierw nastgpuje badanie sta-
nu wszystkich komoérek w celu wyznaczenia spelnienia warunkdéw przejscia, a potem
zmiana stanu komorek. Te dwa procesy powinny by¢ rozdzielone w czasie, aby zapo-
biec mozliwosci wystapienia zaktocenia obliczen w wyniku zmiany stanu komorek
w czasie obliczen w biezacym kroku. Nieuwzglednienie takiego rozdzielania spowodu-
je powstanie sytuacji, w ktorej ta sama komorka moze wystgpowac¢ w rdéznych stanach
wzgledem roéznych sasiadow, a wyniki obliczen bgda zalezaly od kolejnosci badania
komorek w calej przestrzeni automatéw komoérkowych. Automaty komorkowe, w kto-
rych stosowano opisane wyzej rozdzielenie w czasie wyznaczenia nowego stanu
i przej$cia w nowy stan, nazywane sa automatami synchronicznymi, a sam proces roz-
dzielenia — synchronizacja stanu automatoéw. Schematycznie (rys. 4.2) mozna to przed-
stawi¢, wprowadzajac dodatkowy stan buforowy g,

@ IO @ [1 @
Rys. 4.2. Synchroniczny automat komorki oparty na algorytmie rozrostu ziaren
z dwoma podstawowymi stanami i stanem buforowym g,

W takim przypadku spelnienie warunku przejscia spowoduje natychmiastowe
przejscie w stan buforowy g, i dopiero po przebadaniu wszystkich komoérek (warunek /;)
6w stan buforowy zamieni si¢ w stan koncowy g;. Wprowadzenie stanu buforowego
ma i inny skutek: zamiast dwoch zmiennych odpowiadajacych za poprzedni i nastgpny
stan komorki wystepuje tylko jedna, ktora moze okresla¢ zamiast dwoch — trzy stany.
Poza tym w takiej strukturze kilka rodzajéw asynchronicznych automatéw sprowadza
si¢ do kategorii automatow synchronicznych (por. rozdz. 1 oraz czg$¢ trzecia).

Zastosowanie bardziej zaawansowanego algorytmu rozrostu ziaren (por. rozdz. 2),
ktory pozwala sterowac ksztaltem rosnacego ziarna i jest oparty na wprowadzeniu
opoOznienia przejécia z jednego stanu w inny w zaleznosci od wlasciwosci przestrzeni,
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czasu lub innych parametréow, wymaga jeszcze jednego stanu. Nazwijmy go stanem
przejsciowym g, Schemat takiego automatu komérkowego przedstawiono na rysun-

ku 4.3.
1 1 I
O D@

Rys. 4.3 Synchroniczny automat komorki oparty na zastosowaniu algorytmu rozrostu ziaren
z dwoma podstawowymi stanami i dwoma stanami dodatkowymi

Opoznienie przejScia w najprostszym przypadku moze by¢ wyrazone przez liczbe
cykli obliczen (lub wskazywaé chwile przej$cia). W przedstawionym na rysunku 4.3
schemacie, po zbadaniu wszystkich komorek i przej$ciu czgsci z nich ze stanu poczat-
kowego gy w stan buforowy g, komorki ze stanu g;, przechodza w stan przejsciowy g,
Kiedy dla wybranej komorki w stanie przejsciowym g, zostanie obliczona liczba cykli
lub chwila przejscia (warunek I, zostanie spetniony), komoérka ta przyjmuje stan kon-
cowy q. Jezeli istnieja komorki, ktérych przejscie moze si¢ odby¢ bez opodznienia,
obydwa dodatkowe stany, gy, i g, sa konieczne, natomiast jezeli w automatach nie wy-
stgpuje mozliwos$¢ przejécia bez opdznienia, nie ma koniecznosci wykorzystania stanu
buforowego ¢, i schemat automatu jest podobny do schematu pokazanego na rysun-
ku 4.2, z zamiang stanu g, na g, i warunku /; na /.

4.2. Frontalne automaty komorkowe

Rozpatrzmy teraz dziatanie automatéw komorkowych w warunkach stacjonar-
nych, kiedy w poblizu rozpatrywanej komorki nie zachodza zadne zmiany. Mowiac
precyzyjniej, interesuje nas tylko wyznaczone otoczenie wybranej komorki, poniewaz
sprawia ono, ze moze ona zmieni¢ swdj stan. Jezeli w otoczeniu komoérki nie zacho-
dza zadne zmiany (zmiany stanu sasiednich komorek), sama komorka nie znajduje si¢
W stanie przejsciowym oraz na jej stan nie wptywa czynnik losowy, zgodnie z zasadami
dziatania automatow komorkowych nie ma zadnych podstaw, by oczekiwac jakichkol-
wiek zmian jej stanu. Wigc jezeli istnieja narzgdzia, za pomoca ktorych mozna zidenty-
fikowa¢ warunki stacjonarne w tym czy innym obszarze przestrzeni, mozna wylaczy¢
ten obszar z obliczen w biezacym cyklu obliczeniowym, co pozwolitoby na ich przy-
spieszenie. Jednak stwierdzenie, czy obszar znajduje si¢ w warunkach stacjonarnych,
nie jest proste; okazuje sig, ze zadanie odwrotne, a mianowicie okre$lenie obszaru,
w ktorym zachodza zmiany, jest znacznie tatwiejsze. Zakladamy, Zze rozpatrywany ob-
szar 1 znajdujace si¢ w nim komorki naleza do stacjonarnych, jezeli nie zostanie spel-
niony warunek odwrotny. Indykatorem zachodzacych zmian jest zmiana stanu komor-
ki. W takim przypadku gléwna zasada dziatania automatéw komorkowych powinna
zosta¢ zmodyfikowana.
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Dziatanie automatu komoérkowego mozna opisa¢ w nastgpujacy sposob: stan ko-
morki w kolejnym kroku zalezy od aktualnego stanu komoérek w jej otoczeniu (oraz
moze zaleze¢ od jej stanu biezacego) (Svyetlichnyy 2010). Nalezy podkresli¢, ze nie
ma mowy o zmianach ani stanu samej komorki, ani stanu jej sasiadow, co oznaczatoby
konieczno$¢ badania wszystkich komorek albo czgéci komorek sasiednich. Najistot-
niejszym elementem jest tu jednak zalezno$¢ stanu komorki od stanu innych komorek.
Woweczas powstaje pytanie, czy jezeli w okresleniu dziatania automatu komoérkowego
zamienimy miejscami komorke 1 jej otoczenie, co$ si¢ zmieni? Taka zamiang mozna
opisa¢ w nastgpujacy sposob: stan sasiednich komoérek zalezy od stanu danej komorki,
wigc rozpatrujac otoczenie, mozna powiedzie¢, iz dziatanie automatu bedzie si¢ opie-
rato nie na otoczeniu wejsciowym, lecz na otoczeniu wyjsciowym. Wptyw odrebnej
komorki na inna komorke nadal sig¢ nie zmienia. W konwencjonalnych automatach ko-
moérkowych efekt dziatania calego otoczenia wejsciowego liczony jest od razu, nato-
miast w proponowanym tu podej$ciu bierze si¢ pod uwagg tylko oddzialywanie odrgb-
nej komorki, ale na cate wyjsciowe otoczenie. Efekt dziatania komoérki moze by¢ ku-
mulowany w komédrkach wyj$ciowego otoczenia lub przejawiac si¢ bezposrednio, jak
to ma miejsce w rozpatrywanym algorytmie rozrostu ziarna.

Na rysunku 4.4 pokazano zasady dziatania automatdéw klasycznych i frontalnych
oraz kolejnos$¢ badania przestrzeni i kierunku przekazywania informacji. W odniesie-
niu do komorki przedstawionej w centralnej czesci rysunku 4.4a sprawdzane sg reguty
przejscia i otrzymuje ona z sasiednich komorek (przyktad dotyczy wejsciowego oto-
czenia von Neumanna) informacje o ich stanach. Na rysunku zostato to oznaczone
skierowanymi ku komorce strzatkami. W efekcie w celu zrealizowania jednego kroku
czasowego nalezy po kolei (strzatki w goérnej czgsci rysunku 4.4a) zbadac caty prze-
strzen pod wzgledem reguly przejécia, przy czym badane jest cale otoczenie wejsciowe
kazdej komorki.

a) b)

Rys. 4.4. Badanie przestrzeni i przekazywanie informacji w klasycznych (a) i frontalnych (b)
automatach komoérkowych (Svyetlichnyy, on-line)
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We frontalnym automacie komérkowym kierunek przekazywania informacji jest
odwrotny, co pokazano na rysunku 4.4b (strzatki skierowane na zewnatrz od centralnej
komorki). Jest to pierwszy krok, ktory na razie jeszcze nie przynosi zadnych korzysci,
poniewaz rowniez w tym przypadku nalezy przebadaé cata przestrzen i nie ma roznicy,
czy komorka bgdzie zbierata informacje, czy tez ja rozsytata.

Réznica migdzy tymi algorytmami powstanie wtedy, gdy bedziemy rozpatrywad
stany ustalone i przejsciowe. Rozpatrzmy dziatanie zmodyfikowanego podejscia do al-
gorytmu rozrostu ziarna. Jezeli w otoczeniu komorki nie zachodza zadne zmiany, pozo-
staje ona w tym samym stanie bez zmian — mozna zatem powiedzie¢, ze znajduje si¢
w stanie ustalonym. Rowniez jej wptyw na sasiednie komorki si¢ nie zmienia, wigc nie
ma sensu bada¢ tej komoérki 1 jej otoczenia. I odwrotnie, jezeli w otoczeniu komorki
naste¢puja zmiany, ktore spowoduja zmiang jej stanu, bedzie si¢ ona znajdowata w sta-
nie przejsciowym. Juz w tym momencie pojawiaja si¢ roznice migdzy tymi dwoma al-
gorytmami, poniewaz zbieraniu informacji z otoczenia wejsciowego nie towarzysza
zadne okoliczno$ci wskazujace na to, czy nalezy zbiera¢ taka informacje, czy tez nie.
Natomiast przy rozprowadzaniu informacji od komérki do jej wyjsciowego otoczenia
zmiana stanu komorki jest podstawa do podjgcia tej czy innej decyzji. Komorka, ktora
nie zmienia swego stanu, nie bedzie wysytata zadnej informacji do swego otoczenia,
natomiast gdy w jej stanie nastapia zmiany, komorki w calym otoczeniu otrzymaja taka
wiadomo$¢ i na jej podstawie sprawdza reguly przejs$cia, nie badajac swego otoczenia.
To jest drugi krok do automatu frontalnego.

Trzeci, a zarazem ostatni krok polega na wykorzystaniu do obliczen tylko komo-
rek znajdujacych si¢ w stanie przejsciowym. Jezeli drugi krok polegal na wysytaniu
sygnatéw wylacznie od komoérek w stanie przejsciowym, przy jednoczesnym zaniecha-
niu badania catej przestrzeni, to istota trzeciego kroku modernizacji algorytmu jest
ograniczenie badania przestrzeni wylacznie do komoérek w stanie przejsciowym.

Jako przykltad skutecznego zastosowania tych krokéw mozna podaé proces rozro-
stu ziaren. Fragment przestrzeni z rosnacym ziarnem pokazano na rysunku 4.5. W do-
wolnym procesie rozrostu krysztatu lub ziarna mozna wyrdznié trzy strefy. W pierw-
szej strefie (a) nie nastgpuja jeszcze zadne zmiany stanu poczatkowego. W strefie dru-
giej (b) takie zmiany juz nastapity i kolejne nie zajda. Natomiast w trzeciej strefie (c)
zachodza zmiany w rozpatrywanej chwili czasu i dlatego tez tylko ta trzecia strefa
moze by¢ wykorzystana w obliczeniach. Zaréwno pierwsza, jak i druga strefa powinny
by¢ wylaczone z obliczen w biezacym kroku, poniewaz zmiany stanu komoérek w ich
obrgbie nie sg oczekiwane i nie moga nastapic. W przypadku zaznaczonej na rysun-
ku 4.5 komorki w stanie przejsciowym strzatkami oznaczono przekazanie istotnej in-
formacji do jej wyjsciowego otoczenia. Tak wigc w biezacym kroku tylko sze§¢ komo-
rek w strefie (c) bedzie branych pod uwage w obliczeniach.

Komorki, ktére znajduja si¢ w pewnej odlegtosci od granicy rosnacego ziarna, po-
zostaja w warunkach stacjonarnych niezaleznie od tego, czy sa w stanie poczatkowym g,
czy w stanie koncowym ¢;. Nie zachodza w nich Zadne zmiany i moga one by¢ na
pewnych stadiach obliczen zupetnie z nich wylaczone. Zatem faktycznie interesuje nas
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nie stan komorki, a jej przejécie z jednego stanu w inny. Ponizej, opierajac si¢ na przy-
ktadzie automatu komoérkowego przedstawionego na rysunku 4.3, opiszemy podejscie
stosowane we frontalnych automatach. W podej$ciu konwencjonalnym dopiero stan
koncowy g, wyznacza zmiany zachodzace w kolejnych komorkach, czyli powoduje on
pojawienie si¢ warunku [, ktory wywola przeniesienie odpowiedniej komorki w stan
buforowy g;,. Tymczasem wiadomo, ze stan koncowy jest skutkiem zaistnienia odpo-
wiedniego warunku /,. Innymi stowy, warunek I, dla jednej komorki jest przyczyna
powstania warunku /; w komoérkach sasiednich. Wowczas w zaproponowanym podej-
$ciu warunek I, powoduje nie tylko zmiang stanu komorki, ktorej warunek ten dotyczy,
ale réwniez zmienia stan wszystkich sasiednich komorek z poczatkowego g, na buforo-
wy qp. W pozostatych swych czgsciach algorytm nie rézni si¢ od konwencjonalnego.

Rys. 4.5. Fragment przestrzeni z rosnagcym ziarnem
(Svyetlichnyy, on-line)

Takie ujgcie zalezno$ci migdzy komorka i jej otoczeniem w potaczeniu z wyzna-
czeniem obszardw niestacjonarnosci pozwala osiagna¢ na tyle zaskakujacy skutek
W postaci przyspieszenia obliczen, ze wydaje sig, iz stosowanie podej$cia konwencjo-
nalnego jest zupehlie nieuzasadnione. Jednak zawsze nalezy zbadaé, czy w wyniku
zastosowania zaproponowanego tu podejscia nie zostana utracone jakie§ wazne witasci-
wosci automatow.

Dzigki takiej modyfikacji odpada koniecznos¢ badania kazdej komorki pod katem
zachodzacych w jej otoczeniu zmian. Informacje o tych zmianach docieraja do komor-
ki w postaci zewngtrznego sygnatu, ktory automatycznie inicjuje w niej proces zmie-
niania stanu. Przypomina to zasad¢ domina: jedna padajaca kostka powoduje upadek
kolejnej, ktora przewraca nastgpna, przy czym upadek powoduje nie stan sasiedniej,
lezacej juz kostki (jak w konwencjonalnym automacie), lecz proces przejscia tej kostki

92



ze stanu stojacego w stan lezacy. Jednak podczas badania catego procesu nie ma sensu
bada¢ kostek, ktore znajduja si¢ daleko od ruchomego frontu, w ktorym wiasnie za-
chodza zmiany, przy czym nalezy pomija¢ zarowno kostki, ktore jeszcze stoja, jak i te,
ktore juz leza. W tym sensie przechodzimy od badania calej przestrzeni do rozpatrywa-
nia bardzo ograniczonego obszaru, a mianowicie do badania ruchomego frontu zacho-
dzacych zmian. Stad pochodzi nazwa takich automatéw komoérkowych — ,frontalne”.
W zastosowaniu do modelowania procesu rozrostu ziaren ten obszar lub ruchomy front
odpowiada granicy rosnacego ziarna i przylegltej do granicy, po jednej lub po obu jej
stronach waskiej warstwy komorek.

Poréwnujac konwencjonalne automaty komorkowe z frontalnymi, mozna zauwa-
zy¢ jedna drobna, ale bardzo istotna migdzy nimi réznicg: warunek przej$cia komorki
ze stanu poczatkowego w stan buforowy jest w nich wyznaczany w rézny sposob.
W konwencjonalnych automatach komorkowych nalezy zbada¢ cata przestrzen i oto-
czenie komorek, natomiast w automatach frontalnych nie prowadzi si¢ zadnych badan
— warunek przejécia jest wyznaczany automatycznie przy przej$ciu frontu przez ko-
morki. W rezultacie w automacie konwencjonalnym sasiedztwo kazdej komorki jest
badane w kazdym cyklu obliczeniowym, a w automacie frontalnym — tylko jeden raz
podczas catych obliczen. Juz ten fakt wskazuje, o ile oszczedniejszy jest algorytm auto-
matow frontalnych. Wynika z tego jeszcze jedna ciekawa wtasno$¢ frontalnych automa-
tow komorkowych — czas obliczen w znacznie mniejszej mierze zalezy w nich od licz-
by cykli obliczeniowych.

Jednak, jak wiadomo, kazda zaleta idzie w parze z jakas$ wada. Algorytm funkcjo-
nowania automatu komplikuje si¢ i jest to zwigzane nie tylko z bardziej skomplikowa-
nym sposobem modelowania zmiany stanu komorki. Nalezy w inny sposob zorganizo-
wag przestrzen i wprowadzi¢ dodatkowe struktury. Nadal pozostaje konieczne uwzgled-
nienie stanu buforowego, ktéry oddziela procesy zachodzace przed zmiang i po zmianie
stanu. Pelni on funkcjg zapory przy przejsciu ze stanu poczatkowego w stan koncowy.
Nie oznacza to jednak, ze przejécie ze stanu buforowego powinno koniecznie nastapi¢
w koncu cyklu. Mozna je rowniez przeprowadzi¢ na poczatku cyklu lub w jego srodku,
prowadzac obrébke informacji dotyczacej komorek w réznych stanach. Koniecznym
warunkiem prawidlowego funkcjonowania automatdéw jest rozdzielenie w czasie czyn-
nos$ci zwiazanych z obrobka informacji dotyczacych komoérek znajdujacych si¢ w roz-
nych stanach, co oznacza, ze nie mozna rozpatrywac¢ komorek w dowolnej kolejnosci. Na
przyktad powinno si¢ najpierw rozpatrywac wszystkie komorki znajdujace si¢ w stanie
przejéciowym, a pdznej te bedace w stanie poczatkowym i w stanie buforowym. Prze-
strzenne rozmieszczenie komorek w tym nie pomaga, a kilkakrotne (liczba bliska licz-
bie stanow komorki) skanowanie przestrzeni wydaje si¢ do$¢ rozrzutnym podejsciem,
powodujacym stworzenie struktur, ktore beda taczy¢ komoérki w tym samym stanie, czy-
li list komorek. Wowczas na poczatku obliczen wszystkie komorki znajdowalyby sig na
jednej poczatkowej liscie, w toku obliczen bylyby przenoszone z jednej listy do kolej-
nej, na koniec trafiajac na listg komoérek w stanie koncowym. Oczywiscie tworzenie list
i ich obrobka ma poza zaletami rowniez wady — wymaga dodatkowej pamigci i czasu.
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Nalezy jednak zauwazy¢, ze przenoszenie komorek z jednej listy do innej nie zawsze
jest zadaniem bardziej skomplikowanym niz zmiana stanu komoérki. Na przyktad prze-
noszenie komoérek bedacych w stanie buforowym polega na dotaczeniu catej ich listy
do listy komorek znajdujacych si¢ w stanie przejSciowym. Tworzenie list komorek
w konwencjonalnych automatach komoérkowych rowniez moze zmniejszy¢ naktady ob-
liczeniowe, ale skuteczno$¢ takiego rozwiazania jest znacznie mniejsza.

4.3. Przyklady oszacowan nakladow obliczeniowych

Rozpatrzmy kilka prostych wariantéw symulacji rozrostu ziaren (Svyetlichnyy,

on-line):

— Wariant pierwszy: przestrzen dwuwymiarowa 100 x 100 komorek, jeden zaro-
dek. Obliczenia do wypekienia catej przestrzeni z sasiedztwem von Neumanna
(czterech sasiadow) bez opoznienia.

— Wariant drugi: przestrzen trojwymiarowa 100 x 100 x 100 komorek, jeden zaro-
dek. Obliczenia do wypelnienia calej przestrzeni z sasiedztwem Moore’a (dwu-
dziestu szeSciu sasiadow), rozrasta si¢ ziarno majace ksztalt kuli ze §rednim opdz-
nieniem przej$cia rownym 3.

Wyniki poréwnania naktadow obliczeniowych zebrano w tabeli 4.1. Naktady, jak
wida¢, roznia si¢ o kilka rzedow. Im wigksza liczba cykli, tym wigksza jest roznica.

Tabela 4.1

Naktady obliczeniowe w dwdch wariantach symulacji przy uzyciu klasycznych
i frontalnych automatéw komoérkowych (Svyetlichnyy, on-line)

Stosunek nakladow

Klasyczny Frontalny obllczemowxch
Naklady obliczeniowe automat automat w automacie
y klasycznym
i frontalnym
Wariant 1 | Wariant 2 | Wariant 1| Wariant 2| Wariant 1| Wariant 2
Liczba cykli od zarod-
kowania do wypetnienia 50 184 50 184 1 1
calej przestrzeni
Liczba bada.nych komorek 5.10° 1,84 - 10° 10* 3.106 50 61
we wszystkich cyklach
Liczba interakcji migdzy
komérkami we wszystkich 2-10° | 4,78-10° | 4-10* | 2,6-107 50 184
cyklach

Naktady obliczeniowe w wariantach z wigksza liczba zarodkow moga by¢ oszaco-
wane w przyblizeniu. Liczba zarodkéw wplywa jedynie na liczbg cykli koniecznych do
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wypehienia przestrzeni. W przestrzeni dwuwymiarowej liczba cykli §rednio zmniejsza
si¢ odwrotnie proporcjonalnie do pierwiastka z liczby zarodkow, w przestrzeni tréjwy-
miarowej — odwrotnie proporcjonalnie do pierwiastka trzeciego stopnia z liczby zarodkow.

Wszystkie podane wyzej liczby zwiazane sa wylacznie z nakltadami na badanie
spetnienia warunku I, (rys. 4.2 1 4.3) i ze zmiana stanu z poczatkowego gq na buforo-
wy qp. Og6lna liczba badanych sasiadéw w catym procesie obliczeniowym jest propor-
cjonalna do liczby cykli, liczby komorek i liczby sasiadow w wybranym otoczeniu.

Przejscie ze stanu buforowego g, w stan przejsciowy g, wymaga nakladow pro-
porcjonalnych do liczby cykli i liczby komérek.

Naklady na opo6znienie przejscia ze stanu g, w stan koficowy g; sa proporcjo-
nalne do liczby komorek (poniewaz wszystkie komorki przechodza w ten stan jedno-
krotnie) i $redniej wartoéci opoznienia (liczonej na przykltad jako $rednia liczba cykli
opoOZnienia).

Wykorzystanie FCA zamiast konwencjonalnych automatéw komoérkowych umoz-
liwia skrdocenie czasu obliczen w modelu 2D, ale jest szczeg6lnie spektakularne w mo-
delu 3D, poniewaz istotne obszary przestrzeni sa wylaczone z obliczen w kazdym
kroku czasowym i tylko cienka warstwa komorek jest uwzgledniana w obliczeniach.
W klasycznych CA kazdy krok wymaga praktycznie tych samych naktadow i czas jego
wyznaczenia w ciagu calej symulacji pozostaje niezmienny. Natomiast czas obliczen
w jednym kroku FCA zalezy od liczby uczestniczacych w obliczeniach komorek
i w duzym stopniu si¢ zmienia, zawsze pozostajac matym ulamkiem czasu obliczen
jednego kroku w klasycznych CA. Kazda komorka FCA faktycznie jest brana pod uwa-
g¢ jednokrotnie w catym procesie obliczen, natomiast w klasycznym algorytmie jest
poddawana obliczeniom w kazdym kroku czasowym.

4.4. Uniwersalny frontalny automat komorkowy

Wroémy do schematu automatow komoérkowych przedstawionego na rysunku 4.3
i reguly przejscia (4.1). Za pomoca takiego automatu mozna modelowac rézne proce-
sy zachodzace w materialach, na przyktad krzgpniecie i krystalizacjg, rekrystalizacjg
i przemiany fazowe, czyli procesy obejmujace dwa stadia: zarodkowanie i rozrost ziar-
na. Frontalne automaty komdrkowe w opisanej wyzej postaci moga by¢ zastosowane
tylko do modelowania rozrostu ziarna, natomiast czynnik losowy, ktéry decyduje
o przebiegu zarodkowania, powinien by¢ wyznaczony oddzielnie.

Zastosowanie wzoru (4.1) w przedstawionej postaci nadal wiaze si¢ z koniecz-
no$cia skanowania calej przestrzeni w celu wyznaczenia warunkow zarodkowania.
Nalezy wyznaczy¢ warto$¢ liczby losowej 1 porownac ja z ustalonym progiem prawdo-
podobienstwa zarodkowania. Jezeli zarodkowanie nast¢puje tylko przed rozrostem
ziarna, mozna nie ingerowac juz w ten algorytm, pozostawiajac w nim wszytko bez
zmian. Natomiast zastosowanie tego algorytmu w odniesieniu do proceséw, w ktorych
zarodkowanie trwa przez caly czas rozrostu ziaren znaczaco wydtuzy proces obliczen.
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Nalezy wigc zastapi¢ go innym, bardziej skutecznym algorytmem. W algorytmie mo-
delowania zarodkowania réwniez mozna pozby¢ si¢ rozrzutnej metody skanowania
calej przestrzeni. Jedno ze stosowanych przez autora niniejszej pracy podejs¢ opisa-
no ponizej.

Prawdopodobienstwo p pojawienia si¢ zarodka nadal moze pozostaé parametrem
charakteryzujacym proces zarodkowania. Moze ono by¢ funkcja czasu lub mie¢ ogra-
niczenia dotyczace lokalizacji miejsc powstawania zarodkow (np. na granicy ziaren).
Inne zaleznosci, na przyktad od wspotrzednych, temperatury lub odksztatcenia, ograni-
czaja zastosowanie tego algorytmu. Wowczas, wyznaczajac obszar, w ktorym moze
nastapi¢ zarodkowanie, a w szczego6lnosci liczbe przydatnych do zarodkowania komo-
rek n, mozna wyznaczy¢ warto$¢ oczekiwana liczby zarodkdéw n, w wyznaczonych cy-
klach obliczeniowych n, = pn. W tym podejsciu parametrem charakteryzujacym proces
zarodkowania, czyli prawdopodobienstwo p, jest faktycznie oczekiwana liczba zarod-
kow w odniesieniu do objgtosci calej przestrzeni (liczby komorek N). Dalej, zaktadajac
na przyktad normalny (lub inny) rozklad prawdopodobienstwa dla liczby zarodkow,
wyznaczamy liczbg zarodkow w biezacym cyklu obliczeniowym w dopuszczalnym ob-
szarze. Wybor poszczegolnych komodrek z dopuszczalnego obszaru zarodkowania nie
nastr¢cza zadnych trudno$ci, w szczegdlnosci kiedy komorki te sa zebrane na odpo-
wiedniej liscie. W przypadku opisanych powyzej frontalnych automatéw komorko-
wych komorki sa juz zebrane na liScie komoérek w stanie poczatkowym. Nie dotyczy
to jedynie algorytmu tworzenia poczatkowej struktury, kiedy zarodki moga powstac
w dowolnym miejscu przestrzeni.

Wprowadzenie ograniczenia dotyczacego miejsc zarodkowania wymaga stworze-
nia dodatkowej listy. W przypadku zarodkowania na granicy ziarna begdzie to lista ko-
morek znajdujacych si¢ na granicy ziarna. Wowczas sensownym dzialaniem bedzie po-
dzielenie wszystkich komorek poczatkowej mikrostruktury na komorki lezace na gra-
nicy lub wewnatrz ziarna. Komoérkom lezacym na granicy ziarna przypiszemy stan g,
za§ komorkom lezacym wewnatrz ziarna — stan gs. Frontalny automat komorkowy
przyjmie struktur¢ pokazana na rysunku 4.6 (Malinowski et al. 2009).

@ 1 )/\ b @

I
@ Iy, \2—

Rys. 4.6. Frontalny automat komorki rozrozniajacy poczatkowy stan komorki
na granicy ¢, i wewnatrz ziarna g5 (Malinowski et al. 2009)

Na powyzszym rysunku warunek /; jest taki sam jak poprzednio (rys. 4.3), czyli
uwzglednia zarodkowanie i rozrost ziarna, ale warunek /; uwzglednia juz tylko rozrost
ziarna.
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Wrécimy do algorytmu tworzenia poczatkowej struktury (rys. 4.3). Jest to na og6t
algorytm wstepny, po ktérym stosowano juz badanie zmian mikrostruktury: czy to re-
krystalizacji, czy przemiany fazowej, czy innego procesu. Zatem stan koncowy g
i uzyskana mikrostruktura bez rozréznienia komoérek na granicy i wewnatrz ziarna nie
moga by¢ wprost wykorzystane w kolejnym etapie modelowania.

Ze wzgledu na dalsze jego wykorzystanie, algorytm tworzenia poczatkowej struk-
tury (rys. 4.3) nalezy rozszerzy¢, dodajac stan komoérek na granicy (g,) 1 wewnatrz (gs)
ziarna, a wéwczas stan g, b¢dzie odpowiadat komoérkom lezacym na froncie zmian za-
chodzacych w mikrostrukturze, czyli na granicy rosnacego ziarna. W efekcie komorka
moze mie¢ dwa stany na granicy ziarna: q; i q,. Rozrézniamy je, nazywajac stan ¢,
stanem na ruchomej granicy ziarna lub stanem frontalnym, a stan g, — stanem na nieru-
chomej granicy ziarna lub po prostu na granicy ziarna. Po wprowadzeniu tych zmian
schemat frontalnego automatu komoérkowego przyjmuje posta¢ pokazana na rysunku 4.7.

Rys. 4.7. Frontalny automat komorki tworzenia poczatkowej struktury rozrdézniajacy
koncowy stan komorki na granicy g, i wewnatrz ziarna g

Wprowadzajac dodatkowe badanie otoczenia podczas przejscia ze stanu przejs$cio-
wego ¢, mozna by bylo pomina¢ stan frontalny g, jednak bardziej przejrzyste wydaje
si¢ funkcjonowanie automatu przy zachowaniu stanu frontalnego, poza tym warunki sa
wowczas prostsze i sprawdzenie mniej skomplikowane. Warunkiem przejscia ze stanu
frontalnego ¢; w stan wewnatrz ziarna gz jest przynalezno$¢ wszystkich komorek
w otoczeniu von Neumanna do tego samego ziarna. Niespelienie tego warunku ozna-
cza przejscie w stan na nieruchome;j granicy ziarna g, (I, =73).

Poréwnajmy dwa warianty automatéw: w pierwszym stan frontalny g; bgdzie po-
minigty, w drugim zostanie zastosowany. Stan przejsciowy komorki g, oznacza, ze front
przemian przechodzi wlasnie przez t¢ komorke i przed tym frontem przynaleznos¢ do
rosnacego ziarna moze by¢ jeszcze niewyznaczona. Zatem najpierw powinno nastapié
przejscie sasiednich komorek w stan buforowy z przypisaniem ich do rosnacego ziarna,
a dopiero potem sprawdzanie catego otoczenia komodrki w stanie przejSciowym w celu
ustalenia nowego stanu g, lub g3. Naruszenie tej kolejno$ci w wigkszosci przypadkow
spowoduje nieuzasadnione przejscie w stan na nieruchomej granicy ziarna g,. Stan fron-
talny g, oznacza faktycznie koniec przejscia frontu przemian przez komorke.

Przy ustalaniu kolejnosci badania komorek, ktdra zalezy od ich stanu, a nie ich
przestrzennej lokalizacji, nalezy pamigtac, ze stan frontalny g, powinien by¢ badany po
przypisaniu wszystkich sasiednich komoérek do tego czy innego ziarna. Fakt 6w wynika
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Z tego, ze litera I, oznacza wykonanie dwoch podstawowych czynnoS$ci: zmiang stanu
komorki z g, na g, oraz zmiang stanu wszystkich lub czgsci sasiednich komorek przed
frontem przemian na stan buforowy ¢, z przypisaniem ich do odpowiednich ziaren.
Zatem dzigki zastosowaniu stanu ¢; unikamy koniecznoéci pilnowania kolejnosci pro-
wadzonych czynnoS$ci, poniewaz ich prawidlowa kolejno$¢ zachowuje si¢ automatycz-
nie. Natomiast pytanie: czy pozostawi¢ stan ¢, czy pomina¢ go, pozostawiamy do roz-
wazenia programiscie.

Po stworzeniu dwoch automatéw komorkowych przedstawionych na rysun-
kach 4.6 i 4.7 dalszym naturalnym krokiem jest potaczenie ich w jeden uniwersalny
frontalny automat komodrkowy (Svyetlichnyy 2007; Svyetlichnyy i Matachowski
2007). Schemat takiego automatu przedstawiono na rysunku 4.8.

Rys. 4.8. Uniwersalny frontalny automat komorkowy (Svyetlichnyy 2010)

Kolejna modyfikacja polega na potaczeniu stanu buforowego g, ze stanem przej-
sciowym gy, jak to zostato zaproponowane w podrozdziale 4.1. Formalny opis opraco-
wanego uniwersalnego frontalnego automatu wyglada tak, jak to przedstawiono ponizej.

Podstawa automatu komoérkowego jest komorka, ktora moze by¢ opisana za
pomoca szeregu parametrow. Owe parametry to na przyktad potozenie w przestrze-
ni, stany 1 inne. Opis automatu sktada si¢ z zestawu stanéw Q, alfabetu X, reguly przej-
$cia 9, standéw poczatkowych Q;, i koncowych Oy i moze wyglada¢ nastepujaco:
M=(Q, %, 3, Q;, Op)- Automat komorki schematycznie przedstawiono na rysunku 4.9.

Zbi6r stanéw O = {qq, 91> 92> 93> 94}, czyli stany, ktére moze przyjmowaé komor-
ka, okreslono w nastgpujacy sposob: stan poczatkowy g ,,komorka na froncie zmian”
(stan frontalny) ¢q;, ,,komdrka na granicy ziarna” q,, ,.,komorka w $rodku ziarna” g,
stan przejsciowy q4. Stan przejSciowy g, wprowadza opdznienie, ktore pozwala kon-
trolowa¢ predko$¢ rozrostu ziarna, i jest stanem aktywnym podobnie jak stan fron-
talny g;. Natomiast stany g, g, i g5 sa zasadniczo bierne i nie sa brane pod uwage
w obliczeniach. Wej$ciowym stanem moze by¢ Q;, = {q,} W algorytmie ksztaltowania

98



poczatkowej mikrostruktury lub Q;, = {g», g3} W innych algorytmach modelowania
mikrostruktury. Stanem koncowym formalnie zawsze jest Oy = {q,, g3}, chociaz jezeli
proces nie jest kompletny, stan koncowy moze by¢ dowolny.

Rys. 4.9. Uniwersalny frontalny automat komorkowy do badan zmian mikrostruktury
(Svyetlichnyy 2012a, 2012b)

Alfabet komoérki zawiera , litery” X = {l,, I, I5, I3, 14} 1 jest traktowany jako ze-
staw mozliwych warunkow przejscia pomigdzy poszczegdlnymi stanami, natomiast re-
guly przejscia & w przypadku spetnienia warunku przejécia (pojawienia sie odpowied-
niej litery) I, definiuja stan biezacy ¢; i kolejny stan g;,;. Reguly 8 zwykle przedsta-
wiano albo w postaci tabeli, albo opisowo. Ograniczajac si¢ do pobieznego omdowienia
pierwszego sposobu ich przedstawiania, mozna stwierdzi¢, ze litery maja nastgpujacy
sens: I oznacza zarodkowanie, /| — czas opoznienia przejécia ze stanu przejsciowego
w stan frontalny, I, i I5 okreslaja, czy komorka znajduje si¢ na granicy ziarna, czy we-
wnatrz niego, odpowiednio (I = 1I,), I, oznacza, iz granica rosnacego ziarna osiagngta
t¢ komorke 1 zostala wlaczona w proces rozrostu owego ziarna.

Jezyk stosowany do opisu automatu komérkowego sktada si¢ z kilku stow, ktore
stuza do objasniania przejscia komorki ze stanu poczatkowego w stan koncowy, przy-
ktadem niech bedzie fraza (I, v 1,)I,(I, v I3), ktora w stanie poczatkowym g, opisuje
symulacj¢ poczatkowej mikrostruktury.

Cecha szczegolng automatow komorkowych jest zamknigty obwodd przejsc i sta-
now: ... q;(g, Vv q3)q4... Stany, nie tylko stany koncowe, ale rowniez poczatkowe,
w kolejnych cyklach modelowania moga si¢ powtarza¢ kilkakrotnie. Taka wlasciwosc¢
jest pomocna przy modelowaniu niektérych zjawisk i procesow.

Automat komoérkowy skuteczniej pracuje ze zmiennym krokiem czasowym. Glow-
nym ograniczeniem kroku czasowego jest przemieszczenie si¢ frontu rozrostu ziar-
na, ktory nie powinien przejs¢ przez komoérke w jednym kroku. Zatem krok czasowy
musi by¢ krotszy niz czas opoznienia przejscia kazdej komorki ze stanu g, w stan g;.
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Dlatego przy obliczaniu maksymalnej dtugosci kroku czasowego analizuje si¢ czas
op6znienia wszystkich komoérek i bierze pod uwagg ten najkrotszy. W niektorych
przypadkach istnieje réwniez mozliwos¢ stosowania kroku czasowego dtuzszego od
wyznaczonego w ten sposob. Przyktad taki zostat podany w czg$ci trzeciej niniejszej
ksiazki.

Uniwersalny frontalny automat komdrkowy moze by¢ zastosowany praktycznie
do modelowania wszystkich mozliwych procesow, ktore sktadaja si¢ z zarodkowania
i rozrostu ziaren. Obecno$¢ zamknigtych obwodoéw sprawia, ze taki automat mozna
zastosowa¢ do modelowania procesow wielokrotnego zarodkowania i rozrostu ziaren.
Jako przyktad mozna tu podaé proces rekrystalizacji dynamicznej, w ktérym perma-
nentnie trwa zarodkowanie, rozrost ziaren, ich ,starzenie si¢” i stale powstaja nowe
nieruchome granice ziaren, ktore sg zrédlem nowych zarodkow. Mozna tez zasymulo-
wac wieloetapowe procesy z kilkoma odksztalceniami, rekrystalizacjami.



5. Przygotowanie danych do tworzenia siatki
metody elementow skonczonych

W modelach wieloskalowych automaty komoérkowe czgsto stosowane s wraz
z innymi metodami obliczeniowymi: elementéw skonczonych, réznic skonczonych,
elementéw dyskretnych itp. Woéwczas dane geometryczne ziaren uzyskane za pomoca
automatow komorkowych nalezy przedstawi¢ w postaci przydatnej do obliczen innymi
metodami. W niniejszym rozdziale zostanie rozpatrzony algorytm pozwalajacy stwo-
rzy¢ na podstawie wynikow symulacji mikrostruktury automatami komérkowymi siat-
ke elementow skonczonych. Powiazania automatéw komodrkowych z metoda rdznic
skonczonych w nim nie oméwiono, poniewaz w charakterze w¢ztow do obliczen roz-
nic zazwyczaj wykorzystywano $rodki poszczegélnych komorek.

Najwazniejszym etapem przygotowania danych jest przedstawienie gtéwnych ele-
mentow ziarna (powierzchni, krawedzi, wierzchotkow) w postaci jednoznacznej i do-
pasowanej do budowy elementow siatki MES.

5.1. Zasady przygotowania danych

Gloéwnym celem przygotowania danych jest stworzenie plikow zawierajacych dane
o podstawowych elementach trojwymiarowej mikrostruktury. Tymi elementami sg: ziar-
na, granice ziaren w postaci plaszczyzn styku dwoch ziaren, krawgdzie, czyli linie styku
przynajmniej trzech ziaren (trzech plaszczyzn), oraz wierzcholki, czyli punkty sty-
ku przynajmniej czterech ziaren. Informacja o ziarnie zawiera dane o wszystkich jego
ptaszczyznach, krawedziach i wierzcholkach, za$§ informacja o ptaszczyznie zawiera
dane o obu stykajacych si¢ ze soba ziarnach oraz o ograniczajacych ja liniach (krawe-
dziach) i punktach (wierzchotkach). Informacja o linii zawiera dane o ziarnach, w kto-
rych ona wystgpuje jako krawedz, o plaszczyznach, ktore przecinaja si¢ wzdtuz niej,
oraz o dwoch punktach ograniczajacych tg linig. Z kolei informacja o wierzcholkach
zawiera dane o ziarnach, plaszczyznach i liniach.

Do uzyskania takiej informacji mozna stosowac rdzne algorytmy, jednak tu wy-
brano jedna konkretna opcjg, ktora pozwolita uzyskac prosty, jednoznaczny wynik.
Ponizej omdéwiono pokrotce inne algorytmy i niektére z przyczyn ich odrzucenia
(Svyetlichnyy et al. 2011).
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Schemat jednego algorytmu byl nastgpujacy: wyznaczenie komorek i ich $cian
tworzacych granice ziaren, przedstawienie ich jako punktéw na powierzchni, opisa-
nie powierzchni réwnaniem, wyznaczenie linii ich przecigcia i punktéw na podstawie
réwnan powierzchni. Gtownymi problemami byly eliminacja linii powstatych w wy-
niku przecigcia powierzchni, ktore w rzeczywistosci nie stykaja si¢ ze soba i niedo-
ktadno$ci okreslenia powierzchni, ktére powoduja, Ze linie przecigcia nie zbiegaja si¢
w jednym punkcie. Zdecydowano wowczas, by powierzchnie, linie i punkty wyznaczad
oddzielne.

W innym algorytmie po kolei wyznaczano powierzchnie ziaren, ich krawgdzie
i wierzchotki. Powierzchnie okreslano, biorac pod uwage wspolne Sciany dwoch ko-
moérek nalezacych do roéznych ziaren. Krawegdzie ziaren sa wspolnymi krawedziami
czterech komorek nalezacych przynajmniej do trzech réznych ziaren. Wierzchotkami
ziaren sa wspolne wierzchotki osmiu komorek, z ktorych przynajmniej cztery naleza do
réznych ziaren. Dalej grupowano odpowiednie ptaszczyzny, linie, punkty i ustalano ich
wspodtzaleznos¢. Glownymi problemami, ktére albo znacznie komplikowaly algorytm,
albo nie zostaly rozwigzane, byly m.in.: nieciagto$¢ linii i powierzchni, istnienie kra-
wedzi wspolnej dla czterech ziaren oraz wierzchotkow, ktére sa koncami tylko trzech
krawedzi.

Zastosowano zatem trzeci algorytm, bazujacy na zasadach topologii. Algorytm ten
zostat szczegdtowo opisany ponizej.

Ogodlnie wspomniany algorytm mozna przedstawi¢ w postaci ciagu po kolei wyko-
nywanych procedur, z ktérych zadna nie jest powtarzana. Procedury te obejmuja naste-
pujace czynnosci:

— wecezytywanie informacji o mikrostrukturze;

— sprawdzenie ciaglosci ziaren;

— eliminacja zbyt drobnych ziaren;

— wyznaczenie komorek lezacych na granicach ziaren (stykajacych si¢ z innym ziar-
nem) i stworzenie listy tych komorek;

— stworzenie drzewa plaszczyzn styku ziaren i przeksztalcenie go w liste; kazda
plaszczyzna zawiera liste Scian tworzacych ja komorek;

— uporzadkowanie $cian komodrek na powierzchni styku dwodch ziaren, sprawdzenie
ich ciaglosci 1 wyznaczenie konturu kazdej plaszczyznys;

— uporzadkowanie krawedzi komorek w konturze kazdej ptaszczyzny i wlaczenie
tych krawedzi do linii ksztattujacych kontur ptaszczyzny, stworzenie listy linii dla
kazdej ptaszczyzny, przy czym linia zawiera listg¢ krawedzi;

— stworzenie listy linii na podstawie listy linii kazdej ptaszczyzny i pomijanie po-
wtarzajacych si¢ linii;

— sprawdzanie linii w aspekcie podziatu ich na kilka krotszych;

— stworzenie 1 wypehienie listy linii dla kazdego ziarna;

— stworzenie 1 wypehienie listy wierzchotkéw wyznaczonych jako konce kazdej li-
nii z eliminacja powtorzen;

102



— stworzenie i wypelnienie listy wierzchotkow dla kazdej ptaszczyzny i ziarna oraz
list ptaszczyzn i ziaren dla kazdego wierzchotka;
— zapisywanie wynikow do plikow.

5.1.1. Wezytywanie informacji o mikrostrukturze

Wejsciowy plik zawiera informacj¢ o rozmiarach przestrzeni automatéw komor-
kowych, liczbie ziaren oraz numer ziarna, do ktérego nalezy kazda komodrka. W pod-
programie na podstawie danych o liczbie komorek i ziaren tworzono odpowiednie
struktury: tablice komorek oraz dynamiczna list¢ ziaren. Podczas wczytywania numeru
ziarna dla kazdej komorki tworzono i wypeliano dynamiczne listy komorek naleza-
cych do kazdego ziarna. Informacja ta jest wykorzystywana w innych algorytmach.
Tworzono réwniez sze$¢ urojonych ziaren o ujemnych numerach znajdujacych si¢ na
zewngtrznych granicach przestrzeni automatéw komorkowych.

5.1.2. Sprawdzenie ciaglosci ziaren

Przestrzen automatow komorkowych czesto jest zamknigta, stosowano periodycz-
ne warunki brzegowe. Przyczyny takiego post¢powania zostaty opisane w poprzednich
rozdziatach. Jednym z dostgpnych wariantéw jest zamknigcie przestrzeni w torus lub
hipertorus. W wyniku zastosowania takiej przestrzeni powstaja ziarna, ktore leza na
przeciwlegltych granicach. Dopdki modelowanie miesci si¢ wytacznie w ramach auto-
matéw komoérkowych, fakt ten nie odgrywa istotnej roli i na og6t jest pomijany. Na-
tomiast taczenie kilku metod w jednym modelu (na przyklad automatéw komoérkowych
z elementami skonczonymi) zmienia t¢ sytuacje zasadniczo. W metodzie elementow
skonczonych warunki brzegowe na przeciwlegtych granicach bgda rézne i spowoduja
powstanie nieciagtoSci w zamknigtej przestrzeni automatéw komorkowych wykorzy-
stanych do modelowania odksztalcenia. Dlatego w modelu opartym na metodzie ele-
mentow skonczonych przestrzen powinna by¢ otwarta, czyli jej przeciwlegle granice
nie moga by¢ potaczone w torus (hipertorus). Takie nieciagto$ci moga powstaé rowniez
podczas modelowania procesu rekrystalizacji, kiedy stare ziarno zostaje podzielone
rosnagcymi nowymi ziarnami. Zatem model oparty na automatach komoérkowych ko-
niecznie powinien zawiera¢ algorytm sprawdzania ziarna pod katem ewentualnej nie-
ciaglosci i w razie jej stwierdzenia — przypisania czg$ci tego ziarna innym ziarnom.

Dla wygody w podprogramie wczytywania danych stworzono réwniez dyna-
miczng liste komoérek nalezacych do ziarna. Wowczas informacja o ziarnie zawiera
wskazniki odnoszace si¢ do pierwszego i ostatniego elementu listy, natomiast element
listy zawiera wskazniki odnoszace si¢ do poprzedniego i kolejnego elementu listy. Ele-
ment listy mozna dotaczy¢ do informacji dotyczacej komorki lub stworzy¢ oddzielna
listg, ktora bedzie zawierala te elementy. W drugim przypadku element listy powinien
zawiera¢ wskazniki odnoszace si¢ do komorki i odwrotnie — dane o komorce powinny
zawiera¢ wskazniki odnoszace si¢ do elementu listy.
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Zasada dziatalna algorytmu polega na stworzeniu nowej listy ziaren i przenosze-

niu elementéw (komorek) ze starej listy do nowej (rys. 5.1 1 5.2). Algorytm zrealizowa-
no w nastgpujacy sposob:

1.
2.

10.

11.

a)

Stworzy¢ nowa liste ziaren NewGrainList.

Sprawdzié, czy stara lista ziaren OldGrainList jest pusta. Jezeli lista jest pusta,
oznacza to koniec algorytmu.

Wybra¢ jako analizowane ziarno (CurrentGrain) pierwsze ziarno ze starej listy zia-
ren (OldGrainList).

Sprawdzié, czy analizowane ziarno CurrentGrain zawiera komorki. Jezeli ziarno nie
zawiera zadnej komorki, usuna¢ ziarno CurrentGrain ze starej listy OldGrainList
i przej$¢ do pkt 2.

Stworzy¢ nowe ziarno NewCurrentGrain i dodaé je do nowej listy ziaren New-
GrainList.

. Wybraé pierwsza komorke z listy komorek ziarna CurrentGrain jako analizowanag

CurrentCell (rys. 5.1a).

Przenie$¢ CurrentCell z ziarna CurrentGrain do ziarna NewCurrentGrain (rys. 5.1a).
Wybraé pierwsza komorke z listy NewCurrentGrain jako analizowana New-
CurrentCell (rys. 5.2a, b — czerwona komorka).

Wybraé wszystkie komorki sasiadujace z NewCurrentCell nalezace do ziarna
CurrentGrain (strzatki na rysunkach 5.1b i 5.2b) i przenie$¢ je do ziarna NewCur-
rent-Grain (czerwone komorki na rysunku 5.1¢ i 5.2¢).

Sprawdzi¢, czy komodrka NewCurrentCell nie jest ostatnia na liScie ziarna New-
CurrentGrain. Jezeli nie jest, przej$¢ do kolejnej komorki (rysunek 5.1d oraz bra-
zowa strzatka na rysunku 5.2¢) tej listy, ktora zostaje analizowana NewCurrent-
Cell i przej$¢ do pkt 9.

Jezeli analizowana komodrka NewCurrentCell jest ostatnia (rys. 5.1¢), przejs¢ do pkt 4.

b) c) e)
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Rys. 5.1. Schemat przenoszenia komorek z listy na listg
(Svyetlichnyy et al. 2011)




e)
h)

Rys. 5.2. Kolejne etapy dziatania algorytmu sprawdzania nieciaglosci ziaren
(Svyetlichnyy et al. 2011)

Na rysunku 5.2 pokazano kolejne etapy wykonywania algorytmu. Ziarna znajduja-
ce si¢ na granicy przestrzeni wykazuja nieciaglos$¢, poniewaz w algorytmie zastosowa-
no otwarte warunki brzegowe. W zwiazku z tym, ze do listy nowego ziarna przenoszone
sa tylko komorki, ktore sasiaduja z komorkami, ktore juz na tej liscie si¢ znajduja, ko-
morki niestykajace si¢ z przeniesionymi pozostaja na starej liscie. W wyniku takiego
przenoszenia nieciagto$¢ ziarna powoduje, ze czg¢$¢ komorek nie zostaje przeniesiona,
wigc z nich ksztattowane jest dodatkowe ziarno i dla tego ziarna cala procedura jest
powtarzana. W poczatkowym etapie dziatania algorytmu, na rysunku 5.2 mozna zoba-
czy¢ dwa ziarna (oznaczone dwoma kolorami). Dalej kolorem czerwonym oznaczono
komorki przeniesione do nowego ziarna, dla ktdrych nie wyznaczono jeszcze wszystkich
sasiadow. Brazowym kolorem oznaczono komoérki przeniesione do nowego ziarna, dla
ktérych wyznaczono wszystkich sasiadéw. Cienkie strzatki wskazuja na sasiadow anali-
zowanej komorki, grube obrazuja przejscie do kolejnej komorki na liScie nowego ziar-
na. Po wykonaniu algorytmu na rysunku 5.2 zamiast dwoch ziaren wyznaczono cztery.

Jezeli struktura wejsciowa miata zamknigte (periodyczne) warunki brzegowe
lub ziarna zostaly podzielone w procesie rekrystalizacji, wykonanie algorytmu prowa-
dzi do zwigkszenia liczby ziaren. W innych przypadkach liczba ziaren i cata mikro-
struktura pozostana bez zmian. Sasiednie komoérki w tym algorytmie wyznaczano, za-
ktadajac sasiedztwo von Neumanna, czyli tworza je tylko te komorki, ktore stykaja sig
z komorka analizowana bokami ($cianami). Wykorzystanie sasiedztwa Moore’a moze
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doprowadzi¢ do nierozroznienia ziaren, ktore stykaja si¢ na przyktad tylko jednym
wierzchotkiem. Taka Iub podobna sytuacja komplikuje wyznaczenie pozostatych ele-
mentow struktury, dlatego tez tutaj wybrano sasiedztwo von Neumanna.

5.1.3. Eliminacja zbyt drobnych ziaren

Ziarna sktadajace si¢ z matej liczby komorek (na przyktad mniej niz 15) sa uzna-
wane przez program za zbyt drobne i zostaja usunigte. Komorki, ktére naleza do usu-
wanych ziaren, dolaczano do ziaren sasiednich. Jezeli komorka sasiadowata z kilkoma
ziarnami, wybierano to, z ktérym miala ona wigksza liczbe wspolnych $cian, a jezeli
liczba wspolnych $cian byta réwna, ziarno wybierano losowo. Eliminacja drobnych
ziaren jest opcjonalna, mozna zmieni¢ najmniejszy rozmiar ziarna lub tez pozostawic je
wszystkie. Jednak obecnos¢ bardzo malych ziaren negatywnie wptywa na jakos¢ siatki.

5.1.4. Stworzenie listy komorek lezacych na granicach ziaren

Ten algorytm nie jest niezbedny i jezeli mozna by bylo wyznaczy¢ ptaszczyzny,
biorac pod uwage wspdlne $ciany (boki) dwoch komoérek nalezacych do réznych zia-
ren, mozna by go bylo pomina¢. Jednak poniewaz 6w algorytm i podprogram zostaly
opracowane znacznie wczesniej niz frontalne automaty komoérkowe, zostaly wykorzy-
stane i pozwolity uprosci¢ opisany nizej algorytm, ktory stuzy do wyznaczenia w po-
czatkowej strukturze komorek lezacych na granicach ziaren, czyli zadania dla nich sta-
nu g, ,,ha granicy ziarna”. W algorytmie tym przegladano po kolei wszystkie komorki
i badano ich otoczenie. W przedstawionym tu algorytmie przeksztatcenia przestrzeni,
w odrdéznieniu od algorytmu wyznaczenia stanu komorki, jako otoczenie wybrano
obcigte sasiedztwo von Neumanna. Zamiast szeSciu komorek w zwyklym otoczeniu
von Neumanna badano zatem tylko trzy komorki, ktore stykaja si¢ bokami ($cianami)
i maja wigksza wspotrzedna. Takie postgpowanie prowadzi do prawie dwukrotnego
zmniejszenia liczby badanych komorek i eliminuje dublowanie badanych §cian oraz
nie wymaga dodatkowego podprogramu do usuni¢cia powtarzajacych si¢ Scian. Kazda
komorka majaca przynajmniej jedna z trzech granicznych $cian jest wpisywana na listg
komorek lezacych na granicy ziarna.

5.1.5. Lista plaszczyzn styku ziaren

Algorytm tworzenia listy plaszczyzn z lista $cian nalezacych do kazdej ptaszczy-
zny sktada si¢ z dwoch etapow. W pierwszym tworzono dynamiczne drzewo plasz-
czyzn i wypetniano listy $cian nalezacych do kazdej plaszczyzny, a w drugim prze-
ksztatlcano drzewo ptaszczyzn w liste dynamiczng. Wykorzystanie drzewa pozwala
uporzadkowaé ptaszczyzny jednoczesnie z wypetieniem list $cian, by uprosci¢ poszu-
kiwanie odpowiedniej plaszczyzny zarowno w tym algorytmie, jak i pézniej, w innych.
Informacja wyj$ciowa jest lista komorek na granicy ziaren. Kazda komoérka wyznacza
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od jednej do trzech $cian stykajacych si¢ z innym ziarnem, kazda z tych $cian otrzymu-
je numery dwoch ziaren w kolejno$ci rosnacej oraz podawane sa wspotrzedne jej §rod-
ka. Wraz z pierwsza $ciang tworzone jest drzewo plaszczyzn i pierwsza plaszczyzna,
do ktorej listy jest przypisywana ta komorka. W odniesieniu do kolejnych §cian porow-
nywano numery ziaren z numerami ziaren plaszczyzny w korzeniu drzewa, wybierano
odpowiednia gataz, przechodzono wzdhuz niej do kolejnej plaszczyzny. Jezeli numer
pierwszego ziarna $ciany jest mniejszy od numeru pierwszego ziarna plaszczyzny,
przechodzimy w lewo, jezeli wigkszy — w prawo, a jezeli rowny, sprawdza si¢ numer
drugiego ziarna. Jezeli numer drugiego ziarna $cian jest mniejszy numeru drugiego
ziarna plaszczyzny, przechodzimy w lewo, jezeli wigkszy — w prawo, jezeli rowny —
dodajemy t¢ $ciang do analizowanej plaszczyzny. Jesli po przejsciu w lewo lub w pra-
wo w tym wezle drzewa nie znajduje si¢ zadna ptaszczyzna, tworzymy w tym miejscu
nowa plaszczyzng, list¢ §ciany w tej ptaszczyznie i dodajemy $ciang do tej listy. Powta-
rzamy t¢ procedure dla kazdej $ciany az do wyczerpania listy komodrek na granicy zia-
ren. W efekcie uzyskujemy drzewo przygotowane do stworzenia uporzadkowanej listy
plaszczyzn, przy czym kazda plaszczyzna juz ma wypetniona listg $cian.

Przeksztatcenie drzewa w listg¢ obejmuje nastepujace czynnosci: przechodzimy po
drzewie do skrajnego lewego wezta, ktory staje si¢ pierwszym elementem listy. Dalej,
jezeli ten element ma prawa gataz, wykonujemy wokot niego obrét w lewo i powtarza-
my to, dopoki 6w element nie bedzie juz miat prawej galgzi. Wowczas przechodzimy
od analizowanego wezta do wezla nadrzednego. Po wielokrotnym powtdrzeniu przejsé
i obrotéw rozgalezione drzewo przyjmuje posta¢ drzewa bez rozgalezien, czyli listy
liniowej. Kolejnos¢ ptaszczyzn na liscie jest wyznaczona przez numery ziaren. Oczy-
wiscie, numer pierwszego ziarna wyznaczajacego plaszczyzng zawsze jest mniejszy od
numeru ziarna drugiego. Pierwsza ptaszczyzna na liScie ma najmniejszy numer pierw-
szego ziarna (—6) i najmniejszy numer drugiego ziarna. Plaszczyzny nie moga miec
dwadch ziaren o ujemnych numerach, poniewaz ujemny numer oznacza zewngtrzne ob-
szary i taka plaszczyzna bedzie poza przestrzenia automatéw komorkowych.

5.1.6. Uporzadkowanie $cian komorek
na powierzchni styku dwoch ziaren, sprawdzenie ich ciaglosci
i wyznaczenie konturu kazdej plaszczyzny

Nieciagto$¢ powierzchni styku dwodch ziaren moze istnie¢ w strukturze poczatko-
wej lub powstaé w procesie rekrystalizacji. Algorytm sprawdzania nieciagtosci po-
wierzchni jest podobny do algorytmu sprawdzania ciagloéci ziaren, dlatego zostanie
opisany mniej szczegdélowo. Wybierano w nim pierwszy element z listy $cian i przypo-
rzadkowano go do nowej listy. Nastepnie na starej liScie poszukiwano wszystkich sa-
siednich $cian 1 przypisywano je do nowej listy. Powtarzano tg procedurg do wyczerpa-
nia listy lub do momentu, kiedy $ciany pozostate na starej liScie nie stykaly si¢ z zadna
$ciana z nowej listy (oznacza to nieciagto$¢ powierzchni styku dwoch ziaren).
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Algorytm ten, w odréznieniu od algorytmu sprawdzania ciaglodci ziaren, zostat
wzbogacony o czynno$ci zwiazane z wyznaczeniem konturu plaszczyzny (rys. 5.3).
Przenoszenie $cian z jednej listy na druga zwiazano ze zmiang konturu. Juz pierwsza
$ciana wyznacza kontur skladajacy si¢ z czterech jej bokow (krawedzi komorki).
Wszystkie cztery krawedzie zostaja wpisane na listg krawedzi wyznaczajacych kontur
plaszczyzny. Glownymi parametrami krawedzi sa jej wspotrzgdne okreslone jako
wspohrzedne $rodka krawedzi. Wykorzystywano je rowniez do poszukiwania $ciany
przylegajacej do konturu. Aby $ciana przylegata do konturu plaszczyzny i zostata dota-
czona do plaszczyzny, odleglos¢ $ciany od krawedzi ptaszczyzny powinna by¢ réwna
potowie wymiaru komorki. Po przytaczeniu $ciany do ptaszczyzny sprawdzano wszyst-
kie cztery jej boki pod katem ich przynaleznosci do konturu przed przytaczeniem. Jezeli
ten czy inny bok juz nalezal do konturu, zostawat z niego usuni¢ty, natomiast jezeli nie
nalezal, byt do konturu dodawany. Powtarzano to wzglgdem wszystkich §cian we
wszystkich ptaszczyznach. Jako wynik dla kazdej ptaszczyzny uzyskano opis konturu
okreslonego przez nieuporzadkowana liste wspotrzednych krawedzi, z ktérych ten kon-
tur si¢ sktadat.

Sciana | Sciana é Sciana | Sciana
1 2 1 2

Rys. 5.3. Dotaczanie $ciany do ptaszczyzny i zmiana konturu
(Svyetlichnyy et al. 2011)

Wynikiem zastosowania omawianego algorytmu jest nieuporzadkowana lista krawe-
dzi, co jest zwiazane z faktem, ze wigkszo$¢ elementow wpisywanych na te list¢ w kon-
cu i tak zostanie z niej usunigta. Dlatego wydaje si¢, ze naktady na porzadkowanie na
biezaco dynamicznie zmieniajacej sig listy przewyzszaja wynikajace z niego korzysci.
W zwiazku z tym nowe elementy dodawano na koniec listy i sprawdzanie réwniez roz-
poczynano od konca, co pozwolito uzyska¢ pewne przyspieszenie dziatania algorytmu.

Algorytm uporzadkowania krawedzi tworzacych kontur ptaszczyzny jest podobny
do algorytmu uporzadkowania §cian. Wybiera si¢ pierwsza krawedz i wyznacza si¢ kon-
ce linii konturu. Nastgpnie sprawdza sig, czy pozostale krawedzie przylegaja do jednego
z koncow linii, a jezeli tak, to zostana one dotaczone do odpowiedniego konca linii, ze
zmiang wspotrzednych tego konca. Powtarza sig¢ to do wyczerpania listy. Ze wzgledu na
sposob tworzenia konturu zawsze jest on ciagly 1 zamknigty. Wynikiem algorytmu jest
uporzadkowany kontur kazdej ptaszczyzny.

5.1.7. Stworzenie listy krawedzi (linii) dla kazdej plaszczyzny

Na podstawie uporzadkowanego konturu kazdej plaszczyzny mozna stworzyé
1 wypetni¢ listy jej krawedzi (linii) oraz listy krawedzi komoérek dla kazdej krawedzi
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ptaszczyzny. Krawedzie komorek, ktore naleza do konturu plaszczyzny, maja wspot-
rzedne, ale nie zawieraja informacji o ziarnach, do ktoérych naleza. Poczynajac od
pierwszego elementu listy, obchodzimy caly kontur, dochodzac do elementu ostatnie-
go. Podczas przejscia od krawedzi do krawedzi sprawdzano wszystkie cztery komorki,
do ktorych ona nalezy, i wyznaczano ziarna, do ktérych naleza te komorki. W ten spo-
sOb wyznaczano trzy lub cztery ziarna, ktorych krawedzie tworza rozpatrywana linig.
Ziarna zapisywano wedlug numeracji rosnacej. Pierwsza krawedz rozpoczyna pierw-
sza linig, kolejne sprawdzano pod wzgledem ich przynaleznosci do rozpatrywanej linii.
Kolejna krawedz nalezy do tych samych ziaren co linia, zostaje ona dotaczona do tej
linii, w przeciwnym razie rozpoczyna ona nowa lini¢. Po obej$ciu konturu zostaje wy-
petniona lista linii, pozostaje tylko sprawdzi¢, czy pierwsza i ostatnia linia powinny
by¢ polaczone, poniewaz kontur rozpoczyna si¢ w przypadkowym miejscu i prawdopo-
dobnie nie bedzie to styk dwoch linii.

5.1.8. Stworzenie listy wszystkich linii

Na podstawie listy linii (krawegdzi) kazdej plaszczyzny mozna stworzy¢ ogolna
listg linii. Oczywiscie, kazda linia w kazdej plaszczyznie jest wyznaczona niezaleznie,
wigc nalezy zebra¢ wszystkie linie na jednej liScie, odrzucajac te, ktore si¢ powtarzaja.

Lista linii uporzadkowywana jest wedtug nastepujacych kryteriow:

— numer pierwszego, drugiego, trzeciego (i czwartego, jesli jest obecne) ziarna,
— wspotrzedna x, y, z koncow linii (odpowiednio minimalna i maksymalna warto$¢
kazdej wspolrzedne;).

Ostatnie kryterium jest konieczne do odrdznienia linii, ktore sg krawedziami tych
samych ziaren. Moze to by¢ ta sama linia rozdzielona na odcinki, na przyktad powsta-
niem na granicy nowego ziarna, badz tez linie zupetnie rézne. Podczas tworzenia listy
linii kazdej nadaje si¢ numer. Tworzy si¢ rowniez listy ptaszczyzn przylegajacych do
linii. Wynikiem dziatania algorytmu jest wypetniona lista linii.

5.1.9. Algorytm sprawdzania linii

Uzyskana lista linii moze by¢ niespdjna. Wigkszo$¢ utworzonych na roéznych
ptaszczyznach linii jest taka sama, jednak niektére moga by¢ na jednej ptaszczyznie
krotsze niz na innych. Wowczas na liscie bedzie zapisana i krétsza, i dluzsza linia.
Przyczyna rozbieznosci w dhugosci linii jest sposob ich wyznaczania. Linia moze pozo-
stawac ciagla, bedac krawedzia tych samych ziaren, ale granica réznych plaszczyzn
(rys. 5.4) —na przyktad kiedy jedno ziarno (ziarno 1) ma dwie powierzchnie (pow. 1 14)
styku z innymi ziarnami, a te powierzchnie stykaja si¢ w jednym punkcie. W takim
przypadku w kazdej z tych dwoch ptaszczyzn (pow. 1 1 4) beda si¢ znajdowaly odcinki
linii, ktéra w innych ptaszczyznach (pow. 3) bedzie wyznaczona jako jedna linia cia-
gla. Wlasnie wyeliminowaniu takiego przypadku stuzy omawiany algorytm. Glowna
oznaka zaistnienia takiej sytuacji jest liczba plaszczyzn mniejsza lub réwna dwom.
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Pozostaje jeszcze znalez¢ wszystkie linie, ktore maja wspolny odcinek, ale nie sa tozsa-
me. Linia dluzsza zostanie skrocona o krotsza. Dalej, jezeli skroconej linii jest rdOwna
inna linia juz istniejaca na liScie, jedna linia z tej pary zostaje odrzucona. Po wykonaniu
takiej operacji lista linii bedzie spdjna.

Ziarno 1|Ziarno 2

Rys. 5.4. Podziat linii na dwie krotsze (Svyetlichnyy et al. 2011)

Algorytm ma posta¢ gtéwnej petli, w ktorej powtarza si¢ czynnosci wzgledem
kazdej linii z globalnej listy.

Informacja dotyczaca kazdej linii przed wykonaniem algorytmu zawiera nieuporzad-
kowana liste¢ odcinkow. Kazdy odcinek jest krawedzia komorki, ma jednostkowa dtugosé,
a jego potozenie wyznaczono, podajac wspolrzedne jego srodka. Poniewaz wspotrzgdne
$rodka komorki sg liczbami calkowitymi, tylko jedna ze wspotrzgdnych odcinka bedzie
liczba catkowita, pozostate dwie beda rézni¢ si¢ od catkowitej o 0,5. Konce odcinkow
odpowiadaja wierzchotkom komoérki i zadna z ich trzech wspoétrzgdnych nie bedzie licz-
ba catkowita — beda miaty cyfre pieé po przecinku. Ciaglo$é linii sprawdzano, opierajac
si¢ na zalozeniu, ze jezeli dwa odcinki maja jeden wspdlny koniec, to naleza do jednej
ciagtej linii. Natomiast jezeli koniec danego odcinka nie jest wspdlny z koncem zadnego
innego odcinka, jest on koficem linii i odpowiednio wierzcholkiem ziarna.

Algorytm rozpoczyna si¢ od wyboru pierwszego odcinka z listy odcinkéw wybra-
nej linii i wyznaczenia jego koncow. Sprawdza si¢ rowniez, czy nie jest to jedyny odci-
nek nalezacy do tej linii. Jezeli linia sktada si¢ z jednego odcinka, jego wyznaczone
konce beda koncami linii i zostana dodane do listy wierzchotkdw, o ile nie byly na niej
zapisane wczesniej. Jezeli linia zawiera wigcej niz jeden odcinek, pierwszy odcinek
zostaje przeniesiony z biezacej linii do linii tymczasowej, a jego konce zostaja tymcza-
sowymi koncami linii.

W drugim etapie petli algorytmu sprawdza si¢ po kolei odcinki pozostate w rozpa-
trywanej linii i jezeli koniec kolejnego odcinka jest tymczasowym koncem tymczaso-
wej linii, zostaje on przeniesiony z listy rozpatrywanej linii do listy linii tymczasowe;.
Ten odcinek jest dodawany do poczatku lub konca listy z odpowiednia zmiang wspot-
rzednych jednego z koncéw linii. Czynnosci te powtarza si¢ do wyczerpania listy od-
cinkdw rozpatrywanej linii lub niespetnienia warunku ciaglosci wzgledem wszystkich
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pozostatych na liScie odcinkéw. W pierwszym przypadku rozpatrywana linia byla cia-
gla, wigc tymczasowa linia bgdzie jedna, z uporzadkowanymi odcinkami i wyznaczony-
mi konicami (wierzchotkami), ktore beda dodane do listy wierzchotkow, jezeli nie byly
zapisane w niej wezesniej. Uporzadkowang linig¢ tymczasowa zast¢pujemy linia rozpa-
trywana i przechodzimy do kolejnej linii. Natomiast w drugim przypadku linia rozpatrywa-
na nie byla ciagla i dzieli si¢ przynajmniej na dwie linie. Jedna z nich jest linia tymcza-
sowa, juz uporzadkowana, ktora zostaje dodana do listy linii przed linia aktualnie rozpa-
trywana. Z koncami linii postgpujemy w ten sam sposob jak poprzednio. Natomiast
analizowana lista linii pozostaje z nieuporzadkowanymi odcinkami, dlatego wracamy
do niej i rozpoczynamy procedure od poczatku, od wyznaczenia pierwszego odcinka.

5.1.10. Stworzenie i wypelnienie listy linii dla kazdego ziarna

W tej czgscei programu po kolei przegladano wszystkie listy linii. Zawieraja one
informacj¢ o ziarnach; do wszystkich tych ziaren dopisywano numery linii, tworzac
odpowiednie listy dynamiczne.

5.1.11. Stworzenie i wypelnienie listy wierzchotkow

Do tej pory jedynym niewyznaczonym elementem topologii mikrostruktury pozo-
staje wierzcholek. Nic nie stoi na przeszkodzie, aby wyznaczy¢ go podczas dzielenia
konturu ptaszczyzny na linie, jednak kilka kolejnych algorytméw podziatu kontu-
ru na linie linie te modyfikuje, wigc nalezaloby modyfikowaé rowniez i informacje
o wierzchotkach. Dlatego zdecydowano rozpocza¢ tworzenie listy wierzchotkow dopie-
ro wtedy, gdy wszystkie informacje o ziarnach, ptaszczyznach i liniach zostaly uksztat-
towane i nie beda juz podlegaly dalszym modyfikacjom.

Wierzchotki wyznaczano po kolei dla kazdej linii, na podstawie wspolrzgdnych
pierwszej i ostatniej z krawedzi znajdujacych si¢ na uporzadkowane;j liscie kazdej linii.
Na podstawie wspotrzednych krawedzi jednoznacznie mozna wyznaczy¢ dwa jej konce.
Aby wybra¢ wierzchotek z tych dwoch koncow krawedzi, poréwnywano ich odlegtosci
od sasiedniej krawedzi (drugiej lub przedostatniej). Koniec krawedzi znajdujacy si¢ da-
lej od sasiedniej krawedzi jest wierzcholkiem ziarna i koncem linii. Jezeli linia zawiera
tylko jedna krawedz, obydwa konce tej krawedzi automatycznie zostaja wierzchotkami.

Po wyznaczeniu wierzchotkéw sprawdzano ich obecno$¢ na liscie wierzcholtkow.
Lista wierzchotkoéw byta uporzadkowana wedtug wspoétrzednych x, y i z. W razie obec-
no$ci wierzchotka na liScie dodawano do niego informacj¢ o rozpatrywanej linii, nato-
miast do informacji o linii dodawano numer wierzchotka z listy. W razie braku wierz-
chotka na liscie byt on dodawany do tej listy w odpowiednim miejscu, nadawano mu
kolejny numer oraz dodawano informacje o linii, a do informacji o linii dodawano dane
o wierzchotku.
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Wynikiem dziatania tego algorytmu jest uporzadkowana wedhig wspotrzednych
lista wierzchotkéw, z ktérych kazdy zawiera informacje tylko o liniach, oraz uzupet-
niona informacja dotyczaca linii, ktéra teraz zawiera petne dane dotyczace do zwiaza-
nych z nig ziaren, ptaszczyzn i wierzchotkéw. Uzupelieniu informacji o ziarnach,
plaszczyznach i1 wierzcholkach stuzy kolejny algorytm.

5.1.12. Stworzenie i wypelnienie
listy wierzcholkow dla kazdej plaszczyzny i ziarna
oraz list plaszczyzn i ziaren dla kazdego wierzchotka

Ogniwem, ktore laczy informacje o ziarnach i ptaszczyznach z informacja o wierz-
cholkach jest linia, ktora w tej chwili zawiera juz pelna informacj¢ o pozostatych ele-
mentach.

Rozpatrywano po kolei wszystkie wierzcholtki, w odniesieniu do kazdego z nich
przegladano listg linii. Informacja o kazdej linii wskazuje na trzy lub cztery ptaszczyzny
i tyle samo ziaren, zatem informacja o kazdej z tych plaszczyzn i kazdym ziarnie jest doda-
wana do informacji o odpowiednim wierzchotku. Przed dodaniem do tej listy ptasz-
czyzn i ziaren sprawdzano ich obecno$¢ na liscie, poniewaz kazda ptaszczyzna bedzie
wyznaczona dwukrotnie, a ziarno przynajmniej trzykrotnie. Jednoczes$nie informacja
o wierzchotku jest dodawana do informacji o odpowiednim ziarnie i ptaszczyznie.

5.1.13. Zapisywanie wynikow do plikow

Informacja zapisywana jest w plikach w dwoch wersjach: pelnej i skrdconej. Two-
rzono oddzielne pliki dla ziaren, ptaszczyzn, linii i wierzcholkéw.

Pelna wersja pliku dla ziaren zawiera nastgpujace informacje:
— liczbg ziaren;
— numer ziarna;
— liczbg¢ komorek w ziarnie;
— liczbg ptaszczyzn;
— numer kazdej ptaszczyzny, numery ziaren, do ktérych naleza, i liczbg $cian;
— liczbg linii;
— numer kazdej linii, numery ziaren, dla ktorych ona jest krawgdzia, i liczbg odcinkow;
— liczbe wierzchotkow;
— dla kazdego wierzchotka jego numer, wspoirzedne, liczbg ziaren i ich numery.

Skrocona wersja pliku dla ziaren zawiera informacje nastgpujace:
— liczbg ziaren;
— numer ziarna;
— liczbg¢ komorek w ziarnie;
— liczbe ptaszczyzn i ich numery;
— liczbg linii i ich numery;
— liczbg wierzchotkow i ich numery.
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Pelna wersja pliku dla ptaszczyzn zawiera nast¢pujace informacje:

liczbg ptaszczyzn;

numer plaszczyzny;

numery ziaren;

liczbg linii i ich numery;

liczbg wierzchotkéw i ich numery;
liczbg $cian i ich wspolrzedne.

Skrocona wersja pliku dla plaszczyzn zawiera nastgpujace informacje:

liczbg ptaszczyzn;

numer plaszczyzny;

numery ziaren;

liczbg $cian i ich wspotrzedne.

Pelna wersja pliku dla linii zawiera nastgpujace informacje:
liczbe linii;

numer linii;

numery ziaren;

liczbg ptaszczyzn i ich numery;

liczbg wierzchotkéw i ich numery;

liczbg krawedzi i ich wspotrzedne.

Skrocona wersja pliku dla linii zawiera informacje nastepujace:
liczbe linii;

numer linii;

numery wierzcholkow;

liczbg ptaszczyzn i ich numery;

liczbe krawedzi i ich wspdtrzedne.

Pelna wersja pliku dla wierzchotkow zawiera nastepujace informacje:

liczbe wierzcholkéw;

numer wierzcholka;
wspotrzedne wierzcholka;
numery ziaren;

liczbg ptaszczyzn i ich numery;
liczbe linii 1 ich numery.

Skrocona wersja pliku dla wierzchotkéw zawiera informacje nastepujace:

liczbe wierzcholkéw;
numer wierzchotka i jego wspotrzedne.
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5.2. Przyklady siatek MES

Na podstawie danych zapisywanych w odpowiednich plikach Jurczyk (Svyetlich-
nyy et al. 2011) opracowat algorytmy tworzenia siatek MES. Niektore z nich pokazano
na rysunkach 5.5 1 5.6. Sa to nierbwnomierne siatki zaggszczone w poblizu granic zia-
ren. Granice ziaren moga by¢ zaréwno plaskie (rys. 5.5a), jak 1 wygiete (rys. 5.5b).
Wigcej szczegdtow na ten temat — por. Svyetlichnyy et al. (2011).

a)

Rys. 5.5. Siatka objgtosciowa na powierzchni przestrzeni (a) i na jego przekroju (b)
(Svyetlichnyy et al. 2011, oprac. Tomasz Jurczyk)

Rys. 5.6. Siatka objgtosciowa na powierzchni przestrzeni (a) i jednego ziarna (b)
(Svyetlichnyy et al. 2011, oprac. Tomasz Jurczyk)
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Czes¢ druga

Modelowanie zjawisk mikrostrukturalnych



Pierwsze rozdziaty czgséci drugiej niniejszej pracy zostaly poswigcone zasadom
i przyktadom symulacji zjawisk mikrostrukturalnych. Niektore z nich oméwiono bar-
dziej szczegdtowo, inne jedynie pobieznie. Jako pierwsze zagadnienie w rozdziale szo-
stym rozpatrzono stworzenie poczatkowej mikrostruktury, ktéra czgsto jest wykorzy-
stywana jako stan wyjsciowy do modelowania innych zjawisk. W rozdziale siodmym
zostaty zaprezentowane zasady modelowania krzepnigcia w maszynie ciaglego odle-
wania stali. W 6smym rozdziale oméwiono zjawisko rekrystalizacji. Rozdzial dziewia-
ty pos§wigcono przemianie fazowej, a w rozdziale dziesiatym, dotyczacym zjawisk mi-
krostrukturalnych, zademonstrowano mozliwosci automatéw w zakresie modelowania
rozdrobnienia ziarna oraz wyniki symulacji procesu walcowania pakietowego i wielo-
krotnego $ciskania MAXStrain®.

Czgs$¢ druga ksiazki przedstawia réwniez kolejny, trzeci poziom uktadu (rys. 1.1)
— modele ewolucji mikrostruktury w procesach technologicznych. Zagadnienia te
sa czeSciowo rozpatrywane w rozdziatach 6smym i dziesigtym oraz w rozdziale ostat-
nim, jedenastym, niniejszego opracowania. W rozdziale jedenastym przedstawiono tez
przyktady modelowania procesu walcowania w wykrojach oraz walcowania wyrobow
ptaskich.



6. Modelowanie poczatkowej mikrostruktury
o0 zadanych parametrach

Zachodzace w materiatach procesy mikrostrukturalne ze wzgledu na stan poczat-
kowy mozna podzieli¢ na dwie grupy. Do pierwszej mozna zaliczy¢ procesy, ktore nie
potrzebuja poczatkowej mikrostruktury i rozpoczynaja si¢ od jednolitego pierwotnego
stanu. Jednym z takich procesow jest krystalizacja. Procesy zaliczane do drugiej grupy
potrzebuja poczatkowej mikrostruktury. Mikrostruktura ta jest opisywana réznymi pa-
rametrami i modelowanie dowolnego procesu powinno si¢ rozpoczyna¢ od poczatko-
wej mikrostruktury najbardziej zblizonej do rzeczywistej w okreslonych warunkach.
Zasady, algorytm i oprogramowanie do stworzenia mikrostruktury o zadanych parame-
trach zostaly omowione ponizej.

6.1. Zasady i struktura modelu
ksztaltowania poczatkowej mikrostruktury

Ksztattowanie poczatkowej mikrostruktury za pomoca automatéow komorkowych
mozna zrealizowaé, stosujac opisany w rozdziale 4 uniwersalny frontalny automat ko-
moérkowy. Wéowczas proces ksztattowania mozna podzieli¢ na dwa etapy: zarodkowanie
i rozrost ziaren. Rozrost ziaren zostal szczegétowo opisany w czgsci pierwszej niniej-
szego opracowania, natomiast proces zarodkowania zostanie przedstawiony ponizej.

Zgodnie z zasadami przedstawionymi w podrozdziale 1.4 nalezy okresli¢ podsta-
wowe cechy automatow komoérkowych, uwzgledniajac wymagania modelowania pro-
cesu — ksztattowania poczatkowej mikrostruktury.

Geometria. Poniewaz poczatkowa mikrostruktura jest ksztalttowana glownie
w celu wykorzystania w dalszych symulacjach, parametry geometrii sa narzucone
przez proces, na potrzeby ktorego jest przygotowywana. Przestrzen jest trojwymiaro-
wa. Rozmiary i ksztalt przestrzeni podczas symulacji nie zmienia sig¢. Siatka jest skon-
czona i przewaznie regularna.

Warunki brzegowe. Warunki brzegowe rowniez powinny uwzgledni¢ dalsza sy-
mulacje. Mozna wigc zastosowaé warunki periodyczne z przesunigciem lub bez, kom-
binowane lub otwarte. Przy wyborze warunkéw mozna si¢ stosowaé do zalecen przed-
stawionych w rozdziale 3.
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Stany komérek. Automat komoérki w tym algorytmie moze przyjmowac pigé sta-
now: stan poczatkowy ¢, ,,komorka na froncie zmian” (stan frontalny) ¢, ,,komoérka na
granicy ziarna” g,, ,,komorka wewnatrz ziarna” gz oraz stan przejsciowy gy.

Lokalna regula. Lokalna reguta opiera si¢ wylacznie na stanach komorek, bez
uwzgledniania parametrow procesowych. Regula ta wykorzystuje gldwnie otoczenie
wyjsciowe i dziata jako frontalny automat komérkowy. Uniwersalny frontalny automat
komérkowy opisano w rozdziale 4 i przedstawiono na rysunku 4.9.

Otoczenie. W przedstawionych przyktadach stosowano dwa rodzaje otoczenia. Pod-
czas rozrostu ziaren, do ktorych naleza komorki w stanie frontalnym, o tym, ktore komorki
beda wlaczone w proces rozrostu, decyduje otoczenie Moore’a, natomiast po przejsciu
ruchome;j granicy przez komorke rosnacego ziarna do wyznaczenia, czy komorka znaj-
duje si¢ wewnatrz ziarna, czy na jego granicy, stosowano otoczenie von Neumanna.

Stan poczatkowy. Ksztaltowanie poczatkowej mikrostruktury rozpoczyna si¢ od
stanu niezaktoconego, kiedy wszystkie komorki znajduja si¢ w tym samym stanie po-
czatkowym.

Aktualizacja standéw. Ze wzgledu na cechy formalne uniwersalne frontalne auto-
maty komoérkowe mozna zaliczy¢ do automatéw z asynchroniczng aktualizacja stanow.
Aktualizacja stanu nastgpuje od razu po spelnieniu odpowiedniego warunku. Stan
ten jest dostepny dla wszystkich komorek i moze by¢ przez nie wykorzystywany. Jed-
nak warunki, ktére prowadza do aktualizacji, sa §ciSle zwiazane z czasem, krokiem
obliczeniowym i kolejnoscia obliczen. Diugo$¢ kroku czasowego dobierano automa-
tycznie. Predko$¢ rozrostu jest stata, jednostkowa i prowadzi do formalnie nierzeczy-
wistego czasu.

Warunek zatrzymania. Kryterium konca obliczen jest przejScie wszystkich ko-
morek w stan koncowy (g, lub gs).

6.2. Wybor warunkow symulacji i symulacja

Zgodnie ze schematem przedstawionym na rysunku 1.1 opracowano program,
ktéry pozwala wybra¢ do symulacji proces lub zjawisko mikrostrukturalne. Jeden
z mozliwych do wybrania procesdéw to ksztaltowanie poczatkowej struktury o okreslo-
nych parametrach. Po uruchomieniu oprogramowania pojawia si¢ okno wyboru proce-
su modelowego, co pokazano na rysunku 6.1. W okienku tym mozna wybraé z listy
ksztattowanie poczatkowej mikrostruktury (,,New Structure”’). Dodatkowo mozna wy-
bra¢ rozdzielczos¢ ekranu (na przyktad 1400 x 700 pikseli), na ktérym bedzie wizuali-
zowana symulacja oraz zostana przedstawione wyniki koncowe. Poza tym mozna wy-
bra¢ wizualizacj¢ wielobarwna (domy$lnie) lub utrzymana w szarym kolorze.
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FCA Processes El

“We are glad to invite you
to frontal cellular automata [FCA] program

Here you can choose process for simulation:

|New Structure j

[~ Grey Scale |1400:700 Cancel

Rys. 6.1. Wybor procesu i parametréw wizualizacji

Po okresleniu parametrow wizualizacji i wyborze ,,New Structure” pojawia si¢
okienko ,,Modeling” (rys. 6.2), w ktérym sa dostepne do wyboru trzy opcje: ksztatto-
wanie nowej struktury (,,New”), kontynuacja juz rozpoczgtego procesu (,,Continue™)
lub wizualizacja gotowej mikrostruktury (,,Results”).

Wyb6r przycisku ,,Continue” pozwala kontynuowaé¢ dobor rozktadu wielkosci zia-
ren. Warunkiem poprawnego dziatania programu jest prawidlowe przeprowadzenie
poprzednich obliczen i zachowanie ich wynikdw w odpowiednim pliku. Warunki po-
przedniej symulacji zachowywano w pliku ,,ParametersIMS.txt” i domys$lnym pliku
,GrainsDO.txt”. Po zapisaniu tych plikdéw w odpowiednich formatach proces symulacji
rozpoczyna si¢ po nacisnigciu przycisku ,,Continue”.

Modeling

[AET ‘ Continue ‘ Results Cancel

Rys. 6.2. Okno ,,Modeling”

Wybdr opcji wizualizacji (przycisk ,,Results”) pozwala przej$¢ do wyswietlenia
wynikéw symulacji, czyli do uzyskanej mikrostruktury. Po nacisnigciu tego przycisku
pojawia si¢ opcja wyboru pliku z wynikami (domys$lnie ,,Structure(.txt”).

Natomiast najbardziej istotna jest opcja nowego modelowania. Przycisk ,,New”
pozwala przejs¢ do wyboru parametrow modelowania poczatkowej mikrostruktury
i otwiera okno ,,Initial Microstructure”, w ktorym pojawiaja si¢ cztery zaktadki.

Za pomoca pierwszej zakladki, ,,Sizes” (rys. 6.3), zadaje si¢ geometri¢ automatow
komoérkowych. W niej nalezy okresli¢c wymiary przestrzeni trojwymiarowej — zarowno
liczbg komorek wzdtuz kazdej osi, jak i jej wymiary rzeczywiste. Dodatkowo mozna
wybra¢ ksztatt modelowej przestrzeni. Do wyboru sa dwie opcje ksztattu okreslajace
przekroj YZ: prostokat lub kwadrat (,,Square”) i elipsa lub koto (,,Round”). Wybor jed-
nej z tych opcji skutkuje uzyskaniem przestrzeni o ksztalcie prostopadtoscianu lub wal-
ca (w tym eliptycznego).

119



Initial Microstructure

Sizes lBoundary conditions ] Mucleation ] Crientation ] Ok |

Kz cells KYZ sizes

o 100 = 500 mm
= 100 ST 500 mm
Z= 100 Z= 500 mim

* Square
" Round

Rys. 6.3. Parametry przestrzeni modelowej

Zaktadka druga, ,,Boundary conditions” (rys. 6.4), okresla warunki brzegowe. Dla
kazdego kierunku mozna niezaleznie wybra¢ warunki otwarte (,,Open”) lub periodycz-
ne (,,Periodic”, domyslne), a faktycznie kombinowane warunki brzegowe. Wybdr wa-
runkéw periodycznych umozliwia okreslenie przesunigé przy laczeniu przeciwleglych
granic, ktére wowczas beda réwne potowie odpowiedniego wymiaru przestrzeni. Moz-
na wybra¢ niezaleznie dowolng kombinacje sze$ciu mozliwych przesuni¢é. W przy-
padku wyboru przestrzeni o ksztalcie walca dla kierunkow Y i Z warunki brzegowe
zostaty narzucone jako poétotwarte.

Initial Microstructure E|

Sizes  Boundary conditions ]Nucleation | orientation | O |

— Boundary Condition

® ik
" Open " Open " Open
¢ Periodic ||| Periodic {* Periodic

with dizplacement
[®Y I~ oz

M=z | =

Rys. 6.4. Wybor warunkéw brzegowych

Zaktadka trzecia, ,,Nucleation” (rys. 6.5), umozliwia wyznaczenie warunkow za-
rodkowania oraz pozwala dobra¢ rozktad wielko$ci ziaren. Najpierw mozna okresli¢
ksztalt rosnacych ziaren (,,Shape of Grains”), wybierajac go z listy, a nast¢pnie — zazna-
czy¢ opcje ,,Grain Distribution”, ktéra okresla, czy rozktad wielkosci ziaren bedzie
liczony i zapisywany w pliku. Obliczanie rozktadu wielkos$ci ziaren rowniez umozliwia
powtodrzenie obliczen w celu dopasowania uzyskanego rozktadu do zadanego. Zazna-
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czenie tej opcji moze takze oznaczaé dobor i optymalizacje czasow zarodkowania
w celu uzyskania zadanego rozktadu wielkos$ci ziaren. Aby program dziatat poprawnie,
w tym przypadku niezbgdne sa plik z teoretycznym rozkladem (,,TeorDistr.txt”’) oraz zgod-
nos¢ liczby ziaren w teoretycznym rozktadzie i zadanym w polu ,,Number of Grains”
(przy zerowej warto$ci w polu ,,Time step”). Niezgodnos$¢ teoretycznego rozktadu
7 parametrami przestrzeni nie powoduje btedu dziatania programu, ale uniemozliwi
doktadne dopasowanie rozktadu. Funkcja ta zostata bardziej szczegdlowo opisana
w kolejnym podrozdziale.

Initial Microstructure

Sizes ] Boundary conditions  Mucleation ]Orientation ] (a4 |

Congtant hucleation rate Shape of Graing
Murnber af Grains Tirme step ’m
| R0 | i —
Size Fatio
F e —

| 1
Az T
1

Location of Mew Grain
™ Randaom time-depenent

{* Random time-independent |
Az 2
| 1

I Muclei From File v Grain Distribution

Rys. 6.5. Parametry zarodkowania

Istnieja dwa warianty okreslenia warunkow zarodkowania. Pierwszy polega na
okreslaniu ich na podstawie danych odczytanych z pliku. W odpowiednim pliku zapi-
sane sa wszystkie informacje o zarodkowaniu, czyli o czasie i miejscu powstania kaz-
dego zarodka (oraz jego przestrzennej orientacji). Informacje te sa uporzadkowane we-
dlug czasu powstania zarodka.

Drugim wariantem jest zadanie parametréw zaczerpnigtych bezposrednio z opisy-
wanej zaktadki. Zarodkowanie przewidziano ze stata predkoscia wzgledna (w stosunku
do objetosci przestrzeni wolnej od ziaren), ktdra jest zadawana poprzez dwa parametry:
~Number of Grains” (liczb¢ nowych ziaren) oraz ,,Time step” (odstgp czasu pomigdzy
pojawieniem si¢ kolejnej grupy zarodkoéw). Rowna zeru warto$¢ odstgpu czasu ozna-
cza, iz zarodkowanie nastgpuje jedynie przed procesem rozrostu ziaren, natomiast war-
to$¢ rozna od zera oznacza, ze zarodkowanie powtarza si¢ w wyznaczonych odstgpach
czasu (jezeli zarodek pojawia si¢ w miejscu zajetym przez ziarno, zostaje on odrzucony).
Miejsce zarodkowania wybierano za pomocg liczb pseudolosowych w bloku ,,Location
of New Grain” i mozliwe sg tu dwie opcje: zarodkowanie wyznaczone przez niezmienna
kolejnos¢ liczb pseudolosowych (,,Random time-independent”, domyslnie) i uzaleznie-
nie punktu startowego od wewngtrznego zegarka systemowego komputera (,,Random
time-dependent”). W pierwszym wariancie zarodkowanie bedzie si¢ odbywaé w tym
samym miejscu w tej samej chwili. W przypadku wyboru zarodkowania z pliku i wyboru

121



opcji ,,Random time-independent” proces odbywa si¢ z pominigciem miejsc zarodko-
wania odczytywanych z pliku, ale z uwzglednieniem czasu powstania zarodkow.
Ostatnia zaktadka, ,,Orientation” (rys. 6.6), okresla orientacj¢ rosnacych ziaren.

Initial Microstructure

Sizes IBoundaryconditions Mucleation Orientationl OK |

Crystallographic orientation of new grains

Grain Crientation Rotations for preset option only

&+ Random individully Rk 0 qgrad
" Randon cormonlly RokYy 0 grad
" Preset For all RaotZ 0 grad

Rys. 6.6. Parametry orientacji

Mozna rozr6ézni¢ dwa rodzaje orientacji: przestrzenna orientacj¢ ziarna réznego
od sferycznego i orientacj¢ krystalograficzna. W przypadku modelowania poczatkowej
mikrostruktury te dwie orientacje taczy si¢ ze soba, czyli przestrzenna orientacja ziarna
jest taka sama jak orientacja krystalograficzna. Orientacja jest zadawana jako obroty
ziarna wokoét trzech osi, w ten sposob mozna okreslic zwiazek migdzy globalnym
i lokalnym uktadem wspotrzednych (por. podrozdz. 2.5.1). Istnieja trzy opcje orientacji:
orientacja kazdego ziarna jest wybierana losowo (,,Random individually”) i orientacja
wszystkich ziaren jest taka sama, ale wybierana albo losowo (,,Random commonly™),
albo narzucona (,,Preset for all”). Jezeli orientacja jest narzucona, w odpowiednie miej-
sca nalezy wpisaé trzy katy obrotow (w stopniach). Domyslnie wszystkie katy obrotu
ustawiono jako réwne zeru. Jezeli dane dotyczace zarodkowania sa wezytywane z pliku
wsadowego, orientacja réwniez jest narzucona. W efekcie w przypadku ziaren sfe-
rycznych orientacja nie wplywa na koncowy wynik, natomiast w przypadku ziaren
o pozostatych ksztattach uzyskana mikrostruktura zalezy od tego, czy ziarna sa utozone
w sposob uporzadkowany czy przypadkowo. Po uzyskaniu mikrostruktury orientacja
krystalograficzna moze by¢ zmieniona innym podprogramem, ktory moze wprowadzié
zadany rozktad orientacji ziaren lub rozklad katéw dezorientacji granic ziaren.

Po wprowadzeniu danych (lub wykorzystaniu wartosci domys$lnych) mozna uru-
chomi¢ symulacje, a jej wynikiem bedzie mikrostruktura, ktorej przyktady mozna zna-
lez¢ w rozdziale 2 (rys. 2.20 1 2.22).

Kilka innych przyktadéw pokazano na rysunkach 6.7 i 6.8. Orientacj¢ we wszyst-
kich wariantach wybierano losowo, liczba ziaren jest rowna 500.

Na rysunku 6.7a uwidoczniono koncowa mikrostruktur¢ w przypadku, kiedy
ksztatt rosnacych ziaren byt o§mio$cienny. Ziarna w ksztalcie wydhuzonego walca ze
stosunkiem dtugosci do $rednicy 40:1 przedstawiono na rysunku 6.7b. Tylko niektore
ziarna okazaly si¢ rozmieszczone i zorientowane tak, ze o walca lezala blisko powierzchni
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przestrzeni i prawie do niej rownolegle, co uwidocznito ich wydhuzony ksztatt. Pozo-
state ziarna maja taki sam ksztalt, jednak nie jest to widoczne na rysunku, poniewaz ich
osie przecinajg brzegi przestrzeni pod duzym katem.

a)

Rys. 6.7. Wynikowa mikrostruktura uzyskana przy rozroscie ziaren
w ksztalcie o§mioscianu (a) i wydtuzonych walcow (b)

Rys. 6.8. Mikrostruktura przy rozroscie ziaren w ksztalcie kwadratowych ptytek (a)
i okragtych dyskéw (b)

Na rysunku 6.8a jest pokazana mikrostruktura w trakcie ksztattowania, gdy rosna-
ce ziarna maja ksztalt kwadratowych ptytek o zmiennej grubosci. Przekroj takiej ptytki
byt elipsa o stosunku poétosi 50:1. Na powierzchni szescianu w przestrzeni automatow
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komorkowych przewaznie wida¢ rézne przekroje tych ptytek. Na rysunku 6.8b przed-
stawiono koncowa mikrostruktur¢ ztozona z ziaren o ksztatcie okraglych dyskow ze
stosunkiem ich grubos$ci do $rednicy réwnym 1:25. Koncowa mikrostruktura w dwoch
ostatnich wariantach jest zblizona.

Po zakonczeniu obliczen pojawia si¢ kolejne okienko, pokazane na rysunku 6.9,
ktore pozwala przedstawi¢ uzyskana mikrostruktur¢ w réozny sposob. Wybierajac wi-
dok izometryczny, otrzymamy wynik w tej samej postaci jak podczas modelowania.
Zaznaczajac odpowiednie pole (,,Grey Scale”), podobnie jak przed symulacja, mozna
przedstawi¢ wyniki przy uzyciu kolorow lub wyszarzone. Przyktad struktury z r6zna
skalg kolorowa pokazano na rysunku 6.10. Oprécz widoku izometrycznego mozna zo-
baczy¢ dowolny przekrdj w trzech ortogonalnych plaszczyznach XY, XZ i YZ. W tym
celu nalezy zaznaczy¢ odpowiednig opcjg na pasku wyboru, wybraé¢ pozycj¢ przekro-
ju i nacisna¢ przycisk ,,OK”. Przyktad mikrostruktury w przekroju XY w $rodku prze-
strzeni przedstawiono na rysunku 6.11. Kazdy wariant wizualizacji moze by¢ zachowa-
ny w pliku jako mapa bitowa. Po rozpatrzeniu wybranych wariantow nalezy nacisna¢
,,Cancel”, aby przej$¢ do kolejnego etapu.

* Isometric o o e

T
X

[~ Grey Scale oK | Cancel

Rys. 6.9. Wyboér wariantu wizualizacji wynikéw symulacji poczatkowej mikrostruktury

Rys. 6.10. Wizualizacja mikrostruktury w kolorze (a) i wyszarzonej (b)
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Rys. 6.11. Mikrostruktura w jednym z przekrojow XY

Jezeli podczas wprowadzaniu danych zaznaczono pole ,,Distribution” w zaktadce
,Nucleation”, pojawi si¢ okno ,,Grain Size Distribution” (rys. 6.12), ktdre przedstawia
rozktad wielko$ci ziaren w uzyskanej mikrostrukturze. W pierwszym wierszu jest wy-
pisana liczba klas w szeregu rozdzielczym oraz liczba ziaren. Liczba klas jest wybiera-
na na podstawie liczby ziaren lub, gdy celem modelowania jest uzyskanie wymaganego
rozktadu wielko$ci ziaren, narzucona. W kolejnym wierszu jest podana wielko$¢ naj-
mniejszego 1 najwigkszego ziarna. Dalej zostaty zapisane wszystkie klasy: numer, dol-
na granica, $rodek i liczebno$¢. Istnieja cztery warianty dalszego dzialania programu.
Mozna zachowa¢ wyniki obliczen rozktadu lub je pominaé. Mozna powtorzy¢ oblicze-
nia w celu uzyskania zadanego rozktadu (woéwczas powinno si¢ skorzysta¢ z pliku
z zadanym rozktadem) Iub skonczyé¢ symulacje.

Grain Size Distribution

51 15,55?5 220,50 Save and Continue
116,861 127.22% 3
137,589 147,953 15 :
158,317 168.681 21 Continue
179.045 189.405 &
199,772 210,136 3

{3, R I

Save and Exit

Stop and Exit

Rys. 6.12. Rozktad wielkosci ziarna w uzyskanej mikrostrukturze
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6.3. Uzyskanie mikrostruktury
o zadanym rozkladzie wielkoSci ziaren

Do uzyskania wymaganego rozktadu wielkosci ziaren mozna zastosowaé dwa
podejsécia. Pierwszym jest korekta istniejacej struktury, ktdra bedzie opisana w podroz-
dziale 6.3.6, drugim — modelowanie nowej struktury z dopasowaniem predkosci za-
rodkowania i rozrostu ziaren, ktére oméwiono ponizej (Svyetlichnyy i Lach 2012).

Algorytm ksztattowania struktury o zadanym rozktadzie wielko$ci ziaren sklada
si¢ z nastgpujacych etapow:

1. Przedstawienie rozkladu teoretycznego wielko$ci ziaren za pomoca szeregu roz-
dzielczego.
2. Wyznaczenie liczby ziaren, reprezentatywnej objetosci modelowej i sprawdzenie
rozmiardw przestrzeni komorkowe;.
Zadanie warunkéw zarodkowania.
4. Modelowanie mikrostruktury i wyznaczenie rozktadu empirycznego dla uzyskanej
mikrostruktury.
5. Poréwnanie rozktadu empirycznego z teoretycznym, wyznaczenie biedu dopaso-
wania.
6. W razie niespetnienia kryterium dopasowania — korekta warunkéw zarodkowania
i powrot do punktu 3.

W

Spelnienie warunku dopasowania oznacza uzyskanie cyfrowej reprezentacji mi-
krostruktury o zadanym rozkladzie wielkosci ziaren oraz okre$lenie warunkow zarod-
kowania. Poszczegdlne etapy algorytmu zostaty opisane w kolejnych podrozdziatach.
Algorytm korekty istniejacej struktury zawiera tylko pierwsze trzy etapy podanego
wyzej algorytmu.

6.3.1. Przedstawienie rozkladu teoretycznego
w postaci szeregu rozdzielczego

Gléwnym celem opisywanych tu dzialan jest uzyskanie zadanego rozktadu, przy
czym danymi wejsciowymi moze by¢ rozktad teoretyczny wyrazony w postaci réwna-
nia lub za pomoca parametrow rozktadu, a uzyskane wyniki zawsze przedstawiane sa
w postaci rozktadu empirycznego. Nalezy zatem przedstawi¢ te dwa rozktady w posta-
ci nadajacej si¢ do poréwnania. Rozktad empiryczny ma czgsto postaé szeregu roz-
dzielczego. Wowczas ciagly teoretyczny rozktad gestosci prawdopodobienstwa nalezy
zastapi¢ szeregiem rozdzielczym z zadana liczba klas i wyznaczeniem prawdopodo-
bienstwa wystgpowania kazdej klasy.

Najpierw nalezy wyznaczy¢ zakres. W przypadku normalnego rozktadu jest on
réwny trzem odchyleniom standardowym (36), odpowiada warto$ci ggstosci prawdo-
podobienstwa p = 0,46%, a poza obszarem &, + 36 prawdopodobienstwo p = 0,27%.
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Na podstawie tych danych dla rozkltadéw innych niz normalny do wyznaczenia naj-
mniejszej d;, 1 najwigkszej wartosci dy,,, okreslajacych zakres wielkosci ziarna wybra-
no wartos$¢ gestosci prawdopodobienstwa p = 0,5%.

Po wyznaczeniu zakresu w zalezno$ci od liczby klas k szeregu rozdzielczego

ax _dm

d ; .
(maksymalnie 15 klas) wyznaczano szeroko$¢ klasy: Ad =—2 10 granice klas,

czyli minimalng warto$¢ dla kazdej i-tej klasy: d; i, =dpin +Ad (i—1), $rodki klas:
071‘ =d;pnin +0,5Ad oraz prawdopodobienstwo wystgpowania kazdej klasy p;. Prawdo-
podobienstwo obliczano przez calkowanie numeryczne metoda paraboli (wzoér Simpso-
na) dla kazdej klasy:

imin min

Y

pi = 6 [p(dimin )+4p(‘7i)+p(dimax ):I (6~1)

Po wyznaczeniu prawdopodobienstw normalizowano je tak, zeby sumaryczne
k

prawdopodobienstwo byto réwno jednosci: 2 p; =1
i=1

6.3.2. Wyznaczenie liczby ziaren
i reprezentatywnej objetosci modelowej
oraz sprawdzenie rozmiarow przestrzeni komorkowej

Do obliczenia liczby ziaren oraz objgtosci modelowej przestrzeni konieczne jest
przyjecie kilku podstawowych zatozen:
— Najmniejsza liczebno$¢ klasy n,,;, (na przyklad jedno ziarno, n;, = 1).
— Najmniejsza $rednica ziarna d,;, (na przyktad 4-5 komorek, d;, = 4).
— Maksymalna dopuszczalna wielko$¢ modelowej przestrzeni, ktora zalezy od moz-
liwosci sprzgtu komputerowego. Wielko§¢ przestrzeni jest liczona w komorkach:
Ninax =1y X 0, % n, gdzie ny, n, i n, — liczba komorek na odpowiednich krawe-

max 'y

dziach przestrzeni (na przyktad 500 x 500 x 500).

Przy uwzglednieniu najmniejszego prawdopodobienstwa wystgpowania klasy
Pmin =Mmin(py, ps,..., p ) oraz przyjetej najmniejszej liczebnosei klasy n,,;, wstgpnie
oblicza sig liczbg wszystkich ziaren: n, = npy;, / Pmin- Na podstawie uzyskanej liczby
ziaren, stosujac wzor Sturgesa: k =1+10g; 1y, mozna obliczy¢ lub sprawdzi¢ liczbe
klas. Po uzyskaniu znacznie mniejszej liczby klas obliczenia nalezy powtdrzy¢, przyj-
mujac zmniejszong liczbg klas lub zwigkszona najmniejsza liczebno$¢ klasy n,,;,.

Nastepnie szereg rozdzielczy w postaci prawdopodobienstw wystgpowania kazdej
klasy powinien by¢ przeksztalcony w szereg w postaci liczebnos$ci klas, przy uwzgled-
nieniu liczby wszystkich ziaren ng,. Wowczas liczebno$¢ kazdej klasy bedzie rowna:
Ngi =Ngp; = Zmﬁ p;- Uzyskane liczebnosci klas nie wyrazaja si¢ w liczbach catkowi-

min

tych, wigc nalezy je wszystkie zaokragli¢ do liczb catkowitych tak, zeby $redni btad
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kwadratowy odchytek byl minimalny oraz catkowita liczba ziaren pozostawata bez
zmian.

Aby obliczy¢ objetos¢ modelowej przestrzeni, konieczne jest przejscie od rozkta-
du wielkosci ziaren do rozktadu ich objgtosci. Wowcezas oblicza si¢ Srodki klas obje-

=3
tosciowych na podstawie srodkow klas wielkosciowych: V; = —— oraz $rednia obje-
k k
to$¢ ziarna: V = ZVi p; 1o0bjgtos¢ przestrzeni V = ZVingi.
i=1 i=1

Zaktadajac, ze najmniejsza $rednica ziarna ma 4-5 komorek lub Ze objgtos¢ ziaren
wynosi 3570 komérek, mozna uzyska¢ wymiar lub objetos¢ jednej komorki. Dalej
mozna obliczy¢ minimalng liczb¢ komorek niezbednych do zamodelowania wymaga-
nego rozkladu N. Jezeli uzyskana liczba komorek jest wigksza od maksymalnej do-
puszczalnej wielko§ci modelowej przestrzeni (N > N,,,,), nalezy zmniejszy¢ liczbg
klas 1 powtorzy¢ obliczenia. W razie uzyskania liczby komorek mniejszej niz maksy-
malna dopuszczalna wielko$¢ modelowej przestrzeni (N < N,,,,) mozna postapi¢ na
trzy sposoby. Pierwszy to zmniejszenie modelowej przestrzeni N przez zmniejszenie
liczby komorek ny, n, i n,, drugi — zwigkszenie liczby wszystkich ziaren n,, a trzeci —
zmniejszenie rozmiaru komorki.

Bezcelowe jest znaczne zmniejszenie modelowej przestrzeni, rozmiaréw komorki
réwniez lepiej istotnie nie zmniejszac, ale obydwa sposoby mozna stosowac jako meto-
dy docelowe, poniewaz nie wpltywajg one na reprezentatywna objgtos¢ modelowa ani
nie wymagaja powtorzenia obliczen. Najbardziej korzystne jest zwigkszenie liczby zia-
ren ng, co powoduje powigkszenie liczebnosci klas (lub liczby klas).

Wynikiem obliczen sa liczba ziaren ng, liczba Klas k i ich liczebnos$¢ n,;, wymiary
przestrzeni komérkowej N = n, x n, X n,, reprezentatywna objgtos¢ modelowa V oraz

Y
wymiary liniowe modelowanej przestrzeni a, =n.l,a, =nyl, a, =nl.

6.3.3. Zadanie warunkow zarodkowania

W odniesieniu do pierwszej symulacji zatozono, ze zarodkowanie nastgpuje wy-
tacznie przed rozrostem ziaren lub ze informacja o zarodkowaniu moze by¢ wczytana
z pliku, pod warunkiem ze wcze$niej byly przeprowadzone jakiekolwiek obliczenia.
Faktycznie, rozktad wielkosci ziaren po symulacji jest w takim przypadku zblizony do
rozktadu normalnego z warto$cia odchylenia $redniokwadratowego, ktora jest propor-
cjonalna do $redniej wielko$ci ziarna (wartosci oczekiwanej).

6.3.4. Modelowanie mikrostruktury
i wyznaczenie empirycznego rozkladu wielkoS$ci ziarna

Dane wejsciowe zaleza od celu i etapu modelowania. W pierwszej symulacji, kie-
dy nie zostata jeszcze utworzona zadna struktura, takimi danymi sa wymiary przestrze-
ni komoérkowej N = n, X n, X n,, obj¢tos¢ reprezentatywna V [Inm3], ksztalt, orientacja
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i liczba ziaren n,, obliczone w drugim etapie algorytmu. Miejsce zarodkowania wybie-
rano losowo. Zarodkowanie wszystkich ziaren nast¢puje przed rozrostem.

W kolejnych symulacjach zarodki powstaja w tych samych miejscach co poprzed-
nio, natomiast czas zarodkowania jest wyznaczany w etapie 6. algorytmu. To znaczy, ze
ziarna pojawiaja si¢ takze podczas tworzenia struktury.

W trzecim wariancie symulacji czas jest zdefiniowany w 6. etapie algorytmu,
a miejsce wybierane losowo.

Wynikiem symulacji jest cyfrowa reprezentacja mikrostruktury, liczba ziaren,
ich wielko$¢ d; oraz empiryczny rozklad ich wielkosci w uzyskanej mikrostrukturze

(rys. 6.12).

6.3.5. Porownanie rozkladu empirycznego z teoretycznym
i wyznaczenie bledu dopasowania

Poniewaz kazdy rozktad moze by¢ dopasowany idealnie do teoretycznego (pod
warunkiem ze obliczenia wykonane w etapie 2. beda prawidlowe), jako moment konca
obliczen mozna przyja¢ uzyskanie biedu dopasowania rownego zeru. Jednak aby unik-
na¢ zbyt duzej liczby powtorzen, liczba cykli moze by¢ ograniczona, mozna tez wpro-
wadzi¢ niezerowy btad dopasowania.

Najpierw rozktad empiryczny jest porownywany z teoretycznym. Definiowane sa
dwa parametry: liczba ziaren nie w swojej klasie (sumaryczna odlegtos¢ ziarna od swo-
jej klasy L) i $redni btad kwadratowy s, obliczany jako roéznica migdzy wielko$cig ziar-
na a $rodkiem klasy, w ktorej ziarno powinno si¢ znajdowac. Dlatego nalezy zdefinio-
wac klasg rozkladu teoretycznego dla kazdego ziarna. Aby to osiagnac, stosuje si¢ dwie
metody.

Pierwsza polega na wykorzystaniu rozkladu empirycznego, co prowadzi do czg¢-
sciowego (niepelnego) sortowania ziaren. Klasy rozkladu teoretycznego sa wypekione
ziarnami z klas rozktadu empirycznego, poczawszy od tych najwigkszych. Jest to nie
tyle wypeknienie klas, ile przypisywanie do nich ziaren.

W drugiej metodzie ziarna sa przypisywane do klas po kolei, zgodnie z ich miej-
scem na liscie ziaren, rowniez poczawszy od klasy z najwigkszymi ziarnami. Z wyjat-
kiem pierwszej symulacji lista ziaren jest uporzadkowana wedlug czasu powstania za-
rodkéw. W zwiazku z tym ziarna maja wigcej czasu na rozrost, wigc sa grubsze.

W ten spos6b wyznaczano, do ktorej klasy i powinno naleze¢ ziarno j. Obliczona
moze by¢ takze odlegtos¢ kazdego ziarna od jego klasy (podawana w liczbie klas |Akj)),
a takze roznica migdzy jego wielkoscia a Srodkiem jego klasy (Ady =d; —d;). Odle-
glos¢ jest wykorzystywana do obliczenia kryterium zgodnosci dwoch rozktadéw (btad
dopasowania) L:

Akj| (6.2)
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Roznica natomiast stuzy do korekty czasu zarodkowania i obliczenia $redniego
btedu kwadratowego s:

(6.3)

6.3.6. Sprawdzenie kryterium dopasowania
i korekta warunkow zarodkowania

Jak napisano w podrozdziale 6.2, po uzyskaniu mikrostruktury pojawia si¢ pierw-
sze okno ,,Grain Size Distribution” (rys. 6.12). Drugie okno ,,Grain Size Distribution”
(rys. 6.13) pojawi si¢ po wybraniu opcji ,,Grain Distribution” w oknie ,,Nucleation”
oraz nacisnigciu przycisku ,,Save and Continue” lub ,,Continue” w poprzednim oknie.
Okno to pozwala oszacowa¢ jako$¢ dopasowania rozktadu. W pierwszych dwoch wier-
szach drugiego okna rowniez wyswietla sig liczba klas i ziaren oraz minimalna i mak-
symalna wielko$ci ziarna w klasach teoretycznych. Dalej znajduja si¢ wiersze z nume-
rami klas oraz ich teoretyczng i faktyczna liczebnoscia. Dwie klasy zostaly dodane:
zerowa, ktora zawiera ziarna o wielkoS$ci mniejszej, niz wynosi minimalna wielko§é
ziaren w klasach teoretycznych, i ostatnia, z ziarnami wigkszymi niz ziarna o wielkosci
maksymalnej. Ostatnie wiersze zawieraja $redni blad kwadratowy s dopasowania roz-
miarow ziaren do $rodkow odpowiednich klas teoretycznych oraz sumaryczna odle-
glos¢ ziaren od ich klasy. Za pomoca przycisku ,,Save” mozna zapisaé wyniki porow-
nania w pliku ,,Distribution.txt”. ,Exit” umozliwia przerwanie programu. Wciskajac
przycisk ,,Continue”, zapiszemy w pliku ,,GrainsDO0.txt” (moze on by¢ zmieniony) in-
formacje o ziarnach (w tym skorygowanych czasach zarodkowania), a nastgpnie roz-
pocznie si¢ nowy cykl obliczen, majacy na celu zblizenie rzeczywistego rozkladu wiel-
kosci ziaren do ich rozktadu teoretycznego.

Grain Size Distribution ﬁ]

10 5.}1%691345? Save and Continue
oo
o0
o0 Continue
27 33

B850 373
42 559
0101
25 03
300 0

=R R R, RN K

10 o o ;
10 Save and Exit

sigma= 22.059058776151¢
b= 1220 Stop and Exit

Rys. 6.13. Zadany i uzyskany rozktad wielkos$ci ziarna
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Tak wigc drugie okno ,,Grain Size Distribution” (rys. 6.13) shuzy do podejmowania
decyzji o kontynuacji dopasowywania. Jezeli wybrana zostaje kontynuacja, nalezy
skorygowaé¢ warunki zarodkowania. W kolejnych symulacjach zarodki powstaja w tych
samych miejscach co poprzednio, natomiast czas zarodkowania jest korygowany. Aby
wybra¢ inny wariant, na przyklad symulacjg, podczas ktérej skorygowany czas jest po-
bierany z pliku, a miejsce wybierane jest losowo, nalezy przerwac dziatanie programu
1 uruchomi¢ go ponownie, zaznaczajac odpowiednie pola.

Korekta warunkéw zarodkowania (lub ich wyznaczenie) opiera si¢ na zasadach,
ktore zostaly omowione ponizej. Porownywano rozktad uzyskany z rozkltadem za-
danym. Ziarna w strukturze uzyskanej najpierw szeregowano od najwigkszego do
najmniejszego, nastepnie zaliczano je do klas zgodnie z rozktadem zadanym. Dla kaz-
dego (j-tego) ziarna obliczano rdznicg migdzy wielkoscia uzyskana dg; a $rodkiem kla-
sy (i-tej), do ktorej zostato ono zaliczone d; : Ady; =d,; —d;. Roznica ta wskazuje, czy
ziarno powinno by¢ wigksze, czy mniejsze.

Korekta istniejacej struktury jest bardziej skuteczna, ale trudniejsza do przepro-
wadzenia. Zasady jej dziatania sa nastgpujace: dopasowac ziarno do tej czy innej klasy
mozna, zwigkszajac lub zmniejszajac jego objetos¢, przy czym przynajmniej jedno
z sasiednich ziaren réwniez zmieni swoja objgtos¢. Wowczas sasiednie ziarna takze
moga zmienia¢ swoje klasy. Jezeli ograniczy¢ si¢ tylko do jednego sasiedniego ziarna,
czyli przemieszczaé tylko jedna granicg migdzyziarnowa, to obj¢tos¢ dwoch ziaren be-
dzie si¢ zmieniala o t¢ sama warto$¢ 1 przemieszczanie si¢ ziaren z klasy do klasy
bedzie zachodzi¢ z podobnym natgzeniem, ale nie identycznym, poniewaz szerokosci
klas objetosciowych nie sa rowne. Przemieszczenie pojedynczej granicy nie jest tatwe,
poniewaz spowoduje ono wytworzenie si¢ w miejscu styku kilku ziaren granic o niena-
turalnych ksztaltach. Tak wigc krawedzie 1 wierzcholki ziaren powinny si¢ znajdowaé
W tym samym miejscu, a zwigkszenie objetosci bedzie uzyskane przez zmiang ksztattu
granicy ($cian ziaren), co rowniez jest niekorzystne. Lepszym wigc rozwigzaniem jest
przemieszczenie nie jednej granicy ($ciany), a na przyktad wierzchotka, w ktorym sty-
kaja si¢ ziarna (najczesSciej cztery ziarna). Wowczas jednocze$nie zmienialyby sig trzy
granice i objetosci trzech sasiednich ziaren, ale granice poruszatyby si¢ nie rownolegle,
lecz obracalyby sig. Jednak najkorzystniejszy jest ruch bez zmiany orientacji granicy.
Mozna go uzyskaé, jezeli zatozy si¢ go jednoczesnie w odniesieniu do wszystkich gra-
nic ziaren. W takim przypadku mozna moéwi¢ o rozroscie lub zmniejszeniu jednego
ziarna w istniejacej strukturze. Realizacja tej opcji nie jest zbyt trudnym zadaniem.
Inna wynikajaca z takich zmian wielko$ci pojedynczego ziarna korzys¢ polega na tym,
iz objetosSci sasiednich ziaren zmieniaja si¢ o warto$ci kilkakrotnie mniejsze niz obje-
to$¢ wybranego ziarna. Wigkszos$¢ sasiednich ziaren prawdopodobnie pozostanie wigc
w swoich klasach lub tez dystans do pokonania przy przechodzeniu przez nie z klasy do
klasy bedzie krotszy.

Po wyznaczeniu gtéwnej zasady zmian objgtosci pojedynczego ziarna mozna opi-
sa¢ zasade dziatania algorytmu dopasowania do teoretycznego szeregu. Dopasowanie
wigkszych ziaren, ze wzgledu na nieréwna szerokos¢ klas objetosciowych, powoduje
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znacznie wigksze zmiany w strukturze niz dopasowanie ziaren mniejszych. Tak wigc
nalezaloby rozpoczyna¢ algorytm od dopasowania najwigkszych ziaren, a konczy¢ do-
pasowaniem mnigjszych, jednak niekoniecznie najmniejszych. Na przyktad po dopaso-
waniu dwoch klas z wigkszymi ziarnami mozna dopasowywac jedna z mniejszymi.

Na poczatku algorytmu nalezatoby uporzadkowaé wszystkie ziarna wedlug ich
objetosci od najwigkszego do najmniejszego (lub odwrotnie). Nastgpnie trzeba obli-
czy¢ rzeczywisty rozktad objetosci ziaren i1 przejs¢ do dopasowania go do rozktadu
wymaganego. Wybierajac najwigksze ziarno, doprowadzamy go do klasy z najwigk-
szymi ziarnami i o niezerowej liczebnosci. W zalezno$ci od tego, czy nalezy ono do
jednej z poprzednich lub kolejnych klas, realizujemy jego rozrost lub zmniejszenie,
dopdki nie osiagnie ono wymaganej klasy. Podczas rozrostu ziarna nalezy pilnowac,
aby nie znikngto Zadne z ziaren sasiednich. W razie istotnego zmniejszania sasiedniego
ziarna nalezy rozrost przerwac i dokonaé rozrostu tego najmniejszego ziarna. Powta-
rzamy opisang procedur¢ wzgledem kolejnych ziaren, dopdki cata klasa nie zostanie
wypehiona. Po wypehieniu klasy przechodzimy do wypelnienia kolejnej klasy, a po
wypehieniu wszystkich klas rozktad zwykte jest dopasowany, ale moze by¢ potrzebe
powtérne wykonanie algorytmu wypetnienia klas.

Istotna czeg$cig procedury jest algorytm rozrostu lub zmniejszenia ziarna. Proponu-
je si¢ nastepujaca procedure lub cykl zmiany objetosci: podczas rozrostu ziarna komor-
ki, ktére wyznaczaja granic¢ dzielaca rozpatrywane ziarno od ziarna sasiedniego, przy-
taczaja si¢ do rosnacego ziarna oraz wyznaczane sa nowe graniczne komorki dla sa-
siedniego ziarna. Podczas zmniejszenia ziarna jego graniczne komorki przyltaczaja si¢
do sasiedniego ziarna i wyznacza si¢ nowe komorki graniczne. Oczywiscie czeg$¢ ko-
morek ziarna zwigkszajacego swoja objetos¢ przechodzi do wewnatrz ziarna. Wielko$é
ziarna w obydwu przypadkach zmienia si¢ w zakresie bliskim wymiarowi dwodch
komérek. Po wykonaniu kazdego cyklu sprawdza si¢ uzyskana objetos¢ i, jesli to ko-
nieczne, cykl jest powtarzany. Dopasowywanie prowadzi si¢ do $rodka klasy.

Iteracyjna korekta warunkéw zarodkowania nie opiera si¢ na doktadnym badaniu
catej mikrostruktury i otoczenia kazdego ziarna, dlatego nie pozwala precyzyjnie skorygo-
waé czasu zarodkowania kazdego ziarna. Jednak przyblizone oszacowanie chwili za-
rodkowania mozna przeprowadzi¢ na podstawie réznicy miedzy wymagana a uzyskana
wielko$cia ziarna Ad,;. Znajac predko$¢ rozrostu ziarna v, (a jest ona zadawana i pozo-
staje niezmiennym parametrem podczas wszystkich obliczen), mozna przeprowadzi¢
korekte czasu zarodkowania, czyli chwili, w ktorej powstaje zarodek kazdego ziarna:
At = Ad g / vg. Trudno$¢ polega na tym, ze zmiany warunkow zarodkowania sasiednich
ziaren sa nieznane, wigc faktyczna zmiana objgtosci na poszczegdlnych granicach moze
by¢ wigksza (znacznie wigksza) lub mniejsza (a nawet mie¢ odwrotny znak) od oczeki-
wanej zgodnie z obliczonym Af;. Szczegblng ostroznos¢ nalezy zachowywaé w stosun-
ku do najmniejszych ziaren, aby nie pozwoli¢ im zanikna¢. W tym celu nalezy wprowa-
dza¢ mniejsze zmiany chwil powstania zarodkow dla wigkszych ziaren Af; <Ad,; / Vel

At] = kAdgj /Vg (6.4)
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lub rozpocza¢ dopasowywanie od mniejszych ziaren, w kolejnych iteracjach wtaczajac
ziarna coraz wigksze.

Po wyznaczeniu chwil powstania zarodkdw wyniki zapisuje si¢ do plikéw. Jeden
z nich zawiera nieuporzadkowana informacj¢ o wspotrzednych zarodkow i czasie ich
powstania, a drugi — tylko uporzadkowane czasy powstania zarodkéw w kolejnosci
rosnacej. Pliki stuza do odpowiedniego wariantu symulacji (por. podrozdz. 6.3.4). Kry-
terium konca obliczen moze by¢ L = 0.

6.3.7. Obliczenia koncowe predkosci zarodkowania
oraz modelowanie sprawdzajace

Poza cyfrowa prezentacja mikrostruktury o zadanym rozkladzie wielkos$ci ziarna
bardzo istotne jest wyznaczenie warunkoéw zarodkowania. Mozna okresli¢ trzy jego
predkosci: bezwzgledna, wzgledna i rzeczywista.

Bezwzgledna predkosé zarodkowania moze by¢ uzyskana bezposrednio z danych
dotyczacych czasdw powstania zarodkow, czyli jest funkcja liczby zarodkow Any(t,,)
powstatych w jednostce objgtosci V' w przyroscie czasu modelowania At,,:

)= Ang (t,,)

Vb (tm VAt

(6.5)

m

Wzgledna predkos¢ zarodkowania rdzni si¢ od bezwzglednej tym, iz jest odniesio-
na nie do pelnej objetosci V, lecz do wolnej od ziaren przestrzeni V,,, ktora rowniez jest
funkcja czasu modelowania:

Ang (tm )
V, ()AL,
Rzeczywista predkos¢ zarodkowania moze by¢ obliczona tylko w odniesieniu do

rzeczywistego procesu (rekrystalizacji, przemiany fazowej i innych). Rézni si¢ od
wzglednej tym, ze wyznaczone funkcje sa funkcjami czasu rzeczywistego ¢:

_ An, (1)
TV, (0)Ar

Vaw (tm ) =

(6.6)

v (1)

(6.7)

Wyznaczona w ten czy inny sposob predkos¢ zarodkowania moze by¢ poddana
modelowaniu testowemu lub sprawdzajacemu. W takiej symulacji wystarczy zada¢ do-
wolng przestrzen komoérkowa, odtworzy¢ obliczone warunki zarodkowania i uzyskaé
empiryczny rozktad wielkosci ziaren, ktory mozna poréwnaé z rozkladem zadanym.
Zbiezno$¢ wynikow bedzie wskazywata na poprawnos$¢ uzyskanych rezultatow.

Innym sposobem sprawdzenia moze by¢ symulacja rozktadu z okreslonymi wa-
runkami zarodkowania i wyznaczenie tych warunkéw na podstawie mikrostruktury.
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6.3.8. Okreslenie warunkow zarodkowania

W wyniku obliczen koncowych mozna uzyska¢ rézne predkosci zarodkowania
przy statej predkosci rozrostu wedtug wzorow (6.5)—(6.7). Uzyskanie takich predkosci
rodzi nastgpujace pytania:

— czy uzyskane predkosci zarodkowania odpowiadaja rzeczywistej predkosci zarod-
kowania?

— c¢zy na podstawie mikrostruktury lub rozktadu wielko$ci ziarna mozna okresli¢
warunki zarodkowania i rozrostu ziaren?

W zwiazku z powyzszym mozna sformutowaé cel badan: bedzie nim okreslenie na
podstawie znanego rozktadu wielkosci ziarna warunkéw zarodkowania i (lub) rozrostu
ziaren.

Oczywiscie jeden wariant modelowania jest wynikiem tylko jednej préby i uzy-
skany rozktad wielko$ci ziarna bedzie rozkltadem probnym, a zbiér probny bedzie za-
wierat tylko jeden element. Zbiér generalny bedzie natomiast zawierat olbrzymia licz-
be elementow. Jego liczebnos¢ w niektérych wariantach mozna obliczy¢. Jezeli zarod-
kowanie zachodzi przed rozrostem w przestrzeni modelowej z N, komoérek i powstaje
n, zarodkow, liczebnos$¢ zbioru generalnego N, bedzie rowna liczbie mozliwych wa-
riantow wyboru n, elementow z N

N,!
N,=—¢“— (6.8)

(NC —ng)!ng!

Zbior generalny w tym przypadku jest jednorodny. Poniewaz jest to zmienna loso-
wa, kazdy element r6zni si¢ od zbioru generalnego i stanowi tylko jedna jego reprezen-
tacj¢. W celu oszacowania zbioru generalnego nalezy przeprowadzi¢ kilka badan, aby
liczebnos$¢ proby byla wystarczajaco duza. Oczywiste jest, ze poniewaz zadne dwa ele-
menty zbioru generalnego nie sa identyczne, uzyskana mikrostruktura i rozktad wielko-
$ci ziaren beda rézne. Przy czym w tych dwoch wariantach nie istnieje mozliwo$ci uzy-
skania tej samej mikrostruktury, nawet jesli si¢ bedzie sterowac¢ czasem zarodkowania.
Natomiast mozna uzyskaé bardzo zblizone rozktady wielkosci ziaren w owych dwoch
wariantach, przynajmniej pod wzglgdem szerokosci klas, co zostanie zilustrowane przy-
ktadami w podrozdziale 6.4. Ten sam rozktad wielkosci ziaren mozna zatem uzyskaé
przy réznym rozmieszczeniu zarodkow, dobierajac czasy ich powstania. Oznacza to,
ze dwa podobne rozktady beda uzyskane w nieco roznych warunkach zarodkowania,
w zalezno$ci od miejsca powstania zarodkéw. OdpowiedZ na pytanie, czy uzyskane
predkosci zarodkowania odpowiadaja rzeczywistej predkosci zarodkowania, bedzie za-
tem negatywna, poniewaz predkosci zarodkowania w dwoch dowolnych wariantach
rozmieszczenia zarodkow beda nieco rozne. Natomiast identyczny rozktad z identyczna
predkoscia zarodkowania mozna uzyskac tylko w przypadku, kiedy zarodki beda roz-
mieszczone we wlasciwych miejscach i zostanie uzyskana identyczna mikrostruktura.
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Skutkiem nieidentycznosci jest to, ze jezeli w rzeczywistosci zarodki powstaty w jednej
chwili, to zarodkowanie przy probie uzyskania rozktadu bgdzie rozciagnigte w czasie.
W rzeczywisto$ci zarodkowanie zawsze bedzie zachodzi¢ w krotkim czasie, natomiast
w modelu — w dhluzszym.

Tak wigc nalezy rozpatrywaé oddzielnie dwa zagadnienia: uzyskanie mikrostruk-
tury z zadanym rozktadem wielkoS$ci ziaren i wyznaczenie warunkow zarodkowania na
podstawie uzyskanej mikrostruktury. Przyktady dotyczace pierwszego zagadnienia zo-
stalty omoéwione w podrozdziale 6.4, natomiast drugie z nich wiaze si¢ z koniecznoscia
udzielenia odpowiedzi na kilka pytan. Pierwsze z nich brzmi: czy parametry zbioru
generalnego sa zalezne od parametréw przestrzeni i warunkow zarodkowania, a jesli
sa, to w jaki sposob?

Zeby odpowiedzieé na to pytanie, nalezy rozwiazaé kilka prostszych zadan. Moz-
na zbada¢ trzy warianty zarodkowania i rozrostu ziaren:

1) peilne zarodkowanie przed rozrostem ziaren;

2) zarodkowanie ze stala predkoscia podczas catego procesu rozrostu przebiegajace-
go ze stala predkoscia;

3) dowolny proces (zarodkowanie zar6wno przed rozrostem, jak i podczas rozrostu
ziaren; zmienne predkosci zarodkowania i (lub) rozrostu ziaren).

Rozpatrujac pierwszy wariant, mozna sformutowa¢ pierwsza hipotezg.

Hipoteza pierwsza. W procesie zarodkowania przed rozpoczgciem rozrostu ist-
nieje znormalizowany rozktad wielkosci ziaren, ktdry nie zalezy od rozmiaréw prze-
strzeni, liczby ziaren, ich ksztaltu ani predkos$ci rozrostu.

Nalezy podkresli¢, ze wymiary przestrzeni komorkowej rozpatrywane jako liczba
komorek, a nie jako dlugo$¢ jej trzech wymiaréw liniowych, wptywaja jedynie na roz-
dzielczo$¢ wynikéw i doktadno$é wyznaczenia wielkosci ziaren, wige przy wystarcza-
jacej rozdzielczos$ci ich wpltyw mozna pominag.

Niezalezno$¢ od predkosci rozrostu pod warunkiem, iz jest ona taka sama we
wszystkich punktach przestrzeni, wynika z faktu, ze czas modelowy mozna przeskalo-
waé¢ w dowolny sposob, zmieniajac rzeczywisty czas i tym samym rzeczywista pred-
ko$¢ rozrostu ziaren. Wspolczynnik przeskalowania moze si¢ przy tym zmienia¢, co
spowoduje, ze predkos$é rozrostu ziaren rowniez jest zmienna. Mozna przeprowadzi¢
i odwrotna operacje.

Jezeli wige zatozy¢ stata predkos$c rozrostu ziaren w modelu przy zmiennej pred-
kosci rzeczywistej, wlasnie rzeczywista predkos$¢ rozrostu ziaren v, pozwala wprowa-
dzi¢ do modelu czas rzeczywisty. Wowczas zmiany predkosci rozrostu mozna zastoso-
wac do skalowania czasu i w konsekwencji do skalowania predkosci zarodkowania.
Jezeli w symulacji rozpatrywano proces ze stala predkoscia rozrostu i rzeczywista
predkosé rozrostu jest znana w kazdej chwili czasu, to skala czasu rzeczywistego moze
by¢ wyznaczona przez stosunek predkosci modelowej Vgm dO 1ZECZYWiSte] v, oraz czas
modelowy ¢,,:

At,,

At(t)= % (6.9)
gr
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Jest to bardzo istotny fakt, do ktérego bedziemy si¢ odwoltywac¢ w dalszej czgSci
tej pracy.

Jezeli rozpatrywa¢ dwa dowolne warianty rozmieszczenia zarodkOw o tej samej
liczbie ziaren, oczywiste jest, Ze naleza one do tego samego zbioru generalnego. Jezeli
potaczy¢ je w jedna przestrzen, dwukrotnie wigksza od pierwotnej, bgdzie ona miata ten
san rozktad wielko$ci ziaren, wigc mozna ja zaliczy¢ do tego samego zbioru generalne-
go. Tak wigc kazda wielokrotng (wigksza lub mniejsza) przestrzen zaliczamy do zbioru
generalnego. A jezeli tak, to poniewaz liczba komorek zawsze jest liczba catkowita,
dowolna przestrzen z dowolnym stosunkiem wymiaréw rowniez mozna zaliczy¢é do
tego samego zbioru. Wprowadzajac pojgcie objgtosciowe] gestosci zarodkowania p,,,
ktora jest réwna liczbie ziaren n, w jednostkowej objgtosci p,, = ng/V, mozna stwierdzic,
Ze ta sama ggstoSci zarodkowania p, zawsze daje taki sam rozktad wielkosci ziaren
(w zbiorze generalnym) i moze stuzy¢ jako liczba podobienstwa.

Kolejne pytanie dotyczy zaleznosci rozktadu wielkos$ci ziaren od ggstosci zarod-
kowania. Przestrzen z mniejsza liczba ziaren mozna rozpatrywaé jako wycinek wigk-
szej przestrzeni, w ktorej znajdowataby si¢ taka sama liczba ziaren. Wowczas mozna
by bylo zaliczy¢ je do jednego zbioru generalnego, pod warunkiem uwzglgdnienia roz-
nych wymiaréw przestrzeni, czyli w takiej sytuacji, w ktdrej rozktady bytyby propor-
cjonalne.

Otwarte pozostaje pytanie o niezaleznos$¢ rozktadu od ksztattu ziaren, w szczegdl-
nosci ziaren, ktorych poszczegdlne wymiary liniowe rdznig si¢ od siebie (wydhuzone
cylindry, elipsoidy, dyski).

Podsumowujac, mozna zatem stwierdzi¢, ze hipoteza pierwsza jest stuszna przynaj-
mniej w odniesieniu do ziaren o jednakowych ksztattach. Istnieje wigc znormalizowany
rozktad ggstosci prawdopodobienstwa wielkosci ziaren. Pod pojgciem normalizacji na-
lezy rozumie¢ wielko$é ziarna d odniesiona do jej wartosci oczekiwanej d ($rednia
wielko$¢ ziarna), ktéra moze by¢ wyznaczona jako odwrotno$¢ pierwiastka sze$cienne-
1

Ko
Zatem znajac znormalizowany rozktad p(d /d ) 1 gestos¢ zarodkowania, mozna obli-
czy¢ rzeczywisty rozktad wielkosci ziaren w procesie, w ktérym zarodkowanie nastapi-
to przed ich rozrostem. Poréwnanie rozktadu rzeczywistego ze normalizowanym po-
zwala sprawdzi¢, czy rzeczywisty proces mozna zaliczy¢ do takich, w ktérych zarodko-
wanie nastgpilo przed rozrostem ziaren.

Rozpatrujac drugi wariant zarodkowania i rozrostu ziaren, mozna sformutowa¢ ko-
lejna hipotezg.

g0 z gestoéci zarodkowania z uwzglednieniem wspolezynnika ksztaltu k: d =

Hipoteza druga. W warunkach statych (niezmiennych podczas procesu) predko-
$ci zarodkowania 1 rozrostu ziaren istnieje znormalizowany rozklad wielko$ci ziaren.
Wielkos¢ ziarna zalezy od stosunku predkosci zarodkowania i predko$ci rozrostu.

Jak pokazano wyzej, predkos$¢ rozrostu ziaren mozna rozpatrywaé jako czynnik
skalujacy model, ktory to czynnik pozostaje niezmienny w procesie.
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Stosujac rozumowanie takie samo jak poprzednio, mozna pokazaé, ze wpltyw wy-
miardw przestrzeni, liczby ziaren oraz predkosci rozrostu jest taki sam rowniez w pro-
cesie ze stala predkoscia zarodkowania. Nalezy tylko wprowadzi¢ zamiast ggstosci za-
rodkowania p,, predko$¢ zarodkowania v, = dp,/dt. Rowniez wielko$¢ ziarna zalezy
nie od gestosci zarodkowania p,, lecz od predkosci zarodkowania v,. Uwzgledniajac
fakt, ze z jednej strony predkos$¢ zarodkowania jest funkcja liczby ziaren w jednostce
czasu, a z drugiej strony predko$¢ rozrostu ziaren v, moze by¢ wykorzystana jako czyn-
nik skalujacy, mozna stwierdzié¢, ze liczba podobienistwa w takim zagadnieniu bedzie
stosunkiem dwoch predkosci: v, /v,.

I tak, jak wyzej, mozna otrzymac rozktad gestosci prawdopodobienstwa znormali-
zowanej wielko$ci ziaren p (d /d ), tylko Zze w tym przypadku wymiar ziarna zalezy

od dwoch predkosci: d o< 4 [V V.
Rozpatrujac trzeci wariant, mozna sformutowac kolejna hipotezg.

Hipoteza trzecia. Przy znanej predkosci rozrostu ziaren mozna ustali¢ zalezno$é
predkosci zarodkowania od czasu, czyli wyznaczy¢ dowolne warunki zarodkowania.

Uzasadnienie tej hipotezy jest jeszcze bardziej skomplikowane i nie zostanie tu
przytoczone. Jednak przyjgcie tej hipotezy umozliwia ustalenie warunkéw zarodkowa-
nia na podstawie uzyskanej mikrostruktury i rozktadu wielkosci ziarna.

Nalezy jednak przypomnie¢, ze wszystko to ma zastosowanie w odniesieniu do
zbioru generalnego, jednak zarowno w procesach rzeczywistych, jak i podczas modelo-
wania mamy do czynienia z jednokrotna reprezentacja lub proba o matej liczebnosci,
co wprowadza btad przypadkowy i nie pozwala dokladnie wyznaczy¢ warunkow za-
rodkowania.

6.4. Przyklad symulacji mikrostruktury i jej wyniki

W tym rozdziale zaprezentowano trzy warianty symulacji mikrostruktury. Wszyst-
kie przedstawiaja mikrostrukturg z ta sama liczba ziaren (1069), z tym samym $red-
nim stosunkiem poszczegdlnych wymiardéw (4:2:1) i pochyleniem najdhuzszej osi ziar-
na do osi x wynoszacym 20 stopni. Wymiary reprezentatywnej objetosci: x X y X z =
= 1000 x 500 % 500 pm.

W pierwszym wariancie struktur¢ otrzymano za pomoca symulacji z ciaglym za-
rodkowaniem podczas catego procesu modelowania struktury na automatach komorko-
wych o wymiarach n, x n,, x n, =800 x 400 x 400 komorek. Wzorcowa mikrostrukturg
pierwszego wariantu przedstawiono na rysunku 6.14. W drugim wariancie wybrano
sztuczny unimodalny rozklad z prawie rownymi ziarnami. Trzecim wariantem jest roz-
ktad bimodalny. Wszystkie rozktady wyznaczono za pomoca dziesigciu klas (z dwoma
dodatkowymi nieograniczonymi klasami zewngtrznymi). Parametry zadanych rozkta-
dow zebrano w tabeli 6.1.
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Rys. 6.14. Wzorcowa mikrostruktura w pierwszym wariancie symulacji

Tabela 6.1

(Svyetlichnyy i Lach 2012)

Zadane rozklady wielkos$ci ziarna (Svyetlichnyy i Lach 2012)

Klasa | Srodek Klasy 4,pm | Wariant 1 | Wariant2 | Wariant 3
0 - 0 0 0
1 10,8 61 0 0
2 23,7 116 0 0
3 36,7 115 0 33
4 49,6 152 0 650
5 62,5 133 30 36
6 75,5 147 1000 0
7 88,4 136 39 25
8 101,4 130 0 300
9 114,3 65 0 25

10 127,2 14 0
11 - 0 0

Pierwszy wariant symulacji rozpoczyna si¢ od procesu, w ktérym zarodkowa-
nie nastgpuje przed rozrostem ziarna, drugi i trzeci wariant — od wynikowej struktury
i warunkéw zarodkowania uzyskanych w poprzednim wariancie.

Pierwsza symulacje w pierwszym wariancie przeprowadzono na automatach ko-
mérkowych o wymiarach n, x n, % n, = 200 x 100 x 100 komoérek. Nastgpnie, po dopa-
sowaniu wspotczynnika k (6.4), ktory wptywa na warto$¢ korekty chwili powstania
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zarodkow A; i predko$¢ dopasowania rozkladu, przestrzen zmieniono na n, X n, X n, =
400 x 200 x 200 komorek. Dalej przestrzen pozostaje bez zmian we wszystkich pozo-
statych symulacjach. Wzorcowa mikrostruktura dla pierwszego wariantu zostata przed-
stawiona na rysunku 6.14, natomiast poczatkowa i wynikowa na rysunku 6.15. Wzor-
cowa i wynikowa mikrostruktura sa identyczne, ze wzgledu na rozktad wielko$ci ziar-

na, natomiast mikrostruktura poczatkowa istotnie si¢ od nich rozni.

Rys. 6.15. Pierwszy wariant symulacji mikrostruktury: a) po pierwszej symulacji;
b) po ostatniej symulacji (po dopasowaniu) (Svyetlichnyy i Lach 2012)

Wynikowa mikrostruktura w drugim i trzecim wariancie symulacji zostata przed-
stawiona na rysunku 6.16.

b)

Rys. 6.16. Wynikowa mikrostruktura w drugim (a) i trzecim (b) wariancie symulacji
(Svyetlichnyy i Lach 2012)
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Poréwnanie wynikowej struktury w wariancie drugim ze struktura poczatkowa
w wariancie pierwszym pokazuje, iz w wyniku dopasowywania w drugim wariancie
uzyskano ziarna o bardziej zblizonych rozmiarach niz mozliwe do uzyskania w rzeczy-
wistym procesie. Za pomoca powyzej omowionego algorytmu mozna uzyskaé ziarna
o identycznej wielko$ci, co jest niemozliwe w jakimkolwiek rzeczywistym procesie.
Stosujac t¢ metode, mozna otrzymac rozktad: rownomierny (zblizony do tego w warian-
cie 1), unimodalny (wariant 2), bimodalny (wariant 3), zblizony do rzeczywistego i inne.

Zmieniajac wspolczynnik k£ (6.4) od zera do wartosci bliskiej 1, mozna sterowaé
szybkoscia dopasowania. Jego wptyw widoczny jest na rysunku 6.17 przedstawiajacym
sytuacje, w ktorej na poczatku symulacji w wariancie 1 wynosit on £ = 0,4, a potem jego
warto$¢ wzrosta do 1, po czym zwigkszyla si¢ szybko$¢ dopasowania. Faktycznie
w programie zamiast jednego wspdlczynnika wykorzystywano trzy, z ktorych kazdy od-
powiada za inny rodzaj zmian. Pierwszy, najwigkszy, jest stosowany w sytuacjach, kie-
dy nalezy zmniejszy¢ wielko$§¢ ziarna. Drugi wykorzystywano, kiedy ziarno powinno
by¢ wigksze. Wspodtczynnik ten moze mie¢ taka sama warto$¢ jak pierwszy lub nieco
mniejsza. Trzeci wspolczynnik dotyczy ziaren, ktore znajduja si¢ w jednej klasie; jest
on bliski do zeru (jest to wazne, aby osiagnaé btad dopasowania réwny zero: L = 0). Pod
koniec symulacji warto$¢ wspotczynnikéw nalezatoby zmniejszaé.

a) b)
2500 — 25 —

B +—+—+ wariant 1 4 +—+—+ wariant 1

*——o wariant 2 &—e—¢ wariant 2

2000 4 *—@—@ wariant 3 g 20 ®—0— wariant 3
=
e g

@
g &
@ 1500 ©
2 5
[
g E
S =
© @
= 1000 g
® B
0
500
0
0 4 8 12 16 20 0 4 8 12 16 20
Numer itaraciji Numer itaracji

Rys. 6.17. Zmiany btgdu dopasowania L (a) i §redniego btgdu kwadratowego s (b)
(Svyetlichnyy i Lach 2012)

Rozktad wielkosci ziaren: poczatkowy, zadany i uzyskany przy roéznych krokach
dopasowywania, pokazano na rysunku 6.18.

Analizujac uzyskane wyniki, nalezy stwierdzi¢, ze oméwione wyzej symulacje poka-
zaly, iz opracowany algorytm i program pozwalaja na uzyskanie dowolnej wymaganej
topologii. Prawidlowy dobor parametrow modelowania przy wstgpnych obliczeniach —
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wymiary przestrzeni i liczba ziaren wraz ze skutecznym algorytmem doboru warunkow
zarodkowania — gwarantuje perfekcyjne dopasowanie rozkladu wielko$ci ziarna do
wymaganej. Struktura wynikowa moze by¢ wykorzystana do badan wlasnosci materia-
hu lub do okres$lenia warunkow jej powstania.

a) [ zadany
500 —m— poczatkowy
> —A—iteracja 6
é i —e— itaracja 12
¥ 300 —iteracja 16
° /A —
§ 200 —
N )y
o
2 AL ==V
0

2,2 23,7 49,6 75,5 1014 1272

Wielkos¢ ziarna, pm

b)
1000 [ zadany
—— poczatkowy

§ 800 —a—iteracja 1
= —e—iteracja 4
@ 600 1 ——itaracja 8
<]
S 400 \
[
8 3
| 200

0 +— 2 =

2,2 23,7 49,6 75,5 1014 127,2

Wielko$¢ ziarna, pm

c) 1000 [ zadany
—i— poczatkowy
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2
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°
- 200
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Rys. 6.18. Zmiany rozktadu wielko$ci ziarna podczas dopasowywania:
a) wariant 1; b) wariant 2; c¢) wariant 3 (Svyetlichnyy i Lach 2012)

141



6.5. Orientacja krystalograficzna ziaren

Jak napisano podrozdziale 6.2, istnieja dwa rodzaje orientacji ziarna: przestrzenna
i krystalograficza. Przy modelowaniu poczatkowej mikrostruktury nie rozrézniano ich.
W wyniku symulacji orientacja wszystkich ziaren w koncowej mikrostrukturze jest albo
taka sama, albo losowa z rozktadem zblizonym do rownomiernego. Obydwa warianty
nie s naturalne i nalezy to poprawi¢, tak wigc po uzyskaniu mikrostruktury orientacja
krystalograficzna powinna by¢ zmieniona innym podprogramem, ktoéry wprowadzi za-
dany rozktad orientacji ziaren lub rozktad katow dezorientacji granic ziaren.

Jako rozktad wzorcowy moze by¢ wybrany zaréwno rozktad teoretyczny, jak i do-
$wiadczalny. Uzyskanie wymaganego rozktadu zawsze rozpoczyna si¢ od dopasowa-
nia parametrow rozktadu do uzyskanej mikrostruktury, czyli od wyznaczenia liczby
klas i ich liczebno$ci w sposob podobny do opisanego w podrozdziale 6.3.1, tylko
z pominigciem skomplikowanego wyboru parametréw przestrzeni. Liczba ziaren lub
granic jest narzucona przez uzyskana strukture.

Jezeli rozktad jest zadany wzorem, nalezy przeksztalci¢ rozklad zmiennej losowej
ciaglej w rozklad zmiennej skokowej (szereg rozdzielczy). Wowczas ciagly rozktad
gestosei prawdopodobienstwa zostaje zastapiony szeregiem rozdzielczym z zadana
liczba klas i wyznaczeniem prawdopodobienstwa wystgpowania kazdej klasy.

Szereg rozdzielczy powinien by¢ przeksztalcony w histogram liczebnosci elemen-
tow kazdej klasy. W tym celu nalezy wyznaczy¢ teoretyczna liczebno$é kazdej klasy,
jako iloczyn prawdopodobienstwa wystapienia klasy i liczby wszystkich elementow
w niej zawartych. Potem nalezy zastapi¢ uzyskana liczebno$¢ liczba catkowita, mini-
malizujac sum¢ kwadratow odchylek liczby catkowitej od teoretycznej liczebnosci.
Jako wynik takiego dziatania uzyskamy gotowy rozktad, w ktorym bedzie wyznaczona
optymalna liczba elementow w kazdej klasie.

W zalezno$ci od wymagan co do mikrostruktury mozliwe sa trzy warianty: dopa-
sowanie rozktadu orientacji ziaren, dopasowanie rozktadu dezorientacji granic ziaren
lub dopasowanie obydwu tych rozktadéw. Warianty te rozpatrzono ponize;j.

6.5.1. Dopasowanie rozkladu orientacji ziaren

Jest to dos¢ prosty algorytm, ktory faktycznie polega tylko na tym, ze nalezy wy-
bra¢ ziarno i przypisa¢ je do odpowiedniej klasy. Moze to by¢ algorytm catkowicie de-
terministyczny lub z elementami losowymi. W niektorych przypadkach, glownie kiedy
zarodkowanie odbywa si¢ przed rozrostem ziaren, rozmieszczenie ziaren w przestrze-
ni jest przypadkowe i uzyskana ich lista nie jest uporzadkowana ani przestrzenie, ani
czasowo. Wowczas mozna by byto zastosowaé algorytm deterministyczny. Jednak
jezeli zarodkowanie odbywa si¢ rowniez podczas rozrostu ziaren (w tym przy dopaso-
wywaniu rozktadu wielkoéci ziaren), uzyskana lista ziaren, pozostajac losowa wzgle-
dem przestrzeni, staje si¢ uporzadkowana wzgledem czasu i wielkosci ziaren. Wynika
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wige z tego, ze niezaleznie od sposobu uzyskania mikrostruktury, lepiej jest zastosowaé
algorytm z elementami losowymi

Algorytm polega na przypisaniu kazdego ziarna do odpowiedniej klasy rozktadu
orientacji ziarna. Wowczas z pierwotnej listy ziaren, w odniesieniu do ktorej zaklada
si¢, ze znajdujace si¢ na niej ziarna nie posiadaja orientacji, jest losowo wybierany
element i przenosi si¢ go do nowej listy ziaren z przypisaniem do odpowiedniej klasy.
Wypehia¢ klasy mozna w dowolnej kolejnosci, poczawszy od warto$ci najmniejszych,
od najwigkszych, od najbardziej liczebnej klasy itp. W programie wybrany zostat
pierwszy wariant. Po wypetnieniu pierwszej klasy program przechodzi do kolejnej i tak
do wyczerpania pierwotnej listy ziaren i wypehlienia wszystkich klas.

Jezeli przewidywano dopasowanie rozktadu dezorientacji granic, algorytm ten konczy
pracg, w przeciwnym razie jest precyzowana orientacja ziaren wewnatrz kazdej klasy.
Rozktad ggstosci prawdopodobienstwa wewnatrz klasy jest aproksymowany funkcja
kwadratowa na podstawie szerokosci tej klasy, jej liczebno$ci oraz liczebnosci dwoch
klas sasiednich. Dalej zgodnie z tym rozkladem losuje si¢ orientacj¢ kazdego ziarna.
W ten sposob kazde ziarno uzyskuje swoja unikatowsa orientacj¢ krystalograficzna.

6.5.2. Dopasowanie rozkladu kata dezorientacji granic ziaren

Dopasowanie rozktadu dezorientacji ziaren wymaga wstgpnego przygotowania,
poniewaz pliki z danymi o uzyskanej mikrostrukturze nie zawieraja bezposredniej in-
formacji nie tylko o katach dezorientacji, ale nawet o tym, ktére ziarno z ktorym si¢
styka i jaka jest ogodlna liczba granic. W tym celu jest uruchamiany podprogram, ktory
uzupehia informacje dotyczace kazdego ziarna o listg¢ jego granic oraz tworzy listg
wszystkich granic zawierajaca informacj¢ o stykajacych si¢ ziarnach i kacie dezorientacji.
Podprogram pracuje wedtug algorytmu podobnego do opisanego w podrozdziale 5.1,
jest jednak w stosunku do niego nieco uproszczony, pomija kilka etapow, za to dodatko-
wo oblicza kat dezorientacji.

Podobnie jak w innych algorytmach rozktad jest przeksztatcany w histogram li-
czebnosci klas. Lista ziaren jest uporzadkowana nie wzrastajaco wedtug liczby ziaren,
z ktorymi rozpatrywane ziarno z listy ma wspdlna granicg. Kolejny element listy ma
wigc réwna lub mniejsza liczbe sasiednich ziaren w poréwnaniu z poprzednim elemen-
tem listy.

Przed rozpoczgciem procesu dopasowania rozktadu orientacj¢ ziarnom nadaje si¢
losowo lub rozpoczyna si¢ od struktury z ziarnami o tej samej orientacji. Drugi wariant
mozna wybra¢, kiedy mamy do czynienia z matymi katami dezorientacji (na przyktad
kiedy jest to zwiazane z rozwojem struktur dyslokacyjnych w podziarna i oddzielne
ziarna — zob. rozdz. 10). Wowczas uzyskany rozktad mozna rozpatrywaé jako charak-
terystyczny dla struktury statycznej lub jako jeden etap w procesie rozwoju struktury.
W pozostatych przypadkach zalecany jest wybor orientacji losowe;.

Jesli przy dopasowaniu rozktadu wielkosci ziarna jako kryterium wykorzystywano
sumaryczng odleglos¢ L (6.2) ziarna od swojej klasy, decyzja o przerwaniu procesu
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nalezy do uzytkownika. Przy dopasowywaniu rozktadu orientacji ziarna kryterium to
byto niepotrzebne, poniewaz klasy byly wypetiane wprost. Natomiast przy dopasowy-
waniu rozktadu kata dezorientacji granic ziaren zastosowano dwa kryteria. Pierwsze
z nich, F},, jest suma kwadratéw odchylenia liczebnosci klasy od zadanej warto$ci i ma
nastepujaca postac:

Ky
2
Fy = (1 = i) (6.10)
i=1
gdzie:
i — numer klasy kata dezorientacji granic ziaren,
k;, — liczba klas kata dezorientacji,
Ry Npig — liczebnos¢ i-tej klasy, odpowiednio uzyskana i zadana.

Drugie kryterium, Fy,, jest zblizone do kryterium L (6.2), rdbwniez opiera si¢ na
odlegtosci. Jednak w tym przypadku nie mozna a priori przypisa¢ kazdej granicy
wprost do tej czy innej klasy, dlatego najpierw wyznacza sie klasy z nadwyzka k*
i z niedoborem k™ liczebnosci, a nastgpnie — odpowiednio$¢ tych klas i kryterium F,,
ktére jest suma kwadratow odlegtosci klas z nadwyzka k* od klas z niedoborem &~
liczebnosci:

Fyo =3 (K]~ )2 (6.11)
=

Pierwsze kryterium, F},, jest nadrzedne, uprzywilejowane, drugie F, — podrzed-
ne, pomocnicze. Wigc algorytm okresla cykliczne przejscie po catej liscie ziaren, po-
czynajac od ziaren z najwigksza liczba sasiadow, az zostanie spelniony warunek zatrzy-
mania procedury. Nastgpuje to, gdy brak jest zmian kryteriow Fp; i F, w cyklu.

Podczas wykonywania procedury cyklu dla kazdego ziarna przeprowadzano naj-
pierw minimalizacj¢ kryterium Fp;, a potem dla minimalnej wartosci kryterium Fp,
poszukiwano minimum kryterium Fj,.

Poszukiwanie minimum polega na obrocie wybranego ziarna po kolei wokot
trzech lokalnych osi.

Inne podejscie, ktére sprawia wrazenie bardziej obiecujacego, polega na analitycz-
nym wyznaczeniu orientacji ziarna, ktoéra prowadzi do zmniejszenia wartosci Fpy 1 Fp.

Niestety, funkcja, ktora okres§laja omowione kryteria, ma duza liczbg lokalnych
miniméw, co pociaga za soba konieczno$¢ wielokrotnego powtdrzenia obliczen. Poza
tym duza, a wrgez olbrzymia liczba lokalnych miniméw uniemozliwia nawet uzyskanie
odpowiedzi na pytanie, czy mozliwe jest petne dopasowanie rozktadow, dopdki pro-
gram przypadkowo nie trafi na doktadne dopasowanie rozkltadow.

W programie zastosowano metodg potrojenia prob (optymalnie liczba prob powin-
na by¢ zwigkszona o liczbg e). Poczatkowo zakladano dziesi¢¢ prob. Jezeli warto§é
minimalng kryterium osiagni¢to w prébie o numerze n, nowa liczbg prob wyznaczano
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jako 3n (lub en). Jezeli w wyniku wykonywania dodatkowych préb nie da sig uzyskac¢
mniejszej warto$ci, obliczenia si¢ koncza. Jezeli zostanie uzyskana warto§¢ mniejsza
od poprzedniej, wykonuje si¢ kolejne proby. Ogolna liczbg prob ograniczono do 100.

6.5.3. Dopasowanie rozkladu orientacji ziaren
i kata dezorientacji granic

Jak wykazano w poprzednich podrozdziatach, rozktad orientacji ziaren jest osia-
gany zawsze, natomiast nie ma gwarancji uzyskania zadanego rozktadu kata dezorien-
tacji granic. Tak wigc dopasowanie dwoch rozktadow ma na ogédt dwa warianty.

Pierwszy polega na dokladnym zachowaniu rozkladu orientacji ziaren i maksy-
malnym dopasowaniu rozktadu ich dezorientacji do rozkladu zadanego. Drugi, kom-
promisowy, polega na dwukryterialnej minimalizacji. W niniejszym podrozdziale zo-
stanie rozpatrzony tylko pierwszy wariant.

W pierwszym etapie dopasowania nalezy uzyska¢ doktadne dopasowanie rozkta-
du orientacji ziaren (por. podrozdz. 6.5.1). W etapie drugim stosuje si¢ metod¢ Monte
Carlo. Rozwiazanie polega na losowaniu. Wybiera si¢ dwa dowolne ziarna, dla ktorych
nast¢puje wymiana orientacji krystalograficznej oraz sprawdzenie kryteriow Fp; (6.10)
i Fyy (6.11). W razie wzrostu wartosci Fy; i Fj, wymiana jest odwolywana, a w razie
zmniejszenia — zatwierdzana. Gtéwna wada metody Monte Carlo w zastosowaniu do
tego zagadnienia jest niewyznaczalno$¢ Iub trudno§¢ w okresleniu warunku zatrzyma-
nia obliczen. Poniewaz para ziaren jest wybierana losowo, przy zblizeniu do optimum
prawdopodobienstwo wyboru pary, ktéra doprowadzi do poprawy dopasowania, istot-
nie maleje. Jezeli taka para istnieje, prawdopodobienstwo jej pomini¢cia jest bardzo
wysokie. Dlatego kiedy liczba nieudanych wymian wzrasta do warto$ci nb2, nalezy
albo przyja¢ ten wynik, albo przej$¢ do etapu trzeciego.

Trzeci etap wykorzystuje algorytm pelnego wyboru, kiedy sprawdza si¢ po kolei
wszystkie mozliwe pary ziaren. Jezeli to nie prowadzi do poprawy dopasowania rozkta-
du, oznacza to, ze znaleziono minimum, w innym przypadku nalezy ten etap powtorzyc.
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7. Krzepnigcie

W niniejszym rozdziale zostana przedstawione moduty dwoch pozioméw hierar-
chicznego uktadu modelu, stuzace do modelowania zjawisk zmiany stanu skupienia
podczas przejscia materii ze stanu cieklego do stanu statego. Takim zjawiskiem jest
krzepnigcie lub krystalizacj¢ i w przedstawionym modelu zostatlo ono potraktowane
jako jeden z dwoch modeli drugiego poziomu, ktore sg zrodtem przestrzennej reprezen-
tacji struktury (mikro- lub makro-). Najpierw, na podstawie automatow komorkowych,
ktére rowniez zostaty zmodyfikowane, zostang przedstawione zasady modelowania zja-
wiska krzepnigcia. Dalej, zaczynajac od podstaw, oméwimy abstrakcyjny proces krzep-
nigcia, by nastgpnie przej$¢ do modelowania rzeczywistego procesu technologicznego
zachodzacego w maszynie ciagltego odlewania stali (COS) z wykorzystaniem wynikow
obliczen metoda elementow skonczonych.

Za pomoca automatow komorkowych czgsto modeluje si¢ charakter rozrostu den-
drytow podczas krzepnigcia. Jednak takie podej$cie mozna zastosowaé tylko w przy-
padku, kiedy mamy do czynienia z bardzo niewielka obj¢toscia lub matq liczba dendry-
tow. W biezacym rozdziale zaprezentowano inne rozwiazanie. Bazuje ono na hipote-
tycznym ksztalcie ziaren i pozwala symulowac struktur¢ w przestrzeni o znacznie
wiegkszych wymiarach.

W niniejszej pracy zastosowano okreslenie ,,makrostruktura” do okre$lenia struk-
tury na catym przekroju wlewka lub duzej jego czgsci bez detalizacji wewngtrznej struk-
tury dendrytow, aby odroznic ja od ,,mikrostruktury” (struktury) uzyskiwanej w modelo-
waniu na poziomie jednego lub kilku dendrytow.

7.1. Model FCA do modelowania makrostruktury
podczas krzepnigcia

Uniwersalny frontalny CA (rys. 4.9) charakteryzuje si¢ zamknigtym obwodem sta-
néw. Stany g, i g3 moga by¢ nie tylko stanami koncowymi, ale rowniez stanami poczat-
kowymi w kolejnym cyklu symulacji. Wlasnosci te sa uzyteczne podczas modelowa-
nia niektorych proceséw, ktére zostanag omdéwione w kolejnych rozdziatach, jednak
w symulacji ksztaltowania si¢ makrostruktury podczas krzepnigcia nie znajduja za-
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stosowania. Na potrzeby modelowania krzepnigcia nalezalo dokonaé pewnych zmian
w automacie komorkowym (Svyetlichnyy 2011).

W nowym FCA (rys. 7.1) wprowadzono nast¢pujace zmiany: przejécia ze standw
g, 1 g3 W stan q4, ktére sa bardzo wazne w cyklicznych procesach, pozostawiono
w nowym schemacie, jednak sa one nieaktywne, poniewaz w procesie ksztaltowania ma-
krostruktury warunek 7, (a takze I;) dla komérek w stanie g, i g5 nigdy nie jest spetniony.

Dodatkowo wprowadzono do FCA dwa nowe stany: gs i g_;. Stan gs, nazwany
,»zarodkiem”, wprowadzono w celu zwigkszenia klarowno$ci prezentacji oraz rozdzie-
lenia warunkéw przejscia I, (zarodkowanie) i I, (ruch granicy rosnacego ziarna). Przej-
$cie ze stanu ,,zarodka” g5 w stan frontalnej komoérki g, nast¢puje bez zadnych dodat-
kowych warunkéw, automatycznie, gdy nadchodzi kolej tej komorki.

Rys. 7.1. Frontalny automat komérkowy do modelowania ksztattowania makrostruktury
podczas krzepnigcia (Svyetlichnyy 2011)

Drugi dodatkowy stan g_; okresla komorki, ktore nie uczestnicza w obliczeniach,
moga by¢ nazwane ,,pustymi” i stuza do okreslenia rzeczywistego ksztattu modelo-
wanej przestrzeni wowczas, gdy przestrzen automatow komodrkowych ma ksztatt
prostopadtoscianu. Komoérki w stanie g_; nigdy nie zmieniaja swojego stanu i tylko
wyznaczaja granice modelowej przestrzeni. Dzigki temu mozna latwo zamodelowac
na przyktad okragly ksztalt calego kesiska lub zaokragli¢ krawedzie prostokatnego.
W zasadzie mozna modelowa¢ dowolny ksztalt, nie wprowadzajac skomplikowa-
nych przeksztalcen przestrzeni i pozostawiajac prosty, wygodny do obliczen ksztatt
komorek.

W nowym FCA jezyk skiada si¢ z czterech wyrazen (I, v I41,)(I, v I3), ktore
oznaczaja przej$cie komorki z poczatkowego stanu g, w stan koncowy g, lub gs.

Przedstawiony tu model rozwoju makrostruktury podczas krzepnigcia bazuje na
uniwersalnym modelu FCA i obejmuje takie same aspekty rozwoju mikro- i makro-
struktury. Zestaw stanéw komorki Q = {q_1, 90, 91> 92> 93> 94> G5} zZawiera ,,pusta”
komorke g_;, poczatkowy stan g, ,.frontalny” stan g;, stan ,komérka na granicy ziar-
na” g,, stan ,.,komorka wewnatrz ziarna” g, przejsciowy stan g, oraz stan ,,zarodek” gs.
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Poczatkowy stan moze by¢ tylko jeden: Q;, = {go}. Stan koncowy to Oy = {¢,, g3}
Alfabet zawiera ,litery” lub warunki przejscia X = {l, I, I, I5, I;}.

Sens warunkéw przejscia jest taki, jak opisano w rozdziale 4, i przedstawia si¢
nastgpujaco: I, wyznacza warunki zarodkowania. /; stuzyl do synchronizacji i zostat
przejety z poprzednich wersji CA, powinien on ograniczy¢ rozpowszechnienie wptywu
komorki poza jej otoczenie. W FCA z organizacja odpowiednich list i ustalona kolejno-
$cia ich obrobki niebezpieczenstwo takiego rozpowszechnienia jest wyeliminowane,
warunek /; nie jest wigc konieczny, mozna go zatem w nowej wersji FCA wylaczy¢.
Teraz I; wprowadza opoznienie i pozwala na sterowanie ruchem granicy rosnacego
ziarna. Warunki I, i I3 wyznaczaja, czy komorka bedzie si¢ znajdowata na granicy ziar-
na (I,), czy wewnatrz niego (I5). Warunek I, jest funkcja warunku /; lub stanu g
w jednej z komdrek w otoczeniu rozpatrywanej komorki i zmienia stan biezacej komor-
ki na g4. ,,Jezyk” automatow komorkowych zawiera ,,stowa”, ktore sktadaja si¢ z kilku
liter 1 0znaczaja przejscie komorki ze stanu poczatkowego Q;, w stan koficowy Qy (czy-
li wyznaczaja tor przejscia). Na przyklad cztery stowa (I, v I,I)(I, v I3) w FCA
oznaczaja ksztattowanie makrostruktury podczas krzepnigcia.

W rozdziale 3 rozpatrzono wigkszo$¢ mozliwych warunkéw brzegowych dla
przestrzeni, w ktorej nie zachodza zmiany lub zmiany zachodzace nie wplywaja
w istotny sposéb na podstawowe parametry przestrzeni.

Laczenie kilku metod w jednym modelu (na przyklad automatéw komoérkowych
z elementami skonczonymi) wptywa na wybdr warunkéw brzegowych. Nie tylko nie-
ciagltos¢ w przestrzeni automatéw komoérkowych przeszkadza w zastosowaniu perio-
dycznych warunkéw brzegowych. Przy wykorzystaniu obliczonego przez MES pola
temperatury wystgpowanie duzych rdéznic jej wartosci na granicach rowniez uniemozli-
wia zamknigcia przestrzeni. Dlatego w modelu taczacym metodg elementow skonczo-
nych z automatami komoérkowymi przestrzen nie zawsze bgdzie periodyczna.

Musimy jednak pamigta¢ o zaletach zastosowania warunkéw periodycznych.
Dzigki mozliwosci zamknigcia przestrzeni jej wymiary moga by¢ znacznie skrocone.
Wedhug niektorych zrodet obecnosé ponad trzech ziaren wzdhuz najkrotszego wymiaru
przestrzeni jest wystarczajaca do adekwatnej symulacji kinetyki zjawisk mikrostruktu-
ralnych. Rozpatrujac warunki krzepnigcia metalu w maszynie ciaglego odlewania, na-
lezy podkresli¢, ze strumien cieplny jest skierowany gtéwnie na powierzchnie boczne
wlewka, natomiast gradient wzdtuz wlewka jest znacznie mniejszy. Dlatego na prze-
kroju poprzecznym nie mozna zastosowa¢ warunkéw periodycznych i to wlasnie gra-
dient temperatury jest glownym zrodlem powstania struktury dendrytycznej. Natomiast
roéznica temperatury na do$¢ cienkim wycinku lub reprezentatywnej objetosci bedzie
niewielka, dlatego mozna ja pominaé, zastosowaé periodyczne warunki brzegowe
1 ograniczy¢ si¢ do trzech, pigciu dendrytéw wzdhuz najkrotszego wymiaru wycinka.

Algorytm modelowania struktury odzwierciedla dwa etapy procesu krzepnigcia,
z ktorych kazdy sktada si¢ z dwoch podproceséw: zarodkowania nowych ziaren i ich
rozrostu.

Pierwszy etap odpowiada poczatkowi krystalizacji na $ciankach krystalizatora
i charakteryzuje si¢ heterogenicznym zarodkowaniem ziaren na powierzchni styku cie-
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klego metalu z przechtodzonym krystalizatorem. Proces zarodkowania trwa, dopoki
miejsce na powierzchni styku pozostaje swobodne. Réwnoczesnie nastgpuje rozrost ziaren.
Po wypetnieniu catej powierzchni zarodkowanie ustaje i dalsze modelowanie mikro-
struktury przebiega wylacznie na podstawie rozrostu ziaren. Kazde nowe ziarno podczas
zarodkowania otrzymuje losowo wybrana orientacj¢ krystalograficzna, ktéra w sposob
bezposredni wplywa podzniej na rozrost ziaren. Probowano sterowaé ksztaltem rosna-
cych ziaren bez uwzglednienia i z uwzglednieniem warunkéw chemiczno-termicznych.
Izotropowy rozrost ziaren zaréwno bez uwzglednienia, jak i z uwzglednieniem tych
warunkoéw doprowadzit do powstania jednorodnej niedendrytycznej struktury, a swo-
bodny rozrost skutkowat kulistym ksztattem rozrastajacych si¢ ziaren. W warunkach
izotropowego rozrostu orientacja krystalograficzna nie odgrywa zadnej roli, powstala
struktura sktada si¢ wylacznie ze stupdw, ktdore maja ten sam przekroj na calej swojej
dhugosci. Wprowadzenie warunkéw chemiczno-termicznych niemal nie wpltywa na
uzyskang strukturg. Anizotropowy rozrost ziaren, niezaleznie od ich wybranego ksztaltu
(sze$ciennego, o$miosciennego, elipsoidalnego czy innego), daje mikrostrukturg zbli-
zong do rzeczywistej, w ktorej oprocz struktury stupowej widoczna jest strefa ziaren
réwnoosiowych przy powierzchni wlewka. Sposréd mozliwych wariantéw ksztaltu ro-
snacych ziaren wybrano ksztatt oSmioécienny, jako odpowiadajacy siatce krystalicznej
1 ksztattowi krysztatu.

Drugi etap zarodkowania nastgpuje pod koniec krystalizacji. Wowczas w prze-
strzeni cieklej fazy metalu nastgpuje zarodkowanie homogeniczne. Rozrost tych ziaren
prowadzi do powstania strefy rownoosiowych ziaren przy osi wlewka.

Opracowane dla tego procesu algorytmy i programy uwzgledniaja pole tempera-
tury, sktad chemiczny i warunki mieszania elektromagnetycznego. Przeprowadzono
testowe symulacje z narzuconymi warunkami.

7.2. Zalozenia wstgpne

Doktadne modelowanie ksztaltowania makrostruktury podczas krzepnigcia jest
skomplikowanym zadaniem, ktoérego prawidlowe wykonanie zalezy od wyboru odpo-
wiedniej metody. Wybor ten zalezy z kolei od oczekiwanego wyniku, jego doktadnosci
i naktadow obliczeniowych. Gléwna przewaga metod opartych na CA jest mozliwosé
doktadniejszej symulacji mikrostruktury zarowno w skalach mikro i mezo, jak i w skali
makro. Potaczenie metody automatéw komorkowych z metoda elementéw skonczo-
nych zwigksza dokladnos¢ symulacji ztozonych zjawisk zachodzacych w materiatach.

Wiele wysitku wlozono w modelowanie charakteru rozrostu dendrytow podczas
krzepnigcia za pomoca automatéw komoérkowych. Do modelowania rozrostu dendry-
tow stosowano dwa gtowne typy CA. Pierwszy typ bazuje na numerycznym rozwiaza-
niu rozrostu dendrytéw lub na numerycznym rozwiazaniu réwnania transportu. Jednak
zastosowanie takich rozwiazan jest mozliwe tylko w przypadku bardzo matej modelo-
wej przestrzeni lub matej liczby dendrytow. W niniejszej pracy wykorzystano inne
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podejscie, bazujace na hipotetycznym ksztalcie ziaren. Rozpatrywano przy tym zmniej-
szenie anizotropii przestrzeni automatéw i anizotropowego rozrostu. Zaktadajac, ze we-
wngtrzna struktura kazdego dendrytu moze by¢ uzyskana innymi metodami, gtéwny
wysilek skierowano na ksztaltowanie makrostruktury, ktdéra moze by¢ otrzymana
w przestrzeni o stosunkowo duzych wymiarach. Tak wigc zjawisko krzepnigcia symulo-
wano z wyznaczonym ksztaltem dendrytéw. Takie symulacje mozna przeprowadzi¢ wy-
tacznie w ramach opracowanego modelu.

Wykorzystanie CA w polaczeniu z innymi metodami pozwala uzyska¢ bardziej
doktadne i wiarygodne wyniki. Czgsto taczono CA z metoda réznic skoniczonych lub
elementéw skonczonych (MES). Schematy potaczenia metod CA i MES mozna ze
wzgledu na ich rolg w procesie modelowania podzieli¢ na dwie grupy. Pierwsza grupa
zawiera rozwiazania, w ktorych symulacje sa prowadzone niezaleznie, bez sprzgzenia
zwrotnego. Uktady ze $cista wspolpraca moga by¢ zaliczone do drugiej grupy. Czgsto
jeden z ich komponentéw jest pierwotny, inny zas, ktory stuzy do dostarczenia parame-
trow i zmiennych potrzebnych do prawidlowego modelowania metoda pierwotng —
wtorny. W przypadku gdy CA maja prosta strukturg i nie wymagaja wielu nakladow
obliczeniowych, czyli pamigci i czasu obliczen, moga stanowi¢ metode wtdrna. Trdj-
wymiarowe automaty komérkowe do modelowania rozwoju makrostruktury, ze wzgle-
du na wymagania obliczeniowe, nie moga by¢ stosowane jako metoda wtorna. Takie CA
odgrywaja role pierwotnej metody w badaniach teoretycznych, z nierownomiernym
odksztalceniem na poziomie ziaren lub struktury polikrystalicznej.

Jednak w ksztattowaniu makrostruktury CA pelnia wazna rolg, moga bowiem
dziala¢ rownolegle do MES lub jako dodatkowe, post-processingowe moduty.

Na potrzeby modelowania rzeczywistego procesu technologicznego w skali makro
potaczono metod¢ CA z metoda elementow skonczonych. Wybrano rozwiazanie nie-
sprz¢zone symulacji metodami MES i CA. Proces krzepnigcia byt modelowany za po-
moca MES w skali makro, a wyniki symulacji MES zostaly wykorzystane w automa-
tach komérkowych. CA wykorzystano w schemacie post-processingu, w ktérym na
podstawie odpowiedniej informacji modelowano ksztattowanie makrostruktury. W ta-
kim schemacie moze by¢ wykorzystany dowolny kod MES. Wystarczy spetni¢ wyma-
gania co do sposobu przekazywania danych do obliczen metoda CA.

Gloéwnym celem dopasowania modelu byto uzyskanie jak najprostszego rozwiaza-
nia bez wprowadzenia sztucznych warunkow pozwalajacych na uzyskanie prawdopo-
dobnej struktury wlewka. Dlatego ograniczono si¢ do trzech podstawowych zalozen:

1) gtéwnym czynnikiem nierownomiernego rozrostu krysztatow jest ich ksztalt,
ograniczony przez krystaliczng strukturg metalu;

2) wielko$¢ dendrytow i krysztaldow rownoosiowych zalezy glownie od warun-
kéw zarodkowania i rozrostu, zarowno na poczatku procesu, jak ipodczas jego
trwania;

3) podstawowym czynnikiem wptywajacym na ruch frontu krystalizacji jest strumien
ciepta.
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Symulacj¢ rozwoju makrostruktury i jej walidacje przeprowadzono w kilku etapach:

1. Wstepne modelowanie struktury krystalicznej na rownomiernie chtodzonej $cian-
ce formy — realizacja pierwszego zatozenia (podrozdz. 7.3).

2. Wprowadzenie do modelu trzeciego zatozenia podstawowego, jakim jest
uwzglednienie rzeczywistej temperatury wlewka (podrozdz. 7.4).

. Opracowanie oprogramowania (podrozdz. 7.5).

. Modelowanie makrostruktury, walidacja modelu, oszacowanie parametrow zarod-
kowania — realizacja drugiego zalozenia (podrozdz. 7.6).

. Modyfikacja modelu i oprogramowania (podrozdz. 7.7).

. Weryfikacja modelu i jego optymalizacja ze wzgledu na naktady obliczeniowe
(podrozdz. 7.8).

Przewiduje sig, ze kolejnym etapem begdzie potaczenie w modelu metody automa-
tow komdrkowych i metody elementéw skonczonych.

B W

AN D

7.3. Modelowanie zjawiska
zmiany stanu skupienia materialu (krystalizacja)

Gltowna réznica migdzy opisanym w rozdziale 6 ksztaltowaniem poczatkowej mi-
krostruktury a krystalizacja ze wzgledu na przebieg procesu jest lokalizacja zarodkow.
Nie wchodzac w tej chwili w szczegoty rdéznic migdzy zarodkowaniem homo- a hetero-
genicznym, mozna tylko zasygnalizowa¢ podstawowy skutek tej réznicy. Zarodkowa-
nie na chtodniejszej powierzchni jest zdecydowanie bardziej pod wzgledem energe-
tycznym preferowane, wobec tego na poczatku krystalizacji mozna rozpatrywaé tylko
ten przypadek. Zarodkowanie w algorytmie ksztattowania poczatkowej struktury moz-
na wybiera¢ losowo w calej objgtosci materiatu, natomiast w przypadku krystalizacji —
wylacznie na powierzchni wlewka (z wyjatkiem ostatniego etapu).

Przy ksztattowaniu poczatkowej mikrostruktury stosowano przewaznie okragly
ksztalt ziaren lub ziarna o innym ksztalcie, ale zorientowane konforemnie, jednak
pierwsze proby symulacji krzepnigcia wykazaty niecelowos¢ takiego podejscia. Glow-
na tego przyczyna byta izotropowos$¢ rosnacych ziaren lub jednorodno$¢ anizotropii.

Opracowane i opisane w rozdziale 2 proby modelowania krzepnigcia, po uzyska-
niu globalnej izotropii modelowej przestrzeni i wprowadzeniu lokalnej anizotropii roz-
rostu ziaren, okazaty si¢ bardzo skuteczne. Mozna jednoznacznie stwierdzié, ze w kla-
sycznych CA, z anizotropia przestrzeni wprowadzona przez powszechnie stosowane
sasiedztwa, realistyczne modelowanie krzepnigcia jest niemozliwe, wymaga stosowa-
nia nieuzasadnionych podejs¢ lub olbrzymich naktadéw obliczeniowych.

Dendrytyczna struktura metalu po krzepnigciu wykazuje duza niejednorodnosc,
ktéra mozna wytlumaczy¢ réznymi predkosciami rozrostu. Wprowadzenie roéznych
predkosci rozrostu poszczegolnych okraglych ziaren trudno uzasadni¢, wigc probowa-
no zamodelowa¢ krzepnigcie z ziarnami majacymi ten sam ksztalt, rosnacymi z ta sama
predkoscia, ale zorientowanymi w rozny sposéob. Takie podejscie jest czgsto stosowane
do teoretycznego uzasadnienia réznej predkosci rozrostu ziaren, wyjasniajacego, dla-
czego preferowany rozrost ma miejsce tylko w przypadku niewielu ziaren, a pozostale
przestaja rosnac ze wzgledu na ograniczenie przestrzeni ich rozrostu.
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Na poczatku zbadano wigc wptyw ksztattu rosnacych krysztatow na uzyskana ma-
krostrukturg. Swobodny rozrost ziaren o wybranych ksztattach przedstawiono w roz-
dziale 2. Modelowano ziarna o nastgpujacych ksztaltach: kule, elipsoidy, walce (row-
niez w postaci nici oraz dyskoéw), szesciany i osmio$ciany foremne oraz réwnolegto-
$ciany (w tym wydtuzone ptytki). Im wigcej komoérek znajdowato si¢ w modelowej
przestrzeni, tym lepsza mozna bylo uzyskac¢ rozdzielno$¢ i tym bardziej izotropowa
byla przestrzen. Jednak zawsze pozostaje pytanie, w jaki sposob mozna efektyw-
niej zastosowaé ograniczona przestrzen. Czy nalezy zwigkszy¢ rozdzielczos$e, czy tez
rozmiary modelowanej objgtosci? Trzeba wige réwniez wyznaczy¢ dopuszczalng roz-
dzielczos$¢, czyli maksymalne dopuszczalne wymiary pojedynczej komorki. Do ksztat-
towania makrostruktury z zarodkowaniem na jednej powierzchni przestrzeni wyprobo-
wano kilka ksztaltow w celu sprawdzenia wptywu ksztattu na koncowy wynik. Niektd-
re wyniki przedstawiono na rysunkach 7.2-7.4.

Rys. 7.2. Koncowa struktura krysztatéw w ksztalcie kul (a) i1 prostopadtoscianéw (b)
(Svyetlichnyy 2011)

W przypadku rosnacych ziaren w ksztalcie kuli z uwagi na ich symetri¢ zaden kieru-
nek rozrostu nie jest uprzywilejowany, dlatego wszystkie krysztaty rosna w ten sam spo-
sob 1 z ta samg predkoscia. Z tego powodu liczba rosnacych ziaren pozostaje bez zmian
w ciagu catego procesu ksztaltowania struktury. Powstala w ten sposéb struktura, ktéra
cechuje si¢ granicami rownolegtymi do kierunku rozrostu, zostata przedstawiona na ry-
sunku 7.2a. W przeprowadzonych symulacjach zadano poétotwarte warunki brzegowe
i wlasnie efekt brzegowy jest tatwo zauwazalny w przypadku modelowania kulistych zia-
ren. Wszystkie brzegowe ziamna sa wigksze od ziaren znajdujacych si¢ w Srodkowej czesci
przestrzeni. W szczegdlnosci jest to widoczne na przedniej powierzchni bocznej prze-
strzeni, dlatego Ze obliczenia rozpoczynano wiasnie od zarodkowania w tym miejscu,
natomiast kolejno$¢ obliczen wzmacniata efekt brzegowy. W przypadku pozostatych
wynikowych struktur efekt brzegowy jest mniej widoczny, jednak nadal pozostaje obecny.
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Wprowadzenie dowolnej asymetrii w rozroScie ziaren prowadzi do tego, ze nie-
ktore z nich rosna szybciej niz inne. Zalezy to gtéwnie od krystalograficznej orientacji
ziaren, ktora wybiera si¢ losowo dla kazdego zarodka. W wyniku anizotropowego roz-
rostu ziaren przewage zyskuja ziarna, ktorych krystalograficzna orientacja jest naj-
bardziej zblizona do kierunku rozrostu. Ziarna majace inng orientacjg¢, mniej korzystna
ze wzgledu na rozrost, zostaja stopniowo opdznione w rozwoju, traca swobodna prze-
strzen do dalszego rozrostu i w efekcie przestaja rosnac. Na skutek tego liczba ros-
nacych ziaren w procesie krzepnigcia zmniejsza si¢. Ponadto ksztalt rosnacych krysz-
talow wpltywa na koncowa strukturg. Te roznice (rys. 7.2-7.4) sa widoczne zar6wno
w przekroju wzdtuznym do kierunku rozrostu, jak i w przekroju poprzecznym. Bardzo
istotnym czynnikiem jest rowniez ksztalt rosnacych ziaren — od jego wyboru zalezy
prawidlowos¢ uzyskanej koncowe;j struktury.

b)

Rys. 7.3. Koncowa struktura zbudowana z krysztatéw w ksztalcie szeScianow (a) 1 walcow (b)

Rys. 7.4. Koncowa struktura zbudowana z krysztalow w ksztalcie o§mioscianow foremnych
(Svyetlichnyy 2011)
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Poroéwnanie koncowych struktur z makrostruktura odlewanej stali wykazato ich
najwicksza zgodno$¢ ze struktura, ktora powstata w wyniku modelowania z krysz-
tatami w ksztalcie osmio$cianu. Zgodnie z krystaliczna struktura austenitu o$mios$cian
jest najbardziej odpowiednim ksztalttem swobodnie rosnacego krysztatu. Potwierdza
to shuszno$¢ pierwszego z przyjetych zatozen podstawowych. Dlatego pozostate sy-
mulacje dotyczyly wylacznie rozrostu krysztatow w ksztatcie oSmio§cianéw. Na ry-
sunku 7.5 pokazano niektore etapy procesu krzepnigcia struktury utworzonej z ziaren
o tym ksztalcie.

b)

a) 500 pm

500 pm

500 pm 500 pm

Rys. 7.5. Ksztaltowanie makrostruktury zbudowanej z krysztalow
w ksztalcie osmioscianéw foremnych (Svyetlichnyy 2011)
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Warianty ksztaltowania makrostruktury, w sytuacji, gdy zarodkowanie nastepuje
na dwdch i trzech powierzchniach szes$ciennej przestrzeni komorek, pokazano odpo-
wiednio na rysunkach 7.6 1 7.7.

a)

Rys. 7.6. Ksztattowanie makrostruktury podczas krzepnigcia
z zarodkowaniem na dwoch $cianach (Svyetlichnyy 2011)

Pierwsze symulacje przeprowadzono bez uwzglednienia rzeczywistych warunkow
krzepnigcia. Zaktadano, ze powierzchnia Iub front krzepnigcia jest rownoleglta do po-
wierzchni, na ktorej zachodzi zarodkowanie, lub prostopadia do kierunku rozrostu,
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czyli predkosc¢ rozrostu jest stata w dowolnym punkcie przestrzeni (w tych symulacjach
nie wprowadzono zadnej zaleznos$ci predkosci rozrostu od temperatury). Kolejnym eta-
pem modelowania ksztaltowania makrostruktury powinno by¢ zatem potaczenie metod
CA 1 MES oraz wprowadzenie zaleznoS$ci rozrostu ziaren od temperatury. Wprowadze-
niu odpowiednich zalezno$ci bedzie poswigcony nastgpny podrozdziat pracy.

a)

Rys. 7.7. Ksztaltowanie makrostruktury podczas krzepnigcia
z zarodkowaniem na trzech $cianach (Svyetlichnyy 2011)
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7.4. Uwzglednienie pola temperatury
podczas modelowania Krzepnigcia

W rzeczywistym procesie krzepnigcia lokalizacja frontu krystalizacji okreslona
jest rozkladem temperatury w metalu. Dlatego wyniki obliczen MES wykorzystuje si¢
w symulacji ksztaltowania makrostruktury podczas procesu krzepnigcia.

Jak wspomniano wyzej, zastosowano wariant niezaleznych obliczen MES i CA
bez sprzg¢zenia zwrotnego. Proces zostal zamodelowany programem MES (Hadata
i Malinowski 2009) opracowanym przez prof. Z. Malinowskiego. Za pomoca tego pro-
gramu mozna uzyska¢ rozwigzanie w skali makro. Rozwiazaniem MES jest trojwy-
miarowy stacjonarny rozktad temperatury we wlewku poruszajacym si¢ ze statg pred-
koscia, z uwzglednieniem konstrukcyjnych i technologicznych warunkow.

Jako interfejs migdzy programem MES a programem CA wykorzystywano dwa ze-
wnetrzne pliki. Pierwszy z nich zawieral informacje o podstawowych parametrach mo-
delowanego procesu, takich jak ksztalt i rozmiary wlewka, liczba elementow, wspot-
rzedne weztow, temperatury solidus 1 likwidus, predkos¢ odlewania i inne. W drugim
pliku zawarto informacje o rozktadzie temperatury we wlewku.

Rozktad temperatury powinien by¢ dopasowany do przestrzeni automatéw komor-
kowych. Chociaz rozwiazaniem MES jest stacjonarny rozktad temperatury, FCA roz-
patruje setki lokalizacji poruszajacego si¢ przekroju poprzecznego wlewka w linii cia-
glego odlewania. Zamiast potozenia przekroju wlewka FCA wykorzystuje czas, w kto-
rym przekroj znajduje si¢ w tym miejscu z uwzglgdnieniem predkosci odlewania.

Kazda lokalizacja przekroju poprzecznego jest sprawdzana przed obliczeniami FCA.
Symulacja ksztaltowania makrostruktury rozpoczyna sig, kiedy temperatura przynaj-
mniej w jednym wezle MES, ktéry jednoczesnie nalezy do przestrzeni komorkowej
FCA, spadnie ponizej temperatury solidus. Kiedy temperatura spadnie ponizej temperatury
solidus w catej przestrzeni komdrkowej, symulacja dobiega konca. Symulacj¢ prowadzi
si¢ od jednego przekroju do kolejnego. Utatwia to uwzglednienie w obliczeniach czasu
rzeczywistego, poniewaz potozenie przekroju jest jednoznacznie zwiazane z czasem,
natomiast krok obliczeniowy wykorzystuje czas wzgledny, a nie bezwzgledny.

Najpierw, przed obliczeniami FCA dotyczacymi aktualnie rozpatrywanej lokaliza-
cji, nalezy przeksztatci¢ dyskretny rozktad temperatury w dwie ciagle linie, ktore beda
reprezentowac izotermy likwidus i solidus. Przekroj poprzeczny wlewka, wezty MES
zawierajace wartosci temperatury, przestrzen FCA oraz izotermy przedstawiono na ry-
sunku 7.8a. Po uzyskaniu izoterm na przekroju poprzecznym przenosi si¢ je do prze-
strzeni komoérkowej FCA. Na rysunku 7.8b uwidoczniono dalsze obliczenia dla jednej
linii. Linie przerywane reprezentuja nowa lokalizacj¢ izotermy solidus przeniesionej
z MES do FCA i front krystalizacji otrzymany w poprzednim kroku przy poprzedniej
lokalizacji izotermy. Nowa izoterma jest zastapiona kilkoma (do o$miu) odcinkami
prostej, ktore na rysunku zaznaczone sa, jako front line. Dalej przestrzen komdrkowa
dzielono na segmenty przylegajace do odpowiedniej linii frontalnej. Segment line sa
granicami, ktore oddzielajg jeden segment od drugiego.

157



Y ® [Fca A
dr i | 4
front line [ £/
\ 7 / d 2

segment line

Rys. 7.8. Potaczenie metod MES i FCA (a) oraz schemat obliczen
wspolczynnika predkosci rozrostu ziarna (b) (Svyetlichnyy 2011)

Segmentacj¢ przestrzeni komorkowej stosuje si¢ w celu dyferencjacji predkosci
rozrostu w réznych strefach przestrzeni, uwzgledniajac rzeczywiste warunki krzepnig-
cia i wprowadzajac w niejawny sposob zalezno$¢ predkosci rozrostu od temperatury.

Predkoscia krystalizacji steruje si¢ przez wprowadzenie wspolczynnika predkosci
rozrostu, ktory zalezy od lokalizacji komorki w odpowiednim segmencie. Wspodtczyn-
nik ten nie jest staly wewnatrz jednego segmentu, natomiast jest funkcja liniowa
wzglednej wspotrzednej x. Wspotrzedna x wyznacza sig ze wzoru: x = d,/(d, + d,) 1 jej
warto$¢ miesci si¢ w zakresie od 0 do 1. W tym wzorze d; i d, sa odlegtosciami komor-
ki od odpowiednich linii segmentowych.

Poniewaz front krystalizacji powinien dotrze¢ do wyznaczonej przez frontalne li-
nie nowej lokalizacji jednocze$nie na calej dtugosci, predkos¢ rozrostu powinna zale-
ze¢ od poczatkowej odleglosci frontu krystalizacji od linii frontalnej. Zatem dla kazdej
komorki na froncie krystalizacji (w stanie g4) oblicza sig trzy odleglosci: dr (od linii
frontalnej) oraz d; i d, (od linii segmentowych). Otrzymujemy wowczas zaleznos¢ od-
legtosci dy od wzglednej wspotrzednej x dla kazdego segmentu. W ogdlnym przypadku
dla catej przestrzeni komdrkowej otrzymana zalezno$¢ jest funkcja nieciagla na grani-
cach segmentow i nieciaglos$¢ ta powinna by¢ wyeliminowana. Poza tym zaleznos¢ jest
normalizowana wzgledem maksymalnej odleglosci od front line dg; zostalo takze wpro-
wadzone ograniczenie minimalnej warto$ci. W wyniku odpowiednich przeksztatcen
otrzymywany jest wspotczynnik predkosei rozrostu ziaren dla kazdej komorki na fron-
cie krystalizacji. Nowe komorki wiaczane do procesu krystalizacji kopiuja od sasied-
niej komorki numer segmentu, oblicza si¢ ich lokalne (wzglgedne) wspodtrzedne i czas
op6znienia stanu ¢, z uwzglednieniem odpowiedniego do lokalizacji komorki wspot-

czynnika predkosci rozrostu.

Po dotarciu frontu krystalizacji do frontalnej linii aktualnie rozpatrywanego prze-
kroju poprzecznego obliczenia w tym kroku si¢ koncza. Nastgpnie wybiera si¢ nowa
lokalizacj¢ i obliczenia sa powtarzane w nowym kroku.
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7.5. Opis modulu FCA

Opracowany zostat program, ktdry jest weciaz modyfikowany i moze nieco odbie-
gac od opisanego ponize;j.

Po wyborze opcji modelowania makrostruktury podczas krzepnigcia w maszynie
COS (rys. 6.1) uruchomiany jest odpowiedni modut FCA. Uzytkownik moze wybraé
jedna z dwodch opcji dalszej pracy z modutem (rys. 7.9). Mozliwe jest modelowanie
procesu ksztattowania makrostruktury lub przeglad uzyskanych wynikéw. W przypad-
ku gdy zostanie wybrane modelowanie procesu, informacja o procesie bgdzie zapisy-
wana w kilku plikach. Pierwszy z nich zawiera podstawowe informacje: typ modelowa-
nego procesu, wymiary przestrzeni komdrkowej (zar6wno w komorkach, jak i w jed-
nostkach dlugosci), poczatkowa liczbe zarodkow, numer modelowanej czg$ci wlewka
i inne. Drugi plik zawiera poczatkowa informacj¢ o krysztatach: numer, krystalogra-
ficzna orientacj¢ i lokalizacj¢ zarodka. Kolejne pliki zawieraja listy komorek, ktore
przeszty ze stanu likwidus w stan solidus. Sa to listy wspolrzgdnych (w komorkach)
i numery krysztatléw, do ktérych przylaczana jest komorka, zapisywana w kolejnosci
przechodzenia komérek w stan koncowy. Takie pliki pozwalaja zaprezentowaé caty
zamodelowany proces lub kontynuowa¢ przerwane obliczenia (rys. 7.10).

Frontal Cellular Automata

Modeling Results ‘ Cancel

Rys. 7.9. Wybdr modelowania lub przegladu wynikow

Modeling

Mew ‘ Continue ‘ [ Full Yisualization Cancel

Rys. 7.10. Menu do wyboru modelowania nowego procesu
Iub kontynuacji przerwanych obliczen

Wybdr opcji ,,Modeling” daje dwie mozliwoéci: nowe modelowanie (,,New”) lub
kontynuacjg przerwanych obliczen (,,Continue”) (rys. 7.10). Nowe modelowanie moze
by¢ rozpoczete w dowolnej chwili, a przerwanie obliczenia mozna kontynuowaé wow-
czas, gdy przynajmniej jeden proces obliczen zostal uruchomiony, niezaleznie do tego,
czy uruchomione procesy zostaly skonczone, czy nie. Faktycznie informacja zachowana
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w plikach jest zdjeciem migawkowym ostatniego stanu obliczen, wykonanym w mo-
mencie, kiedy zostaty one przerwane i ten stan obliczen moze by¢ wznowiony na pod-
stawie danych z owego ostatniego zachowanego punktu. Jednocze$nie z zapisywa-
niem informacji w plikach, wyniki obliczen moga by¢ wyswietlane na displayu, co be-
dzie stanowi¢ wizualizacj¢ catych obliczen. T¢ opcje mozna wybraé, zaznaczajac
odpowiednie pole. Jednak pelna wizualizacja wielokrotnie wydtuza obliczenia i nie
jest zalecana. Jezeli ta opcja nie zostala zaznaczona, wizualizacja podczas obliczen
ograniczona jest do kilku — kilkunastu (maks. 20) zdj¢¢, ktdre rdwniez sa zapisywane
w odrebnych plikach. Po wykonaniu modelowania koncowa makrostruktura uzyskana
w procesie symulacji krzepnigcia moze by¢ wykorzystana w innych FCA do dalszego
modelowania.

Uzytkownik moze w pewnym stopniu sterowa¢ modelowaniem w zaleznosci od
mozliwosci komputera (gtéwnie pamigci RAM) lub od innych czynnikéw. Poniewaz
istnieje ograniczenie dotyczace wielkos$ci komorki, ktore jest zwiazane z rozdzielczo-
$cia, pojemno$¢ pamigci RAM wyznacza wymiar modelowanej przestrzeni. Nie zawsze
mozna zamodelowa¢ caly przekroj — w niektorych przypadkach tylko jego czg$¢ moze
by¢ wybrana do obliczen. Na rysunku 7.11 pokazano menu do wyboru pamigci (,,RAM
Volume”). Przy zalozeniu, ze szeScienna komodrka ma dlugo$¢ krawedzi 0,015 mm, pro-
gram pozwala na obliczenie ksztaltowania makrostruktury w przestrzeni o ksztalcie prosto-
padloscianu o wymiarach od 3,5 x 3,5 x 0,875 mm (1 GB RAM) do 15,0 x 15,0 x 1,8 mm
(16 GB RAM). FCA w takich obliczeniach wykorzystuje od 3,5 do 115 milionéw komo-
rek. Odpowiednio czas obliczen zmienia si¢ w szerokim zakresie — od dwoch minut do
12 godzin.

RAM Volume

| 2GB, 80%80 mm, 1-2 hours

a0 kB, 10« 10 mm, 0.5-1 min
1GE, 404 40 mm, 10-20 mins
2GE. 8080 mm. 1-2 hours

4 GE, 100:100 rmm, 1.5-2.5 hours
8 GE. 160x160 mmm. 3.5-5 hours
16 GE, 200200 mrm, 711 hours

Rys. 7.11. Menu do wyboru mozliwej pamigci

W przypadku gdy niemozliwe jest modelowanie catego przekroju za pomocg FCA,
uzytkownik powinien ograniczy¢ modelowany obszar, dokonujac wyboru (rys. 7.12)
sposrod czterech mozliwosci: prawa lub dolna powierzchnia, prawa dolna krawedz lub
$rodek wlewka. Przyktadowe obliczenia odnoszace si¢ do odpowiedniej czgsci wlewka
przedstawiono w podrozdziale 7.6.

Po wykonaniu obliczen uzytkownik moze zobaczy¢ wyniki modelowania (wybor
opcji ,,Results” — rys. 7.9). Wowczas wybierajac opcj¢ ,,Simulation” (rys. 7.13), mozna
obserwowaé symulacje catego procesu krzepnigcia.
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}\lalezy wybrac punkt, w kkorym bedzie modelowana mikrostrukbura
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Rys. 7.13. Menu do demonstracji wynikoéw

Wizualizacja tego procesu polega na sczytywaniu informacji z plikow i przenosze-
niu ich na ekran bez powtarzania obliczen. Taka wizualizacja moze jednak trwaé nawet
dtuzej niz same obliczenia (dlatego tez zaleca si¢ wytaczaé petna wizualizacjg podczas
obliczen). Inna mozliwos$¢ ogladania wynikow daje wyswietlenie petnej makrostruktu-
ry (,,Final Structure”) Iub jej fragmentu (,,Partial Structure”). Jak juz wspomniano, pod-
czas modelowania (w tym bez pelnej wizualizacji) w rownych odstgpach wyswietla si¢
biezacy stan procesu krzepnigcia i jednocze$nie jest on zapisywany do odpowiednich
plikéw. Nalezy tylko dokonaé¢ wyboru odpowiedniego pliku z wynikami obliczen, wpisu-
jac numer zrzutu ekranu w otwierajacym si¢ okienku. Kazda makrostruktura jest prezen-
towana jako rysunek izometryczny. Koncowa makrostruktura prezentowana jest na
trzech powierzchniach bocznych prostopadtoscianu przestrzeni komoérkowej lub na wy-
branym przekroju. Na rysunkach jest pokazany réwniez front krystalizacji.

7.6. Wyniki modelowania

7.6.1. Modelowanie wlewkow za pomocg FCA
0 duzej liczbie komorek

Maksymalne wymiary przestrzeni, ktora mozna modelowaé za pomoca przedsta-
wionego automatu komérkowego, wynosity okoto 15,0 x 15,0 x 1,8 mm (przy linio-
wych wymiarach komorki 0,015 x 0,015 x 0,015 mm i wykorzystaniu 16 GB RAM).
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Gdy wymiary wlewka sa wigksze, tylko jego czg$¢ moze byé zamodelowana. Zaokra-
glona krawedZz rowniez moze by¢ uwzgledniona przy projektowaniu przestrzeni ko-
morkowej. W nizej oméwionych przypadkach, zeby zaprezentowa¢ mozliwosci FCA,
probowano modelowaé wlewek o duzych wymiarach.

Modelowano proces ciagltego odlewania wlewka o przekroju 100 x 100 mm, pro-
mien zaokraglenia wynosit 5 mm. Rozwiazanie MES uzyskano dla ¢wiartki przekroju
na catej dtugosci linii odlewania. Cale rozwiazanie ma 313 przekrojow wzdhiz wlewka
z 17 x 17 weztami na kazdym przekroju. Nie wszystkie przekroje zostaly wykorzystane
przez FCA, niektore z pierwszych maja temperatur¢ powyzej temperatury solidus, na-
tomiast kilka ostatnich ma temperatur¢ ponizej temperatury solidus w catym przekroju.
Wymiary komorki wynosza 0,015 x 0,015 x 0,015 mm. Ze wzgledu na wymiary wlew-
ka przy takich zatozeniach rozdzielczosci tylko jego czg$¢ moze by¢ modelowana za
pomoca FCA. Wowczas sa do wyboru cztery opcje: prawa lub dolna czg$¢, prawa dol-
na krawedz i §rodek wlewka.

Na rysunku 7.14 pokazano cztery stadia ksztaltowania makrostruktury podczas
modelowania prawej strony wlewka. W takim przypadku heterogeniczne zarodkowa-
nie nastgpuje tylko na jednej powierzchni przestrzeni automatéw komorkowych. Wy-
biera si¢ maksymalna ggsto$¢ zarodkowania, ktdra wynosi jedna komorke na dziesigc.
Po wykonaniu pierwszego kroku obliczeniowego drobne ziarna pokrywaja prawie 90%
bocznej powierzchni. Dlatego zwigkszenie liczby zarodkdéw nie powinno znaczaco
wplyna¢ na koncowy wynik. Krystalograficzng orientacj¢ zarodkéw wybiera si¢ loso-
wo. Konkurencja pomigdzy rosnacymi krysztalami prowadzi do uprzywilejowanego
rozrostu dendrytéw majacych krystalograficzna orientacj¢ zblizona do kierunku rozro-
stu. Liczba rosnacych dendrytéw zmniejsza sig, a ich wymiary poprzeczne wzrastaja.
Front krystalizacji na poczatku jest rownolegly do powierzchni wlewka, a pdzniej stop-
niowo staje si¢ nierownolegly do bocznej powierzchni, zgodnie z linia solidus.

Proces ten przebiega podobnie, kiedy modeluje si¢ dolng cze$§¢ wlewka. Niektore
zrzuty procesu ksztattowania makrostruktury od dolnej powierzchni przedstawiono
na rysunku 7.15.

Kolejne cztery zdjecia ilustujace przebieg procesu przedstawiono na rysunku 7.16.
Pokazano na nim prawa dolna krawedz wlewka. Krysztaty réwniez rosna prostopadle
do powierzchni wlewka. Pozniej strefa obok krawedzi zamyka si¢ i pozostaja dwa
glowne kierunki rozrostu.

Ksztattowanie makrostruktury w $rodku wlewka pokazano na rysunku 7.17. Kiedy
proces krzepnigcia dobiega konfca, tworzy sig strefa rownoosiowych krysztatlow. Powo-
dem powstawania takich krysztatow jest odbywajace si¢ w ciagu calego procesu
krzepnigcia homogeniczne zarodkowanie. Krysztaly na poczatkowych etapach krzep-
nigcia albo stykaja si¢ z dendrytami, albo pozostaja zanurzone w cieczy i opadaja w dot.
Gdy stykaja si¢ z pozostala struktura, sa wlaczane do struktury dendrytycznej, uzyskuja
preferowany kierunek rozrostu (zgodnie ze strumieniem ciepta) i ich odréznienie od
pozostatych krysztatéw staje si¢ niemozliwe. Rozrost swobodnych krysztatéw jest ha-
mowany az do konca procesu krzepnigcia, kiedy nastgpuje przyspieszenie rozrostu
réwnoosiowych krysztatow. Kilka etapow takiego rozrostu pokazano na rysunku 7.17.
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Rys. 7.14. Ksztaltowanie makrostruktury przy zarodkowaniu na prawej powierzchni wlewka
(Svyetlichnyy 2011)
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Rys. 7.15. Ksztattowanie makrostruktury przy zarodkowaniu na dolnej powierzchni wlewka
(Svyetlichnyy 2011)
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Rys. 7.16. Ksztattowanie makrostruktury na krawedzi wlewka
(Svyetlichnyy 2011)
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Rys. 7.17. Ksztattowanie makrostruktury w $rodku wlewka
(Svyetlichnyy 2011)

7.6.2. Wyznaczenie parametréow zarodkowania

Celem tego etapu jest realizacja drugiego podstawowego zadania, a polega ono na
skalowaniu parametréw modelu i wyznaczeniu wptywu warunkéw zarodkowania na
$rednicg dendrytéw w Srodkowej czesci wlewka, gdzie ich wielko$¢ sig¢ stabilizuje. Te-
sty symulacyjne potwierdzity prawie odwrotng proporcjonalnos$é¢ $redniego poprzecz-
nego przekroju dendrytéw do gestosci zarodkowania na $ciance krystalizatora. Gesto$¢
zarodkowania dobrano tak, aby wyniki symulacji odpowiadaly zalozonej wielkoSci
dendrytow.

Mozliwosci opracowanego w tym etapie modelu sa ograniczone gltéwnie pojem-
no$cia pamigci RAM komputera. Wigksze wymiary wymagaja wigkszej przestrzeni
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i wigkszej ilo§ci pamigei, przy zachowaniu niezmiennej rozdzielczo$ci. Wyrazone
w liczbie komorek wymiary ziarna, krysztalu lub dendrytu zaleza gtéwnie od warun-
kéw zarodkowania. Im mniej zarodkow, tym wigksze sa krysztaly. Jednak kiedy ge-
stos¢ zarodkow osiaga warto$¢ krytyczna, nastgpuje nasycenie i dalsze zwigkszenie
liczby zarodkéw nie prowadzi do zmian wymiaréw wigkszych krysztatow. Tak wigc
najdrobniejsza struktura, ktéora moze by¢ uzyskana za pomoca FCA, jest skutkiem za-
stosowania najwigkszej gestosci zarodkowania. Wowczas na podstawie uzyskanej
struktury mozna okresli¢ wymiary komorki.

Na rysunku 7.18 przedstawiono przyktadowy wyglad struktury w przekroju po-
przecznym wlewka. Pomiary wskazuja, ze dendryty w odlegtosci 10-20 mm od po-
wierzchni osiagaja wielko§¢ 2-2,5 mm. Opierajac si¢ na takim wskazniku, po kilku
wstgpnych symulacjach ustalono, ze najmniejsza rozdzielczo$é bedzie osiagnigta, gdy
przyjete wymiary komorki beda wynosi¢ 0,15-0,2 mm, to jest prawie dziesigciokrotnie
wigcej niz poprzednio, co pozwala zastosowaé wigksza modelowana przestrzen. Oczy-
wiscie w przypadku bardziej szczegétowego modelowania nalezy wybieraé wyzsza roz-
dzielczo$¢, komorki o mniejszych wymiarach i nalezy woéwczas zachowaé odpowiednia
gestos¢ zarodkowania.

5cm

Rys. 7.18. Przyktadowy wyglad przekroju poprzecznego wlewka
(Svyetlichnyy et. al. 2012)

Na rysunku 7.19 przedstawiono wyniki wstgpnego modelowania makrostruktury
wycinka modelowanego wlewka o przekroju 100 x 100 mm z komoérkami o wymiarach
0, mm. W tym przyktadzie modelowano wycinek ¢wiartki przekroju o grubosci
10 mm z zastosowaniem przestrzeni automatéw komdrkowych o 500 x 500 x 100 ko-
morek. Uzyskane wyniki sa zblizone do do$wiadczalnych (zarodkowania homogenicz-
nego nie modelowano).
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Rys. 7.19. Przyktad modelowanej struktury wlewka
(Svyetlichnyy et al. 2012)

7.7. Modyfikacje programu FCA

Jednym z kierunkéw rozwoju programu FCA do modelowania procesu krzep-
nigcia bylo zwigkszenie przestrzeni komorkowej. W opisanej wyzej wersji glow-
nym ograniczeniem rozszerzenia przestrzeni jest pojemno$¢ pamigci RAM, a w przy-
padku 32-bitowego systemu operacyjnego dodatkowo mozliwosci adresowania. Mak-
symalna liczba komérek w przypadku zastosowania procesora 32-bitowego wynosi
25 milionéw, co pozwala przy rozdzielczosci 0,1 mm na komoérke zamodelowaé prze-
kr6j 50 x 50 mm o grubosci 10 mm. Do modelowania wlewkow o wigkszych przekro-
jach lub prowadzenia modelowania z wyzsza rozdzielczoscia niezbgdne sa komputery
z 64-bitowymi procesorami lub tez modelowaniu poddaje si¢ odpowiednie fragmenty
wlewka, co opisano w poprzednim podrozdziale.

Opracowano warianty rozszerzenia przestrzeni komoérkowej, ktore pozwolity roz-
wigzaé ten problem i modelowac prawie dowolne wymiary z dowolna rozdzielczoscia.
Jednak kiedy liczba komorek sigga miliardéw, powstaja niedogodnosci zwiazane z cza-
sem obliczen, ich przerwaniem i kontynuacja, z wizualizacja oraz przedstawieniem
wynikow.

Aby zrozumie¢ istot¢ wprowadzonych zmian, nalezy przeprowadzi¢ analizg struk-
tury wykorzystywanych w programie zmiennych. Podstawowa jednostka jest komorka,
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ktora zawiera informacje o przestrzeni i zmiennych wykorzystywanych w procesie obli-
czen. W miarg rozszerzania zastosowan FCA do komorki przypisywano coraz wigksza
liczbg zmiennych. Oprocz pierwotnych danych o wspotrzednych komorki i jej stanie sa
to parametry ziarna i elementy zwiazane z listami komorek, czas przejscia w stan przej-
$ciowy 1 frontalny, kierunek rozrostu, numer segmentu, wspolczynnik predkosci rozro-
stu i1 inne. Modyfikacja klasycznych automatéw komoérkowych w kierunku automatéw
frontalnych doprowadzita do powstania nowej, nadrzednej struktury — listy komorek.
Poniewaz obrobke komoérek w FCA prowadzono sekwencyjnie, zgodnie nie z prze-
strzennym rozmieszczeniem komorek, a ze stanem komorek, w FCA stworzono listy
komérek znajdujacych si¢ w tym samym stanie. Tak wigc w FCA przejsciu komorki
z jednego stanu w inny towarzyszy przeniesienie komorki z jednej do drugiej listy. Listy
komoérek zostaly zorganizowane w taki sposob, ze zawieraja nie bezposrednio komorki,
lecz dodatkowe posrednie elementy, nazwane elementami listy. Komoérka moze si¢ znaj-
dowa¢ na kilku listach, wiec moze wskazywac na kilka elementow list. Aby dotaczy¢
koméorke do listy, wystarczy stworzy¢ dodatkowy element listy, bez tworzenia komor-
ki. Jednak w wigkszosci algorytméw komorka znajduje si¢ tylko na jednej liScie i wow-
czas powstaje sztywna zalezno$¢ niezmiennie taczaca komorke i element listy komorek.
Listy komorek sa dynamiczne, skladaja si¢ z elementow, ktdre pierwotnie zawieraty
tylko trzy wskazniki (informacjg o licie oraz poprzednim i nastgpnym elemencie listy)
oraz wspolrzedne komorek. Pojedynczy element listy wskazuje tylko na jedna komorkg.
Przejscie od elementu listy do komorki i odwrotnie odbywa si¢ w rézny sposob. Ele-
ment listy podaje wspotrzedne komorki, natomiast komorka zawiera numer elementu listy.

W chwili modyfikacji liczba zmiennych komarki wynosita 24. Sze$¢ dodatkowych
zmiennych zawierat element listy (przynajmniej jeden) zwiazany z komorka.

Przedstawione w poprzednim rozdziale wyniki zostaly uzyskane w opisanym
uktadzie, ktory mozna okresli¢, jako stacjonarng przestrzen komoérkowa, w ktorej kaz-
da komérka ma sztywno ustalone przestrzenne wspotrzedne, jest sztywno przypisana
do swojego elementu i tylko elementy sa przenoszone z listy na listg. Kazda komoérka
jest tworzona na poczatku modelowania i istnieje w ciagu calego procesu, wigc zajmuje
odpowiednia czg¢$¢ pamigci. Jest to uzasadnione przy modelowaniu procesow cyklicz-
nych, na przyklad rekrystalizacji dynamicznej, lub proceséw wieloetapowego od-
ksztatcenia, na potrzeby modelowania ktorych FCA (rys. 4.9) byl pierwotnie opraco-
wywany.

Na rysunku 7.20 pokazano fragment przestrzeni modelowej i komérkowej. Dwie
strefy komorek w stanach poczatkowych i koncowych we frontalnych automatach
komorkowych, w odréznieniu od klasycznych, nie uczestnicza w obliczeniach i gtow-
nie to przynosi efekt w postaci przyspieszenia obliczen. Jednak komorki tych stref na-
dal znajduja si¢ na odpowiednich listach i zajmuja pami¢¢ w pelnym wymiarze (okoto
30 zmiennych na komorkg). Wiasnie liczba zmiennych charakteryzujacych komorki
1 objetos¢ pamigci wyznaczaja liczbg komorek 1 w konsekwencji maksymalny wymiar
modelowej przestrzeni.
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Rys. 7.20. Przestrzen w nowych frontalnych automatach komoérkowych
(Svyetlichnyy 2011)

Na tej podstawie mozna wigc okresli¢ sposoby zwigkszenia wymiardéw przestrzeni
modelowej. Pierwszym, najbardziej oczywistym jest zmniejszenie liczby zmiennych
przypisanych do komorki i elementu listy, na przyktad wykorzystanie zamiast trzech
wspotrzednych jednego wskaznika. Uporzadkowanie zmiennych przez ich przenosze-
nie do innych struktur danych lub rezygnacja z nich na korzys¢ dodatkowych rozwiazan
programowych pozwala zmniejszy¢ ogdlng liczbe zmiennych z 30 do 25, czyli zwigk-
szy¢ przestrzen modelowa o okoto 16%. Jednak istnieje jeszcze inne podejscie, pozwalaja-
ce zwigkszy¢ przestrzen jeszcze bardziej. Polega ono na zmianie organizacji zmiennych.

Dwie strefy komoérek w stanach poczatkowych i koncowych (rys. 7.20) moga by¢
nie tylko wylaczone z obliczen, ale tez moga nie by¢ uwzglednione na zadnej liscie.
Wiasciwie tylko cienka warstwa zaznaczona na rysunku 7.20b kolorem jest niezbgdna
do prowadzenia obliczen. Przed frontem krystalizacji wszystkie komorki znajduja si¢
W tym samym pierwotnym stanie i nie wymagaja zadnej szczegoétowej informacji, wigc
moga nie by¢ potaczone z zadnym elementem listy. Po przejsciu frontu nie sg juz po-
trzebne, informacja jest zachowywana w komorce, natomiast elementy listy moga by¢
z listy usunigte.

Na rysunku 7.20a przedstawiono przestrzen komoérkowa z natozona na nig adre-
sacja do elementéw listy. Przestrzen komoérkowa oraz lista komodrek przez caty czas
fizycznie znajduja si¢ w pamigci podrecznej, ze wzgledu na nieefektywnos¢ wykorzy-
stania pamigci wirtualnej lub dyskowe;.

Tylko bardzo mata czg$¢ komorek w kazdym kroku znajduje si¢ w stanie aktyw-
nym (rys. 7.1), do ktérego moga by¢ zaliczone stany q;, g4 i g5. W obliczeniach nalezy
réwniez uwzgledni¢ przylegajace do nich komoérki w stanach ¢y, g3 i g_;. Najwigcej
komorek znajduje sig¢ w stanach g, g5, q3 i ¢_; — na listach zawierajacych te komorki
moze si¢ znajdowaé 95-99% wszystkich komorek. Wylaczenie tych list z obliczen po-
zwala zaoszczgdzi¢ okoto 95% pamigei przeznaczonej na przechowywanie informacji
o listach komorek.
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Na rysunku 7.20b pokazano cata przestrzen komorkowa i cienkie kolorowe pasmo,
ktore reprezentuje adresacj¢ komorek uczestniczacych w biezacym kroku obliczen do
elementow list. Mozna wigc zmniejszy¢ objetos¢ pamigei wykorzystywana do przecho-
wywania informacji o elementach listy. Faktycznie zamiast duzej przestrzeni komorko-
wej obejmujacej cala przestrzen modelowang tworzona jest przestrzen elementow list, ktora
jest dos¢ cienka warstwa komorek (rys. 7.20c) o grubosci 20 (maksymalnie), 10 lub
nawet 6 komorek, na podstawie ktorych jest mozliwe modelowanie catego procesu.

W poréwnaniu z rozwiazaniem poprzednim, w ktéorym 25 milionéw elementow
list wskazywato na komorki utozone w szeScian o wymiarach 500 x 500 x 100 komérek,
w proponowanym podejéciu wystarcza 2 miliony elementéw list (20 x 500 x 100) lub
25 milionéw elementoéw list mozna wykorzysta¢ na przyktad do modelowania prze-
strzeni o wymiarach 20 x 6250 x 200 komorek.

Jednak w wyniku zastosowania tego podejécia przestrzen nie zwigksza si¢ rady-
kalnie. Jest to rozwigzanie potowiczne, jego efekt jest nieznaczny, gdyz najwigcej pa-
migci zajmuje informacja o komorkach (przed opracowaniem 24 zmiennych przypisa-
nych do komorki w przeciwienstwie do 6 przypisanych do elementu listy). Skutecznos¢
tego rozwiazania mozna zwigkszy¢, zmieniajac liczb¢ zmiennych przypisanych do ko-
morki i elementu listy.

Po przeksztatceniu struktury zmiennych do komorki zostaja przypisane tylko trzy
zmienne: stan, numer elementu listy i numer ziarna. Natomiast element listy zawiera
16 zmiennych. Komorki nadal pozostaja sztywno zwiazane z przestrzenia, natomiast
elementy listy dynamicznie tacza si¢ z komérkami. W wyniku takiego przeksztatcenia
wykorzystanie pamigci zmniejsza si¢ okoto siedmiokrotnie. Otrzymanie wyniku przed-
stawionego na rysunku 7.19 wymaga teraz tylko 500 MB pamigci RAM zamiast prawie
maksymalnej dopuszczalnej dla 32-bitowego procesora 3,5 GB.

Takie podejscie mozna zastosowa¢ do modelowania prawie dowolnego zjawiska
lub procesu przedstawionego w niniejszej pracy: poczatkowej mikrostruktury, rekry-
stalizacji, czy tez przemiany fazowej. Wymiary przestrzeni mozna zwigkszy¢ jeszcze
bardziej, jednak opisane nizej podejscie mozna zastosowac tylko w odniesieniu do
krzepnigcia i poczatkowej mikrostruktury, natomiast w przypadku modelowania pozo-
statych zjawisk jest to nie do zaakceptowania, co rowniez zostanie wytlumaczone.

Wracajac do rysunku 4.20b — przestrzen komorkowa jest na nim znacznie wigksza
od wykorzystywanej w biezacym cyklu obliczeniowym (kolorowe pasmo), nadal infor-
macja o niej znajduje si¢ w pamigci podrgcznej przeznaczonej na przechowywanie in-
formacji o zmiennych na poczatku obliczen. Jest to kwestia niepodwazalna, jesli cho-
dzi o modelowanie z wykorzystaniem istniejacej mikrostruktury. Bardzo niekorzystne
jest wykorzystywanie pamigei innej niz podr¢czna, poniewaz odczytywanie i zapisy-
wania informacji na dysk podczas obliczen wielokrotnie je wydluza. Zwiazane jest to
z koniecznoscia posiadania nieuporzadkowanego dowolnego dostgpu do pamigci.

Z drugiej strony zapisywanie koncowej mikrostruktury jest operacja niezbgdna,
ktéra moze wplyna¢ na og6lny czas symulacji. W przypadkach, w ktérych komoérka
moze zmienia¢ swoj stan, wielokrotnie powtarzajac sekwencje w kilku cyklach, jedynym
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rozwiazaniem jest zapisywanie koncowej struktury po ostatnim cyklu, po ostatniej ite-
racji, natomiast podczas modelowania procesow, w ktorych przejscie nastgpuje jedno-
krotnie, zapisywanie mozna prowadzi¢ jednoczes$nie z obliczeniami. Do takich proce-
s6w naleza krzepnigcie i tworzenie poczatkowej struktury — zapisywanie nast¢puje
w nich réwnolegle z obliczeniami, co jest korzystniejsze niz zapisywanie po skoncze-
niu obliczen. Jednak korzysci te, jesli chodzi o przyspieszenie obliczen, nie sa warte
uwagi, jezeli zapisywanie koncowej struktury nie zwigksza rozmiaréw modelowej
przestrzeni w bardzo duzym stopniu.

Wracajac do rysunku 4.20b, mozna powiedzie¢, ze przestrzen na prawo od koloro-
wego pasma, czyli po tej samej stronie co front krystalizacji, zawiera koncowa struktu-
r¢, jest zapisana i nie bedzie wykorzystana w dalszym modelowaniu. Wszystkie infor-
macje jej dotyczace moga by¢ usunigte z pamigci podrgeznej. Innymi stowy, ta czgsé
rysunku obrazuje czg$¢ przestrzeni, w ktorej nie istnieja juz komorki ani elementy list
na nia nie wskazuja. Natomiast przed frontem krystalizacji wszystkie komoérki znajduja
si¢ w stanie poczatkowym, nie sa przypisane ani do ziaren ani do list, czyli nie zawiera-
ja zadnej unikalnej informacji, ktora nalezatoby zachowac. A skoro tak, to one rowniez
nie musza by¢ uwzgledniane w obliczeniach i nie wymagaja zadnych zasobdw pamigci.

Kolorowe pasmo na rysunku 4.20b sumbolizuje zar6wno automaty komodrkowe
istniejace w danej chwili, jak i adresacj¢ do nich elementéw aktywnych list. Na rysun-
ku 4.20b cata przestrzen zawiera komorki i elementy list mozliwe do wykorzystania
w obliczeniach.

Taka zmiana obliczen prowadzi réwniez do modyfikacji automatu komérkowego,
ktéry przyjmuje posta¢ przedstawiona na rysunku 7.21. Komoérki w stanie koncowym
g, 1 g3 oraz w stanie g_; sa przenoszone w stan poczatkowy g, woéwczas, gdy w ich
otoczeniu Moore’a nie ma juz komoérek w stanach gy, g4 lub gs.
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Rys. 7.21. Frontalny automat komérkowy do modelowania ksztattowania makrostruktury
podczas krzepnigcia ze zmienng przestrzenia komorkowa
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Obliczenia rozpoczynaja si¢ od zarodkowania. Wybiera si¢ wspotrzedne wedtug
zatozonych warunkow zarodkowania i w tym miejscu tworzy si¢ automat komorki, kto-
ry przechodzi w stan zarodkowania ¢s. Jednocze$nie wybierany jest dowolny element
listy, taczy si¢ z nim komorke i dotacza si¢ go do odpowiedniej listy. Nastgpnie automat
przechodzi w stan frontalny ¢, a element listy jest przenoszony na inng listg¢. Komarka
w stanie frontalnym ¢, bada swoje otoczenie i jezeli w zadnym jego miejscu nie istnieja
inne komorki, oznacza to, ze front krystalizacji jeszcze nie dotart do tego miejsca
1 automat komorki nie zostat utworzony, wigc automat komorki powinien si¢ znajdo-
wacé w stanie poczatkowym g,. Tworzy si¢ w tym miejscu automat, wprowadza si¢ go
w stan g4 (lub ¢g_,), wylicza si¢ czas op6znienia (czas przejscia) i taczy si¢ go ze swo-
bodnym elementem listy, tak samo jak w przypadku zarodkowania. Komoérka w sta-
nie g4 po spetnieniu warunku /; zmienia swoj stan i jest przenoszona do innej listy.

Automat komoérkowy w stanie g, po zbadaniu calego otoczenia i wymuszeniu
przejscia wszystkich sasiednich komoérek do stanu g4, sprawdza warunki I, i I3 i zmie-
nia swoj stan na granicy ziarna g, lub wewnatrz ziarna g5, jednoczesnie zapisujac infor-
macj¢ do pliku z koncowa struktura. Komoérki w stanach koncowych g, i g5 (oraz
w stanie g_;), gdy w ich otoczeniu nie ma juz komérek w stanach g, g4 lub g5, wprowa-
dza si¢ w stan poczatkowy, odtacza si¢ je od ziarna i od elementu listy. Element listy
rowniez si¢ zeruje i przenosi do listy elementéw swobodnych.

W przypadku zastosowania takiego podejScia 25 milionow komorek, bez ogra-
niczen jak poprzednio, mozna ulozy¢ w przestrzen dynamiczna o rozmiarach
20 x 6250 x 200 komorek, co pozwala zamodelowa¢ przestrzen o przekroju 625 x 20 mm,
dowolnej dlugo$ci. Przy rozdzielczosci 0,1 mm na komorke, zamiast wycinka o wy-
miarach 50 x 50 x 10 mm, mozna zatem uzyska¢ makrostrukture praktycznie wszyst-
kich mozliwych przekrojow rzeczywistych wlewkow. Natomiast dla tego samego wy-
cinka o wymiarach 50 x 50 x 10 mm mozna uzyskac rozdzielczo$¢ 0,02 mm na komor-
ke (i wyzsza), czyli mozna zwigkszy¢ rozdzielczo$¢ kilkakrotnie. Oczywiscie kazde
zwigkszenie przestrzeni (liczby komorek) proporcjonalnie wydluza czas obliczen.

7.8. Weryfikacja modelu i jego optymalizacja
ze wzgledu na naklady obliczeniowe

Wprowadzenie wyzej opisanych modyfikacji pozwala istotnie zwigkszy¢ wymia-
ry modelowej przestrzeni, zmniejszy¢ wymagania co do obszaru pamigci podrgcznej
i przeprowadzi¢ symulacj¢ krzepnigcia calego wlewka w maszynie COS.

Powigkszenie modelowej przestrzeni do calego przekroju wlewka stworzyto moz-
liwos$¢ przeprowadzenia bardziej szczegdétowego poréwnania uzyskanych wynikoéw
ksztattowania struktury z wynikami modelowania metoda elementéw skonczonych.
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Teraz mozna poréwnac juz nie maly wycinek, a caly przekroj. W tym celu przeprowa-
dzono trzy warianty symulacji makrostruktury. W dwdch pierwszych symulacji pod-
dano wlewek kwadratowy i okragly odlewany zgodnie z rzeczywistymi warunkami.
Trzecia, dodatkowa symulacja dotyczyla niesymetrycznych warunkéw chtodzenia —
miejsca intensywnego chtodzenia wlewka okraglego znajdowaly si¢ na pionowej i po-
ziomej 0si przekroju poprzecznego oraz na jego przekatnej. W ten sposéb celowo zabu-
rzono pole temperatury wlewka, co doprowadzito do istotnego znicksztatcenia frontu
krzepnigcia.

Modelowanie procesu odlewania zostalo wykonane przez Beate¢ Hadalg (Svyet-
lichnyy et al. 2012) za pomoca programu MES opracowanego przez prof. Zbigniewa
Malinowskiego (Hadata i Malinowski 2009). Obliczeniom poddano proces ciaglego
odlewania pasma o przekroju kwadratowym 160 X 160 mm z promieniem zaokraglenia
naroza 16 mm, odlewanego z predkoscia 27 mm/s oraz pasma o przekroju kotowym
o $rednicy 160 mm, odlewanego z predkoscia 25 mm/s. W obu przypadkach zastoso-
wano stal o nastgpujacym sktadzie chemicznym: C — 0,82%, Mn — 2%, Si — 1,8%, Co —
1,5%. Obliczenia numeryczne mialy na celu wyznaczenie pola temperatury, ktore
uwzgledniono przy modelowaniu struktury krzepnacego wlewka.

W obliczeniach zmiany temperatury wlewka podczas ciaglego odlewania przyjeto
nastepujace parametry:

— temperatura zalewania ciektej stali — 1475°C,

— temperatura krzepnigcia zastosowanej zasypki — 1150°C,

— temperatura solidus — 1380°C, temperatura likwidus — 1450°C,

— temperatura poczatku i konca przemiany w stanie statym — odpowiednio: 810°C
i750°C,

— temperatura otoczenia — 20°C.

Parametry chlodzenia w krystalizatorze dobrano odpowiednio do krystalizatora
o dlugo$ci 800 mm, grubosci $cianki 14 mm i $rednicy hydraulicznej kanatu chtodzenia
wodnego 4 mm. Predkos¢ wody w kanale wynosita 10 m/s.

Na rysunkach 7.22 i 7.23 przedstawiono wyniki rozktadu temperatury (rys. 7.22a
i 7.23a) oraz makrostruktur¢ w tym samym przekroju (rys. 7.22b i 7.23b) wlewka kwa-
dratowego (rys. 7.22) i okraglego z nierbwnomiernym chtodzeniem (rys. 7.23). Porow-
nanie ksztaltu linii solidus z uzyskanym frontem krzepnigcia wskazuje na bardzo dobra
zbiezno$¢, co pozwala stwierdzi¢, iz uzyskiwany biezacy front krzepnigcia odpowiada
wynikom modelowania pola temperatury, i potwierdza, ze metodg t¢ zastosowano
stusznie oraz ze jest ona wysoce skuteczna.

Ostatni etap modelowania dotyczyl optymalizacji obliczen i polegat na badaniu
zaleznoséci migdzy rozdzielczo$cia przestrzeni automatéw komorkowych a wynikiem
symulacji. Wptywa to w istotny sposéb na wykorzystanie pamigci operacyjnej kompu-
tera oraz na czas obliczen. Makrostruktur¢ symulowano w czterech wariantach prze-
strzeni komorkowej — zostaty one przedstawione w tabeli 7.1, w ktérej podano réwniez
czas obliczen.
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Rys. 7.22. Rozktad temperatury (a) i struktura (b) w przekroju poprzecznym
wlewka kwadratowego 160 x 160 mm (Svyetlichnyy et al. 2012)
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Rys. 7.23. Rozktad temperatury (a) i struktura (b) w przekroju poprzecznym
wlewka okraglego o $rednicy 160 mm (Svyetlichnyy et al. 2012)
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Tabela 7.1
Warianty symulacji makrostruktury (Svyetlichnyy et al. 2012)

Parametry Wariant 1 Wariant 2 Wariant 3 Wariant 4
Wymiary
przleiztzfjm’ 800 x 120 x 800 | 1000 x 200 x 1000 | 1600 x 200 x 1600 | 2000 x 280 x 2000
komoérek
Liczba
komorek, 76,8 200 512 1120
w min
korigf]‘::a;m 100 80 50 40
PamquéBRAM, 2 4 3 16
Czas symulacji, godz:min
Okrag 0:53 1:47 3:36 6:52
Kwadrat 0:59 2:19 4:52 11:09

Przyktadowe makrostruktury pokazano na rysunkach 7.24 i 7.25. Ponizej przedstawia-
no tez wyniki symulacji w tym samym przekroju we wszystkich wariantach przestrzeni
komorkowej dla wlewka okraglego (rys. 7.24) 1 kwadratowego (rys. 7.25). Uzyskana ma-
krostruktura we wszystkich wariantach jest bardzo podobna i rdzni si¢ wytacznie nie-
istotnymi szczegdtami. Uzyskane wyniki wskazuja na to, ze wymiar komorki mniejszy
od maksymalnego dopuszczalnego (okoto 150 wm) nie wpltywa na uzyskiwana makro-
strukturg. Jednak zwigkszenie rozdzielczos$ci przestrzeni istotnie rzutuje na wymagane
zasoby pamigci komputera oraz na czas obliczen. W tabeli 7.1 przedstawiono czasy ob-
liczen numerycznych przy wykorzystaniu stacji roboczej Xeon CPU E5420, 2.50 GHz.

Na rysunkach 7.26 i 7.27 pokazano odpowiednio przebieg zmian makrostruktury
w wariancie 4 podczas krzepnigcia wlewka okragltego (z zaktéconym chlodzeniem)
i kwadratowego.

Na rysunku 7.28 przedstawiono wyniki symulacji wedlug najprostszego wariantu
(wariant 1), niewymagajacego duzych naktadoéw obliczeniowych, dla przypadku, w kto-
rym warunki symulacji doprowadzily do prawie osiowosymetrycznego rozktadu tempe-
ratury na przekroju wlewka. Powoduje to wytworzenie si¢ prawie osiowosymetrycznej
struktury, w ktorej dendryty skierowane sa w kierunku osi wlewka, natomiast front
krzepnigcia jest przez caly czas trwania procesu zblizony do okraglego. Jest to dobrze
widoczne w szczegolnosci w porownaniu z rysunkiem 7.22 lub 7.27, na ktorym mozna
zauwazy¢, ze linia solidus i odpowiednio front krystalizacji sktada si¢ z trzech odcin-
kéw oraz we wlewku mozna wydzieli¢ odpowiednie strefy orientacji gtdéwnych osi den-
drytow. Wyniki przedstawione na rysunku 7.28 potwierdzaja mozliwosci skutecznego
modelowania nie tylko wlewkow o kwadratowym ksztalcie, ale rowniez okragtych,
z wysokim stopniem osiowej symetrii.
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Rys. 7.24. Makrostruktura przekroju wlewka okraglego
w czterech wariantach symulacji:
a) wariant 1; b) wariant 2; ¢) wariant 3; d) wariant 4
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a) b)

Rys. 7.25. Makrostruktura przekroju wlewka kwadratowego
w czterech wariantach symulacji:
a) wariant 1; b) wariant 2; c¢) wariant 3; d) wariant 4
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Rys. 7.26. Wyniki symulacji rozwoju makrostruktury

podczas krzepnigcia wlewka okraglego
z zaktéconym chlodzeniem w wariancie 4
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Rys. 7.27. Wyniki symulacji rozw6j makrostruktury

podczas krzepnigcia wlewka kwadratowego

w warlancie 4
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Rys. 7.28. Wyniki symulacji rozwoju makrostruktury
podczas krzepnigcia wlewka okraglego
w wariancie 1
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W niniejszym rozdziale przedstawiono wyniki symulacji procesu krzepnigcia
w maszynie ciaglego odlewania stali z zastosowaniem modelu opartego na automatach
komoérkowych z wykorzystaniem danych obliczonych metoda elementéw skonczo-
nych. Obliczenia MES pozwolity uzyskac rzeczywisty rozklad temperatury z uwzgled-
nieniem technologicznych warunkéw odlewania stali. Na podstawie tak wyznaczonego
pola temperatury mozna byto wykorzysta¢ automaty komorkowe do symulacji ksztat-
towania struktury wlewka ciaglego. Przedstawione wyniki potwierdzity wysoka sku-
teczno$¢ polaczonego dziatania MES i FCA. Opracowane oprogramowanie moze by¢
z powodzeniem stosowane w rzeczywistych warunkach ciaglego odlewania stali.



8. Rekrystalizacja

Niniejszy rozdzial zostal poswigcony zjawisku rekrystalizacji, ktore jest istotnym
czynnikiem wplywajacym na wlasciwosci materiatu i bez ktérego uwzglednienia nie-
mozliwe jest ani poprawne przeprowadzenie procesu plastycznej przerobki metalu, ani
jego zamodelowanie czy zaprojektowanie. Na poczatku (podrozdz. 8.1) opisano roz-
woj metod badania i modelowania zjawiska rekrystalizacji. Dalej okreslono glowne
zalozenia modelu wykorzystujacego frontalne automaty komoérkowe (podrozdz. 8.2).
Zarodkowanie i rozrost ziaren sg podstawowymi etapami rekrystalizacji, ktoére moga
by¢ poprawnie zasymulowane z wykorzystaniem modeli rozwoju gestosci dyslokacji.
Modele te zostaty opisane w podrozdziale 8.3. W podrozdziale 8.4 zbadano wptyw wa-
runkéw brzegowych na poprawno$¢ modelowania kinetyki rekrystalizacji oraz wplyw,
jaki maja na kinetyke wymiary przestrzeni i ksztalt ziaren. Nastgpnie rozpatrzono rekry-
stalizacje: taka, ktéra mozna uzna¢ za statyczna (podrozdz. 8.5), i taka, ktora zalicza si¢
do dynamicznej (podrozdz. 8.6). W rozdziale przedstawiono réwniez metodg oszacowa-
nia wielkosci ziaren na podstawie liczby komoérek na granicy ziarna (podrozdz. 8.7)
oraz okreslono mozliwy kierunek rozwoju badan zjawiska rekrystalizacji za pomoca
FCA (podrozdz. 8.8).

8.1. Rozwoj metod badania i modelowania rekrystalizacji

Zjawisko rekrystalizacji jest znane od ponad 130 lat, kiedy to w 1886 roku angiel-
ski naukowiec H.C. Sorby przy uzyciu mikroskopu odkryt, ze w wyniku kucia na zim-
no ziarna w zelazie staja si¢ wydluzone, a po dtuzszym rozzarzaniu do czerwonos$ci —
ponownie rownoosiowe. Zjawisko to nazwal powtdrna krystalizacja — rekrystalizacja.
Podstawy kinetyki transformacji (krystalizacji, rekrystalizacji, przemian fazowych itp.)
zostaly opisane w koncu lat 30. XX wieku w pracach Kotmogorowa (1937), Johnsona
i Mehla (1938) oraz Avramiego (1939, 1940 i 1941), ktérzy opracowali teori¢ (ozna-
czong od nazwisk tworcow akronimem KJMA) i zaproponowali wzory, nadal stosowa-
ne w wielu modelach teoretycznych i empirycznych. Zbadali oni kilka szczegdélowych
przypadkow i doszli do podobnych wnioskoéw. Za najwazniejsze osiagnigcia tej teorii
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mozna uzna¢ kilka podobnych do siebie rownan, ktore powszechnie nazywa si¢ rowna-
niem Avramiego. Opisuja one kinetyke rekrystalizacji (zmiany ulamku rekrystalizacji 7)
jako funkcje czasu.

Kolejne podejscie do zagadnienia rekrystalizacji zostalo zaproponowane przez
Cahna (1996). Ze wzgledu na uktad geometryczny w prezentacji graficznej zostato ono
nazwane metoda Cahna stozkéw czasowych. Metoda ta pozwala obliczy¢ kinetyke re-
krystalizacji z uwzglednieniem réznych predkosci zarodkowania/wzrostu czy anizotro-
pii materiatu. Model Cahna umozliwia tez zastosowanie wynikow rozwigzania w przy-
padku ograniczonego obszaru probki. Opiera si¢ on na prawdopodobienstwie zaj$cia
transformacji w przestrzeni w wybranym punkcie testowym. Dla przypadku przestrzeni
jednowymiarowej mozna tatwo przedstawi¢ metod¢ Cahna w sposob graficzny. Wiel-
kos¢ utamka zrekrystalizowanego jest determinowana przez wzajemny wplyw po-
szczegllnych punktéw zarodkowania oraz obszardw wzrostu (obszaréw stozkowych)
na siebie. Model Cahna uwzglednia trzy podstawowe przypadki zajécia transformacji
(rekrystalizacji) w wybranym punkcie, w zalezno$ci od rozmiardw probki i potozenia
punktu w stosunku do granic materiatu. Jednak w przestrzeni dwumiarowej jest to trud-
ne, a w trgjwymiarowej — niemozliwe.

Taki sam wynik, w tym prezentacj¢ graficzna, mozna uzyskaé, stosujac jedno-
wymiarowe automaty komodrkowe lub metode Monte Carlo, w ktorej jedna o$ jest prze-
strzenna, a druga — czasowa. Jednak metody te moga by¢ tatwo zastosowane w odnie-
sieniu do przetrzeni dwu- i trojwymiarowej. Wiasnie zadanie warunkéw zarodkowania
i rozrostu ziaren jest jednym z najczgsciej stosowanym podejs¢ do modelowania kine-
tyki rekrystalizacji i przemian fazowych za pomoca automatow komoérkowych (lub bli-
skich im metod geometryczno-topologicznych).

Jedna z gtownych zalet metody automatéw komdrkowych w poréwnaniu z teoria-
mi KJMA i Cahna jest mozliwo$¢ uwzglednienia wigkszej liczby czynnikdéw, w tym
lokalnych (na przyktad krystalograficzng orientacje lub gesto$¢ dyslokacji). Inna jej
zaleta jest mozliwo$¢ uzyskania realistycznej mikrostruktury, ktora jest $ci§le zwiazana
z rzeczywistymi warunkami zarodkowania i rozrostu ziaren i ktéra umozliwia stworze-
nie cyfrowej reprezentacji materiatu oraz okreslenie jego wlasnosci.

W modelach empirycznych czgsto rozpatrywano rézne rodzaje rekrystalizacji (sta-
tyczna, dynamiczna, metadynamiczna), chociaz w istocie jest to jeden proces, ktory
odbywa si¢ w réznych warunkach.

Niewiele modeli pozwala na wprowadzenie teoretycznych zaleznosci zarodkowa-
nia i rozrostu ziaren od biezacych warunkéw. Modele oparte na automatach komdrko-
wych pozwalaja na to — przede wszystkim umozliwiaja uwzglednianie kilku jednocze-
$nie zachodzacych zjawisk, zblizajac modelowanie do rzeczywistych procesow. Mode-
lowanie i symulacja powinny si¢ opiera¢é na badaniach doswiadczalnych, ktore
pozwola wyznaczy¢ i bardziej doktadnie opisaé te zjawiska, dobra¢ odpowiednie para-
metry i dzigki poréwnaniu wynikéw symulacji i badan do$wiadczalnych poglebi¢ wie-
dze¢ o zjawisku rekrystalizacji.
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Rozwéj wiedzy z tej dziedziny nauki mozna opisa¢ jako przejscie od wzordéw teo-
riit KIMA, poprzez graficzng prezentacj¢ metoda Cahna, do cyfrowej reprezentacji ma-
teriatdéw z wykorzystaniem glownie automatéw komorkowych.

Bardzo szczegolowy przeglad stanu wiedzy na temat rekrystalizacji przedsta-
wiony jest w artykulach Doherty’ego et al. (1997) oraz Riosa et al. (2005). Dlatego
ponizej zostana tylko krotko omowione gltéwne osiagnigecia, ktore réwniez beda
uwzglednione w opracowanym modelu i podczas symulacji. Po pierwsze, nalezy pod-
kresli¢, ze rekrystalizacja jest nieodwracalnym, zachodzacym w wyzszych temperatu-
rach zjawiskiem, ktore sktada si¢ z zarodkowania i rozrostu ziaren. Charakteryzuje si¢
nast¢pujacymi cechami (Rios et al. 2005):

— Sita napedowa rekrystalizacji (energia odksztalcenia przejawiajaca si¢ defektami
krystalicznej struktury) jest bardzo mata w poréwnaniu z innymi zjawiskami za-
chodzacymi w ciatach statych i prawie nie zalezy od temperatury.

— Klasyczna teoria zarodkowania, oparta na fluktuacjach termicznych, nie ma w jej
przypadku zastosowania, dlatego, ze uksztaltowanie duzego zarodka jest zda-
rzeniem nieprawdopodobnym, w szczegdlnoSci przy zbyt matej sile napedowe;j
i dos¢ duzej energii granic pomigdzy zrekrystalizowanymi i niezrekrystalizowany-
mi ziarnami.

— Zarodkowanie polega na ksztaltowaniu i inicjalizacji ruchu wysokokatowych granic.

— Udowodniono do$wiadczalnie istnienie przynajmniej trzech mechanizméw zarod-
kowania.

— Zarodkowanie nastepuje wyltacznie w heterogeniczny sposob, przy niejednorod-
nosci poprzedzajacego je odksztalcenia.

— Stosunkowo mala jest liczba zarodkow w jednostce objgtosci — zarodek powstaje
w jednym z miliona potencjalnych miejsc zarodkowania (komorki dyslokacyjne
lub podziarna).

— Po poczatkowym zarodkowaniu zachodzi tylko rozrost, czyli nast¢puje wysycenie
miejsc zarodkowania.

— Generalnie predko$¢ rozrostu ziaren z czasem maleje. Zwiazane jest to z gradien-
tem odksztalcenia i jest wynikiem dwodch konkurujacych ze soba procesow: od-
ksztatcenia i zdrowienia.

— Zrekrystalizowane ziarno jest bardzo czute na odksztalcenie i nieco mniej na tem-
peraturg.

Historia symulacji rekrystalizacji za pomoca automatéw komorkowych rozpoczela
si¢ wraz z opublikowaniem pracy Hesselbartha i Gobla (1991). Pozniej Davies (1997)
zbadal wptyw zarodkowania i rozrostu zarodkdéw na rekrystalizacjg, nastgpnie Ding
i Guo (2001) zasymulowali proces rekrystalizacji dynamicznej z wyznaczeniem naprg-
zenia uplastyczniajacego przy wykorzystaniu modelu rozwoju dyslokacji. W ostatnim
czasie zostato opublikowanych kilka obszernych przegladéw na temat zastosowania au-
tomatow komorkowych w inzynierii materialowej: Raabe (2002), Janssens (2010),
Yang et al. (2011).

185



Mukhopadhyay (2007) przedstawil wyniki symulacji rekrystalizacji statycznej
z uwzglednieniem réznego rodzaju zarodkowania, a takze wplyw gestosci dyslokacii,
temperatury i dezorientacji granic na mobilnos$¢ granic ziaren.

Podsumowujac ten krotki przeglad metod badan i modelowania mikrostruktury
podczas rekrystalizacji, nalezy zaznaczy¢, ze problemami, ktérym poswigcono zbyt
malo uwagi, sa:

— brak lub ograniczone mozliwosci wyboru ksztattu rosnacych ziaren,

— nieuwzglednienie rzeczywistego odksztalcenia,

— niewprowadzenie zmiennej predkosci lub brak jej uzasadnienia,

— brak kompleksowych badan dotyczacych zwiazku migdzy koncowa mikrostruktu-
ra a rzeczywistymi warunkami jej ksztaltowania.

Niektore z tych problemoéw zostaty rozwiazane i opisane w rozdziale 2 tej ksigzki.
Opracowano model frontalnego automatu komorkowego, ktory pozwala symulowaé
rozrost ziarna o dowolnym ksztatcie w zaleznosci od struktury materiatu i warunkow
rozrostu.

Gléwnym mankamentem innych opartych na automatach komoérkowych modeli
jest modelowanie z zastosowaniem siatki, ktorej ksztalt i rozmiary pozostaja niezmien-
ne przez caty czas trwania symulacji. W niektdérych procesach (takich jak na przyktad
przemiany fazowe i rekrystalizacja statyczna) jest to dopuszczalne, natomiast w przy-
padku innych (takich jak rekrystalizacja dynamiczna), w ktérych odksztalcenie i roz-
woj mikrostruktury odbywaja si¢ jednoczesnie, wynikow modelowania nie mozna
uzna¢ za adekwatne. Odksztalcenie jest uwzgledniane w wielu metodach (elementow
skonczonych, réznic skoniczonych, pdl fazowych i innych), ale nie w automatach ko-
morkowych. Natomiast przedstawiony w rozdziale 2 model oparty na frontalnych auto-
matach komérkowych uwzglednia rzeczywiste odksztalcenie podczas symulacji, co
pozwala uzyska¢ doktadniejsze wyniki.

Zmienna predko$é rozrostu ziaren wpltywa glownie na kinetyke i jest uwzglednia-
na przy modelowaniu rekrystalizacji dynamicznej — bierze si¢ wowczas pod uwage
zmiany gestosci dyslokacji jako sily napedowej rozrostu ziaren. Natomiast przy mode-
lowaniu rekrystalizacji statycznej predkos$¢ rozrostu ziaren we wszystkich znanych
modelach jest stata.

Moim zdaniem dotychczasowe badania byly skierowane na osiagnigcie celéw
czastkowych, okreslenie oddzielnych cech zjawiska. Niektorzy z zajmujacych si¢ tym
tematem badali kinetyke, inni uzyskana strukturg, jeszcze inni rozwdj dyslokacji lub
naprezenie uplastyczniajace. Poza tym rekrystalizacj¢ dynamiczna badano bez uwzglednie-
nia odksztalcenia, a rekrystalizacjg statyczna — bez uwzglednienia zdrowienia.

Dlatego tez podjatem w tym rozdziale probg rozwiktania nierozwigzanych do tej
pory probleméw, ktorych rozwiazanie pozwoli stworzy¢ narzedzie do kompleksowych
badan i adekwatnego modelowania rozwoju mikrostruktury. Nie opracowano jeszcze
ostatecznego wariantu takiego narzedzia, poczyniono jedynie pierwsze ku temu kroki.
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W rozdziale niniejszym zostana przedstawione gldwne zalozenia modelu rekrysta-
lizacji, model zarodkowania, rozrostu ziaren, rozwoju dyslokacji, a takze wstgpne wyni-
ki modelowania rekrystalizacji po odksztatceniu (statyczna-metadynamiczna) i podczas
odksztatcenia (dynamiczna). Zostanie takze wskazany kierunek dalszych prac.

8.2. Glowne zalozenia do modelowania rekrystalizacji

Podstawa opisywanego modelu jest frontalny automat komoérkowy (rys. 4.9)
przedstawiony w rozdziale 4. W FCA stowo (I v 14)I;(I, v I5) z poczatkowymi sta-
nami g, i g5 opisuje rekrystalizacj¢. FCA dziala w ten sam sposob jak podczas tworze-
nia poczatkowej mikrostruktury, ale wykorzystujac inny stan poczatkowy oraz inny
warunek zarodkowania i rozrostu zrekrystalizowanych ziaren. Poczatkowa mikrostruk-
tura powinna spetnia¢ wymagania co do wielkosci ziaren, ich ksztattu i orientacji. Bar-
dzo wazne przy modelowaniu rekrystalizacji sa zarodkowanie (warunek /) i predkosé
migracji granic ziaren (predko$¢ rozrostu — warunek I).

Zgodnie z zasadami przedstawionymi w podrozdziale 1.4 nalezy okresli¢ podsta-
wowe cechy (niektdre zostana pominigte) automatow komdrkowych w odniesieniu do
wybranego procesu rekrystalizacji.

Geometria. Gtowna réznica w poréwnaniu z poprzednio omoéwionymi procesami
(ksztattowanie poczatkowej mikrostruktury, krzepnigcie) jest to, ze wymiary i ksztalt
przestrzeni podczas symulacji nie sa state, lecz zmieniaja sig.

Otoczenie. W przedstawionych przyktadach stosowano dwa rodzaje otoczenia.
Podczas rozrostu ziaren dla komdrek w stanie frontalnym otoczenie Moore’a decyduje
o tym, ktére komorki beda uczestniczy¢ w procesie rozrostu, natomiast po przejsciu
przez komorke ruchomej granicy rosnacego ziarna do wyznaczenia, czy komorka znaj-
duje si¢ wewnatrz ziarna, czy na jego granicy, stosowano otoczenie von Neumanna.

Stan poczatkowy. Struktura poczatkowa powinna zosta¢ uzyskana przed rozpo-
czeciem modelowania; do tego celu shuzy program opisany w rozdziale 6.

Warunek zatrzymania. Kryterium kofica obliczen jest zadany czas modelowane-
go procesu lub koniec rekrystalizacji: przejscie wszystkich komoérek w stan koncowy

(g2 lub g3).

Model, umownie nazywany modelem rekrystalizacji, faktycznie sktada si¢ z kilku
czg$ci: modelu odksztatcenia automatéw komodrkowych, modelu rozwoju dyslokacji,
modelu zarodkowania i modelu predkosci rozrostu ziaren.

Uwzglednienie w automatach komoérkowych geometrii rzeczywistego odksztatce-
nia jest wazne, poniewaz pozwala modelowaé ewolucje mikrostruktury, kiedy jej
ksztattowanie przebiega w kilku procesach (odksztatcenie, zarodkowanie i rozrost zia-
ren), zardwno jednoczesnie (jak przy rekrystalizacji dynamicznej), jak i sekwencyjnie
(jak w procesach wieloetapowych z odksztatceniem i rekrystalizacja statyczna).
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Model rozwoju dyslokacji wnosi do modelu rekrystalizacji informacjg¢ niezbgdna

do wyznaczenia warunkéw zarodkowania oraz rozrostu ziaren zaréwno podczas od-
ksztatcenia, jak i po nim. Model naprg¢zenia uplastyczniajacego jest ogniwem taczacym
procesy zachodzace w skali mikro (dyslokacji) i skutki obserwowalne, globalne (na-
prezenie). Naprezenie, ktore tatwo wyznacza si¢ w badaniach do§wiadczalnych, stuzy
do weryfikacji poprawnosci dziatania modeli.

Model rekrystalizacji dynamicznej sklada si¢ z dwoch podstawowych czgsci:

zarodkowania nowych ziaren i ich rozrostu. Rozwdj mikrostruktury zalezy glownie
od predkosei zarodkowania ziaren i predkosci ich rozrostu. Dodatkowym czynnikiem
jest krytyczna gestos¢ dyslokacji, od ktdrej wartosci zalezy rozpoczecie procesu rekry-
stalizacji.

Gltowne zatozenia modelu wymieniono ponize;j:

Wszystkie komorki jednego ziarna maja zblizona gestos¢ dyslokacji. Innymi sto-
wy, gesto$¢ dyslokacji przypisana jest do ziarna, a w odniesieniu do odrebnej ko-
moérki moze by¢ wprowadzony niewielki czynnik losowy.

Poczatkowa gestos¢ dyslokacji wszystkich ziaren jest taka sama, rowna minimal-
nej warto$ci w aktualnych warunkach termicznych.

Ggstos¢ dyslokacji wzrasta zgodnie z rownaniami teorii dyslokacji, ktore uwzgled-
niaja umocnienie i zdrowienie.

Zarodkowanie rozpoczyna si¢, gdy gestos¢ dyslokacji w ziarnie osiagnie warto$¢
krytyczna p..

Zarodki powstaja wylacznie na granicach ziaren, glownie podczas odksztatcenia.
Predko$¢ zarodkowania zalezy od gestosci dyslokacji, odksztalcenia, predkosci
odksztatcenia i temperatury.

Ggstos¢ dyslokacji nowego, zrekrystalizowanego ziarna (zarodka) spada do war-
tosci minimalnej w aktualnych warunkach termicznych.

Predko$¢ migracji granic ziaren jest funkcja temperatury, gestosci dyslokacji, kry-
stalograficznej orientacji i innych czynnikow.

Modele ggstosci dyslokacji, zarodkowania i rozrostu ziaren zostang opisane

w kolejnych podrozdziatach.

8.3. Podstawowe modele

8.3.1. Rozwdj dyslokacji

Jako model rozwoju gestosci dyslokacji czgsto stosuje si¢ rownanie rézniczkowe,

ktére uwzglednia umocnienie materiatu U i zdrowienie dynamiczne Q:
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Niestety, rownanie (8.1) niedostatecznie doktadnie odzwierciedla zmienne warun-
ki odksztatcenia oraz nie bierze pod uwage zmiany gestosci dyslokacji po odksztatce-
niu. Dlatego opracowano model rozwoju dyslokacji, ktory uwzglednia zar6wno zmien-
ne warunki odksztatcenia, jak i jego brak, wprowadzajac zdrowienie statyczne. Ponie-
waz wigkszo$¢ oméwionych w tym rozdziale badan dotyczy modelowania rozwoju
mikrostruktury stali na goraco, ktorej ziarna maja strukturg krysztatu typu FCC, zasto-
sowano w nich multiplikatywny model ggstosci dyslokacji:

p=k,p, (8.2)

Wzér (8.1) zawiera dwa czynniki, jeden z nich, p., odpowiada zmianom wolniej-
szym, ale widocznym zarowno w procesach ze stalymi, jak i zmiennymi warunka-
mi odksztalcenia, natomiast czynnik k, pozwala uwzglgdni¢ zmiany warunkow od-
ksztatcenia.

Podstawa do wyznaczenia czynnika p, jest wzor (8.1), w ktérym pochodna od-
ksztalcenia zostala zastapiona pochodna czasu, wykonano linearyzacj¢ umocnienia
oraz dodano czton R, odpowiadajacy za zdrowienie statyczne. W wyniku tych modyfi-
kacji rownanie na p. mozna zapisa¢ w nastgpujacy sposob:

4P

i =U=Qp)e=Rp. ¥ pe(e=0)=peo (8.3)

gdzie: U =1 odpowiada generacji oraz gromadzeniu si¢ dyslokacji (umocnienie mate-
riatu) i jest wielkoScia wzgledna, a Q odpowiada za anihilacj¢ dyslokacji (zdrowienie
dynamiczne). Ostatni czton wzoru (czgsto pomijany), R, odzwierciedla zdrowienie sta-
tyczne, ktoére wraz z rekrystalizacja prowadzi do migknigcia materiatu. Podczas od-
ksztatcenia zachodzg wszystkie trzy procesy, a w przerwach tylko ostatni, czyli zdro-
wienie statyczne.

Dla czynnika k,, odzwierciedlajacego zmiany warunkéw odksztatcenia, zastoso-
wano nastgpujacy wzor:

£, ‘Z‘V +k,=AZ" (8.4)
€

gdzie:
Z — parametr Zenera—Hollomona,
Ain — wspodtczynniki materiatowe.

W przedstawionym tu modelu czynnik k, w stanie ustalonym osiaga warto$¢ AZ",
w innych powszechnych modelach zmienia si¢ on skokowo i po wprowadzeniu do row-
nania (8.3) daje bezwzgledna warto§¢ umocnienia U(e, T) # 1.
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8.3.2. Naprezenie uplastyczniajace

Model gestosci dyslokacji zazwyczaj jest czgscia modelu naprezenia uplastycz-
niajacego i spetnia wobec niego wtoérng, pomocniczg role. W automatach komorko-
wych bardziej istotna jest znajomos$¢ gestosci dyslokacji, poniewaz ona decyduje o ca-
tym procesie rekrystalizacji, wptywajac zar6wno na zarodkowanie, jak i na rozrost zia-
ren. Natomiast napr¢zenie uplastyczniajace rzadko stanowi cel badan, najczgsciej jest
jedynie czynnikiem pozwalajacym zweryfikowa¢ dziatanie modelu ggstosci dyslokacji
w roznych warunkach.

Tak wigc naprgzenie uplastyczniajace modelowane za pomaca automatow komor-
kowych okresla wzor, w ktorym zamiast makroskopowej gestosci dyslokacji p wyko-
rzystywano $rednia ggsto$¢ dyslokacji p,, w reprezentatywnej modelowej objgtosci:

6 =0, +0Gb\/p,, (8.5)
gdzie:
Op

naprezenie bazowe;

G — modut $cinania;

o — wspotczynnik uwzgledniajacy wspoldziatanie dyslokacji;
b — dhugos¢ wektora Burgersa (warto$¢ rzgdu 1071 m).

Ggsto$¢ dyslokacji p,, jest liczona jako srednia dla wszystkich komoérek przestrze-
ni lub dla wszystkich ziaren z uwzglednieniem ich objgtosci. Rysunek 8.1 przedstawia
poréwnanie wynikoéw obliczen modelem z uzyskanymi za pomoca prob plastometrycz-
nych przy zmniejszeniu predkosci odksztatcenia. Symbole i linie przerywane reprezen-
tuja badania plastometryczne, linie ciagte — model.

250
200 X,./‘- \*E

. gl as—r—
150 : =

100 f

(&)
o

naprezenie uplastyczniajgce, MPa

0

0.0 0.1 0.2 0.3
odksztatcenie

Rys. 8.1. Zmiany naprezenia uplastyczniajacego przy zmiennych warunkach odksztalcenia
T =800°C, £=1-0,15"
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8.3.3. Zarodkowanie

Jak wspomniano powyzej, sita napedowa rekrystalizacji i do$¢ wysoka energia
granic wysokokatowych prowadza gldwnie do zarodkowania heterogenicznego. Tak
wigc gldéwnym warunkiem zarodkowania jest uzyskanie dos¢ duzego obszaru o niskiej
gestosei defektow struktury krystalicznej oraz obecnos¢ granic wysokokatowych.

Udowodniono doswiadczalnie istnienie przynajmniej trzech mechanizméw zarod-
kowania:

1) migracja istniejacych wysokokatowych granic,
2) migracja niskokatowych granic (komorki dyslokacyjne, podziarna),
3) koalescencja podziaren.

Pierwszy mechanizm jest bardzo wazny przy odksztalceniach do 0,4 — wystepuje
wowczas jako mechanizm gltéwny, a czasem jedyny. Drugi mechanizm jest zwiazany
z duzym odksztatceniem i duzym rozrzutem wielkosci podziaren, a wystepuje przy wyz-
szych temperaturach i gtéwnie w metalach o matlej energii bledu utozenia. Natomiast
trzeci mechanizm, zwiazany z pasmami $cinania, z duzym rozrzutem katéw dezorienta-
cji granic podziaren, ze $rednimi odksztalceniami, wystepuje w obszarach w poblizu
granic ziaren, przy stosunkowo niskich temperaturach i w metalach o wysokiej energii
btedu utozenia.

Obecnie stosowane sa dwa podejscia do modelowania zarodkowania podczas od-
ksztatcenia za pomoca automatow komorkowych. W pierwszym z nich, zaproponowa-
nym przez Dinga i Guo (2001), praktycznie nie rozpatruje si¢ mechanizmu zarodkowa-
nia, chociaz wykorzystuje si¢ heterogenicznos¢ pierwszego mechanizmu. Zgodnie z ta
propozycja zarodkowanie zachodzi przy granicach ziaren (granicach pierwotnych lub
nowych granicach zrekrystalizowanych ziaren). Innymi stowy, tylko te komorki, ktore
naleza do granic ziaren (nieruchomych), moga sta¢ si¢ miejscami zarodkowania. Pred-
ko$¢ zarodkowania na jednostke powierzchni granicy ziarna (dlugo$ci w modelach
dwuwymiarowych) w procesie rekrystalizacji dynamicznej jest zalezna od temperatury
T oraz predkosci odksztalcenia € i oblicza si¢ ja nastepujacym wzorem:

N(&T)=Ce" exp(—g—” (8.6)

gdzie:
C — stala;
m — wykladnik o warto$ci bliskiej jeden (m = 0,9);
Q, — energia aktywacji zarodkowania.

Krytyczna gesto$¢ dyslokacji w przypadku rekrystalizacji zachodzacej na gra-

nicach ziaren mozna obliczy¢ na podstawie energii swobodnej, jak to zaproponowali
Roberts i Ahlblom (1978).
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Krytyczna warto§¢ gestosci dyslokacji p, wyznacza si¢ za pomoca wzoru:

8.7
 \3bimt? ®.7)

Pe

Y — energia granicy ziarna;
T — energia linii dyslokacji T = Gb*/2;
| — swobodna droga dyslokacji mobilnych;
M — wspotczynnik kinetyczny ruchu granic ziaren (mobilno$ci granic).

Model zarodkowania jest stochastyczny, tzn. przewiduje, ze jezeli w istniejacej
komorce (ziarnie) ggsto$¢ dyslokacji osiagnie wartos¢ krytyczna (p =p.), to w tej
komorce powstanie nowe ziarno z prawdopodobiefistwem Py, ktore przyjmuje stala
warto$¢. W takich warunkach predkos¢ zarodkowania zalezy od powierzchni granic,
a wige od wielkosci ziarna (w tym nowych, zrekrystalizowanych ziaren). Nalezy pod-
kresli¢, ze model ten nie uwzglednia powstawania nowych ziaren wewnatrz juz istnie-
jacych (na przyktad na granicach podziaren, blizniakow lub bedacych czastkami innej
fazy 1 wydzielen). W przypadku kazdej komorki znajdujacej si¢ na granicy ziarna
z gestoscia dyslokacji wigksza od krytycznej prawdopodobienstwo zarodkowania no-
wego ziarna Py mozna zapisa¢ w nastgpujacy sposob:

NAt
by = N (8.8)
gdzie:
At — krok czasowy;

N, — liczba komorek na granicach ziaren na jednostkg¢ powierzchni dla
3D CA N, = 1/F 4 lub na jednostke dtugosci dla 2D CA N, = 1/Lqy;
Fcy 1Ly — odpowiednio: powierzchnia $ciany (jesli komorka 3D) i dlugos¢ bo-

ku komorki (jesli komorka 2D).

Zaproponowane przez Jina i Cui (2010) nieco inne podejscie opiera si¢ bezposred-
nio na pierwszym mechanizmie zarodkowania. Zaktadajac, ze predko$¢ zarodkowania
prawdopodobnie zalezy od odksztalcenia, a ono moze by¢ skutecznie przedstawione
za pomoca poziomu gestosci dyslokacji, opracowano model zarodkowania zaleznego
od dyslokacji, w ktorym predko$é zarodkowania na granicach ziaren N jest pro-
porcjonalna do pl/ 2, Idea ta bazuje na modelu rekrystalizacji dynamicznej opracowa-
nym przez Derby’ego i Ashby’ego (1987) dla mechanizmu zarodkowania opartego na
migracji wysokokatowych granic ziaren. W modelu tym, kiedy material zbudowany
z ziaren o $redniej wielkosSci d,, jest poddawany odksztalceniu na goraco, wewnatrz
ziaren jest ksztattowana struktura komorkowa (lub powstaja podziarna) o wielkosci ko-
morek §,,. Granice podziaren (lub §ciany komorek) losowo przecinaja granice ziaren
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i dziela je na segmenty o $redniej dlugosci J,,. Wtasnie roznica w liczbie granic podzia-
ren po obu stronach segmentu granicy jest sita napedowa zarodkowania.

Jezeli dlugo$¢ segmentu / z jednej strony mozna wyrazi¢ rozkltadem wyktadni-
czym, a liczbg przecig¢ tego samego segmentu z innej strony # — rozktadem Poissona,
woweczas liczba segmentéw z n przecigciami z jednej strony mozna wyrazi¢ nastgpuja-
cym wzorem:

1
- 2n+ll

N (n)

(8.9)

Derby i Ashby (1987) stwierdzili, ze segment granicy bedzie si¢ wybrzuszat,
ksztattujac zarodek, gdy n = n.. Przy zatozeniu, ze dlugo$¢ segmentu / bedzie réwna
wielko$ci komorki (podziarna) §,,, liczba zarodkéw generowanych na jednostke dtu-
gosci granicy ziaren bedzie nastgpujaca:

- 1
N=) N(n)= 8.10
Z (=" . (8.10)

Poniewaz S$rednia wielko$¢ struktury komorkowej (podziaren) jest odwrotnie
proporcjonalna do 82, liczbg zarodkéw mozna obliczy¢ za pomoca nastgpujacego
wzoru:

N=B\p+C (8.11)

Na segmencie granicy, gdzie ggstos¢ dyslokacji osiagnigta warto$¢ krytyczna p,,.,
nastepuje zarodkowanie z idealnym nasyceniem, ktore rzadko obserwuje si¢ w rzeczy-
wistych materiatach. Zatem generowano N zarodkéw na poczatkowych granicach
i wigcej zarodkow nie powstanie z wyjatkiem sytuacji, kiedy gesto§¢ dyslokacji si¢
zmieni. Tak wigc zaklada si¢ tu (podobnie jak w poprzednim podejsciu) zarodkowanie
ze stata predkoscia. Predkos$¢ zarodkowania na granicach ziaren N bedzie wicc stala
i proporcjonalna do liczby zarodkéw N, ktora zalezy od gestosci dyslokacji p. Predkosé
zarodkowania wyraza si¢ nast¢pujacym wzorem:

N=B"p+C’ (8.12)

Jezeli zatozy¢ ustalona warto$¢ I predkosci zarodkowania przy pelnej rekrysta-
lizacji dynamicznej, kiedy ggstos¢ dyslokacji rowniez osiaga warto$¢ ustalona
Py =k,s =AZ" (8.4), to graniczne predkosci zarodkowania mozna opisa¢ nastgpujacym
uktadem réwnan:

{N=0 VP =pe 6.13)

N=I Vp=p,
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Podstawiajac (8.13) do (8.12), mozna uzyskac:

\ \/E_ Per
N= N NFer 8.14
\/ps _\/pcr ( )

Prawdopodobienstwo zarodkowania Py mozna obliczy¢ w ten sam sposob jak
poprzednio, wedhug wzoru (8.8).

8.3.4. Rozrost ziaren

Migracja wysokokatowych granic ziaren jest podstawowym mechanizmem ich
rekrystalizacji i rozrostu. Gloéwna rdznica w rozroscie ziarna podczas rekrystaliza-
cji i przy jej braku dotyczy sity napedowej tego rozrostu. Sita napgdowa rozrostu ziaren
jest energia ich wysokokatowych granic, natomiast sila napedowsa rekrystalizacji
jest ujawniajaca si¢ w postaci defektow krystalicznych (gtownie dyslokacji) energia
odksztatcenia.

Kiedy wysokokatowa granica porusza sig, strumien atomow przechodzacych
przez granic¢ w jednym kierunku jest mniejszy niz w przeciwnym. Rozpatrujac model,
w ktorym kazdy atom przekracza barierg aktywacji niezaleznie od innych, przechodzac
z ziarna odksztatconego do zrekrystalizowanego, nalezy zaznaczy¢ przy zatozeniu
AP << kT:

vaL—fexp(ﬂ)AP (8.15)
kT RT
gdzie:

v — predko$¢ migracji;
AP — sita napedowa rekrystalizacji;

Q, — energia aktywacji granic;

A — wspotczynnik materiatowy;

L — grubo$¢ granicy;

f — charakterystyczna czgstotliwo$¢ przeskoku atomow z ziarna do ziarna;
T — temperatura;

k — stala Boltzmanna;

R — stala gazowa.

Predkos$¢ migracji granicy ziarna czgsto przedstawiana jest w uproszczonej posta-
ci, jako iloczyn dwoch czynnikdéw — mobilno$ci granic m i sity napedowe;j rekrystaliza-
cji AP:

W rzeczywistosci AP jest suma sit napedzajacych i hamujacych XF, ktore dziataja
na granicy i ktére zostana krétko oméwione ponizej.
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Czg$¢ energii odksztalcenia jest gromadzona w materiale w postaci defektow
struktury, gtdéwnie w postaci dyslokacji. Jezeli oznaczy¢ gesto$¢ dyslokacji przed od-
ksztalceniem 1 po nim odpowiednio symbolami pg i p, to sita napgdowa F, begdzie na-
stgpujaca (ggstos¢ dyslokacji poczatkowa pg, ze wzgledu na jej warto$¢, moze by¢ po-
minigta):

F,=Gb*(p—py) lub F,=Gb%p (8.17)

gdzie:
G — modut $cinana;
b — dlugos$¢ wektora Burgersa.

Zwiazana z krzywizna powierzchni sit¢ napgdowa rozrostu ziaren F,, mozna wy-
razi¢ przez energi¢ granicy y i wielko$¢ ziarna D:

F = _)

Sifa napgdowa rozrostu ziaren F,, podczas rekrystalizacji czesto przeciwdziata
rozrostowi nowych (w szczegdlnosci na poczatku ich rozrostu), ale jest przynajmniej
o rzad mniejsza od F,, i dlatego czgsto nie uwzglednia si¢ jej przy modelowaniu rekry-
stalizacji.

Sita zwiazana z wydzieleniami pierwiastkow lub zwigzkow pojawia sig, kiedy jed-
noczesnie z rekrystalizacja nastgpuje zmniejszenie przesycenia pierwiastkow i ich wy-
dzielenie. Moze ona by¢ znacznie wigksza od sity napedowej rekrystalizacji, ktora jed-
nak powstaje tylko w warunkach przesyconego roztworu i nie bedzie tu rozpatrywana.

Male czastki moga hamowac proces rekrystalizacji. W takim przypadku sila napg-
dowa musi by¢ na tyle duza, by granica mogta czastki omina¢. Sita moze zatem powo-
dowaé, ze granica przypina si¢ do czastki i przeciwdziala jej ruchowi. Rozroznia si¢
dwa mechanizmy: wchodzenie granicy do czastek i ich przejscie lub omijanie. Pierw-
szy mechanizm zostat opisany przez C. Zenera i wedle jego ustalen sita hamujaca £,
ma w nim nast¢pujacg postac:

W
F =_"r 1
P, (8.19)

gdzie:
Y — energia granicy;
V, — ulamek objgtosciowy wydzielen (czastek);
r — $rednia wielko$¢ czastek.

Drugi mechanizm wymaga dwukrotnie wigkszej sity, ale jest ona i tak znacznie
mniejsza od sity napgdowej rekrystalizacji i poréwnywalna z sita napedowa rozrostu
ziaren, a wigc przy rozpatrywaniu rekrystalizacji mozna ja pomina¢ i uwzgledniaé
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jedynie podczas modelowania rozrostu ziarna (na przyktad po rekrystalizacji). Wptyw
na site rozpuszczonych pierwiastkow jest jeszcze mniejszy i w ogoéle si¢ go nie rozpa-
truje.

Tak wigc przy modelowaniu konieczne jest, aby sily napedowe byly wigksze od sit
hamujacych.

Drugim czynnikiem wplywajacym na predkos$¢ rozrostu zrekrystalizowanych
ziaren (8.16) jest mobilno$¢ granicy m. Obecnie nie istnieje przekonujaca teoria, kto-
ra thumaczytaby zalezno$¢ mobilnosci od réznych czynnikow, gtownie od kata dez-
orientacji. Ani rownanie (8.15), ani (8.16) nie formutuje wprost zaleznosci od kata
dezorientacji, chociaz wplyw tego kata na predko$¢ rozrostu ziaren jest znany od daw-
na. Gdy katy dezorientacji sa matle, energia aktywacji jest bliska energii aktywacji
w procesie samodyfuzji, uwazano wigc, ze niskokatowe granice sa kontrolowane przez
dyfuzje i dlatego pozostaja prawie nieruchome. Natomiast energia wysokokatowych
granic ziaren jest prawie o potowe¢ mniejsza, a o ich ruchu decyduje inny mechanizm,
a mianowicie wymiana atomow przez granice (8.15). W wyniku wplywu orientacji
granic na mobilno$¢ i energie aktywacji predkos$¢ granic wysokokatowych (6 > 15°)
wzrasta setki, a czasami nawet tysiace razy w porownaniu z granicami niskokatowymi
(0 =2+5°). Zgodnie z danymi otrzymanymi przez Ferry’ego i Humphreysa (1996),
dla Al-0,05%Si mobilno$¢ granic podziaren wzrosta 14 razy w wyniku zmiany kata
z 2° do 5° i 2500 razy przy przejsciu do granic wysokokatowych (6 > 15°). Dlatego
wzor (8.16) jest rozszerzony o dodatkowy czynnik f(0), wprowadzajacy zalezno$¢ od
kata dezorientacji 6:

v=mf (0)AP (8.20)
Mobilno$¢ (niezalezna od kata) wysokokatowych granic mozna zapisaé w nastg-

pujacej postaci:
A -0
m=—eXp(R—]f’) (8.21)

Natomiast w przypadku granic niskokatowych nalezy uwzgledni¢ zaleznos¢ f(0),
ktéra wyraza nastepujacy wzor aproksymujacy:

10
f= 3,72.10_4 exp 8[1—6Xp(—26—21| (8.22)

>

Woéwczas mobilno$¢ granicy o kacie 7° stanowi okoto 7% mobilnosci granic wy-
sokokatowych i dlatego ruch granic o mniejszych katach nie jest rozpatrywany. W tej
sytuacji zarodki powstajace w wyniku wybrzuszenia wysokokatowej granicy rosna tyl-
ko wewnatrz ,,obcego” ziarna, natomiast wewnatrz ,,swojego” ziarna nie rosng, ponie-
waz pomigdzy nimi wciaz istnieje granica niskokatowa.

196



8.4. Kinetyka rekrystalizacji

Kinetyka rekrystalizacji zalezy od kilku czynnikéw: warunkéw zarodkowania
i rozrostu, parametrow przestrzeni i ksztaltu ziaren. Poniewaz sa to symulacje wstgpne,
nie sa one odniesione do rzeczywistych warunkow. Rozpatrywano tylko dwa warianty
zarodkowania: wysycone, nast¢pujace przed rozrostem ziaren i ciagte zarodkowanie ze
stata predkoscia. Rozrost ziaren zadawano ze stata predkoscia. Symulacje rozpoczyna-
no od badania parametr6w przestrzeni: zardwno jej geometrii, jak i szczegotow doty-
czacych bezposrednio automatéw komorkowych. Nastgpnie badano wplyw ksztattu
ziaren na kinetyke.

Kinetyka przemian, w tym rekrystalizacji, jako zmiana utamka przemiany y w funkcji
czasu f, jest czgsto opisywana rOwnaniem Avramiego:

x=1-exp(-ar" ) (8.23)

gdzie:
n — wykladnik Avramiego;
a — wspotczynnik.

W takim przypadku przyjmuje sig, ze najwazniejszym parametrem jest wyktadnik
Avramiego n. W celu okreslenia i poréwnania kilku wariantow symulacji z wyktadni-
kiem Avramiego ponizsze wykresy dotyczace kinetyki rekrystalizacji przedstawiano
w tak zwanym uktadzie Avramiego, w ktérym zastosowano anamorficzne przeksztalce-
nie osi. O$ odcigtych przedstawia logarytm czasu In(¢), natomiast 0§ rzednych jest bar-
dziej skomplikowana funkcja ulamka rekrystalizacji y: In(-In(1-y)). W wyniku takiego
przeksztalcenia rownanie Avramiego przyjmuje postac linii prostej, ktorej nachylenie
odpowiada wyktadnikowi 7, natomiast wspodtczynnik a mozna wyznaczy¢ dla wartoSci
czasu t = 1 (In(¢) = 0), wowczas In(a) jest rowny wartosci odcigtej dla tej chwili czasu.
W celu parametryzacji kinetyki rekrystalizacji na osi rzgdnych mozna zaznaczy¢ najbar-
dziej charakterystyczne wartosci utamka rekrystalizacji, tzn. y = 0,05 odpowiada —2,97,
% = 0,5 odpowiada —0,366, a y = 0,95 odpowiada 1,097. Wynika z tego, ze wartosci
mniejszych od —3,0 i wigkszych od 1,0 mozna nie uwzglgdniac.

8.4.1. Warunki brzegowe

Celem badania wpltywu warunkéw brzegowych na kinetyke rekrystalizacji jest
potwierdzenie przewagi warunkow brzegowych zamknigtych nad pototwartymi. Zgod-
nie z klasyfikacja przedstawiona w rozdziale 3 réwnowaznymi do zamknigtych warun-
kéw brzegowych ze wzgledu na kinetyke sa warunki otwarte i kombinowane. Tak wigc
pordéwnanie wptywu réznych warunkéw brzegowych na kinetyke bedzie tu ograniczo-
ne tylko do warunkéw periodycznych i pototwartych. Na rysunku 8.2 przedstawiono
dwa warianty zarodkowania ziarn. Symulacj¢ przeprowadzono przy wykorzystaniu
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trojwymiarowych automatow komorkowych o nastepujacych parametrach: n, < n, * n, =
=400 x 400 x 400 komorek, I, [, x I, = 400 x 400 x 400 um. Liczba zarodkéw wynosi
500 i 5000.

Pototwarte warunki brzegowe powoduja pewne wydluzenie procesu, poniewaz
wypehienie niezrekrystalizowanej przestrzeni w poblizu brzegéw, ze wzgledu na brak
ziaren wrastajacych do przestrzeni z zewnatrz, nast¢puje wolniej. Efekt ten jest tym
wyrazniejszy, im mniejsza liczba ziaren jest wykorzystywana do symulacji, a poniewaz
przy mniejszych rozmiarach przestrzeni stosowano mniejsza liczbg ziaren, to i na prze-
strzeniach réwniez ten efekt jest bardziej widoczny. Powoduje to rowniez niewielkie
zmniejszenie si¢ wartosci wyktadnika Avramiego pod koniec przemiany. W przypadku
ciaglego zarodkowania réznice sa nieco mniejsze, poniewaz zarodkowanie przy brze-
gach zachodzi nieznacznie szybciej, ze wzgledu na wigksza objetosé niezrekrystalizo-
wanych ziaren w tych obszarach.

Chociaz réznice sa niewielkie, wyniki potwierdzaja stuszno$¢ stosowania za-
mknigtych warunkow brzegowych. Nawet jezeli roznice te moga by¢ pominigte, dalsze
symulacje byly prowadzone z zamknigtymi warunkami brzegowymi.

In(-In(1-%))

Wariant P1
- Wariant P2
————— Wariant O1
----- Wariant 02
n=3

-2
In(t)

Rys. 8.2. Kinetyka przemiany modelowanej z periodycznymi (linie ciagle)
i pototwartymi (linie przerywane) warunkami brzegowymi: P — warunki periodyczne,
O — warunki pototwarte

8.4.2. Wymiar przestrzeni

Poniewaz modelowanie prowadzono za pomoca trojwymiarowych automatow ko-
morkowych, w przypadku modelowania przestrzeni jedno- i dwuwymiarowej liczbg
komorek w dwoch lub jednym kierunku ograniczono do dziesigciu. W ten sposéb wplyw
tych kierunkow zostat ograniczony do kilku pierwszych iteracji. Nalezy rowniez zauwazy¢,
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ze ze wzgledu na naklady obliczeniowe modelowanie trojwymiarowymi automatami
komdrkowymi przestrzeni jedno- i dwuwymiarowych jest bardzo niekorzystne i zostato
przeprowadzone jedynie dlatego, Zze opracowanie osobnego oprogramowania do mode-
lowania tego typu zjawisk wymagatoby jeszcze wigkszych nakladéw. Symulacje prze-
prowadzono po kolei przy wykorzystaniu automatéw jedno-, dwu- i tréojwymiarowych
z zarodkowaniem wysyconym i ciagtym. Ich wyniki przedstawiono na rysunkach.

Na rysunku 8.3 zaprezentowano wyniki symulacji za pomocg automatu jednowymia-
rowego, ktory jest wydtuzonym pretem o przekroju kwadratowym z n, < n, =10 x 10 ko-
morek. Trzeci wymiar jest wielokrotnie wigkszy, co powinno wyeliminowa¢ wptyw
dwoch pozostatych wymiarow. Dodatkowym ograniczeniem jest uzyskanie w koncowej
strukturze takich ziaren, w ktorych rozmiar ziarna wzdhuz preta bedzie znacznie wigk-
szy od rozmiardw w przekroju preta. Wynika z tego, ze liczba ziaren nie powinna by¢
zbyt duza. Jako komorke do symulacji wybrano sze$cian o dtugosci krawedzi 1 pum.
A zatem na rysunku 8.3a przedstawiono trzy warianty symulacji ze stata predkoscia
rozrostu i zarodkowaniem przed rozrostem.

a b
) ” ) 4o
0.5 4
0 -
= 0 2
R R
1 1
£ 05— £ |
_ - Wariant 1D2a
War!ant 1D1a 2 Wariant 1D2b
44 Wariant 1D1b Wariant 1D2¢
Wariant 1D1c n=2
d n=1 T
1:5 T T T T T -3 T T T T T T T T T ]
4 2 -2 1:5 0.5 0 0.5

-3 1 ]
In() In(t)

Rys. 8.3. Kinetyka przemiany uzyskana z wykorzystaniem jednowymiarowych

automatow komorkowych z zarodkowaniem przed rozrostem (a)
i z ciaglym zarodkowaniem podczas rozrostu ziaren (b)

Warianty te r6znia si¢ liczba komoérek wzdtuz preta . 1 liczba zarodkow N,
— wariant 1D1a: n, = 5000, N, = 50;
— wariant 1D1b: n, = 10000, N, = 70;
— wariant 1Dle¢: n, = 10000, N, = 150.

Na rysunku 8.3a roéwniez jest widoczna linia o nachyleniu odpowiadajacym wy-
ktadnikowi Avramiego n = 1, ktéra stanowi dowdd na to, ze wyniki symulacji odpo-
wiadaja wlasnie takiemu wyktadnikowi Avramiego.
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Kolejne trzy warianty symulacji z wykorzystaniem jednowymiarowych automa-
tow komorkowych przedstawiono na rysunku 8.3b. Rdznia si¢ one migdzy soba dtugo-
Scia preta n, i predkoscia zarodkowania N, ktéra jest wyznaczana jako poczatkowa
predkos¢ zarodkowania w calej modelowej przestrzeni w jednostce czasu. Czg$¢ nie-
zrekrystalizowana podczas rekrystalizacji zmniejsza si¢, proporcjonalnie zmniejsza si¢
réwniez liczba zarodkow w jednostce czasu, czyli predkosé jest odniesiona do niezre-
krystalizowanej objgtosci:

— wariant 1D2a: n, = 5000, N =100 S_l;
— wariant 1D2b: n, = 10000, N =150s7;
— wariant 1D2¢: n, = 10000, N =500s"".

W przypadku symulacji z ciaglym zarodkowaniem niezerowe rozmiary przekroju
preta wptywaja na kinetyke w poczatkowej fazie modelowania i dlatego odcinki te nie
zostaly uwidocznione na wykresach. Warto tez podkresli¢ ze nachylenie prostej ma
warto$¢ zblizona do teoretycznej wartosci n = 2.

Symulacj¢ przy uzyciu dwuwymiarowych automatow komorkowych przedstawio-
no na rysunku 8.4. Tym razem modelowano cienka kwadratowa plytke o tych samych
rozmiarach zar6wno pod wzglgdem liczby komorek: n, x n,, x n, = 1000 x 1000 x 10,
jak i w jednostkach dtugosci: [, x [, x 1, = 1000 x 1000 x 1 um. Nalezy zwroci¢ uwagg,
ze w wyniku dziesi¢ciokrotnego zmniejszenia grubosci kazdej komorki dodatkowo zmniej-
szono grubos$¢ ptytki . Pierwsza seria wynikow (rys. 8.4a) dotyczy zarodkowania przed
rozrostem. Warianty roznia si¢ od siebie jedynie liczbg zarodkow:

— wariant 2Dla: N, = 50;
— wariant 2D1b: N, = 150;
— wariant 2D1c: N, = 500.

Druga seria wynikéw (rys. 8.4b) dotyczy zarodkowania ciaglego. Warianty réznia
si¢ predkoscia zarodkowania:

— wariant 2D2a: N =250 s_l;
— wariant 2D2b: N =1000s"";
— wariant 2D2¢: N =50005s".

W wyniku modelowania dwuwymiarowymi automatami komérkowymi réwniez
uzyskano kinetyke zblizona do teoretycznej, opisanej rownaniem Avramiego z wyktad-
nikiem 7 =2 i n = 3 odpowiednio przy zarodkowaniu przed rozrostem i z ciaglym za-
rodkowaniem podczas przemiany.

Ostatnig seri¢ badan wpltywu wymiarowosci automatéw komérkowych na wyniki sy-
mulacji przeprowadzono na automatach tréjwymiarowych. Wykorzystano taka sama jak
w poprzednich badaniach przestrzef, ktora zawierala n, * ny, * n, =400 x 400 x 400 kom6-
rek o wymiarach [, x [, x [, = 400 x 400 x 400 um. Wyniki owych badan przedstawiono

na rysunku 8.5.
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Rys. 8.4. Kinetyka przemiany otrzymana za pomoca dwuwymiarowych
automatéw komorkowych z zarodkowaniem przed rozrostem (a)
i z ciaglym zarodkowaniem podczas rozrostu ziaren (b)

b)
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0 — 0
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In(f)
Rys. 8.5. Kinetyka przemiany otrzymana przy uzyciu trojwymiarowych

automatéw komorkowych z zarodkowaniem przed rozrostem ziaren (a)
i z ciaglym zarodkowaniem podczas ich rozrostu (b)

Na rysunku 8.5a przedstawiono wyniki symulacji trzech wariantow zarodkowania

przed rozrostem N,;:
— wariant 3Dla: N, = 50;
— wariant 3D1b: N, = 500;
— wariant 3Dlc: N, = 5000.
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Z kolei na rysunku 8.5b poréwnano kinetyke przy ciagtym zarodkowaniu podczas
calego procesu rekrystalizacji dla nastepujacych predkosci zarodkowania N:

— wariant 3D2a: N =500 S_];
— wariant 3D2b: N =4000s~%;
— wariant 3D2¢c: N =20000s"".

Wyniki przedstawione na rysunkach 8.3—8.5 umozliwiaja wyciagnigcie pewnych
wnioskow — wyniki te sa catkowicie zgodne z teoretyczna wartoscia wyktadnika Avra-
miego dla kazdego wariantu przestrzeni i warunkéw zarodkowania. Swiadczy to o tym,
ze gtowne zalozenia modelu sg stuszne, a takze o tym, ze automaty komoérkowe pozwa-
laja z duza doktadnoscig symulowac procesy przemiany. Zatem rezultat testowania za
pomoca automatéw komorkowych kinetyki w ustalonych warunkach teoretycznych
mozna uznaé¢ za zadowalajacy.

8.4.3. Ksztalt ziaren

W literaturze przedmiotu czgsto mozna spotkac si¢ z opinia, iz kinetyka zalezy od
ksztattu rosnacych ziaren. Nie podwazajac wptywu roéznych predkosci rozrostu w roz-
nych kierunkach na wspoétczynnik a we wzorze Avramiego (8.23), nalezatoby jednak
odrzuci¢ bledne stwierdzenie o zalezno$ci wyktadnika n od ksztaltu ziaren. W celu
udowodnienia tej tezy przeprowadzono symulacje zblizone do wariantu 3Dlc, czyli
w przestrzeni trojwymiarowej zbudowanej z n, * n, x n,=400 x 400 x 400 komorek
1o wymiarach [, x [, x I, = 400 x 400 x 400 um. Rozmieszczono w tej przestrzeni 5000
zarodkéw. Jednak ksztalt rosnacych ziaren w tej symulacji byt inny niz w wariancie
3Dl1c — tam byly to kule, natomiast tym razem wybrano cylindry, przy czym w warian-
cie T miaty one postaé nici o wysokosci pigcdziesigciokrotnie wigkszej od promienia,
natomiast w wariancie D przybraty posta¢ plaskich tarczy, ktérych promien byt pigc-
dziesigciokrotnie wigkszy od grubosci (wysokosci). W wariancie T byt wigc prefe-
rowany jeden kierunek rozrostu, w wariancie D — dwa, natomiast w poprzednich sy-
mulacjach wszystkie trzy kierunki byly rownowazne. Poniewaz nici i tarcze moga by¢
w roézny sposob zorientowane w przestrzeni, rozpatrywano dwa warianty ich orientacji:
pierwszy (1) odpowiada sytuacji, w ktorej wszystkie cylindry sa zorientowane tak
samo, drugi (2) — kiedy przestrzenna orientacja kazdego ziarna jest wybierana losowo.
Wyniki symulacji tych czterech wariantéw (T1, T2, D1 i D2) w postaci wykreséw
Avramiego przedstawiono na rysunku 8.6.

Na podstawie analizy rysunku mozna wysnu¢ dwa wnioski:

— ksztalt ziarna nie wptywa na wykladnik Avramiego n,
— przestrzenna orientacja ziarna nie wplywa na kinetyke rekrystalizacji.

Brak wptywu ksztattu na wyktadnik Avramiego mozna wytlumaczy¢ tym, ze mimo
anizotropii w rozro$cie ziarna podczas tego rozrostu proporcje migdzy wymiarami
ziarna pozostaja bez zmian i objgtos$¢ ziarna nadal wzrasta w funkcji szeScianu czasu.
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Jezeliby ziarna rosty tylko w jednym Iub dwoch kierunkach, to przy niezmiennych po-
zostatych wymiarach takie ziarna nie moglyby wypehié tréjwymiarowej przestrzeni.
Niektore drobne roéznice w kinetyce w zaleznosci od orientacji ziaren by¢ moze byty
spowodowane czynnikiem losowym.

1=

In(-In(1-y))

Wariant T1
Wariant T2
Wariant D1
————— Wariant D2
n=3

-3 T ' I ' I ' |
36 32 2.8 24
In(t)

Rys. 8.6. Kinetyka przemiany otrzymana za pomoca tréjwymiarowych
automatéw komorkowych z zarodkowaniem przed rozrostem (a)
i z ciaglym zarodkowaniem podczas rozrostu ziaren (b)

Reasumujac to, co tutaj napisano i uwzgledniajac tre$¢ poprzedniego podrozdzia-
hu, mozna stwierdzi¢, iz wyktadnik n zalezy od wtasciwosci przestrzeni, a nie od cha-
rakteru rozrostu (czyli od ksztaltu) ziaren. Zatem wyktadnik o mniejszej wartosci jest
przewaznie wynikiem tréjwymiarowego rozrostu ziaren w ograniczonej przestrzeni,
a nie ukierunkowanego (ze wzgledu na ich ksztalt) rozrostu ziaren w przestrzeni tréj-
wymiarowej. Jednak ukierunkowany rozrost ziaren ze wzgledu na wysycenie miejsc
zarodkowania moze spowodowaé zmniejszenie wartosci wyktadnika n. I tak, na przy-
ktad w przypadku kinetyki krystalizacji wyznaczonej w rozdziale 7 wyktadnik w wa-
runkach przedstawionych na rysunkach 7.2-7.5 wynosi n = 1, a w warynkach zilustro-
wanych na rysunku 7.6 i w wigkszosci przypadkow dotyczacych krzepnigcia w maszy-
nie COS jest on rowny lub zblizony do dwoch: n = 2. W warunkach rekrystalizacji lub
przemian fazowych wysycenie miejsc zarodkowania nie doprowadza do tak istotnych
zmian wyktadnika, lecz moze zaburzy¢ przemiany, zaklocajac i chwilowo zmieniajac
wyktadnik podczas procesu.

Nalezy zwroci¢ uwagg, ze w rzeczywistych procesach rekrystalizacji dynamicznej
i statycznej wyktadnik n nigdy nie przyjmuje wartosci teoretycznej uzyskanej w pro-
cesach opisanych w tym i poprzednich podrozdziatach (watek ten bedzie rozwinigty
dalej). Glowna tego przyczyna jest zmienna predko$¢ rozrostu ziaren. To zagadnienie
zostanie omowione w dalszej czgséci pracy.
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Najbardziej doniosty wniosek z przeprowadzonych w tym podrozdziale badan
kinetyki przy uzyciu automatéw komorkowych brzmi tak: za pomoca jedno- lub dwu-
wymiarowych automatéw niemozliwe jest uzyskanie kinetyki witasciwej dla wigkszo-
$ci rzeczywistych proceséw. Nie ma rowniez zadnych podstaw do uogdlniania lub
przenoszenia wynikéw uzyskanych automatami dwuwymiarowymi na automaty tréj-
wymiarowe lub procesy rzeczywiste. Potwierdza to tez¢, ze modelowanie wigkszosci
procesow nalezy przeprowadzi¢ tréjwymiarowymi automatami komérkowymi.

8.5. Rekrystalizacja statyczna

Zwykle kiedy jest mowa o rekrystalizacji w potaczeniu z przerobka plastyczng na
goraco, rozpatruje si¢ dwa przypadki: rekrystalizacj¢ dynamiczna i statyczna. Pierwsza
z nich zachodzi podczas odksztalcenia i jej kontynuacj¢ po odksztalceniu nazywano
rekrystalizacja metadynamiczna, druga charakteryzuje si¢ tym, ze jej skutki sa odczu-
walne po odksztalceniu. Moim zdaniem jest to ten sam proces, ktory zachodzi w roz-
nych warunkach. Jednak przebieg i efekty rekrystalizacji dynamicznej i statycznej na
tyle si¢ od siebie roznia, ze taki podziatl jest zupelnie uzasadniony. To jednak nie prze-
czy potrzebie kompleksowego opisu tego zjawiska przy uwzglednieniu kazdych wa-
runkéw. Rozpatrywanie modelu kompleksowego nalezy rozpocza¢ od dopasowania
warunkow symulacji do tych dwoch szczegdtowych przypadkow. Jako pierwszy wy-
brano model rekrystalizacji statyczne;j.

Model rekrystalizacji statycznej powinien spelni¢ dwa zadania, tzn. umozliwié:

— uzyskanie mikrostruktury, ktéra bedzie odpowiadata warunkom odksztatcenia;
— uzyskanie kinetyki migknigcia zgodnej z warunkami odksztalcenia.

Spetnienie pierwszego zadania zalezy wylacznie od okreslenia warunkéw zarod-
kowania, poniewaz wielko$¢ ziarna, ktora pozostaje prawie jedynym znanym i uwzglednia-
nym parametrem, jest w jednoznaczny sposéb zwiazana z liczba zarodkéw. Natomiast
rozwiazanie drugiego, bardziej skomplikowanego zadania wymaga okreslenia predko-
$ci rozrostu ziaren, jej zaleznosci od czasu i parametrow procesowych.

Obydwa zadania w tej chwili nie zostaly jeszcze ostatecznie rozwiazane, dlatego
ponizej przedstawiono jedynie wstepne ich wyniki.

8.5.1. Zarodkowanie podczas rekrystalizacji statycznej

Podstawy zarodkowania podczas rekrystalizacji statycznej zostaty przedstawione
w podrozdziale 8.2.3. Jednak do rozwazenia pozostaje jeszcze kilka kwestii.

Pierwsze zasadnicze pytanie dotyczy czasu zarodkowania. W literaturze przed-
miotu nie znajdujemy odpowiedzi na pytanie, czy zarodki powstaja podczas odksztat-
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cenia, czy po nim. Jezeli rozpatrywaé wzor Robertsa i Ahlbloma (8.7), ktéry pozwala
wyznaczy¢ krytyczna dla zajs$cia rekrystalizacji dynamicznej warto$¢ gestosci dysloka-
cji p., mozna zauwazyé¢, ze jest w nim bezposrednio uwzglgdniony parametr proceso-
wy, a mianowicie predko$¢ odksztalcenia. Wige nadal pozostaja otwarte pytania, czy
przed osiagnigciem wartosci krytycznej gestosci dyslokacji powstaja zarodki i czy
w razie braku odksztatcenia (przy zerowej predkosci odksztalcenia) warto§é krytyczna
spada do zera. Kolejne zwiazane z tym zagadnieniem pytanie brzmi: czy proces od-
ksztalcenia wspomaga zarodkowanie, czy je hamuje? Czy ruch dyslokacji przeciwdzia-
la, czy wspiera zarodkowanie? Jezeli hamuje, to po odksztalceniu warunki moga by¢
lepsze, a jezeli wspiera, to mozliwosci zarodkowania po odksztalceniu znacznie si¢
zmniejszaja. Dlatego powszechnie uznawano, ze zarodkowanie podczas rekrystalizacji
statycznej zachodzi po odksztatceniu, a w przypadku dynamicznej (metadynamicznej)
tylko w czasie odksztalcenia. Taki tok rozumowania jest jednak niekonsekwentny. Na-
lezy trzymac si¢ albo wersji o zarodkowaniu wylacznie podczas odksztatcenia, albo
uzna¢, ze po odksztalceniu z rekrystalizacja dynamiczna, podczas rekrystalizacji meta-
dynamicznej, rowniez powstaja zarodki. Na korzy$¢ zarodkowania przy braku od-
ksztalcenia (po odksztalceniu) jednoznacznie §wiadczy zarodkowanie i rekrystalizacja
W procesie wyzarzania.

Przyjgcie jednej lub drugiej z wymienionych koncepcji zarodkowania poza tym,
ze jest kwestig teoretyczna o niewielkim wplywie na kinetyke rekrystalizacji, rzutuje
na struktur¢ modelu. Przyjecie koncepcji, ze zarodkowanie zachodzi wylacznie pod-
czas odksztatcenia, nieco komplikuje model, poniewaz wymaga zadania odpowiedniej
predkosci zarodkowania podczas odksztalcenia z uwzglednieniem parametrow proce-
su, a takze nieco utrudnia uzyskanie odpowiedniej kinetyki, poniewaz nie pozwala
uwzgledni¢ w modelu okresu inkubacyjnego poprzedzajacego zarodkowanie. Koncep-
cja ta pozwala jednak na ptynne przejscie od modelowania rekrystalizacji statycznej do
modelowania rekrystalizacji dynamicznej i metadynamiczne;.

Przyjecie koncepcji zarodkowania po odksztatceniu prowadzi do nieuwzglgdniania
zarodkowania podczas odksztalcenia, dopdoki gestos¢ dyslokacji nie osiagnie wartosci
krytycznej. Nie bierze si¢ w niej takze pod uwage zadnych danych o zarodkowaniu po
odksztatceniu z rekrystalizacja dynamiczna. A zatem modelowanie rekrystalizacji dyna-
micznej 1 metadynamicznej komplikuje sig, natomiast modelowanie rekrystalizacji sta-
tycznej ulega uproszczeniu. W tym ostatnim przypadku zarodkowanie powinno nasta-
pi¢ od razu po odksztatceniu, kiedy sa najlepsze dla niego warunki (najwigksza ggstos¢
dyslokacji, ktora jest sita napedowsa tego procesu). Szybko nastepuje wysycenie miejsc
zarodkowania, dlatego zarodkowanie w tych miejscach mozna rozpatrywac jako proces
zachodzacy jednocze$nie bez op6znienia.

W rozpatrywanym tu modelu zastosowano pierwsza koncepcje zarodkowania
podczas odksztatcenia. Chociaz przyjecie innej koncepcji wymaga odpowiedniej jego
przebudowy, zmiany te nie sa zbyt skomplikowane. Dlatego wigkszo$¢ opisanych
nizej dziatan moze by¢ zastosowana rowniez w przypadku przyjecia innej niz rozpatry-
wana koncepcji zarodkowania.
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Zrealizowa¢ model zarodkowania mozna na dwa sposoby: z wykorzystaniem wzo-
réw empirycznych na wielkos$¢ zrekrystalizowanego ziarna i z wykorzystaniem praw-
dopodobienstwa zarodkowania obliczonego na podstawie gestosci dyslokacji. Drugie
podejscie jest z powodzeniem stosowane do modelowania rekrystalizacji dynamicznej,
jednak rekrystalizacja statyczna nadal czeka na swoje opracowanie. Dlatego ponizej
zostanie pokrétce opisany pierwszy sposob.

Mozna zatozy¢, ze predkos$¢ zarodkowania zalezy od odksztalcenia €, predkosci
odksztalcenia €, temperatury T i poczatkowej wielkosci ziarna D, Réwnania, ktére
opisuja wielko$¢ ziarna zrekrystalizowanego statycznie, moga by¢ przedstawione
w nastgpujacej ogolnej postaci:

. o\
D, = AD(')‘g Lg=m [exp(—ﬁﬂ (8.24)

gdzie:
D, i D, — wielkosci ziarna przed rekrystalizacja i po rekrystalizacji statycz-
nej;
A, k, I, m,n — wspodlczynniki materiatowe.
Wspotczynnik 4 zmienia si¢ w szerokim zakresie, k= 0,37+0,67, /=0,5+1,

m rzadko r6zni si¢ od zera, n =0 Iub n = 1 przy Q = 17 540+45 000 J/mol.
W kolejnym réwnaniu liczba ziaren jest zwiazana z ich wielkoscia:

AyNy D3 =1 (8.25)

srx T

gdzie Ay, — czynnik geometryczny (czgsto 4, = /6 lub A= 0,75, w zaleznosci od przy-
jetych zatozen).

Podstawiajac wzor (8.24) do rownania (8.25), mozna obliczy¢ liczbg zarodkow Ny,
w jednostce objetosci:

—ky I Ops
Ny =ayD, VeV exp| == 8.26
v =anty P( RT ) ( )
Nastepnie mozna obliczy¢ predko$é zarodkowania NV:

Ny =ayDy ey exp(%iTS )z—: (8.27)

Wspodlezynniki wzoru (8.27) mozna obliczy¢ ze wzoru (8.24) ky=3k=1:2,
Iy=31=1,5+3, Oyg = 30.

Do zarodkowania po odksztatceniu odnosi si¢ wzor (8.26), do zarodkowania pod-
czas odksztalcenia — wzor (8.27).
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Na rysunkach 8.7 i 8.8 pokazano poczatkowa mikrostrukturg¢ oraz dwa przykta-
dy mikrostruktury koncowej po odksztatceniu w temperaturze 7= 1100°C i pelne;j re-
krystalizacji statycznej. Obliczenia przeprowadzono dla stali 45. Pierwszy przyktad
(rys. 8.8a) dotyczy procesu z predkoscia odksztatcenia €= 0,1 s i odksztatceniem
e = 0,094. Srednia wielko$¢ ziarna d,, = 92 um (zmierzona 92,4 um). W drugim przy-
ktadzie (rys. 8.8b) warunki powstawania mikrostruktury byly nastgpujace: €=1 s,
€ = 0,188. Srednia wielko$¢ ziarna d,, = 75 um (zmierzona 78,5 pm).

_
i

Rys. 8.7. Poczatkowa mikrostruktura ze $rednia wielkoscia ziarna d,,, = 100 pm

£

Rys. 8.8. Koncowa mikrostruktura po odksztatceniu w temperaturze T = 1100°C i penej
rekrystalizacji statycznej: a) € = 1571 e=0,18, d,, =92 um; b) €=0,1 s e=0,18, d,, =75 um
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8.5.2 Kinetyka rekrystalizacji statycznej

Rozpatrywanie kinetyki rekrystalizacji w podrozdziale 8.3 opierato si¢ na podsta-
wowym zatozeniu teorii KIMA i potwierdzito zgodnos¢ wynikéw modelowania z teo-
ria. Sposrod wszystkich zasymulowanych wariantéw rekrystalizacji statycznej najle-
piej powinna odpowiada¢ sytuacja z zarodkowaniem przed rozrostem, ktéra w warun-
kach statej predkosci rozrostu pozwoli uzyska¢ wyktadnik Avramiego (8.23) rowny
n =3. Woéwczas do opisu kinetyki mozna zastosowac nastgpujacy wzor:

le—exp(—ng3t3) (8.28)

gdzie:
N — liczba zarodkéw (w jednostce objetosci);
v — predkos$¢ rozrostu ziaren.

Jednak wszystkie dane (doswiadczalne i literaturowe) wskazuja, ze w materiatach
nigdy nie zachodzi rekrystalizacja statyczna, ktorej kinetykg¢ mozna byloby opisaé
réwnaniem Avramiego z wykladnikiem n = 3. W rzeczywistych warunkach rekrystali-
zacji wyktadnik Avramiego osiaga warto§¢ mniejsza od dwoch (n <2). W wigkszo-
$ci modeli empirycznych nie zwracano na ten fakt szczegdlnej uwagi i wykorzysty-
wano taki wyktadnik » o wartosci ustalonej za pomoca obliczen numerycznych lub
odczytanej z wykresu Avramiego.

Problem powstaje w modelach, w ktérych, jak w automatach komdrkowych, kine-
tyka opiera si¢ na zasadach geometrycznych. To, co w podrozdziale 8.3 zostato uznane
za osiagnigcie, a mianowicie bardzo wysoka zgodno$¢ z wartoSciami teoretycznymi,
teraz jest glownym, wymagajacym rozwiazania problemem. Problem ten, niestety,
uszedl uwadze wigkszo$ci badaczy specjalizujacych si¢ w automatach komorkowych.
W tej chwili istnieje jedynie kilka nieuzasadnionych podej$¢ zaréwno do samego wy-
ktadnika, jak i do sposobow rozwigzania tego problemu.

W jednej z pierwszych prac na ten temat Goetz i Seetharaman (1997) zbadali
wptyw warunkoéw zarodkowania podczas rekrystalizacji statycznej na uzyskiwang war-
tos¢ wyktadnika n. Podejscie to jest ciekawe, jednak uzyskanie odpowiedniej kinetyki
w ten sposob prowadzi do stworzenia sztucznej, nierzeczywistej struktury, ktora zupet-
nie nie jest podobna do uzyskiwanej w realnych warunkach.

Kugler i Turk (2004) sprébowali uwzgledni¢ zdrowienie statyczne podczas re-
krystalizacji metadynamicznej, ale nie ustalili jego wptywu na wyktadnik #, a jedynie
na czas potowy rekrystalizacji. Natomiast w innych dotyczacych tego tematu publika-
cjach wyktadnikowi n zostalo poswigcone niewiele uwagi. Mozna to wythumaczy¢
w nastgpujacy sposob: Sellars (1990) oraz Senuma et al. (1984) podaja wartos¢ wy-
ktadnika dla rekrystalizacji statycznej n = 2, inni autorzy — wartosci zblizone. Przy
modelowaniu rekrystalizacji statycznej dwuwymiarowymi automatami komoérkowymi
wyktadnik ten rowniez wynosi 2. Nawet jezeli w §wietle badan 6w wyktadnik ma nieco
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mniejsza warto$¢, na przyktad n = 1,7, to roznice te s pomijane. Natomiast gtdéwnemu
problemowi nie po§wigcano uwagi. Przy zastosowaniu trojwymiarowych automatow
pomija¢ ten problem mozna tylko przez jaki$ czas, w ktorym$§ momecie niewatpliwie
da on o sobie zna¢. W takim razie w dwuwymiarowych automatach komoérkowych
nawet niewielkie réznice wartosci wyktadnika n powoduja, ze uzyskane modele nie
odzwierciedlaja rzeczywistego procesu, btednie symuluja proces migknigcia i w tym
sensie sa modelami nieadekwatnymi.

Wréémy jednak do gldwnegodo problemu. Réwnanie (8.28) pozostaje niepodwa-
zalne, jednak gléwna jego wada jest fakt, ze rozpatruje ono tylko ograniczony, teore-
tyczny przypadek przemiany. Obydwa jego parametry sa stale. Jezeli liczba zarod-
kéw N podczas procesu sig nie zmienia, to predko$¢ rozrostu ziaren v moze si¢ zmie-
niaé, zatem jest to jedyny parametr, ktory wptywa na kinetyke procesu. W zasadzie
zamiast rownania (8.28) nalezaloby zastosowaé nastgpujacy zmodyfikowany wzor
Kotmogorowa:

3

t
x=1—exp —%N [ var (8.29)
=0

Wiadomo tez, ze wyktadnik Avramiego # (8.23) moze mie¢ wartos¢ r6zna od teo-
retycznej wartosci 3, jezeli predkos$c v jest funkcja czasu ¢. Czyli doswiadczalne i poda-
wane przez literatur¢ przedmiotu dane wskazuja na to, ze rekrystalizacja statyczna za-
chodzi ze zmienna predkoscia rozrostu, a ze wzgledu na wartos¢ wyktadnika n <3
predkosc ta jest malejaca funkcja czasu.

Zgodnie z tym, co napisano w podrozdziale 8.2.4, predko$¢ przemieszczania
si¢ granicy ziarna podczas rekrystalizacji mozna przedstawi¢ w uproszczonej postaci
jako iloczyn dwoch czynnikoéw: mobilnosci granic m i sity napgdowej rekrystalizacji
AP (8.16). W statej temperaturze, kiedy mobilno$¢ granic pozostaje niezmienna (8.21),
tylko zmagazynowana energia odksztalcenia, ktora zalezy od gestosci dyslokacji p (8.16),
moze wptywaé na zmiang predkosci v. Tak wige gestos¢ dyslokacji p niezrekrystalizo-
wanych ziaren powinna si¢ zmieniaé. Z kolei spadek ggsto$¢ dyslokacji p moze nasta-
pi¢ tylko w procesie zdrowienia statycznego.

Warto tu przypomnie¢, ze zdrowienie statyczne, ze wzgledu na jego znikomy
wplyw, zwykle nie jest rozpatrywane w modelach rozwoju dyslokacji podczas od-
ksztalcenia i w takich przypadkach stosuje si¢ wzor (8.1). Rownie czgsto zdrowienie
statyczne jest pomijane w modelach migknigcia po odksztatceniu, kiedy rozpatruje sig
rekrystalizacje jako jedyny lub jedyny warty uwagi proces wptywajacy na strukturg
materialu. W takich modelach kinetyka migknigcia jest opisywana réwnaniem Avra-
miego (8.23) z empirycznym wyktadnikiem n, ktory przyjmuje dowolna warto$¢, nato-
miast utamek migknigcia x jest czgsto bigdnie traktowany jako utamek rekrystalizacji
badz tez podaje si¢ ulamek y bez utamka x. Ze wzgledu na mozliwo§¢ pomyiki ko-
nieczna jest szczegdlna uwaga w stosunku do utamkow i i x.

209



Jak wynika z analizy dotychczasowej literatury naukowej, podczas modelowania
rekrystalizacji statycznej za pomoca automatow komoérkowych zmiany gestosci dyslo-
kacji nie sa uwzgledniane, czyli nadal znajduje zastosowanie wzor (8.1), ktory w zaden
sposob nie okresla zmiany ggstosci dyslokacji przy braku odksztatcenia.

To wlasnie w celu uwzglednienia zdrowienia wprowadzono dodatkowy czion
R(T)p do wzoru (8.3), ktory w przypadku braku odksztalcenia pozostaje jedynym pa-
rametrem mogacym wplyna¢ na gestos¢ dyslokacji niezrekrystalizowanych ziaren
1 zmniejszy¢ sit¢ napgdowa rekrystalizacji statycznej, a tym samym predkos¢ rozrostu
ziaren 1 warto$¢ wyktadnika 7.

W rzeczywistosci zdrowienie statyczne wpltywa na migknigeie materiatu na dwa
sposoby: przez zmniejszenie gestosci dyslokacji nierekrystalizowanych ziaren oraz
przez zmniejszenie predkosci rozrostu ziarna, to znaczy wplywajac na utamek rekry-
stalizacji .

Ponizej przedstawiono wyniki symulacji procesu migknigcia z rekrystalizacjg sta-
tyczna i zdrowieniem statycznym za pomoca automatow komorkowych. Wybrano pro-
ces, w ktorym czas polowy rekrystalizacji bez uwzglednienia zdrowienia statycznego
wynosi 0,687 s. Dalej do modelu gestosci dyslokacji (8.3) wprowadzono czlon R, ktéry
odzwierciedla zdrowienie statyczne. Zadano pi¢¢ wartosci R: 0,01, 0,2, 0,5, 1,0 i 2,0.
Wartos$ci te odpowiadaja statym czasowym ¢, réwnym odpowiednio 100, 5,2, 11 0,5 s.

Na rysunkach 8.9-8.11 przedstawiono kinetyke¢ zdrowienia statycznego, migknig-
cia 1 rekrystalizacji statyczne;j.

Kinetyka zdrowienia statycznego (rys. 8.9) dotyczy ziaren niezrekrystalizowa-
nych i pozostaje niezalezna od rekrystalizacji. Zgodnie z zalozeniami jest to proces,
ktéry mozna opisa¢ rownaniem Avramiego z wyktadnikiem n = 1.

In(-In(1-x))

-1
In(t)

Rys. 8.9. Kinetyka zdrowienia statycznego
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In(-In(1-x))

In(t)

Rys. 8.10. Kinetyka migknigcia

Kinetyka migknigcia (rys. 8.10) jest mocno uzalezniona od proceséw zdrowienia
i rekrystalizacji. Dop6ki proces zdrowienia jest znacznie wolniejszy od rekrystalizacji
(t, >> 1 5), mozna go nie uwzglednia¢ i wtedy wyktadnik Avramiego jest bliski 3. Od-
chylenie od przebiegu teoretycznego z wyktadnikiem » = 3 mozna zauwazy¢, kiedy
proces zdrowienia jest szybszy (¢, < 10¢, 5). Najpierw jest to odchylenie widoczne tylko
na poczatku migknigcia, potem, w miar¢ zwigkszania si¢ predkosci zdrowienia, odchy-
lenie trwa coraz dluzej i juz przy ¢, = 21, s wyktadnik Avramiego w procesie migknigcia
zbliza si¢ do 1. W miarg dalszego przyspieszenia procesu zdrowienia statycznego staje
si¢ on dominujacy w procesie migknigcia.

Wplyw zdrowienia statycznego nie ogranicza si¢ tylko do procesu migknigcia, ale
jest rowniez widoczny w procesie rekrystalizacji statycznej, o czym pisano wyzej. Kie-
dy proces zdrowienia jest bardzo wolny (z, > 10¢, s), przebieg rekrystalizacji statycznej
(rys. 8.11) rowniez w niewielkim stopniu odbiega od przebiegu teoretycznego. W wy-
niku zbliZenia sig statej czasowej procesu zdrowienia statycznego ¢, do czasu potowy
rekrystalizacji (2¢ 5) rekrystalizacja jest w znaczacym stopniu hamowana i mozna mo-
wi¢, ze nie nastgpuje pelna, lecz czgSciowa rekrystalizacja statyczna. Rowniez nie-
prawidtowe formalnie jest w tym przypadku stosowanie pojecia czasu potowy rekrysta-
lizacji £ s.

Wiadomo, ze rekrystalizacja w materiatach o matej energii btedu utozenia tatwiej
zachodzi w wyzszych temperaturach i przy wigkszej zmagazynowanej energii, a zdro-
wienie na odwrét. Jezeli przyjaé, ze zdrowienie statyczne jest procesem aktywowanym
do dyfuzji linii dyslokacyjnych i zalezy od temperatury, ale nie od odksztalcenia i ggstosci
dyslokacji, tatwiej zrozumiec¢, dlaczego mniejsze odksztalcenia mogg prowadzi¢ do nie-
petnej rekrystalizacji. Predkos$¢ zdrowienia w tej samej temperaturze faktycznie pozo-
staje bez zmian, a rekrystalizacja w istotnym stopniu zalezy od warunkow odksztalcenia

211



(odksztatcenia i ggstosci dyslokacji), dlatego przy wigkszych odksztatceniach rekrysta-
lizacja zachodzi szybciej od zdrowienia, mniej od niego zalezy, natomiast przy od-
ksztatceniach mniejszych przewage moze zyskal proces zdrowienia statycznego,
z uwagi na fakt, ze sity napgdowe zaré6wno zarodkowania, jak i rozrostu ziaren moga
by¢ zbyt mate.

In(-In(1-x))

I
-1.2 -0.8 -0.4 0 0.4
In(t)

Rys. 8.11. Kinetyka rekrystalizacji statyczne;j

Proces zdrowienia sktada si¢ jednak zkilku kilka mechanizméw. Moze przybraé
formg kontrolowanego dyfuzyjnie poslizgu dyslokacji krawedziowych, poslizgu po-
przecznego dyslokacji srubowych lub wspinania dyslokacji kontrolowanego dyfuzja
wakansow, atomow lub rozpuszczonych pierwiastkow. Predkos¢ zdrowienia dysloka-
cyjnego opartego na poslizgu lub wspinaniu mozna wyrazi¢ wzorem:

p e
p—: 1+; (8.30)
0

gdzie:

P, pg — odpowiednio: biezaca i poczatkowa ggstos¢ dyslokacji;
T — charakterystyczny czas relaksacji;
m — wyktadnik zalezny od mechanizmu zdrowienia.

We wzorze (8.30) w przypadku zdrowienia przez poslizg dyslokacji krawg-
dziowych wykladnik m =1, w przypadku wspinania kontrolowanego przez wakanse
m = 1/2, wspinania kontrolowanego atomami — m = 1/4 1 poslizgu poprzecznego —
m=-1 (Nes 1995).

Kinetyke zdrowienia mozna alternatywnie wyrazi¢ rownaniem rézniczkowym:

dp n
— =k
r p (8.31)
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Gdy n # 1, wz6r ten ma nastgpujaca postac:

1 1

NE - N =(n-1)kt (8.32)
0
Gdy n=1:
p =Py exp(—H) (39

Parametr £ mozna opisa¢ rownaniem Arrheniusa:

k=ky exp[%) (8.34)

gdzie:
ko — stala materiatowa;
Q - energia aktywacji zdrowienia dyslokacyjnego;
R — stala gazowa;
T — temperatura.

Przedstawione wyzej wyniki (rys. 8.9-8.11) dotycza oczywiscie tego ostatniego
przypadku. W praktyce jednak nalezy wyznaczy¢ doswiadczalnie, ktory mechanizm
jest dominujacy i zastosowac go do opisu i obliczenia zdrowienia statycznego.

Dodatkowym, trudnym do uwzglgdnienia czynnikiem jest poziom migknigcia
wywolany zdrowieniem statycznym, czyli stopien zaawansowania tego procesu lub
utamek zdrowienia. Wiadomo, ze zdrowienie obniza ggsto$¢ dyslokacji wewnatrz
struktur dyslokacyjnych, czyli komérek dyslokacyjnych, podziaren lub matych ziaren.
Dyslokacje dyfunduja do granic (lub $cianek) komorek, podziaren Iub ziaren. Tworzy
sig stabilna struktura, ktéra mozna rozpatrywac jako struktur¢ wewngtrzng ziaren i kto-
ra moze by¢ usunigta tylko w efekcie rekrystalizacji. Wowczas opisujac proces zdro-
wienia statycznego, na przyktad wzorem (8.33), nalezy wprowadzi¢ czynnik f odzwier-
ciedlajacy stopieh mozliwego zaawansowania procesu zdrowienia. Wtedy wzor (8.33)
przyjmie nastgpujaca postac:

p=[1-f+ fexp(—kt)]py (8.35)

Na rysunku 8.12 pokazano wyniki symulacji rekrystalizacji statycznej z uwzgled-
nieniem zdrowienia zgodnie ze wzorem (8.35), porownujac je z danymi do§wiadczalny-
mi i wynikami uzyskanymi przy uzyciu innych modeli. Dane do$wiadczalne dotycza
warunkow odksztatcenia stali 45, jakie zostaly opisane w odniesieniu do rysunkow 8.7
i 8.8, ktore przedstawiaja uzyskana mikrostruktur¢ po rekrystalizacji. Warto zwrdcié
uwagg, ze poprzedni model, ktory nie uwzgledniat zdrowienia statycznego, nie umozli-
wia dopasowania kinetyki do rzeczywistej, poniewaz wyktadnik Avramiego zawsze jest
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réwny 3. Uwzglednienie zdrowienia lub zastosowanie wzoru Avramiego (8.23) pozwa-
la poprawnie opisa¢ procesy, w ktorych proces zdrowienia jest wolniejszy lub zachodzi
w catlej objetosci materiatu. Natomiast w warunkach ograniczenia procesu zdrowienia
i jego wigkszej predkosci w pordwnaniu z procesem rekrystalizacji statycznej uwzgled-
nienie stopnia jego zaawansowania pozwala uzyska¢ poprawny wynik. Szybki spadek
gestosei dyslokacji w procesie zdrowienia istotnie hamuje proces rekrystalizacji, ale
nie na tyle, zeby w pelni go zatrzymac¢. Przy mniejszych odksztatceniach rekrystaliza-
cja statyczna nie nastapi i zajdzie tylko czg¢$ciowe migknigecie materialu w efekcie
zdrowienia statycznego.

1
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7] & O ©1100°C, 0.1 571, £=0.09
/ Nowy model FCA
S = === Wzdr Avramiego
©—@—@ Stary model CA
0 ¥ T T TTTIT T lIIIIII‘l T S kLT ETY
0.01 0.1 1 10

czas, s

Rys. 8.12. Kinetyka migknigcia z uwzglednieniem stopnia zdrowienia statycznego

8.6. Rekrystalizacja dynamiczna

Rekrystalizacja dynamiczna zachodzi podczas odksztalcenia i tym rozni sig
od rekrystalizacji statycznej. Jej skutki sa odczuwalne podczas odksztalcenia, nie ogra-
niczaja si¢ do przebudowy mikrostruktury, ale rzutuja takze na naprezenie uplastycz-
niajace.

Podobnie jak przy rozpatrywaniu rekrystalizacji statycznej, aby uzyska¢ komplek-
sowe modelowanie procesu rekrystalizacji dynamicznej, nalezy:

— uzyska¢ mikrostrukture, ktora bedzie odpowiadata warunkom odksztatcenia;

— uzyska¢ kinetyke rekrystalizacji dynamicznej i odpowiednie naprgzenie upla-
styczniajace;

— uzyska¢ kinetyke i mikrostrukturg po rekrystalizacji metadynamiczne;j.

Dodatkowym elementem, ktory nie wystepuje przy rekrystalizacji statycznej, jest
konieczno$¢ uwzglednienia w modelu geometrii odksztatcenia. Odksztalcenie bylo
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uwzglednione rdwniez poprzednio, jednak modelowanie rekrystalizacji statycznej moz-
na prowadzi¢ na niezmiennej siatce, pomijajac proces odksztatcenia i biorac pod uwage
tylko jego skutki. Podczas modelowania rekrystalizacji dynamicznej odksztatcenie
wplywa na ksztalt zard6wno istniejacych od samego poczatku, jak i nowych ziaren. Nie-
stety, obecnie dost¢pna literatura przedmiotu nie podaje przykladéw uwzglednienia
geometrii odksztatcenia podczas modelowania rekrystalizacji dynamicznej, co istotnie
obniza wiarygodno$¢ uzyskiwanych wynikow.

8.6.1. Zarodkowanie i rozrost ziaren

Modele zarodkowania i rozrostu ziaren zostaly opisane w podrozdziale 8.2. Za-
wieraja one wskazéwki dotyczace predkosci zarodkowania, jego prawdopodobienstwa
i liczby powstalych zarodkéw. Wiadomo tez, ze podczas rekrystalizacji ma miejsce
wylacznie zarodkowanie heterogeniczne. Jezeli w odniesieniu do przemiany fazowej
austenit-ferryt udowodniono teoretycznie i potwierdzono do§wiadczalnie rézne praw-
dopodobienstwa zarodkowania na réznych elementach mikrostruktury, to w przypadku
rekrystalizacji niezaprzeczalnych dowodow na to nie ma. Podczas przemiany fazowej
najwigksze prawdopodobienstwo zarodkowania istnieje w katach ziaren, potem na kra-
wedziach i na koniec na powierzchni granic. Zwiazane to jest z mechanizmem zarod-
kowania, kiedy krytyczny rozmiar zarodka zalezy od miejsca jego powstania, i faktycz-
nie, w zalezno$ci od warunkéw najpierw nastgpuje wysycenie pierwszych miejsc za-
rodkowania, potem drugich itd.

Zalezno$¢ migdzy podstawowym mechanizmem zarodkowania a rozmiarami za-
rodka jest w procesie rekrystalizacji inna. Pierwotne komorki dyslokacyjne lub pod-
ziarna maja podobne rozmiary i, w odrdznieniu od przemiany fazowej, szanse, by stac
si¢ zarodkami, maja wigksze komorki lub podziarna. Zasadnicze znaczenie ma przy
tym wigksza powierzchnia granic wysokokatowych. Komorki lub podziarna przy ka-
tach 1 krawedziach z jednej strony sa nieco mniejsze, ale z drugiej maja wigksza pro-
centowo powierzchnig granic wysokokatowych. Tak wigc prawdopodobienstwo zarod-
kowania w tych miejscach jest nieco wigksze, ale rdznica ta jest znacznie mniejsza niz
w przypadku zarodkowaniu podczas przemian fazowych.

Kolejna rdéznica dotyczaca przebiegu rekrystalizacji zwiazana jest z rozrostem.
Podczas przemiany austenit-ferryt ziarna ferrytu wrastaja wyltacznie do swojego macie-
rzystego ziarna austenitu, natomiast zrekrystalizowane ziarno wrasta do wszystkich in-
nych ziaren, tylko nie do macierzystego. Dlatego w kacie, w miejscu styku kilku ziaren,
w procesie przemiany fazowej zarodki moga powsta¢ w kazdym z ziaren, natomiast
w procesie rekrystalizacji moze si¢ rozrosnac¢ tylko jeden zarodek.

Przyktad wynikéw symulacji przedstawiono na rysunku 8.13. Nie dotyczy on kon-
kretnego materiatu, demonstruje tylko zasady dziatania algorytmu. Przyklad ten przed-
stawia proces zarodkowania podczas rekrystalizacji dynamicznej. Stare ziarna sg na tym
rysunku zaznaczone kolorem jasnoszarym, nowe — ciemnoszarym. Nieruchome granice
ziaren oznaczono kolorem czarnym, natomiast granice nowych rosnacych ziaren sg biate.
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Rys. 8.13. Zarodkowanie podczas rekrystalizacji dynamicznej: a) na poczatku procesu, pierwotne;
b) wtorne, na nowych granicach ziaren

Na poczatku procesu zarodki nowych ziaren powstaja na granicach ,,starych” zia-
ren (zaznaczono je litera ,,a” na rys. 8.13a). Wydaje sig, ze nie wszystkie ziarna powstaty
na granicach, jednak to wrazenie jest mylace, poniewaz w strukturze trojwymiarowej
nie wszystkie granice sq widoczne. Jest to zarodkowanie pierwotne. Po nim nastgpuje
rozrost. W czasie trwania procesu odksztalcenia na granicach ciagle powstaja nowe
ziarna, dlatego tez nalezy zwréci¢ uwage na fakt, ze wielko$¢ ziaren jest ré6zna. Oznacza
to, ze przy podobnej predkosci rozrostu powstaty one w r6znych momentach. Na rysun-
ku 8.13a tylko w przypadku niektoérych ziaren mozna zobaczy¢, ze wrastaja one nie we
wszystkie otaczajace je ziarna, co bylo wyjasnione poprzednio.

Przyktad ten dotyczy réwniez sytuacji, kiedy wielko$¢ pierwotnych ziaren jest
do$¢ mata, a zarodkowanie odbywa si¢ z niewielka predkoscia. Dlatego podczas tego
procesu praktycznie nie nast¢puje wysycenie miejsc zarodkowania, co mozna zoba-
czy¢ na rysunku 8.13b, na ktérym obok do$¢ duzych, wyrosnigtych nowych ziaren,
znajduja si¢ ziarna drobniejsze, ktore powstaty jako ostatnie. Nalezy rowniez zwrocié
uwagg na fakt, ze zarodki powstaja tylko na nieruchomych granicach, co jest zwiazane
z faktem, ze do podtrzymania ruchu granic nowych ziaren prawie zawsze jest potrzeb-
na mniejsza sita napedowa niz do inicjowania tego ruchu w przypadku zarodka, a poza
tym do utworzenia komorki dyslokacyjnej lub podziarna, ktore moze by¢ miejscem
powstania zarodka, potrzebny jest pewien okres inkubacyjny. Dopoki zachodza te pro-
cesy, granica rosnacego ziarna przesuwa si¢ dalej, komorka pojawia si¢ wewnatrz ziar-
na, warunki zarodkowania zmieniaja si¢ z heterogenicznych na homogeniczne i ze
wzgledu na obecno$¢ wysokokatowych granic mozliwos¢ zarodkowania zanika. A za-
tem w modelu miejsc zarodkowania, w tym wtdrnego, wykorzystuje si¢ tylko nierucho-
me granice. Mobilne granice nowych rosnacych ziaren zmieniaja si¢ w granice nieru-
chome w dwoch przypadkach: kiedy zderzaja si¢ z mobilnymi granicami innych ziaren
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i kiedy ziarna osiagaja duze rozmiary i znajdujac si¢ pod wptywem odksztalcenia, gro-
madza dyslokacje, sita napgdowa istotnie maleje, ruch wyhamowywuje i woéwczas ziar-
na przestaja rosnaé, a mobilne granice zmieniaja si¢ w granice nieruchome. Na rysun-
ku 8.13b zilustrowano pierwszy wariant powstania nowych nieruchomych granic.
Litera ,,b” zaznaczono na nim powstanie nowego zarodka na nowej nieruchomej grani-
cy ziaren. Takie zarodkowanie mozna nazwa¢ wtoérnym. Tak wigc w sytuacji przedsta-
wionej na rysunku 8.13b jednoczesnie zachodzi zarodkowanie pierwotne i wtdrne, czy-
li mamy do czynienia z zarodkowaniem ciagtym.

Ten przyktad, jak i kolejny, dotyczy ,,nicodksztatconej” przestrzeni. Utatwia to po-
rownanie struktur i demonstracj¢ zasad zarodkowania.

Drugi przyklad zarodkowania pokazano na rysunku 8.14. Przedstawia on sytuacjg,
w ktorej struktura poczatkowa jest gruboziarnista, a poczatkowa predkos¢ zarodkowa-
nia — duza. Wowczas dos$¢ szybko nastepuje wysycenie miejsc zarodkowania i nawet,
do momentu, w ktérym nie powstana nowe nieruchome granice, a gestosé dyslokacji
nie osiagnie warto$ci krytycznej dla nowego zarodkowania, chwilowe catkowite jego
zatrzymanie. Na rysunku tym rowniez dobrze widaé, ze zarodkowanie nastgpuje na
granicach ziaren, a rozrost ziarna zachodzi wewnatrz tylko jednego ziarna.

Rys. 8.14. Mikrostruktura pod koniec pierwszego cyklu zarodkowania.
Rozwdj struktury naszyjnikowej (necklace structure)

8.6.2. Uwzglednienie geometrii odksztalcenia

W podrozdziale 2.4.3 przedstawiono zasady uwzgledniania nieregularnych lub od-
ksztatconych komérek w celu uzyskania izotropii przestrzeni, jednak nie zostalty tam omo-
wione sposoby wykorzystania parametrow odksztalcenia w automatach komorkowych.
Aspekt ten zostal rowniez pominigty przy okazji rozpatrywania rekrystalizacji statyczne;j.

W zalezno$ci od modelowanego procesu przy uwzglednieniu odksztalcenia w au-
tomatach komorkowych stosuje si¢ dwa podejscia: pierwsze, w ktorym siatka jest nie-
regularna lub odksztatcenie jest niejednorodne, i drugie — z regularna siatka i jednorodnym
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odksztatceniem. W pierwszym podejsciu oblicza si¢ wspotrzedne kazdej komorki od-
dzielnie, w drugim takie obliczenia sa rowne dla wszystkich komorek i dla przestrzeni trak-
towane tak samo. W podejsciu pierwszym zastosowano algorytm podobny do algorytmow
stosowanych w metodzie elementéw skonczonych z wykorzystaniem funkcji ksztattu.
W drugim podejéciu zastosowano prostsze obliczenia, ktore zostana przedstawione nizej.

Poniewaz przy jednorodnym odksztatceniu regularnej siatki wszystkie elementy
beda miaty taki sam ksztalt, aby okresli¢ wspotrzedne srodkéw lub wierzchotkow kaz-
dej komérki, wystarczy obliczy¢ zmiany potozenia trzech krawedzi jednej komorki.
Woweczas wykorzystujac do obliczen tensor odksztalcenia, mozna uzyska¢ nowe wy-
miary komorki:

a;=(1+E)a, (8.36)
gdzie:
aj, a; — wektor wymiarow komdrki odpowiednio przed od-
ksztatceniem i po odksztatceniu, a = {a,, ay, az}T ;
€, ’Yi ’Yﬁ
2 2
ny sz . S
E= > €y 5 — macierz (tensor) odksztalcenia;
Yoo Yoy e
2 2
1 00
1=|0 1 0| — macierz jednostkowa.
0 01

Wyniki obliczen uwzglgdniajace geometri¢ odksztalcenia przedstawiono na rysun-
ku 8.15. Ukazano na nim poczatkowa mikrostrukture przed odksztalceniem (rys. 8.15a),
po odksztatceniu bez rekrystalizacji (rys. 8.15b) oraz z czg$ciowa rekrystalizacja dyna-
miczna (rys. 8.15c). Zasymulowano odksztalcenie stali IF za pomoca automatéw ko-
morkowych o rozmiarach 200 x 200 x 200 komoérek i 280 x 350 x 437,5 um. Tempera-
tura odksztalcenia T = 1000°C, czas odksztatcenia ¢ = 0,5 s, niezerowe sktadowe tenso-
ra predkosci odksztatcenia: €, =1,0,¢, =—-1,0,¢,, =0,07. Warto zwro6ci¢ uwagg na
fakt, ze ksztalty przestrzeni i kazdej komorki odbiegaja od szesciennego, lecz sa prosto-
padioscienne. Zadanie takich wymiar6w przestrzeni stuzyto temu, aby proporcje mig-
dzy krawedziami podczas catego procesu odksztatcenia pozostawaty zblizone do 1:1.
Na rysunku 8.15b uwidoczniono zmiany ksztattu przestrzeni i mikrostruktury podczas
jednorodnego odksztalcenia, czyli w sytuacji, gdy wzor (8.36) stosuje si¢ wzgledem
kazdej komorki.

Na rysunku 8.15¢ przedstawiono mikrostrukturg z zachodzacym procesem rekry-
stalizacji dynamicznej po odksztalceniu w ciagu 0,5 s. Tak jak w poprzednich przykta-
dach, tu réwniez wymiary nowych ziaren zaleza glownie od chwili ich zarodkowania.
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Mimo ze predkos$¢ rozrostu nie jest stala, a sita napedowa wzrostu kazdego ziarna —
rézna i zmienia si¢ z czasem, to jednak wielkos¢ ziarna i chwila zarodkowania pozo-
staja od siebie zalezne. Dostrzegalny jest réwniez wplyw kata dezorientacji ziaren,
powodujacy, ze nowe ziarna rozrastaja si¢ przewaznie w ksztalcie potkul (potelips).
Wigksze nowe ziarna powstale na poczatku procesu rekrystalizacji ulegly odksztatce-
niu podczas swego rozrostu, co spowodowalo, ze ich ksztatt jest wydluzony pod koniec
procesu, zgodnie z odksztatlceniem przestrzeni. Takie ziarna na rysunku 8.15¢ oznaczo-
no litera ,,b”. Male nowe ziarna, ktore jeszcze nie ulegly duzemu odksztalceniu, maja
ksztalt zblizony do kuli (potkuli) i zostaly oznaczone litera ,,a”.

a)

100pm

Rys. 8.15. Mikrostruktura przed odksztatceniem (a) oraz po odksztatceniu bez rekrystalizacji (b)
i z rekrystalizacja dynamiczna (c)

8.6.3. Naprezenie uplastyczniajace

Naprezenie uplastyczniajace jest tym parametrem makroskalowym, ktory pozwala
oszacowac procesy zachodzace w mikroskali. To wlasnie za jego pomoca wyznaczana
jest kinetyka rekrystalizacji dynamicznej. Jednym ze standardowych podej$¢ do mode-
lowania napr¢zenia uplastyczniajacego jest obliczenie $redniej gestosci dyslokacji p,,,
a na jej podstawie, z zastosowaniem wzoru (8.5) — naprezenia uplastyczniajacego G.
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Srednia gesto$é dyslokacji jest wowczas liczona wedtug nastgpujacych wzoréw
(w zalezno$ci od przyjetych zatozen):

1 &

Pav = 2P (8.37a)
NC i=1
1%

Pav =~ D, P (8.37b)
N &

gdzie:

i, j — odpowiednio: numer komorki i numer ziarna;

Pi» P; — odpowiednio: ggstos¢ dyslokacji i-tej komorki i j-tego ziarna;
n; — liczba komorek w j-tym ziarnie;

N, N, — liczba komorek i liczba ziaren w modelowej przestrzeni.

Wzor (8.37a) stosuje sig, kiedy gestos¢ dyslokacji jest indywidualna dla kazdej
komorki i liczona dla niej niezaleznie od pozostatych komoérek. Wéwczas do wzoréw
rozwoju dyslokacji wprowadzony zostaje czynnik losowy i kazda komorka w tym sa-
mym ziarnie ma unikalng gesto$¢ dyslokacji. Dzigki temu predkos¢ rozrostu w kazdym
punkcie zalezy od lokalnej ggstosci dyslokacji. Mozna rowniez uwzgledni¢ roéznicg ge-
stosci dyslokacji podczas zarodkowania nowych ziaren.

Wz6r (8.37b) stosuje sig, kiedy gestos¢ dyslokacji jest okreslona jako wlasnosé
calego ziarna, a nie oddzielnej komorki. Nie oznacza to jednak, ze nie mozna uwzgled-
ni¢ niejednorodnosci gestosci dyslokacji dla kazdej komoérki. Czynnik losowy moze
by¢ wprowadzony lokalnie i tylko przy obliczeniu lokalnej predkosci rozrostu, co po-
zwala znacznie skroci¢ czas obliczen gestosci dyslokacji w kazdym kroku obliczenio-
wym. Natomiast miejsce zarodkowania réwniez wybiera si¢ losowo, na podstawie
prawdopodobienstwa zarodkowania, a nie w oparciu o réznicg gestosci dyslokacji, po-
niewaz skutkiem nieréwnomiernosci rozktadu gestosci dyslokacji powinno by¢ takie
samo prawdopodobienstwo zarodkowania. Wydaje si¢ wigc, ze uwzglednienie gestosci
dyslokacji dla kazdej komorki jest zabiegiem sztucznym, a argumentem przeciwko nie-
mu jest nie tylko fakt, ze w takim przypadku niezbgdne bylyby wigksze naktady obli-
czeniowe, ale rOwniez to, ze sposoby wprowadzenia tego czynnika losowego nie sa
uzasadnione. Nie wiadomo réwniez, jaki rozktad ggstosci prawdopodobienstwa dla ge-
stosci dyslokacji nalezatoby ze wzgledu na to zastosowac i w jaki sposob uwzgledniaé
struktur¢ komorkowsa i podziaren, kiedy wewnatrz komoérek dyslokacyjnych i na ich
$cianach istnieja zupelie inne ggstosci dyslokacji. Jezeli na poziomie modelowania
struktur dyslokacyjnych (komoérek i podziaren) jest to podejscie uzasadnione, to uwa-
zam, ze na poziomie modelowania ziaren taka strategia jest sztuczna i mato skuteczna.
Dlatego w modelu gestos¢ dyslokacji zostala przypisana ziarnom i do obliczen ggstosci
dyslokacji kazdego ziarna zastosowano w nim wzory (8.2)—(8.4), a do obliczen $redniej
gestosci dyslokacji — wzor (8.37b).
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Jest to, jak wspomniano, jedno z najczg$ciej stosowanych podejs¢ do obliczenia
naprezenia uplastyczniajacego. Jest ono szybkie, nie wymaga zastosowania skompli-
kowanych metod 1 uwaza si¢ je za wystarczajaco doktadne. Jednak bardziej doktadne,
ale nieporownywalnie bardziej skomplikowane 1 zajmujace o wiele wigcej czasu jest ba-
danie polegajace na polaczeniu automatéw komoérkowych z innymi metodami, na przy-
ktad metoda elementéw skoficzonych. Zeby zorientowaé sie w skali mozliwych nie-
doktadnosci, warto zwroci¢ uwagg na mikrostrukture przedstawiong na rysunku 8.14,
w ktdrej stare, grube, umocnione ziarna sa catkowicie otoczone ziarnami nowymi, drob-
nymi i migkkimi i jakby ptywaja w nich, a tylko na bardzo matych obszarach stykaja si¢
z innymi grubymi ziarnami, co powoduje koncentracjg¢ naprgzen, ich wysoka niejedno-
rodnos$¢ i niejednorodno$¢ odksztalcen, w szczegodlnoscei jezeli wzia¢ pod uwage krysta-
liczna, anizotropowa strukturg ziaren. W takiej sytuacji trudno by¢ pewnym, ze $rednia
gestosé dyslokacji, liczona w wyzej opisany sposob, zawsze bedzie dobrym odzwier-
ciedleniem tego, co dzieje si¢ w materiale. Jednak jest to podej$cie zupetie inne od
wyzej opisanego i niektore jego aspekty zostang oméwione w rozdziale 10 dotyczacym
modelowania rozdrobnienia ziaren i uzyskiwania drobnoziarnistej struktury przy od-
ksztatceniu na zimno.

Wracajac do modelowania rekrystalizacji dynamicznej, jej kinetyki i naprg¢zenia
uplastyczniajacego, mozna okresli¢ trzy podstawowe parametry, ktore wptywaja na ki-
netyke rekrystalizacji i naprgzenie uplastyczniajace. Sa to: warto$¢ krytyczna dla zaj-
$cia rekrystalizacji dynamicznej gestosci dyslokacji, predko$¢ zarodkowania (lub
prawdopodobienstwo powstania nowych ziaren) i predkos¢ rozrostu ziaren.

Obecnie przeprowadzono jedynie badania wstgpne, ktore nie sa zwiazane z kon-
kretnym materialem ani nawet z konkretnymi parametrami procesowymi. Ich wyniki
stanowia jedynie podstawg do dalszych badan.

Na rysunku 8.16 przedstawiono wptyw wartosci krytycznej gestosci dyslokacji na
naprezenie uplastyczniajace. Obnizenie wartosci krytycznej przy stalej predkosci za-
rodkowania i predkosci rozrostu powoduje wczesniejsze zarodkowanie, niewielkie
zwigkszenie liczby zarodkow i wigksze ostabienie materialu. Zwigkszenie wartoSci
krytycznej prowadzi do okresowosci w zarodkowaniu, o czym $wiadczy mniejsza gtad-
kos¢ krzywej, a w koncu do warunkow, w ktorych rekrystalizacja dynamiczna nie za-
chodzi. Obnizenie wartosci krytycznej o 10% w poréwnaniu z wartoscia, przy ktorej
rekrystalizacja juz nie zachodzi, pociaga za soba takie samo obnizenie naprgzenia upla-
styczniajacego jak kolejne obnizenie tej wartosci do zera. Naprezenie jest bardzo czute
na warto$¢ krytyczna zblizona do maksymalnej i prawie nieczule na male jej wartosci.

Na rysunku 8.17 przedstawiono wyniki symulacji naprezenia uplastyczniajacego
przy roznych wartoSciach predkosci zarodkowania. Predkos¢ zarodkowania jest zadana
jako prawdopodobienstwo powstania zarodka na jednostke powierzchni granic ziaren w
jednostce czasu. Wybrano warto§¢ krytyczna dla zaj$cia rekrystalizacji dynamicznej
rowna zeru, ktora powoduje najwigkszy spadek krzywej umocnienia. Zwigkszenie pred-
kosci zarodkowania zupetnie naturalnie prowadzi do przyspieszenia rekrystalizacji dy-
namicznej oraz obnizenia naprezenia uplastyczniajacego. Rowniez maksymalne (piko-
we) naprezenie wystepuje wezesniej.
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Rys. 8.16. Naprezenie uplastyczniajace przy roznych wartosciach
krytycznej ggstosci dyslokacji
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Rys. 8.17. Naprezenie uplastyczniajace w zaleznosci
od predkosci zarodkowania

Na rysunku 8.18 ukazano zmiany naprezenia uplastyczniajacego przy roéznych
predkosciach rozrostu zrekrystalizowanych ziaren. Zwigkszenie predkosci zarodkowa-
nia, jak i rozrostu, powoduje przyspieszenie rekrystalizacji dynamicznej, obnizenie na-
prezenia uplastyczniajacego 1 wezesniejsze wystgpowanie naprezenia pikowego. Zbyt
duza predkosé¢ rozrostu prowadzi do okresowosci i powoduje wystapienie naprezenia
uplastyczniajacego, co jest zwiazane z szybkim wysyceniem miejsc zarodkowania
i szybkim wypehieniem przestrzeni nowymi ziarnami.
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Rys. 8.18. Naprezenie uplastyczniajace w zalezno$ci od predkosci
rozrostu zrekrystalizowanych ziaren

Nalezy zauwazy¢, ze wszystkie trzy parametry w podobny sposob wplywaja na
charakter zmian naprgzenia uplastyczniajacego i przy réznych kombinacjach tych para-
metrow mozna otrzymac taka sama krzywa, co oznacza, ze badanie kinetyki rekrystali-
zacji na podstawie tylko krzywych naprezenia uplastyczniajacego jest niewystarczaja-
ce. Zagadnienie ma wigcej stopni swobody, niz jest to konieczne do poprawnego wyzna-
czenia parametréow zarodkowania i rozrostu ziaren. Krzywa umocnienia wprowadza
wige tylko jedno ograniczenie stopni swobody. Drugie ograniczenie stopni swobody
moze wprowadzi¢ badanie mikrostruktury, ktore pozwoli okresli¢ liczbg ziaren i posred-
nio predkosé zarodkowania, ale i wowczas trudno jednoznacznie odpowiedzie¢ na pyta-
nie, czy to wystarczy do okreslenia wszystkich trzech parametrow. Nalezy przy tym
podkresli¢ trudnos¢, jaka sprawiaja badania mikroskopowe w warunkach rekrystalizacji
dynamicznej, kiedy nast¢puja bardzo szybkie zmiany mikrostruktury w wysokich tem-
peraturach i nie ma mozliwosci ,,zamrozenia” aktualnej mikrostruktury.

8.6.4. Rekrystalizacja metadynamiczna

Rekrystalizacja metadynamiczna jest kontynuacja rekrystalizacji dynamicznej po
przerwaniu odksztatcenia. Wedlug jednej z koncepcji zarodkowanie wéwcezas dalej
si¢ nie odbywa, nastgpuje tylko rozrost istniejacych ziaren, natomiast wedhug innej
koncepcji zarodkowanie moze zachodzi¢ tak jak podczas rekrystalizacji statycznej.
Ten drugi wariant czasami nazywany jest rekrystalizacja metadynamiczna potaczona
z rekrystalizacja statyczna. W opracowanym modelu zalozono, ze zarodkowanie nastg-
puje tylko podczas odksztalcenia i przeprowadzono wylacznie wstgpne symulacje ki-
netyki rekrystalizacji.
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Na rysunku 8.19 pokazano przyktady zmian naprezenia podczas odksztalcenia
i ich relaksacji po odksztatceniu (bez uwzglednienia zdrowienia statycznego). Na ry-
sunku 8.19a ukazano przebieg relaksacji dla kilku réznych krzywych naprezenia upla-
styczniajacego, na rysunku 8.19b — dla tej samej krzywej z okresowymi zmianami na-
prezenia uplastyczniajacego, ktore jest zwiazane z szybkim rozrostem ziaren. Mozna
na tym rysunku zobaczy¢, ze kinetyka rekrystalizacji metadynamicznej w ostatnim
przypadku jest silnie uzalezniona od fazy, w ktdrej nastgpuje przerywanie odksztatce-
nia. Od tej fazy zalezy rowniez i stopien oslabienia materialu, co §wiadczy o tym, ze
w efekcie rozrostu zrekrystalizowanych ziaren nie nastgpuje petne usunigcie skutkow
zgniotu 1 w ziarnach pozostaja dyslokacje, ktore moga by¢ czgSciowo usunigte tylko
w wyniku zdrowienia statycznego. Spostrzezenia te sa zgodne z teorig i z wynikami
doswiadczen. Jednak poza zbieznosScia jako$ciowa trudno méwic o jakiejkolwiek oce-
nie ilosciowej. Do takiej oceny jest zbyt mato danych.

a) b)
120 204 -

Naprezenie uplastyczniajace, MPa
naprezenie uplastyczniajace, MPa

0 I I \ I \ 0 \ I I T |

0 100 200 300 400 500 0 40 80 120 160 200
czas, s czas, s

Rys. 8.19. Kinetyka rekrystalizacji metadynamiczne;j

8.7. Wielkos$¢ ziarna

Wielkos$¢ ziarna to jeden z podstawowych parametréw mikrostruktury, ktory jest
uwzledniany zaréwno w modelach empirycznych, jak i w modelowaniu numerycznym.
Dotyczy to rowniez i modelowania za pomoca automatéw komorkowych, ktore daja
znacznie wigksze mozliwosci opisu wielkosci ziarna. Jedna z takich mozliwosci jest przed-
stawienie wielkoSci ziaren w postaci rozktadu, co zostato rozpatrzone w rozdziale 6.
Jednak $rednia wielko$¢ ziarna nadal pozostaje parametrem, ktory jest wykorzystywany
do opisu zmian zachodzacych w mikrostrukturze, m.in. podczas rekrystalizacji. Jest to
trudne zadanie, a jego rozwiazanie zalezy od przyjgtych zatozen.
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Najprostszym rozwigzaniem jest obliczenie $redniej wielkosci ziaren d,, na pod-

stawie objetosci modelowej przestrzeni Vi liczby ziaren ny:

d. =+ (8.38)

Wspolczynnik 6/ oznacza, ze wielko$¢ ziarna jest liczona tak jak $rednica kuli
0 tej samej co ziarno objgtosci. Wzor ten jest skuteczny, kiedy mamy do czynienia
z ustalong struktura, w ktérej nie zachodza zmiany, a ksztalt ziaren jest zblizony do
rOWnoosiowego.

W niektérych wzorach empirycznych zamiast wielko$ci ziarna stosuje si¢ wskaz-
nik, ktory oprocz wymiaréw ziaren uwzglednia rowniez ich ksztalt lub odksztatcenie.
W takim przypadku okresla si¢ stosunek objgtosci ziaren V' do powierzchni ich granic S,
ktéry w przypadku ziaren rownoosiowych jest taki sam:

v

dav S

(8.39)

Gdy wedtug wzoru (8.38) jest modelowana na przyktad rekrystalizacja statyczna,
wielko$¢ ziarna podczas prawie catego procesu pozostaje bez zmian, a zmiany nastg-
puja w krotkim czasie prawie skokowo, taki parametr nie niesie ze soba zadnej isto-
tnej informacji. Natomiast w warunkach okreslonych wzorem (8.39) nast¢puja ciagle
zmiany wielko$ci ziarna, ktore sa opisywane wzorami zblizonymi do wzoréw wykorzy-
stujacych utamek rekrystalizacji w przypadku niepeinej rekrystalizacji. Dlatego w anali-
zowanym modelu zastosowano gtéwnie obliczenia oparte na wzorze (8.39).

Objgtos¢ modelowa V podczas symulacji prawie zawsze pozostaje bez zmian, na-
tomiast powierzchnia granic si¢ zmienia. We frontalnych automatach komoérkowych
stosuje si¢ dwa rodzaje granic: stale, nieruchome (komorki w stanie g,) i mobilne gra-
nice nowych rosnacych ziaren (komorki w stanie g;). Wowczas sumaryczng po-
wierzchnig¢ wszystkich ziaren mozna obliczy¢ wedlug nastepujacego wzoru:

S = (k]n] + k2n2 )SC (840)
gdzie:
ny, ny — liczba komorek, odpowiednio, w stanie g; i g»;
S, — $rednia powierzchnia $ciany komorki;
ki, ky — wspolczynniki.

Wzér (8.40) oraz sposéb wyznaczenia komdrek w odpowiednim stanie wpro-
wadzaja do obliczen powierzchni kilka uproszczen, dlatego nie daja one doktadnego
wyniku, lecz przyblizone, natomiast wspotczynniki k;, k, shuza do uwzglednienia nie-
ktérych zaleznosci, ktore bgda omdwione nizej. Do wyjasnienia natury niektorych
uproszczen wykorzystywane sa schematy przedstawione na rysunku 8.20. Wida¢ na nim
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linie 1 dwuwymiarowa siatke, co upraszcza wyjasnienia i moze zosta¢ tatwo, za pomoca
zastapienia dtugosci powierzchnia, odniesione do przypadku tréjwymiarowego.

Pierwsze uproszczenie jest zwiazane z dyskretyzacja przestrzeni automatow ko-
moérkowych. W regularnej siatce o tej samej dlugosci bokow (rys. 8.20b) rzeczywista
dlugos¢ granicy (zaznaczona za pomoca kolorowych linii) bedzie si¢ r6zni¢ od dtugo-
$ci dyskretnej. Granica dyskretna powinna przebiega¢ po bokach komorek, wigc jej
dlugos¢ bedzie zalezata od pochylenia granicy rzeczywistej i bedzie dtuzsza od dtugo-
$ci rzeczywistej granicy. Wowczas zielona linia (poprowadzona po przekatnej) bedzie
krotsza (1,41 razy) od jej dyskretnej reprezentacji, a czerwona (pozioma) i niebieska
(pionowa) beda rowne.

Jednak stwierdzenie, ze linia czerwona i niebieska sa rowne, bytoby stuszne wtedy,
gdyby liczy¢ dlugosé bokéw komorek lezacych na granicach ziaren. Natomiast zgodnie
ze wzorem (8.40) liczono nie dhugo$¢ bokow komorek (co jest zadaniem bardziej
skomplikowanym), lecz same komorki. Woéwczas mamy do czynienia z bledem zwia-
zanym ze sposobem obliczen i teraz juz, jesli wezmie si¢ pod uwage liczbe komorek,
zielona linia okaze si¢ dluzsza od jej reprezentacji. Dlatego tez btad ten bedzie tym
mniejszy, im mniejsze beda roznice dtugosci bokow. W przypadku komorek szescien-
nych czynnik korygujacy (k= 1,23) jest wprowadzony w celu uwzglgdnienia réznicy
migdzy rzeczywista powierzchnia granicy i jej komorkowa reprezentacja, czyli rzeczy-
wista powierzchnia jest wigksza od komoérkowej reprezentacji 1,23 razy. W przypadku
odksztatconych komorek (lub komorek o roznej dlugosci bokow) czynnik & wzrasta
i zalezy od odksztatcenia.

a) b)

v
pa

Rys. 8.20. Schemat do okreslenia blgdow obliczania dtugosci (powierzchni) granic ziaren

Kolejny blad zwiazany z dyskretyzacja przestrzeni jest spowodowany rézna po-
wierzchnig $cian komorki (ré6znymi dhugo$ciami bokdéw), co mozna zobaczy¢ na ry-
sunku 8.20a. Roznice te moga powsta¢ podczas symulacji odksztatcenia. Wowczas
dlugosé granicy w reprezentacji komorkowej dodatkowo zalezy od wymiaréw komorki
i w takiej reprezentacji czerwona linia bedzie dwukrotnie krotsza od niebieskiej. Sred-
nia dlugo$¢ (powierzchnia) granic podczas odksztalcenia réwniez si¢ zmienia, a ich
dlugos¢ (powierzchnia) sumaryczna ulega zmianie przy zastosowaniu innej siatki, na
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przyktad podczas reorganizacji przestrzeni, co na wykresie spowoduje skokowa zmia-
n¢ wielkosci ziarna, ktorej tak naprawde nie bedzie.

Rozne sposoby symulowania za pomoca FCA komdrek na granicy ziarna, czyli
komorek w stanach g, i g,, prowadza do powstania jeszcze jednej roznicy: komorki na
nieruchome;j granicy ziarna (w stanie g,) okres$la si¢ za pomoca otoczenia von Neuman-
na i kazdy elementarny odcinek granicy jest reprezentowany dwukrotnie, za pomoca
dwoch komorek lezacych po obu stronach tej granicy, natomiast komorki na granicach
mobilnych (w stanie frontalnym g,) okreslone sa za pomoca otoczenia Moore’a i repre-
zentuja granicg jednokrotnie, tylko po jednej stronie.

Aby uwzgledni¢ wszystkie te réznice i zminimalizowaé bledy systematyczne,
wprowadzono wspotczynniki & i k,.

Wspolczynnik k, mozna okresli¢ dla poczatkowej Iub koncowej struktury, w kto-
rej nie zachodza zmiany, czyli brak jest ruchomych granic. Wowczas nalezy obliczy¢
$rednia wielko$¢ ziarna za pomoca wzoru (8.38) i dobra¢ wspdtczynnik k&, tak, zeby
otrzymac taki sam wynik za pomoca wzorow (8.39) i (8.40).

Wspolczynnik £, jest dobierany przez przerwanie symulacji w obecno$ci rucho-
mych granic i zastgpienie ich granicami nieruchomymi z uwzgl¢dnieniem zmiany oto-
czenia i dwukrotnej reprezentacji. Wowczas obydwa warianty obliczen powinny do-
starczy¢ podobnych wynikow.

Rysunek 8.21 demonstruje sposéb rozpatrywania tej samej struktury otrzymywanej
w przestrzeni o roznych rozmiarach i réznym ksztalcie komorek. Srednia wielkos¢ ziar-
na otrzymana przy zastosowaniu wzoru (8.38) wynosita 169,5 um, natomiast obliczona
wedlug wzoréw (8.39) i (8.40) zmieniata si¢ w zakresie od 160,2 um do 181,0 pm.

Odksztalcenie prowadzi roéwniez do zmiany granic ziaren (ale w obliczeniach zmia-
na ta jest mniejsza niz w rzeczywistosci, odksztalcenie 0,6 zmniejsza wielko$¢ ziarna
0 20%), a podczas reorganizacji przestrzeni powierzchnia ta wzrasta, co na wykresie
widoczne jest w postaci skokowej zmiany wielko$ci ziarna.

185
E 180 *
g
5 175 2 > -
‘N
B 170
Eo ; . v
2
5 165
160 ‘ - ‘ ‘
1 3 5 7
numer wariantu

Rys. 8.21. Wyniki obliczenia wielkosSci ziaren

227



Podsumowujac, mozna stwierdzié, ze zastosowana tu metoda obliczenia wielkosci
ziarna moze si¢ charakteryzowaé btedem rzedu 10+20%, ale powinna dobrze odzwier-
ciadla¢ zachodzace zmiany jakosciowe. Na rysunku 8.22 pokazano przyktad zmian
wielko$ci ziarna podczas rekrystalizacji statycznej. Wigeej takich wykresow znajduje
si¢ w rozdziale 11, dotyczacym modelowania proceséw technologicznych z wieloeta-
powym odksztalceniem i1 przerwami migdzy poszczegélnymi etapami. Zmniejszenie
wielkosci ziarna pod koniec procesu jest zwigzane z niedoktadnos$cia wspotczynnika k.
Minimalna wielko$§¢ ziarna jest osiagana, kiedy wielkosci ziaren niezrekrystalizowa-
nych i zrekrystalizowanych sa do siebie zblizone.
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Rys. 8.22. Zmiana wielko$ci ziarna podczas rekrystalizacji statycznej

8.8. Kierunki dalszych badan rekrystalizacji

Przewiduje si¢ dalsza rozbudowg modelu opartego na automatach komérkowych.
Glowne zasady dziatania owego modelu mozna uznaé za opracowane, jednak aby mogt
on poprawnie modelowaé rzeczywiste zjawiska i procesy, konieczne jest dopracowanie
wielu szczegolow. Dlatego nalezy przeprowadzi¢ dodatkowe doswiadczalne badania
plastometryczne przy statych i zmiennych warunkach odksztalcenia. Badania te dostar-
cza informacji potrzebnych nie tylko do modelowania rozwoju dyslokacji, ale rowniez
modelowania rekrystalizacji dotyczacych kinetyki podczas odksztatcenia. Na ich pod-
stawie mozna begdzie ustali¢ warunki zarodkowania i rozrostu ziaren. Wspomniane ba-
dania powinny by¢ rdwniez uzupelione badaniami mikroskopowymi, ktére dostarcza
dodatkowych informacji o mikrostrukturze, a wigc o zarodkowaniu i rozro$cie ziaren.

Test relaksacji naprezen jest kolejna metoda doswiadczalna, ktora w potaczeniu
z badaniami mikroskopowymi pozwoli zbada¢ proces rekrystalizacji (statycznej, meta-
dynamicznej) po odksztatceniu.
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Podczas modelowania nalezy tak sterowaé praca automatéow komoérkowych, zeby
doktadnie odtworzy¢ proces nazywany rekrystalizacja dynamiczna, kiedy to nastgpuje
ciagte zarodkowanie i rozrost ziaren w czasie odksztalcenia. Zabieg ten jest wielokry-
terialng optymalizacja, w ktorej nalezy dopasowac do zadanej zaréwno kinetyke proce-
su, zmiany naprezenia uplastyczniajacego, jak i koncowa mikrostrukturg. Dalej nalezy
dopasowa¢ model do zmiennych warunkow odksztalcenia i rekrystalizacji statycznych
z uwzglednieniem zdrowienia statycznego. Dodatkowym ograniczeniem jest niezmien-
no$¢ wynikow rekrystalizacji dynamicznych.

W efekcie model pozwoli na bardziej doktadne i szczegdélowe symulacje przemian
zachodzacych w materialach, z uwzglednieniem réznorodnych wptywow réznych pa-
rametréw procesOw i zjawisk. Wprowadzenie do automatow komorkowych i powigza-
nie ze soba roznych modeli, ktore obecnie czgsto oddzielnie odzwierciedlaja rozne ce-
chy tego samego zjawiska, pozwoli stworzy¢ bardziej realistyczny obraz zachodzacych
w materiale zmian, lepiej zrozumie¢ zalezno$ci migdzy zjawiskami i uzyskac bardziej
adekwatny model rozwoju dyslokacji i mikrostruktury.

Oprogramowanie moze by¢ wykorzystane do analizy rzeczywistych procesow,
moze tez stuzy¢ za narzedzie do uzyskania mikrostruktury przeznaczonej do badan mo-
delowych wiasno$ci mechanicznych oraz jako sktadnik systeméw komputerowego
wspomagania projektowania procesow technologicznych, w ktoérych wystepuja zada-
nia optymalizacji pod wzglgdem na parametrow mikrostruktury i (lub) wlasno$ci me-
chanicznych. Oprogramowanie moze by¢ rowniez wykorzystane w dydaktyce lub jako
wirtualne laboratorium.



9. Przemiany fazowe w stanie stalym

Przemiany fazowe sa kolejnym zjawiskiem poddawanym symulacji w uktadach
do modelowania rozwoju mikrostruktury. Przej$cie od przerdbki plastycznej na goraco
do przerobki na zimno lub wykorzystanie materialu w temperaturze pokojowej wyma-
ga wprowadzenia do uktadu modelowego bloku odpowiedzialnego za przemiany fazo-
we w stanie statym. W niniejszym rozdziale zostaly przedstawione podstawowe wiado-
mosci na temat przemian fazowych w stali (podrozdz. 9.1) oraz obecny stan modelowa-
nia przemian fazowych (podrozdz. 9.2). Modelowanie zjawisk przemian fazowych
dopiero zaczyna by¢ powszechnie stosowane 1 ze wzgledu na réoznorodnosé oraz sto-
pien skomplikowania tego typu procesow rozpatruje si¢ tylko bardzo ograniczone
odmiany przemian i warunki ich zaj$cia. W podrozdziale 9.3 przedstawiono model dy-
fuzyjnych przemian austenitu w ferryt i perlit przy matych predkosciach chtodzenia,
natomiast w podrozdziale 9.4 oméwiono wyniki symulacji takiej przemiany.

9.1. Podstawowe wiadomosci
o przemianach fazowych w stali

W stali rozpatrywano cztery podstawowe przemiany fazowe, ktore sklasyfikowa-
no w zalezno$ci od fazy poczatkowej, kierunku i szybko$ci zmiany temperatury. Sita
napgdowa kazdej przemiany jest rdznica migdzy energia swobodna sktadnikow struk-
turalnych. Na rysunku 9.1 schematycznie przedstawiono zalezno$¢ energii swobodnej
od temperatury austenitu, perlitu i martenzytu oraz wywolywane ta réznica cztery pod-
stawowe przemiany fazowe.

Czterema podstawowymi przemianami sa:

1) przemiana perlitu w austenit,

2) dyfuzyjna przemiana austenitu,

3) bezdyfuzyjna przemiana austenitu w martenzyt,
4) rozktad martenzytu na ferryt i wegliki.
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Rys. 9.1. Zalezno$¢ energii swobodnej od temperatury dla austenitu, perlitu i martenzytu
oraz przemiany fazowe

Pierwsza przemiana nastgpuje przy nagrzaniu stali powyzej temperatury A;. Sita
napedowa jest tu roznica w energii swobodnej, ktéra wzrasta w miarg zwickszania stop-
nia przegrzania. Przemiana ta sklada si¢ z trzech etapéw: utworzenie austenitu niejedno-
rodnego, utworzenie austenitu jednorodnego i rozrost ziaren. Austenit niejednorodny
powstaje w wyniku zarodkowania na granicy ferrytu i cementytu, a nast¢pnie rozrostu
nowych ziaren austenitu wewnatrz ferrytu az do petnej przemiany i jednoczesnie, ale
z mniejsza szybkoscia, wewnatrz ptytek cementytu. Kiedy caly cementyt zostanie prze-
mieniony w austenit (wegiel zostanie pochlonigty przez austenit), konczy si¢ pierwszy
etap 1 powstaje austenit niejednorodny. Dalej nastepuje wyroOwnanie zawartosci wegla
w calej objgtosci austenitu, co oznacza utworzenie austenitu jednorodnego. Pdzniej (lub
jednoczesnie z ostatnimi fazami wyrownania zawarto$ci wegla) nastgpuje rozrost ziar-
na, poniewaz ze wzgledu na energi¢ swoich granic wigksze ziarna sg bardziej korzystne.

Dyfuzyjna przemiana austenitu moze przebiega¢ w rézny sposob, w zaleznos$ci od
zawartosci wegla 1 predkosci chlodzenia. Przy niewielkich stopniach przechlodzenia
w stali zachodzi przemiana perlityczna, natomiast kiedy spadek temperatury jest znacz-
ny i obniza si¢ ona ponizej wartosci B, (bainite start), zachodzi przemiana bainityczna.
Jezeli zawarto$¢ wegla [C] nie odpowiada sktadowi chemicznemu stali eutektoidalnej
([C] #0,77%) (rys. 9.2), a predkos¢ chtodzenia nie jest duza, to przemiang perlityczna
poprzedza wydzielenie ferrytu (dla stali podeutektoidalnej [C] < 0,77%, T < Az) lub
cementytu (dla stali nadeutektoidelnej [C] > 0,77%) na granicach ziaren austenitu. Przy
matych zawarto$ciach wegla ([C] < 0,0218%) caly austenit moze przemieni¢ si¢ w ferryt.

Jezeli szybkos$¢ chtodzenia jest niewielka, w stali podeutektoidalnej ponizej tem-
peratury Az z austenitu na granicach ziaren wydziela si¢ ferryt z maksymalna dopusz-
czalng dla tej temperatury zawarto$cia wegla (0,0218% przy T = 727°C), przy czym
austenit wzbogaca sie¢ w wegiel (do 0,77% w temperaturze T = 727°C).
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Rys. 9.2. Fragment uktadu réwnowagi fazowej Fe-Fe;C wykorzystanego do analizy kinetyki
przemiany austenitu za pomoca jednowymiarowych automatow komorkowych

W stali nadeutektoidalnej na granicach ziaren powstaje siatka drobnych czastek
cementytu (C = 6,67%), natomiast zawarto$¢ wegla w austenicie zmniejsza si¢ 1 rOw-
niez osiaga wartosci 0,77% w temperaturze T = 727°C. Po spadku temperatury poni-
zej A, nastgpuje przemiana perlityczna.

Gdy predkosci chlodzenia sa wigksze, przed rozpoczgciem przemiany perlitycznej
ani stezenie wegla w austenicie nie osiaga rownowaznej wartosci, ani ferryt (lub ce-
mentyt) nie wydziela si¢ w cato$ci na granicach ziaren. Zatem powstajacy perlit bgdzie
albo ubozszy, albo bogatszy w wegiel.

Perlit jest kolonia na przemian utozonych ptytek ferrytu i cementytu. Zarodkami
moga by¢ czastki cementytu lub drobne wydzielenia ferrytu na granicach ziaren. Z tych
zarodkow rozpoczyna si¢ rozrost plytki cementytu lub ferrytu. Rosnaca ptytka cemen-
tytu pochtania wegiel z austenitu i, kiedy jego stezenie spadnie do poziomu odpowia-
dajacego jego zawartosci w ferrycie, zaczyna rosnaé ptytka ferrytu, ktéra odpycha we-
giel, po czym z kolei powstaje nowa plytka cementytu, a nastgpnie cykl si¢ powtarza az
do wyczerpania catego austenitu.

W wyniku szybkiego obnizenia temperatury po przemianie perlitycznej (lub za-
miast niej) moze zaj$¢ przemiana bainityczna (ktora jest rOwniez nazywana przemiang
posrednia). Przemiana ta rozpoczyna si¢ od powstania zarodkow ferrytu na granicach
ziaren. Z tego ferrytu pozniej wydzielaja si¢ czastki weglikow. W zalezno$ci od tempe-
ratury, w jakiej zachodzi przemiana bainityczna, rozréznia si¢ charakteryzujace si¢ roz-
na strukturg bainit gérny i bainit dolny.

Trzecia przemiana fazowa rowniez jest przemiana austenitu, ale zachodzi ona przy
bardzo duzych predkosciach chlodzenia i ma charakter bezdyfuzyjny. W jej wyniku
powstaje martenzyt, przesycony roztwor wegla w zelazie alfa. Przemiana ta przebiega
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jednokierunkowo. Jej predkosc¢ jest bardzo duza, zblizona do predkosci dzwigku w sta-
li. Utamek przemiany zalezy od temperatury i sktadu chemicznego stali.

Ostatnia przemiang zachodzaca podczas nagrzewania zahartowanej stali jest roz-
ktad martenzytu na ferryt i wegliki.

9.2. Modelowanie przemian fazowych

Gloéwnymi narz¢dziami do modelowania przemian fazowych sa automaty komor-
kowe (CA), czesto wykorzystywane w potaczeniu z metoda réznic skonczonych (MRS
lub CA+FDM) i metoda pdl fazowych (phase-field — PF lub multi-phase-field — MPF).

Prawdopodobnie jedna z pierwszych prob modelowania przemian fazowych byta
praca Iba et al. (1986). Pod koniec XX wieku powstaty modele, ktore lepiej uwzgled-
nialy rzeczywiste warunki przemian. Za przelomowa nalezy uzna¢ publikacj¢ Kumara
et al. (1998), w ktoérej uwzgledniono zarodkowanie ferrytu na granicach ziaren austeni-
tu i wykorzystano do symulacji zarodkowania model opracowany przez Thevoza et al.
(1989) na potrzeby symulacji krzepnigcia. Predkos¢ zarodkowania I wyznaczono przez
funkcje Gaussa, dobierajac maksymalna predkos¢ zarodkowania N, temperaturg przy

maksymalnej predkosci zarodkowania T}, i rozrzut temperatury zarodkowania AT:

2
_ N max (Tmax -T )
= exp 3
ATg\2m 2AT?

I 9.1)

Autorzy wspomnianej publikacji uzaleznili predkos$¢ rozrostu ziaren od wspot-
czynnika dyfuzji wegla z wykorzystaniem bilansu rozpuszczalno$ci opisanego przez
Kurtza i Fischera (1986):

dCY 1

v=D,—Ft———
dn C,(1-k)

(9.2)

dC,/dn — gradient stgzenia wegla w austenicie w kierunku prostopadtym do gra-
nicy rosnacego ziarna;
C., — stgzenie wegla w austenicie zgodnie z wykresem réwnowagi fazowej
w aktualnej temperaturze;
k — wspodtczynnik podziatu wegla w austenicie i ferrycie;
D,, — wspotczynnik dyfuzji wegla w austenicie.

Kurtz i Fisher zbadali rowniez kinetyke przemiany przy réznych predkosciach
chtodzenia. Varma et al. (2001) rozwingli ten model, rozdzielajac zarodkowanie oraz
rozrost ferrytu i perlitu, jednak realizacja tego modelu za pomoca automatéw komorko-
wych okazata si¢ zbyt schematyczna.
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Inny bardzo ciekawy model zaproponowali Zhang et al. (2003a, 2003b). Wyko-
rzystali oni wykres rownowagi fazowej uktadu zelazo-wegiel (por. rys. 9.2) w celu zo-
brazowania zarodkowania ferrytu. Do opisu rozrostu wykorzystali réwnanie dyfuzji,
ktére wraz z wyznaczeniem predkosci rozrostu rozwigzywano poza automatami ko-
morkowymi, natomiast do rozrostu ziaren zastosowano stochastyczne reguly przejscia.
Zgodnie z modelem Umemoto et al. (1989) podczas ciagtego chtodzenia od tempera-
tury A,z do zadanej temperatury 7, liczbg nowych ziaren ferrytu mozna wyznaczy¢ za
pomoca réwnania:

AeS
n(r)= | dr’ 9:3)

T
gdzie:

I(T") — predkos¢ zarodkowania ferrytu w jednostce powierzchni granicy ziarna
w temperaturze 77
f — ulamek objgtosciowy ferrytu;
Q — predko$é chtodzenia.

Predkos¢ zarodkowania wyrazono nast¢pujacym wzorem:

K K
I, =—==D, exp| - 2

N7 kT’ (AGY

(9.4)

gdzie:
K, — stala odpowiadajaca za ggstos¢ zarodkowania;
K, — energia granic migdzyfazowych austenit-ferryt;
k — stala Boltzmanna;
D, — wspdlczynnik dyfuzji wegla w austenicie;
AG — rdznica energii swobodnej Gibbsa — sila napgdowa przemiany austenit-
-ferryt.

Do obliczenia predkos$ci rozrostu ziarna ferrytu wspomniani autorzy zastosowali
nastgpujace rownanie:
aC, b oC,,

D —Y_
Y on % 9n

=v(Cq—Cy) 9-5)

gdzie:
C,, Cy, — stezenie wegla odpowiednio w austenicie i ferrycie;
C'y, C'y— stezenie wegla odpowiednio w austenicie i ferrycie w poblizu granicy
ziarna;
D, — wspolczynnik dyfuzji wegla w austenicie i ferrycie;
v — predko$¢ rozrostu.

D,,
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Umemoto et al. (1987) uwzglednili rowniez wydzielanie cementytu, cho¢ w przy-
padku przedstawionej w ich opracowaniu stali podeutektoidalnej wydaje si¢ to zabie-
giem zbednym.

Lan et al. (2004) najpierw wprowadzili do modelu zblizonego do modelu opraco-
wanego przez Zhanga et al. deterministyczne reguty rozrostu ziaren ferrytu w niskowe-
glowej stali, a nieco pozniej Lan wraz wspotautorami (Lan et al. 2005) uwzglednili
odksztalcenie poprzedzajace przemiang. W tym przypadku predkosc rozrostu oblicza-
no wedhig wzoru:

v=mF (9.6)
gdzie:
m — mobilno$¢ granicy;
F — sita napgdowa, ktora sktada sig ze sktadowej chemicznej (F o) 1 sktadowej
odksztatceniowej (Fyep).

Nastgpnie Zheng et al. (2008, 2009) modelowali dynamiczng przemiang austenit-
ferryt w stali niskowgglowej indukowanej odksztatceniowo.

Li et al. (2007), zgodnie z klasyczna teorig Langa et al. (1988), wprowadzili okres
inkubacyjny:

I=1; exp(—;) 9.7)

gdzie:
I, — predkos¢ zarodkowania zgodnie z (9.4);
T — okres inkubacyjny;
t — czas.

Okres inkubacyjny wyznaczano wedtug nastgpujacego wzoru (Lang et al. 1988):

12kTa*c,,

T = ﬁ
Dyx,vy (AG,)

(9.8)

gdzie:
a — $redni parametr sieci dla fazy austenitu i ferrytu;
x, — utamek molowy wegla w austenicie;
Oqy— energia migdzyfazowa nieuporzadkowanego ferrytu;
vy — objeto$é atomow zelaza w ferrycie.

Wartosci tych parametréw réwniez mozna znalezé w publikacji Langa et al.
(1988).

Bos et al. (2010) oraz Mecozzi et al. (2011) opracowali trojwymiarowy model
przemian stali dwufazowej (ferryt + perlit) podczas procesu wyzarzania, ktory przed-
stawia rekrystalizacje ferrytu oraz przemiany ferryt-austenit, perlit-austenit, austenit-
ferryt i austenit-martenzyt.
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Na uwage zashuguje rowniez podjeta przez Oparg et al. (2012) préba komplekso-
wego modelowania przemiany austenitu w ferryt, bainit i martenzyt.

9.3. Model przemian fazowych

Kazda z wyzej przedstawionych czterech podstawowych przemian jest bardzo
skomplikowanym zjawiskiem i wymaga szczeg6lnej uwagi. W niniejszej pracy zwro-
cono uwagg tylko na dyfuzyjna przemiang austenitu, przy czym rozpatrywano jedynie
przemiany zachodzace przy niewielkich pre¢dkosciach chiodzenia, czyli przemiang
austenitu w perlit i poprzedzajace ja wydzielenie ferrytu w stali podeutektoidalne;.
W przypadku stali o wigkszej zawartosci wegla (nadeutektoidalnej) rozpatrywano je-
dynie przemiang perlityczna, pomijajac dokladna analiz¢ przebiegu wydzielania ce-
mentytu. Zatozono jedynie, ze zachodzi ono na granicach ziaren, tworzac siatkg z drob-
nych czastek, nie zmieniajac poczatkowego ksztaltu ziaren austenitu i ograniczajac
rozrost ziaren perlitu. Rowniez wydzielenia ferrytu na granicach ziaren austenitu utrud-
niaja ten rozrost, ale prze§wity migdzy ziarnami ferrytu stwarzaja mozliwos$¢ wrastania
ziaren perlitu w kilka ziaren, a nie w tylko jedno ziarno austenitu.

Podstawa modelu automatu komoérkowego nadal jest automat frontalny, ktore-
go schemat zostat przedstawiony w rozdziale 4 na rysunku 4.9. Poniewaz dyfuzyjne
przemiany mozna opisa¢ w ten sam sposob, model oparty jest na zarodkowaniu i rozro-
$cie ziaren innej fazy.

Zarodkowanie podczas przemian fazowych ma podobne cechy jak inne, opisane
w poprzednich rozdziatach procesy, ale posiada réwniez cechy szczegoélne. Zarodko-
wanie zachodzace podczas dyfuzyjnej przemiany austenitu, podobnie jak podczas
krzepnigcia i rekrystalizacji, ma wyraznie heterogeniczny charakter. Podczas krzepnig-
cia zarodkowanie rozpoczyna si¢ na przechtodzonej powierzchni krystalizatora i jego
warunki mozna rozpatrywaé jako jednakowe dla calej powierzchni, poniewaz nie trze-
ba uwzgledniaé krzywizn i zaokraglen krystalizatora, ktore sa znacznie wigksze w po-
réwnaniu z wielkoscia zarodkow, a chropowato$¢ powierzchni takze jest wyrdwnana.
Podczas rekrystalizacji rowniez nast¢puje heterogeniczne zarodkowanie na powierzch-
niach granicznych ziaren, ale nie stwierdzono preferowanego zarodkowania na ich
krawedziach lub narozach. Natomiast podczas dyfuzyjnej przemiany austenitu praw-
dopodobienstwo zarodkowania jest wysoce uzaleznione od lokalizacji jego miejsc.
Najwigksze prawdopodobienstwo zarodkowania istnieje w narozach, nieco mniejsze
na krawedziach i1 wielokrotnie mniejsze na powierzchniach granicznych ziaren. Praw-
dopodobiefistwo zarodkowania w narozach i na krawgdziach réwniez nie jest takie
samo i zalezy od katow migdzy Scianami, ktére tworza dang krawedz lub naroze.

Istotna roznica prawdopodobienstwa zarodkowania na roznych elementach ziarna
pociaga za soba konieczno$¢ zastosowania innego algorytmu zarodkowania i od-
powiedniej modyfikacji automatu komorkowego (rys. 4.9). Inaczej niz w przypadku
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rekrystalizacji, kiedy prawdopodobienstwo powstania zarodka na dowolnym elemen-
cie ziarna bylo jednakowe, teraz uwzglednienie w modelu jednego stanu na granicy
ziarna g, nie wystarczy do prawidlowego okre$lenia miejsc zarodkowania.

Nalezy wigc jeszcze raz wroci¢ do algorytmu zarodkowania podczas rekrystaliza-
cji, zeby lepiej uwidoczni¢ wprowadzone zmiany. Zgodnie z zalozeniami mozna okre-
sli¢. prawdopodobienstwo zarodkowania p,, ktore jest funkcja parametrow proceso-
wych (temperatury, gestosci dyslokacji, przechtodzenia i innych) oraz wielko$cia okre-
$lajaca liczbg zarodkow, ktore powstaja na jednostce powierzchni (dtugosci krawedzi
lub w narozu) w jednostce czasu. W takim przypadku zarodkowanie mozna modelowaé
na dwa sposoby: lokalnie i globalnie. W wigkszo$ci modeli automatéw komoérkowych
realizuje si¢ metode lokalna, ktora polega na skanowaniu wszystkich mozliwych
miejsc zarodkowania (kazdej komorki), losowaniu liczby p; z rozktadem réwnomier-
nym w zakresie od 0 do 1 i poréwnaniu tej liczby z prawdopodobienstwem zarodkowa-
nia. Jezeli p; < p,, w danej komorce nastgpuje zarodkowanie, jezeli nie — pozostaje ona
w poprzednim stanie. Jak juz wspomniano w czg$ci pierwszej, zastosowanie tego algo-
rytmu jest nieracjonalne z uwagi na wymagane naktady obliczeniowe i we frontalnych
automatach komérkowych wykorzystuje si¢ inny, szybszy.

Liczbg zarodkéw N,, powstajacych w jednostce czasu mozna obliczy¢ na podsta-
wie prawdopodobiefistwa zarodkowania p, i powierzchni zarodkowania S: N, =p, S
lub na podstawie $redniej powierzchni $ciany komorki S, i liczby komoérek na grani-
cach ziaren ny: N, = p, S, nj, jak w rozpatrywanym modelu. Faktycznie zastosowanie
pierwszego podejscia da liczbg ziaren o rozkladzie normalnym z warto$cia oczekiwana
réwna wartosci obliczonej N,. Wowczas jezeli zamiast doktadnej liczby N, zastosowaé
rozktad normalny, wyniki w obydwu podejsciach beda identyczne. Jednak drugie po-
dejscie nie wymaga na kazdym kroku obliczeniowym analizy stanu wszystkich komo-
rek, losowania liczb pseudolosowych i poréwnywania ich z prawdopodobienstwem
zarodkowania. Wystarczy jedynie obliczy¢ liczbg zarodkéw i losowo przypisaé je do
miejsc mozliwego zarodkowania.

Warunki zarodkowania podczas przemiany wymagaja zmiany algorytmu. Mozliwe sa
dwa rozwiazania. Mozna zastosowaé sposob, ktorego uzywa si¢ czgsto przy symulacji
zarodkowania w modelach niezwiazanych z automatami komorkowymi. Wowczas warun-
ki zarodkowania zaleza od miejsca zarodkowania (powierzchnie graniczne, krawedzie,
naroza) i nie uwzglednia si¢ katow wewnetrznych migdzy $cianami ziaren. W drugim
rozwiazaniu mozna uwzgledni¢ nie tylko miejsce zarodkowania, ale i katy wewngtrzne.

W obydwu wariantach najpierw mozna uwzglednié¢ podzial wedhug miejsc zarod-
kowania, wprowadzajac dodatkowe stany i wyznaczajac, ktore komorki znajduja si¢
na krawedziach i w narozach. Do zroznicowania miejsc zarodkowania lub stanéw
moga by¢ wykorzystywane komorki w stanie g, (na granicy ziarna), jezeli obliczenia sa
kontynuacja poprzednich symulacji, badz tez, jezeli poczatkowa struktura jest wczyty-
wana z pliku, a wigc nie zawiera informacji o stanie komorek, dodatkowe stany beda
wyznaczone wraz z wyznaczeniem standéw ¢, i g;. Nazwijmy dwa dodatkowe stany:
g — »komorka na krawedzi ziarna” i g; — ,.komorka w narozu ziarna”.
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Woweczas powstaja trzy rodzaje komorek, w ktorych moga si¢ pojawi¢ zarodki,
i dla kazdego z nich jest zadawane inne prawdopodobienstwo. Wystarczy rozszerzy¢
algorytm zarodkowania, stosowany poprzednio wzgledem jednego rodzaju komorek,
uwzgledniajac w nim pozostate dwa. W kazdym kroku na podstawie prawdopodobien-
stwa i liczby odpowiednich komorek jest wyznaczana liczba zarodkow dla kazdego
rodzaju komorek i sposréd wszystkich komoérek losowo wybierane sa takie, w ktorych
zajdzie zarodkowanie. Prawdopodobienstwa te roznig si¢ nie tylko wartoscia, ale row-
niez 1 jednostkami — sg to prawdopodobienstwa wzgledne, odniesione do jednostki cza-
su oraz do powierzchni styku dwoch ziaren (py), do dlugosci krawedzi (p,) lub liczby
narozy (p,). Dlatego tez prawdopodobiefistwa te sa w zasadzie nieporownywalne bez-
posrednio, ale mozna oszacowac ich stosunek w odniesieniu do catej objetosci modelo-
wej z uwzglednieniem takich parametréw mikrostruktury, jak stosunek powierzchni
ziaren, dtugosci ich krawedzi i liczby narozy. Parametry te zaleza glownie od $redniej
wielkoS$ci ziaren. Zastosowanie wspomnianego algorytmu sprawia, ze zmudne oblicza-
nie prawdopodobienstw dla kazdej komorki w kazdym kroku obliczeniowym nie jest
juz konieczne. Wariant ten jest stosowany jako podstawowy. Liczba zarodkow N, be-
dzie wynosié:
N, =ppngSa, + Peltelyy, + Py 9.9)
gdzie:
Pp Pes Pn — Prawdopodobiefistwo zarodkowania, odpowiednio, na powierzchni,
na krawedzi 1 w narozu ziarna.
np Mg, My — liczba komorek, odpowiednio, na powierzchniach, krawedziach
i w narozach ziaren;

S 1 — Srednia powierzchnia $ciany i dlugo$¢ krawedzi komorki.

Opracowano rowniez i drugi wariant zarodkowania, ktéry uwzglednia katy.
Wskaznikiem zwigzanym z katem brylowym w kazdym punkcie na granicy ziarna jest
w tym wypadku liczba komorek nalezacych do tego samego ziarna w rozszerzonym
otoczeniu. Zwigkszenie promienia otoczenia istotnie wplywa na dtugo$¢ obliczen, dla-
tego ograniczono otoczenie, przyjmujac jego promien o dlugosci dwoch komorek lub
$rednicy wynoszacej pig¢ komorek (kula wpisana w sze$cian o dlugosci krawedzi wy-
noszacej 5 komérek). Takie otoczenie sktada si¢ z 81 komorek (wliczajac w to komorke
rozpatrywana). 51 komorek w tym otoczeniu nalezacych do tego samego ziarna odpo-
wiada ptaskiej powierzchni granicy, 32 komoérki — katowi prostemu na krawedzi, a 20 —
katom prostym w narozu, 35 komorek odpowiada trzem réwnym katom ptaskim (120°)
na krawedzi, a 23 — czterem rownym katom brylowym w narozu.

W celu obliczenia prawdopodobienstwa zarodkowania w komorce p; wprowadza
si¢ zalezno$¢ aproksymujaca, dla ktorej punktami odniesienia sa liczby komérek w roz-
szerzonym otoczeniu nalezacych do tego samego ziarna rowne 23, 35 i 51, ktorym sa
przypisane wartosci prawdopodobienstwa p,, pels, i ppSq-

W algorytmie tym mozna pozostawi¢ dodatkowy podziat na komérki w stanie g
i g, ale nie jest to konieczne.
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Jezeli poprzednio podstawa do obliczen byla liczba komoérek i ich geometryczne
parametry, to teraz liczbg zarodkéw N, mozna obliczy¢, sumujac prawdopodobienstwa
p; zarodkowania w kazdej komorce na granicach ziaren wedtug wzoru:

g
N,=3n (9.10)
=1

Jednak ten algorytm umozliwia tylko badanie zarodkowania w kazdej komorce.
W zmiennych warunkach zarodkowania state pozostaje otoczenie komorek, ktore jest
badane jednokrotnie.

Do wyznaczenia predkosci rozrostu zastosowano wzor (9.2).

9.4. Wyniki modelowania wstgpnego

Symulacje rozwoju mikrostruktury podczas przemian fazowych przeprowadzono
na tej samej strukturze poczatkowej, ktora zostata utworzona w przestrzeni komorko-
wej 0 260 x 260 x 260 komoérkach i wymiarach 500 x 500 x 500 um3. Struktura poczat-
kowa zawierata 100 ziaren i1 zostala utworzona z periodycznymi warunkami brzegowy-
mi przy swobodnym rozro$cie ziaren z losowa lokalizacja zarodkéw (por. rozdz. 6).

Stal o réznej zawartosci wegla byta chtodzona od temperatury 900°C do 730°C
w ciagu 10 sekund, nastgpnie wytrzymywana do pelnego wydzielenia ferrytu (lub ce-
mentytu) i dalej w ciagu 100 sekund temperature obnizano o 100°C i trzymana w tej
temperaturze do zaj$cia pelnej przemiany austenitu w perlit.

Poniewaz model nie zostat zweryfikowany na podstawie danych doswiadczal-
nych, wyniki jego zastosowania mozna rozpatrywacé tylko jako pogladowe — pozwalaja
one zaobserwowac tylko niektdre jego aspekty.

Pierwsza seria wynikow miata dostarczy¢ odpowiedzi na pytanie o prawdopodo-
bienstwo zarodkowania w r6znych miejscach ziarna. Na to pytanie nie ma jednoznacz-
nej odpowiedzi — rdézne zrodta wskazuja na obfite zarodkowanie na powierzchniach gra-
nicznych ziaren, potem na krawedziach i ostatecznie w narozach, inne z kolei podaja
odwrotna kolejnos¢. Jezeli prawdopodobienstwo zarodkowania w narozach jest wyzsze,
to tych miejsc jest zdecydowanie mniej niz na powierzchniach granicznych ziaren. W wyni-
ku tego liczba zarodkéw na powierzchniach granicznych moze by¢ znacznie wigksza.

Zbadano trzy skrajne przypadki zarodkowania: na powierzchni granicy, na krawedzi
i w narozach. Warunki dobrano tak, ze w kazdym przypadku powstawata zblizona licz-
ba zarodkow (okoto 5000). Symulacji poddano stal o zawarto$ci wegla 0,3%. Wyniki
przedstawiono na rysunku 9.3. Na wszystkich kolejnych rysunkach czerwien zelazowa
odpowiada austenitowi, kolor kanarkowy — ferrytowi, a kobaltowy — perlitowi. Grani-
ce zaznaczono kolorem szarym. Matlo istotne réznice w mikrostrukturze pozwalaja
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zrozumieé, dlaczego problem zarodkowania jest tak skomplikowany. Przeprowadzenie
doktadnych badan w warunkach obecno$ci wszystkich trzech wariantow zarodko-
wania, z uwzglednieniem faktu, Ze granice migdzy ziarnami ferrytu na zdjgciach mi-
kroskopowych sa czgsto stabo widoczne, jest bardzo skomplikowanym zadaniem 1 dla-
tego pytanie o przewage tego czy innego zarodkowania pozostaje otwarte. Do dalszych
symulacji wybrano zarodkowanie zréwnowazone, w ktoérym liczba zarodkéw na po-
wierzchni, krawedziach i w narozach jest prawie taka sama. Podobna zasada zostata
zastosowana réwniez w przypadku zarodkowania kolonii perlitu.
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Rys. 9.3. Wpltyw miejsca zarodkowania na mikrostrukturg: zarodkowanie ferrytu na powierzchni (a),
na krawedziach (b) i w narozach (c) ziaren austenitu

Kolejna seria symulacji przemiany dotyczy wplywu zawartosci wegla w stali na
przemiang fazowa. Wybrano trzy zawartosci wegla: 0,1%, 0,4% 1 0,73%. Wyniki prze-
miany austenit-ferryt zachodzacej w pierwszym etapie chlodzenia przedstawiono na
rysunku 9.4, a przemiany austenit-perlit w drugim etapie chtodzenia — na rysunku 9.5.
W stali niskoweglowej o zawartoéci 0,1% C prawie 87% austenitu przemienia si¢
w ferryt, natomiast w stali o sktadzie zblizonym do eutektoidalnego okoto 95% austeni-
tu pozostaje w swojej postaci. W czasie rozrostu ziaren ferrytu granice ziaren austenitu
prawie nie stanowia bariery i dlatego predkos¢ rozrostu w wigkszo$ci przypadkow sta-
bo zalezy od tego, w ktore ziarno wrasta ferryt. Natomiast w modelu dyfuzja wegla
przez granice ziaren austenitu jest nieco zahamowana i to moze powodowa¢ niewielkie
réznice w predkosci rozrostu. Rozrostowi towarzyszy ciagle zmniejszanie si¢ sity na-
pedowe;j, ktorej wartos¢ zalezy od stezenia wegla w austenicie. Po osiagnigciu st¢zenia
cutektoidalnego sita napgdowa spada do zera. W programie koncem przemiany jest
obnizenie predkosci rozrostu do wartosci 2% predkosci maksymalnej w aktualnej tem-
peraturze. Wyniki przemiany na tym etapie mozna uznaé¢ za zadowalajace, odpowiada-
jace jakoSciowo warunkom rzeczywistym.
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Rys. 9.5. Mikrostruktura po przemianie perlitycznej stali
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Wyniki przemiany austenit-perlit w drugim etapie chtodzenia r
odpowiadaja zjawisku rzeczywistemu. Ferryt powstaly na granicach ziaren austenitu

perlitu tylko do wewnatrz jednego ziarna austenitu. W miar¢ zwigkszania si¢ zawarto-
kolonie perlitu z sukcesem wrastaja w kilka sasiednich ziaren. Gdy sktad stali upodab-
nia si¢ do stali eutektoidalnej, granice ziaren austenitu w strukturze perlitycznej staja
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si¢ bardzo stabo zaznaczone. Dalszy wzrost zawarto$ci wegla na granicach ziaren
austenitu (na rysunkach tego nie pokazano) powoduje powstanie drobnej siatki cemen-
tytu, ktora rowniez stanowi barierg utrudniajaca wrastanie perlitu w kilka ziaren auste-
nitu, nast¢puje wigc ono tylko wewnatrz jednego ziarna. W modelu nie rozpatrywano
powstania cementytu, jednak w odniesieniu do stali z zawartoscia ponad 0,8% C zalo-
zono rozrost perlitu tylko do jednego ziarna austenitu, do tego, na ktorego granicy po-
wstaje zarodek, czyli do tego, do ktorego nalezata komoérka przed zarodkowaniem.



10. Rozdrobnienie mikrostruktury

Modelowanie rozwoju mikrostruktury w procesach przerdbki plastycznej, a szcze-
golnie rozdrobnienia mikrostruktury w procesach z duza akumulacja odksztalcen, to sto-
sunkowo nowy kierunek w inzynierii materialowej. W podrozdziale 10.1 zostaly opisane
wlasciwosci materialow drobnoziarnistych, warunki ich uzyskiwania i metody modelo-
wania. W podrozdziale 10.2 przedstawiono z kolei schemat wieloskalowego modelu do
badan i symulacji materialdéw drobnoziarnistych oraz omoéwiono metody zastosowane
w tym modelu. W podrozdziale 10.3 opisano trzy oparte na automatach komérkowych
modele do symulacji rozdrobnienia ziaren oraz sposéb wyznaczenia parametréw tych
modeli. W podrozdziale 10.4 przedstawiono z kolei wyniki symulacji rozwoju struktury

drobnoziarnistej w procesie walcowania pakietowego i w technologii MAXStrain®.

10.1. Materialy drobnoziarniste

Dla uwzglednienia ztozonych zjawisk zachodzacych w stali podczas przerdbki pla-
stycznej 1 cieplno-plastycznej konieczne jest stworzenie modelu, ktéry pozwoli na §le-
dzenie rozwoju mikrostruktury ze szczegdlnym uwzglednieniem struktury dyslokacyj-
nej. Zastosowanie istniejacych zwiazkow konstytutywnych, wykorzystujacych jako
zmienng wewnetrzng jedynie gestos¢ dyslokacji, jest niewystarczajace do dokonania
kompletnego opisu zmian zachodzacych w mikrostrukturze. Skonstruowany w nalezyty
spos6b model powinien uwzglednia¢ wszystkie mozliwe etapy rozwoju struktur dyslo-
kacyjnych, poczynajac od generowania i anihilacji dyslokacji, przez samoorganizacj¢
ich w podstruktury, powstawanie granic niskokatowych migdzy podziarnami, po prze-
ksztalcenie granic waskokatowych w szerokokatowe. Ponadto wlasciwie dzialajacy
model powinien uwzglednia¢ zmiany ksztattu ziaren i podziaren oraz duza nier6wno-
mierno$¢ naprezen i odksztatcen, ktore powstaja jako efekt silnej anizotropii odksztal-
cenia poszczegllnych ziaren.

Rozwiazanie wszystkich powyzszych probleméw przy uzyciu jednego prostego
modelu analitycznego nie jest mozliwe. Mozna to natomiast osiagna¢ dzigki pota-
czeniu kilku znanych metod modelowania numerycznego. Podstawowymi takimi me-
todami, ktére nalezy tutaj wymienié, sa metoda automatéw komoérkowych oraz metoda
elementéw skonczonych. Do przewidywania przestrzennego rozwoju mikrostruktury
najczgsciej stosowane sa modele oparte na metodzie automatéw komérkowych lub na
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metodzie Monte Carlo. Metody te sa pod wieloma wzgledami do siebie podobne, cho-
ciaz wystegpuja tez i zasadnicze migdzy nimi rdznice.

Jednak automaty komodrkowe nie pozwalaja na dokladne okreslenie wiasno$ci
uzyskanych struktur. Uzyskana przy ich zastosowaniu struktura, ktéra z zalozenia jest
prezentacja dyskretng, powinna by¢ przeksztalcona do postaci ciaglej, ktora bedzie
przystosowana do obliczen numerycznych z zastosowaniem metody elementow skon-
czonych. W modelu bazujacym na elementach skonczonych powinny wykorzystaé teo-
ri¢ dyslokacji oraz plastycznosci mono- i polikrysztatéw, w ktorej gldownym mechani-
zmem odksztalcenia jest poslizg z uwzglednieniem typu struktury krystalicznej oraz
podstawowych (tatwych) ptaszczyzn i kierunkéw poslizgu. W tym celu przy zastosowa-
niu trojwymiarowych automatow komoérkowych oraz metody elementoéw skonczonych
z uwzglednieniem anizotropii materialow polikrystalicznych, opracowano teoretyczne
podstawy modelu rozwoju mikrostruktury i wlasnosci mechanicznych materiatow silnie
rozdrobnionych oraz stworzono narzg¢dzia do symulacji zmian zachodzacych w mikro-
strukturze i parametrach mechanicznych. Pozwolito to na modelowanie procesow z bar-
dzo duza akumulacja odksztalcania, ktore prowadzone sa w celu uzyskiwania struktur
ultradrobnoziarnistych w stali oraz nanonstruktur.

Zastosowanie automatéw komodrkowych do modelowania zjawisk zachodzacych
podczas odksztalcenia w nizszych temperaturach nie jest zbyt szeroko rozpowszech-
nione. Krokiem poczynionym w tym kierunku jest zastosowanie automatow komor-
kowych do modelowania propagacji peknig¢ (Makarov et al. 2001) oraz rozwoju mi-
kropasm i pasm $cinania. Madej et al. (2004) zastosowali klasyczne automaty, nato-
miast Lasko et al. (2004, 2006) opracowali nowa metodg elementéw relaksacyjnych
(Relaxation Element Method), ktdora w potaczeniu z modelowaniem automatami ko-
morkowymi pozwala na dokladne przewidywanie napr¢zenia uplastyczniajacego.
Gléwnym mechanizmem odksztatcenia w tym modelu jest poslizg i lokalizacja od-
ksztalcen. Metoda owa opracowana jest w wersji dwuwymiarowej z zastosowaniem
heksagonalnych komorek. Gtowna jej zaleta sa male naklady obliczeniowe i, co za tym
idzie, krotki czas obliczen. Jednak poza dos¢ doktadna symulacja efektu powstania
mikropasm $cinania i naprgzenia uplastyczniajacego podejscie owo nie pozwala ani na
przewidywanie zmian mikrostruktury, ani na symulowanie struktur dyslokacyjnych,
ktére odgrywaja szczegoélnie istotna rolg przy duzych odksztatceniach i powstawaniu
struktury drobnoziarnistej. W takich automatach mamy do czynienia z problemami
zwigzanymi z ksztattem komorki i wybranego otoczenia. Poza tym stosowanie dwuwy-
miarowych automatéw komodrkowych jest bardzo ograniczone (Svyetlichnyy 2007) —
mozna je stosowaé wytacznie w szczegbélnych przypadkach odksztatcenia cienkich fo-
lii w niskich temperaturach.

Dyslokacje, gesto$¢ dyslokacji i struktury dyslokacyjne sa istotnymi parametrami
uwzglednianymi podczas modelowania rozwoju mikrostruktury za pomoca automatow
komdrkowych. Jednak w wigkszosci dotyczacych tego tematu prac zaklada si¢ zmiang
gestosei dyslokacji jako z gory ustalong procedurg, oparta na teorii dyslokacji Taylora
lub Orowana. Wykorzystuje si¢ w niej wartosci gestosci dyslokacji, ktore stuza do oblicze-
nia naprezenia uplastyczniajacego lub inicjacji rekrystalizacji w wyzszych temperaturach.
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Obecnie bezposrednie modelowanie za pomoca automatéw komdrkowych zmian war-
to$ci naprezenia uplastyczniajacego jest ograniczone procesem odksztatcenia z rekry-
stalizacja dynamiczng (Svyetlichnyy i Matachowski 2005). Natomiast powszechnie
stosowane podejscie do obliczania naprezenia uplastyczniajacego na podstawie $red-
niej warto$ci gestosci dyslokacji w catej objgtosci automatéw komorkowych jest wiel-
ce dyskusyjne, o czym $wiadcza liczne, podejmowane na caltym §wiecie proby majace
na celu uzyskanie realistycznych krzywych ptynigcia w procesie odksztatcania z rekry-
stalizacja dynamiczna (Ding et al. 2001, Qian i Guo 2004, Goetz 205, por. tez rozdz. 8).
Niewiele jest prac pos§wigconych rozwojowi struktur dyslokacyjnych. Mozna tu wy-
mieni¢ studia Brossa i Stecka (1998) oraz Brossa et al. (2003). W modelu samoupo-
rzadkowania struktury dyslokacyjnej rozpatrywano tylko jedna ptaszczyzng poslizgu,
co pozwolito zastosowa¢ dwuwymiarowe automaty komoérkowe, jednak w rzeczywi-
stym materiale nie mozna pomina¢ wptywu innych systeméw poslizgu. Niemniej we
wspomnianych pracach jasno pokazano wplyw warunkéw odksztalcenia na rozwoj
struktur dyslokacyjnych, kiedy zmiana tych warunkéw powoduje powstanie réznych
struktur tego rodzaju.

Najpowazniejszym problemem zwiazanym ze stosowaniem automatéw komorko-
wych nadal pozostaje modelowanie odksztatcenia na poziomie mikrostruktury. Prak-
tycznie we wszystkich znanych pracach poswigconych rozwojowi mikrostruktury za
pomoca automatéw komorkowych odksztalcenie jest traktowane jako parametr ze-
wngetrzny, ktory brany jest pod uwage w odpowiednich obliczeniach, jednak nie po-
woduje zmian geometrii przestrzeni, co mozna uznaé¢ za nonsens (por. rozdz. 2). Jezeli
w modelowaniu rekrystalizacji statycznej mozna wykorzysta¢ struktur¢ odksztalcona
lub uzyskana z badan mikroskopowych (Davies i Hong 1999, Kugler i Turk 2006), to
w modelowaniu rekrystalizacji dynamicznej i rozdrobnienia struktury zadnych zmian
nie przewidywano.

Z drugiej strony modelowanie odksztalcenia za pomoca elementow skonczonych
jest zabiegiem bezdyskusyjnym i stosuje si¢ je zarowno w skali makro, jak i mikro.
Podczas modelowania na poziomie mikrostruktury stosowane sa zasady teorii plastycz-
nos$ci krysztatdéw. Badania modelu plastycznosci krysztatu z uwzglednieniem zalezno-
$ci umocnienia na podstawie informacji o dyslokacjach sa obecnie prowadzone na ca-
tym $wiecie (na przyktad Yamaki et al. 2006, Oishi et al. 2006). W pracy Yamakiego et
al. (2006) zaproponowano zastosowanie réwnania dyfuzyjno-reakcyjnego do trzech
etapOw umocnienia materiatu, a mianowicie do obszaru tatwego poslizgu o malej ge-
stosci dyslokacji, do liniowego umocnienia w obszarze o wysokim st¢zeniu dyslokacji
1 wysokim ich wspolnym oddzialywaniu w pierwotnych i wtérnych ptaszczyznach po-
$lizgu, w tym przy samoorganizacji w struktury komérkowe, oraz do dynamicznego
zdrowienia, gdy struktury komorkowe przeksztalcajq si¢ w subziarna i ziarna. Do roz-
wigzania réwnania dyfuzyjno-reakcyjnego zastosowano metodg roznic skonczonych.
Nieco inne podejscie zaproponowano w pracy Estrina et al. (2006). Rozwoj struktury
dyslokacyjnej i jej przeksztalcenie w strukturg¢ podziaren i ziaren zwiazano w niej ze
zmiang kata dezorientacji, ktora z kolei uzalezniona jest od rozwoju gestosci dysloka-
cji. Natomiast w pracy Miodownika et al. (1999) zaproponowano formalne podejécie
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z zastosowaniem metody Monte Carlo do uzyskania odpowiedniego rozktadu kata dez-
orientacji granic ziaren (por. rowniez rozdz. 6).

Przedstawione w tym rozdziale do§wiadczenia przeprowadzono gtéwnie w ramach
finansowanego przez Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wyzszego projektu badawcze-
go wiasnego nr N508 3812 33 Opracowanie modelu oraz symulacja komputerowa rozwoju
struktury w procesach uzyskiwania materiatow drobnoziarnistych. Wiele jego szczego-
16w przedstawiono w sprawozdaniu z tych badan (Svyetlichnyy et al. 2011) i zwiaza-
nych z nimi publikacjach (Majta i Doniec 2010, Majta et al. 2009, Muszka et al. 2009,
Svyetlichnyy 2008a—2008d, 2009a—2009d, 2010a—2010b, Svyetlichnyy i Majta 2009,
Svyetlichnyy i Milenin 2009, Svyetlichnyy et al. 2008, 2010, Wielgus et al. 2009).

10.2. Model rozwoju mikrostruktury
i zmian wlasno$ci mechanicznych materialow
silnie rozdrobnionych

Jedna z proponowanych modyfikacji schematu blokowego budowy i dziatania zin-
tegrowanego modelu rozwoju mikrostruktury i zmian wiasno$ci mechanicznych mate-
rialdw silnie rozdrobnionych, opracowana z wykorzystaniem przyjetych w projekcie
metod i technik, przedstawiono na rysunku 10.1 (Svyetlichnyy et al. 2011).

Mk — — — -

By du B
|

|
Yo,

;

| FCA |

Mikrostruktura
— L !
OLuB rian KHL :
O' —
=
Wiasnosci .
Parametry 0:,€,€,

Rys. 10.1. Schemat blokowy procesu obliczeniowego z zastosowaniem proponowanych modeli
oraz metod obliczeniowych (Svyetlichnyy et al. 2011)
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Na rysunku 10.1 zastosowano nast¢pujace skroty i oznaczenia: CP — plastyczno$é
krysztatow, DEM — metoda elementow dyskretnych, FCA — frontalne automaty komor-
kowe, FEM I (MES I) — metoda elementéw skonczonych w zastosowaniu do skali
makro, FEM II (MES II) — metoda elementéw skoniczonych w zastosowaniu do skali
mikro, KHL. — zmodyfikowany model naprg¢zenia uplastyczniajacego (Khan—Huan—
Liang), ¢ — tensor predkosci odksztalcenia, 6 — tensor naprezeh normalnych, G, — na-
prezenie uplastyczniajace, T — temperatura, ¢t — czas, D — $rednia wielkos$¢ ziarna,
fuap — utamek objetosci ziaren z granicami wysokokatowymi, 0 — kat dezorientacji gra-
nic ziaren (niskokatowych), p — gestos¢ dyslokacji.

10.2.1. Modele oparte na metodzie elementow skonczonych:
MES Ii MES 11

Jako model MES I do modelowania w skali makro mozna wykorzysta¢ dowolny
program, zaré6wno komercyjny, jak i wlasny. Modelowanie powinno by¢ prowadzone
z zastosowaniem zar6wno konwencjonalnego, jak i nowego modelu napr¢zenia upla-
styczniajacego (Svyetlichnyy ef al. 2011). Na poczatku nalezy si¢ postuzy¢ prostym
modelem konwencjonalnym i obliczy¢ wstepne parametry odksztalcenia. Pozniej, po
uzyskaniu danych MES II, obliczenia powinny by¢ powtdrzone z uwzglednieniem usta-
lonych zaleznosci i sprecyzowanych parametréw. Wybor programu MES 1 moze zaleze¢
od modelowanego procesu.

Do modelowania ptynigcia metali w skali mikro opracowano model MES II. Po-
zwala on uwzgledni¢ nierdownomierno$¢ odksztatcenia na poziomie ziaren, w szczegol-
nosci wewnatrz nich.

10.2.2. Automaty komorkowe
do modelowania powstania nowych granic ziaren

W opracowanym schemacie automaty komérkowe odgrywaja podwojna rolg. Po
pierwsze, stuza do stworzenia poczatkowej mikrostruktury (por. rozdz. 6), a po drugie
— sa odpowiedzialne za wszystkie zmiany mikrostruktury. Omawiany model sktada si¢
z dwoch czgsei, symulujacych odksztatcenie i rozwdj mikrostruktury.

Cze¢$¢ mikrostrukturalna CA oblicza rozdrobnienie ziarna i rozwdj struktur dys-
lokacyjnych na podstawie informacji z MES II o rozwoju tych struktur.

Ze wzgledu na wykorzystanie frontalnych automatéw komoérkowych (co pozwa-
la istotnie skroci¢ czas obliczen) udato si¢ zamodelowa¢ struktury trojwymiarowe. Po-
niewaz wigkszo$¢ funkcji, ktore sa czgsto wykonywane przez CA (na przyktad obli-
czenie napr¢zenia uplastyczniajacego), w przyjetym schemacie wykonywana jest za
pomoca innych modeli, automaty komoérkowe wykorzystuje si¢ gtdéwnie do symulacji
procesow mikrostrukturalnych. MES II wykorzystywano do wyznaczenia wlasnosci
materiatu w skali mikro. W celu uwzglednienia wptywu mikrostruktury na wlasno-
$ci materialu w CA tworzona jest jego reprezentatywna mata objgtos¢. Pozwala to na
uwzglednienie anizotropii ziaren i wptywu wasko- i szerokokatowych granic na umoc-
nienie struktur dyslokacyjnych.
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Przestrzen przedstawiana w CA jako dyskretyzowana nalezy przeksztalci¢ w pre-
zentacje ciagla lub dopasowana do MES. Trojwymiarowy model CA sktada si¢ z kil-
kudziesigciu milionéw komorek i dlatego nie moze by¢ wprost zastapiony przez odpo-
wiadajaca mu siatke MES. Opracowano algorytm przeksztatcenia przestrzeni komorek
w siatkg¢ MES (por. rozdz. 5). Przyklad takiego przeksztalcenia w odniesieniu do wy-
branego ziarna pokazano na rysunku 10.2.

Rys. 10.2. Trojwymiarowa siatka MES dla jednego ziarna

10.2.3. Teoria plastycznosci krysztalow

Badanie rzeczywistego procesu odksztalcenia wymaga kompleksowej analizy,
kiedy wyniki uzyskane w skali mikro za pomoca teorii plastycznosci krysztaldw nalezy
odnie$¢ do skali mezo i makro, tj. plastyczno$ci osrodkow ciaglych. Efekty obliczen
wykorzystujacych teori¢ plastycznos$ci krysztatow moga mie¢ wpltyw na globalny opis
procesu odksztalcania.

Rozdrobnienie ziaren pod wptywem duzych odksztalcen jest skutkiem rozwoju
struktur dyslokacyjnych, czyli przeksztatcania si¢ podziaren i komorek powodujacego
uzyskanie bardziej stabilnych szerokokatowych granic ziaren podczas nastgpnej ob-
robki cieplnej. Tak wigc kluczowym czynnikiem w analizie drobnoziarnistych materia-
tow jest modelowanie rozwoju gestosci dyslokacji i ich podstruktury. Na potrzeby oce-
ny iloSciowej tych procesow czgsto przyjmowano w analizie jednakowe wymiary ko-
moérek dyslokacyjnych. Trzy podstawowe rodzaje dyslokacji ksztaltuja podstrukture
odksztatcanych w procesach SPD metali 1 stopow z wysoka energia btedu ulozenia:
nieruchome dyslokacje w §cianach komorek, nieruchome dyslokacje wewnatrz komo-
rek oraz dyslokacje ruchome. Zagadnienia te zostaly szczegélowo opisane w publikacji
Svyetlichnego et al. (2011).
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10.2.4. Naprezenie uplastyczniajace

Gltowna idea omawianego rozwiazania polega na wykorzystaniu teorii Taylora do-
tyczacej rozwoju gestosci dyslokacji w opisie umocnienia w kazdym systemie poslizgu.
W skali makro napreznie uplastyczniajace jest liczone za pomoca modelu lepko-pla-
stycznego zaproponowanego przez Khana. Doktadnie przejscie ze skali mikro do skali
makro zostato opisane w ksiazce J. Majty (2008).

10.2.5. Model oparty na metodzie elementow dyskretnych

Gloéwna réznica migdzy omawiana opcja a poprzednio zaproponowanym schema-
tem (Svyetlichnyy et al. 2008) jest zastosowanie metody elementéw dyskretnych (Di-
screte Element Method — DEM), ktéra na poziomie mikro moze czg¢§ciowo zastapic
metody MES i CA. W tym schemacie kazda komorka dyslokacyjna od chwili jej po-
wstania do momentu pelnego przeksztatcenia w odrgbne drobne ziarno moze by¢ zasy-
mulowana oddzielnym elementem dyskretnym, ktéry bedzie wystgpowat jako element
prawie nieodksztatcalny. Wowczas odksztatcenie modelowane jest jako przemieszcze-
nie 1 obrot elementéw. W elementach dyskretnych obrét elementéw w naturalny sposéb
prowadzi do zmian w katach dezorientacji sasiednich ziaren i wspomaga ewolucj¢
struktury dyslokacyjnej w struktur¢ podziarnowa i drobnoziarnista.

Nalezy rowniez zauwazyé, iz zlozono$¢ zastosowanych metod w skali mikro
i bardzo duze naklady obliczeniowe nie pozwalaja na zastosowanie wszystkich przy-
jetych rozwiazan bezposrednio jako podsystemow obliczen w skali makro (MES I),
nie moga one takze stanowi¢ podstawy modelu reologicznego, niemniej sa konstrukcja
pozwalajaca na poprawne modelowanie. Z tego powodu sprzgzenie zwrotne pomigdzy
skala mikro a makro na schemacie (rys. 10.1) uwidoczniono za pomoca linii przerywa-
nej. Realizacja tego potaczenia mozliwa jest dzigki zastosowaniu metamodeli (na przy-
ktad z wykorzystaniem sztucznych sieci neuronowych), niemniej moze to prowadzi¢
do jeszcze bardziej rozbudowanego i ztozonego schematu obliczeniowego).

10.3. Modele automatéow komorkowych
do rozwoju struktur dyslokacyjnych

Jak to zostanie pokazane ponizej, krzepnigcie, ksztalttowanie struktury poczatko-
wej, rekrystalizacja i przemiany fazowe, moga by¢é w omawianym modelu brane pod
uwage tylko w niewielkim stopniu. Dlatego tez opracowano trzy modele automatow
komorkowych do modelowania rozwoju mikrostruktury drobnoziarnistej. Zrezygno-
wano z symulacji kazdej odrgbnej dyslokacji. Kazda komoérka reprezentuje wowczas
mala obje¢tosc, ktora cechuje si¢ okreslong gestoscia dyslokacji. Liczbeg dyslokacji lub
jej gestosé traktowano jako jeden z parametrow charakterystycznych komorki.
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10.3.1. Model I

W tym wypadku model zostat opracowany w wersji jedno-, dwu- i trojwymiaro-
wej. Gestos¢ dyslokacji zmienia si¢ w kazdej komorce wraz z odksztatceniem, ale nie
zmienia si¢ ona rownomiernie, lecz wedlug rozktadu normalnego z matgq wariancja.
Gdy gestosé dyslokacji w pewnych komodrkach osiaga warto$¢ krytyczna, stan komorki
wstawania granic niskokatowych (Low-Angle Boundaries — LAB). Komorki przecho-
dza w stan LAB i1 wplywaja na swoje otoczenie. W czasie odksztatcenia rozpatrywane-
go jako przemieszczanie si¢ dyslokacji nowo powstate granice niskokatowe stanowia
dla takiego przemieszczania si¢ barierg. Wowczas wszystkie dyslokacje poruszaja si¢
w kierunkach do lub od $cian komoérek. Tak wige gestos¢ dyslokacji we wszystkich
sasiednich komoérkach gwattownie spada, natomiast w komoérkach w stanie LAB —
wzrasta. Srednica sasiedztwa zalezy od geometrycznych parametrow komoérki (jej roz-
miardéw) oraz od parametrow odksztatcenia. Przyktad symulacji rozwoju struktury dys-
lokacyjnej za pomoca automatu jednowymiarowego przedstawiono na rysunku 10.3.
Zmiany zachodzace w jednowymiarowych automatach komoérkowych ukazano na nim
w uktadzie dwuwymiarowym we wspolrzednych przestrzenno-czasowych. Domys$lna
0§ czasu na rysunku 10.3 skierowana jest w dot.

Rys. 10.3. Rozwoj struktury dyslokacyjnej zamodelowanej jednowymiarowym
automatem komoérkowym. O$ czasu jest skierowana w dot

Kolorami oznaczono rézne poziomy gestosci dyslokacji, zaczynajac od jasnonie-
bieskiego, przez ciemnoniebieski i dalej zielony, ktory oznacza osiagnigcie krytycznej
gestosei dyslokacji, konczac na czarnym, odzwierciedlajacym gesto$¢ nieruchomych
dyslokacji w $ciankach komorek dyslokacyjnych, czyli powstanie granic niskoka-
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towych. Zroznicowanie gestosci dyslokacji na poczatku procesu odksztatcania nie
jest znaczace, ale wprowadzenie dodatkowego dodatniego sprzgzenia zwrotnego we
wspoltdziataniu sasiednich komoérek w jego trakcie prowadzi do wzrostu zroznicowania
i po osiagnigciu odksztatcenia krytycznego (krytycznej gestosci dyslokacji) nastgpuje
podziat komorek na te, ktore posiadaja znaczaca gestos¢ dyslokacji (w §cianach nowo
powstatych komorek dyslokacyjnych), i na pozostale (wewnatrz komérek dyslokacyj-
nych), w ktorych gesto$¢ dyslokacji spada prawie do poziomu poczatkowego.

Na parametry automatéw komoérkowych wplywa zarowno $rednia odlegtosé mig-
dzy $cianami powstajacych komorek, jak i moment powstania struktury komorkowej
lub warto$¢ odksztatcenia (gestos¢ dyslokacji). Na rysunku 10.4 pokazano, w jaki spo-
sob zmiana $rednicy sasiedztwa w automatach komorkowych wptywa na rozmiary ko-
morek dyslokacyjnych. Zadajac parametr $rednicy, mozna sterowa¢ wymiarami komo-
rek dyslokacyjnych, a w konsekwencji i wymiarem ziaren oraz podziaren.

Rys. 10.4. Rozw¢j struktury dyslokacyjnej o réznej srednicy sasiedztwa

Na rysunku 10.5 pokazano wynik symulacji, w ktorych oprocz §rednicy zmienia-
no roéwniez predko$¢ gromadzenia dyslokacji oraz czas osiagnigcia jej krytycznej ge-
stosci.

Opracowano réwniez wariant modelu z ksztaltowaniem ciaglej granicy komorki
dyslokacyjnej, czyli wariant poltorawymiarowy, w ktérym granice przebiegaja wlasnie
wzdhiz jednowymiarowego automatu komorkowego. Warianty symulacji pokazano
na rysunku 10.6. Poczatek symulacji jest podobny do opisanego poprzednio, natomiast
zwigkszenie liczby komorek w stanie LAB oznacza w pelni uksztaltowana granice
(czarny kolor wypelnia calg przestrzen).

Dwuwymiarowe automaty komoérkowe zostaty opracowane w dwoch wersjach.
Pierwsza jest oparta na tych samych zatozeniach co wersja jednowymiarowa, tylko
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z rozszerzeniem otoczenia do dwoch wymiardw. Sasiednie komorki rozpatrywano
wzdhuz dwoch kierunkow poslizgu na plaszezyznie poslizgu — takie podejscie pozwoli-
to uzyska¢ strukture dyslokacyjna pokazana na rysunkach 10.7 i 10.8. Przedstawiony na
rysunku 10.7 rozktad gestosci dyslokacji wskazuje na ksztattowanie tekstury, ktéra mo-
glaby si¢ sta¢ matryca do powstania struktury komorkowe;j, jednak jest ona jeszcze sto-
sunkowo stabo rozwinigta i mato spdjna. Jednak inaczej, niz to miato miejsce w przy-
padku automatu jednowymiarowego, po osiagnigciu przez gestosé dyslokacji wartosci
krytycznej przy zastosowaniu dodatniego sprzg¢zenia zwrotnego nie udato si¢ uzyskac
spojnosci granic, co mozna zobaczy¢ na rysunku 10.8.

Rys. 10.5. Rozwdj struktury dyslokacyjnej o roznej $rednicy sasiedztwa
i predkosci gromadzenia dyslokacji

gy

Rys. 10.6. Ksztaltowanie granic
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Rys. 10.8. Rozktad ggstosci dyslokacji podczas ksztaltowania granic

W drugim podejsciu obliczenia prowadzono w dwdéch kierunkach poslizgu nieza-
leznie. Na poczatku kazdy kierunek poslizgu rozpatrywano jako odrgbny, jednowymia-
rowy automat komorkowy. Algorytm dziatania automatéw komorkowych jest taki sam
jak opisany powyzej. Poniewaz predkos¢ poslizgu jest rézna dla roznych jego kierun-
kow, struktury dyslokacyjne rozwijaja si¢ w nich w réznym tempie. Komorki z granica-
mi LAB pojawiaja si¢ najpierw w jednym kierunku; oznacza to pojawienie si¢ pierw-
szych geometrycznie niezbgdnych granic. W przypadku drugiego kierunku poslizgu
jednowymiarowy automat komérkowy rozpada si¢ na wiele jednowymiarowych auto-
matow. Ich liczba jest rowna liczbie czgséci, na ktore zostata podzielona przestrzen au-
tomatoéw komorkowych $cianami komorek w pierwszym kierunku. Z wykorzystaniem
tych automatéw obliczenia powtarzano od poczatku.
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Na

rysunku 10.9 pokazano wyniki pierwszych obliczen — granice ziaren zostaly

uproszczone i przedstawione jako linie proste. W jednym przypadku najpierw powstaja
granice poziome, w drugim — pionowe.

Rys. 10.9. Koncowa struktura komoérkowa

Wprowadzenie dodatkowych czynnikdéw losowych pozwala zmieni¢ prostolinio-
wo$¢ granic w jednym lub obydwu kierunkach (rys. 10.10). Na rysunku 10.11 przedsta-

wiono d

la poréwnania zdjecie rzeczywistej struktury. Opisane podejscie zostato row-

niez rozszerzone do wersji tréjwymiarowe;.
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10.3.2. Model IT

Jezeli w modelu I jako gléwny mechanizm rozwoju struktury dyslokacyjnej zasto-
sowano proces przemieszczania si¢ dyslokacji do §cian komorek, ktoére maja wigksza
gestosé dyslokacji (przyciaganie), to w modelu II przyjeto proces przeciwny, tzn. odpy-
chanie dyslokacji od stref z mniejsza gestoscia, czyli samooczyszczanie tych stref.
Wowczas w dwu- i tréjwymiarowych wersjach modelu I (pierwsza wersja) doprowa-
dzi to do gromadzenia si¢ dyslokacji w réznych punktach (rys. 10.8), natomiast w mo-
delu II dyslokacje beda oddala¢ si¢ od wybranych komoérek, a ich kumulacja w innych
miejscach utworzy granice waskokatowe (LAB). Przyktad struktury uzyskanej dwuwy-
miarowym modelem II przedstawiono na rysunku 10.12.

Rys. 10.12. Struktura dyslokacyjna uzyskana dwuwymiarowym
automatem komorkowym (model II)

10.3.3. Model III

W praktyce dziatanie modelu II oparte jest na zasadach podobnych do tych stoso-
wanych w modelowaniu innych zjawisk zwiazanych z rozwojem mikrostruktury (re-
krystalizacja, przemiany fazowe). Migdzy gtéwnym mechanizmem modelu II a proce-
sami zarodkowania i wzrostu da si¢ zauwazy¢ duze podobienstwo. W tym wypadku
wystarczajace jest wytrzymanie oraz dobranie odpowiednich warunkéw zarodkowania
i rozrostu. Wynik takiej symulacji przedstawiono na rysunku 10.13. Nie zadano tutaj
anizotropii wynikajacej z ukierunkowanego ptynigcia plastycznego, charakterystycz-
nego dla kazdego z analizowanych procesow odksztalcania. Efekt uprzywilejowanej
orientacji granic ziaren zostanie omowiony w dalszej czg$ci ksiazki (podrozdz. 10.4).
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Rys. 10.13. Struktura dyslokacyjna uzyskana trojwymiarowym automatem komoérkowym
bez uwzglednienia anizotropii plastycznego plynigcia (model III)

10.4. Weryfikacja parametrow automatow komorkowych

Model oparty na automatach komérkowych sktada si¢ z dwoch podstawowych czg-
$ci symulujacych: zarodkowanie nowych granic ziaren w warunkach nierownomierne-
go rozktadu gestosci dyslokacji i ksztattowanie samej struktury, czyli wyostrzenie gra-
nic i ich transformacj¢ w granice szerokokatowe. Rozwoj mikrostruktury zalezy gtow-
nie od predkosci tych dwodch proceséw. Dodatkowym czynnikiem jest krytyczna
gestos¢e dyslokacji, od ktérej wartosci zalezy przejscie od pierwszego do drugiego etapu.

Dlatego tez na poczatku powinnis$my przedstawié¢ zalozenia przyjete w automa-
tach komoérkowych. Gtoéwne zatozenia modelu sg nastgpujace:

— poczatkowa gestos¢ dyslokacji wszystkich ziaren jest taka sama;

— gesto$¢ dyslokacji wzrasta zgodnie z rownaniami teorii dyslokacji, ktore uwzgled-
niaja umocnienie i zdrowienie;

— gestos¢ dyslokacji w komorkach CA jest rozpatrywana dla kazdego systemu po-
$lizgu z uwzglednieniem rzeczywistych warunkow odksztatcania;

— gdy gestos¢ dyslokacji w jednej z komdérek CA w jednym z systemoéw poslizgu
osiagnie warto$¢ krytyczna ., rozpoczyna si¢ w komodrce CA ksztattowanie grani-
cy komorki dyslokacyjne;j;

— rozwdj granic ziaren polega na obrocie wzglgdem siebie sasiednich komorek dys-
lokacyjnych.
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Rozpatrzmy najpierw trzy podstawowe wielkoSci, ktore moga zosta¢ sprawdzone.
Pierwsza z nich to zalezno$¢ zarodkowania pierwotnej struktury komoérkowej od od-
ksztatcenia w roznych materiatach. Odksztatcenie takie wynosi od 0,3 do 0,6, a nawet
wigcej. Wymiary elementarnej komorki dyslokacyjnej i predkos¢ zmiany kata dez-
orientacji ziaren rowniez zostalty uwzglgdnione.

Opisane wyzej parametry dla kazdego z materialow wyznaczano na podstawie ba-
dan z wykorzystaniem transmisyjnej mikroskopii elektronowej oraz skaningowej
(EBSD), z zastosowaniem metod statystyki matematycznej. Badania te zostaly opisane
w jednej z publikacji Svyetlichnego et al. (2011).

Model gestosci dyslokacji wyznacza naprezenie uplastyczniajace na kazdym eta-
pie odksztalcenia. Wspotczynniki rownan dyslokacyjnych (por. rozdz. 8) sa wyznaczo-
ne do$¢ doktadnie; poniewaz pozostale parametry nie maja na nie istotnego wplywu,
wspotczynniki rownan dyslokacyjnych moga by¢ wprost przeniesione do automatow
komorkowych.

Gloéwne wnioski z przeprowadzonej analizy sa nastgpujace:

— Gdy rozwazanym parametrem jest wielko$¢ ziarna, koncowa mikrostruktura otrzy-
mana po rozdrobnieniu moze si¢ odznacza¢ duza dokladnoscia.

— Kinetyka rozwoju granic moze by¢ rézna w zaleznosci od wybranego materiatu,
natomiast nie zbadano dokladnie wpltywu roznych pierwiastkow na predkosé
zmian kata dezorientacji. Opierajac si¢ na danych doswiadczalnych lub zawartych
w literaturze przedmiotu, mozna uzyska¢ kinetyke zblizona do uzyskiwanej za po-
moca automatéw komorkowych.

— Naprezenie uplastyczniajace symulowane za pomocg automatéw komorkowych
wykazuje pewne btedy, dlatego jego warto$¢ nalezy traktowaé jako przyblizona
i doprecyzowaé z wykorzystaniem MES.

10.5. Zastosowanie opracowanego modelu
do przeprowadzenia testowych obliczen

10.5.1. Walcowanie pakietowe

W pierwszej kolejnosci przeprowadzono symulacje procesu walcowania pakieto-
wego. Punktem startowym przeprowadzonych symulacji byt proces modelowania bez
uwzglednienia rozdrobnienia ziarna. Symulacje przeprowadzono w dwdch wariantach:
w pierwszym po walcowaniu przestrzen automatow komodrkowych rozecinano i sktada-
no tak samo jak w rzeczywistym procesie walcowania. W drugim wariancie wycigto
cz$¢ przestrzeni. Tak wigc w wariancie pierwszym wymiary przestrzeni pozostaly bez
zmian, natomiast w drugim kazdy jej wymiar zmniejszyt si¢ dwukrotnie.

Na rysunkach 10.14-10.17 pokazano zmiany makrostruktury po pigciu przepu-
stach. Mozliwo$ci modelowania sa ograniczone z jednej strony rozdzielczo$cia prze-
strzeni automatow komoérkowych, a z drugiej — duzym zwigkszeniem liczby ziaren, co

257



w istotnym stopniu hamuje proces obliczen. Po czterech ztozeniach (po pierwszym
przepuscie ztozenia nie bylo) powstaje 16 warstw i jezeli w poczatkowej strukturze na
pionowym przekroju warstwy znajdowato si¢ ponad 10 ziaren, to w strukturze przedsta-
wionegj na rysunku 9.5 na grubos$ci modelowanej przestrzeni bedzie ponad 160 ziaren.
Przy zatozeniu, Ze na pionowym przekroju modelowanej przestrzeni znajduje si¢ 500 ko-
morek, tatwo ustali¢, ze grubo$¢ ziarna wynosi okoto trzech komérek. Przy czym niekto-
re ziarna osiagaja grubos¢ jednej komorki i dalsze modelowanie staje si¢ niemozliwe.

b)

a) b)

Rys. 10.15. Mikrostruktura przed trzecim przepustem (a) i po nim (b)
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a) b)

Rys. 10.17. Mikrostruktura przed piatym przepustem (a) i po nim (b)

Na rysunku 10.18 poréwnano wynik symulacji z rzeczywista struktura po pigciu
przepustach (czterech ztozeniach). Na obydwu rysunkach mozna zauwazy¢ strukturg
pasmowa. Na rysunkach 10.19 i 10.20 pokazano zmiany mikrostruktury w trzecim
i czwartym przepuscie. W tym przypadku po przepuscie jest wycinana czg¢§¢ pasma.
Wycinano czwarta czg$¢ jego dtugosci oraz potowg szerokosci i w ten sposéb uzy-
skiwano kawalek, ktory proporcjonalnie jest dwukrotnie mniejszy od poczatkowe-
go. Liczbe komoérek po wycinaniu zwigkszano do wartosci poczatkowej, czyli skala
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przestrzeni proporcjonalnie dwukrotnie si¢ zmniejsza, zwigkszajac owej przestrzeni
rozdzielczo$¢. W takim podejsciu faktycznie jest badana jedna warstwa, w ktorej pozo-
staje taka sama liczba ziaren. Obydwie te metody maja swoje zalety i wady. W dalszych
badaniach wykorzystywano je naprzemiennie.

a) b)

Rys. 10.18. Mikrostruktura po zlozeniu po piatym przepuscie (a)
oraz zdjgcie rzeczywistej mikrostruktury aluminium po pigciu przepustach (b)

a) b)

Rys. 10.19. Mikrostruktura przed trzecim przepustem (a)
i po nim (b) (wycigcie czgsci pasma)

260



Rys. 10.20. Mikrostruktura przed czwartym przepustem (a)
i po nim (b) (wycigcie czgsci pasma)

a) b)

Rys. 10.21. Mikrostruktura przed trzecim przepustem (a) z uwzglednieniem rozdrobnienia
w drugim przepuscie (b)

Dalsze symulacje prowadzono z uwzglgdnieniem rozdrobnienia ziaren. Zastoso-
wanie rozcinania i sktadania pasma do$¢ szybko doprowadzito do osiagnigcia ogra-
niczenia przestrzeni automatéw komodrkowych i po pierwszym ztozeniu dalsze roz-
drobnienie struktury bylo niemozliwe. Wyniki przedstawione na rysunku 10.21 mozna
poréwna¢ z wynikami na rysunku 10.15. Rozdrobnienie ziaren nastapito w drugim
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przepuscie, dlatego przed przepustem trzecim uzyskano bardziej drobnoziarnistg struk-
turg. Niestety, modelowanie walcowania w trzecim przepuscie mozna bylo przeprowa-
dzi¢ tylko z pominigciem symulacji dalszego rozdrobnienia ziaren.

Modelowanie rozdrobnienia struktury mozna przeprowadzi¢ bez istotnych ograni-
czen, w sytuacji, kiedy po kazdym przepuscie jest wycinany kawatek do dalszego wal-
cowania. Wyniki symulacji przedstawiono na rysunkach 10.22-10.24, a rzeczywista
mikrostruktur¢ na rysunku 10.25.

a) b)

Rys. 10.22. Mikrostruktura po drugim przepuscie bez uwzglgdnienia (a)
i z uwzglednieniem (b) rozdrobnienia ziaren

50 pm
. R
o 4 P

P

a)

Rys. 10.23. Mikrostruktura po trzecim przepuscie bez uwzglednienia (a)
i z uwzglednieniem (b) rozdrobnienia ziaren
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Rys. 10.24. Mikrostruktura po czwartym przepuscie bez uwzglednienia (a)
i z uwzglednieniem (b) rozdrobnienia ziaren

T B

Rys. 10.25. Mikrostruktura aluminium po czwartym przepuscie.

10.5.2. Symulacja procesu MAXStrain®

Proces MAXStrain® polega na wieloetapowym odksztatcaniu materiatu. Kazdy etap
prowadzono w warunkach ptaskiego stanu odksztatcen, kiedy jeden wymiar pozostaje
bez zmian, natomiast pozostate zmieniaja si¢ dwukrotnie. Po kazdym etapie probke
obracano tak, zeby po kolejnym odksztalceniu uzyskaé¢ poczatkowe wymiary probki.
Proces zostal zasymulowany za pomoca modelu opisanego poprzednio. Poczatkowa
mikrostruktur¢ pokazano na rysunku 10.26, a przyktadowe wyniki symulacji jej rozwo-
ju po dwoch cyklach odksztatcenia — na rysunku 10.27.
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Rys. 10.26. Poczatkowa mikrostruktura

a) b)

Rys. 10.27. Zmiana mikrostruktury w procesie MAXStrain® po pierwszym (a)
i drugim (b) cyklu odksztatcenia

Rysunek 10.27 odzwierciedla proces rozwoju struktury dyslokacyjnej w trakcie

odksztatcenia z silng akumulacja jego efektow. Na przyktadzie zaprezentowanych
mikrostruktur mozna zauwazy¢, jak w miar¢ zwigkszania si¢ wartosci catkowitego
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odksztatcenia zakumulowanego dochodzi do tworzenia si¢ struktury komérkowe;j, kto-
ra nastegpnie ulega dalszemu przeksztatcaniu w strukturg ultradrobnoziarnista. Prezen-
towany proces tworzenia drobnoziarnistej struktury stanowi ilustracj¢ zmian jako$cio-
wych. Do oceny ilosciowej konieczna jest znajomo$¢ parametrow wyznaczanych do-
$wiadczalnie oraz wiedza na temat przebiegu procesu obrobki cieplnej, co wykracza
poza zakres niniejszej pracy.



11. Przyklady zastosowania
frontalnych automatow komorkowych
do modelowania mikrostruktury
w procesie walcowania

Przedstawiona w rozdziale 1 struktura modelu rozwoju mikrostruktury w proce-
sach technologicznych (rys. 1.1) jest uktadem kompleksowym z elementami hierarchii.
Podstawa tego modelu sa frontalne automaty komoérkowe, ktore zostaty opisane w czg-
$ci pierwszej niniejszego opracowania. Na nich opieraja si¢ modele odpowiadajace za
symulacj¢ podstawowych zjawisk mikrostrukturalnych oraz dziatan przygotowaw-
czych i pomocniczych (por. rozdz. 6-10). Kolejnym poziomem uktadu sa modele
procesow technologicznych. Opierajac si¢ na modelach zjawisk mikrostrukturalnych
i uktadajac je w odpowiedniej kolejnosci, pozwalaja one zasymulowaé zmiany mikro-
struktury w procesach technologicznych.

W tym rozdziale przedstawiono dwa przyktady symulacji rozwoju mikrostruktury
w procesach technologicznych. Pierwszy dotyczy modelowania procesu wieloetapo-
wego odksztalcenia w potaczeniu z wynikami modelowania metoda elementow skon-
czonych. W ten sposob mozna zasymulowaé rozwoj mikrostruktury praktycznie w do-
wolnym procesie technologicznym. Drugi przyklad dotyczy bardziej szczegétowego
przypadku walcowania wyroboéw plaskich, kiedy podstawowe parametry procesu moga
by¢ obliczone metodami analitycznymi bez zastosowania MES i wowczas caty wielo-
przepustowy proces walcowania jest modelowany wyltacznie za pomoca automatow
komorkowych.

W przyktadach tych zastosowano dwa warianty potaczenia modeli FCA i MES.
Pierwszy zapewnia wykorzystanie w obliczeniach zaréwno automatéw komorkowych,
jak i metody elementéw skonczonych na poziomie skali mezo. W przypadku spgczania
trojwymiarowego obliczenia automatami komorkowymi przebiegaja rownolegle z mo-
delowaniem metoda elementéw skonczonych. Wowczas rozpatrywany jest sze$cian
reprezentujacy mata objetos¢ materialu z narzuconymi warunkami odksztatcenia. Fak-
tycznie jest to proba zbadania nieréwnomiernosci odksztatcenia struktury podczas re-
krystalizacji dynamiczne;j.

Laczac dziatanie automatéw komorkowych z programem bazujacym na metodzie
elementéw skonczonych, przyjeto zasadg sztywnego potaczenia siatki elementow
skonczonych z przestrzenia automatow komorkowych. Zrealizowanie tej zasady jest
mozliwe tylko w przypadku, gdy ksztalty elementow skonczonych i komoérek sa kom-
patybilne. W idealnym przypadku komorki maja ten sam ksztalt i te same wymiary.
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Moga to by¢ szeSciany lub czworo$ciany. Tu zastosowano w elementach skonczonych
i w automatach komoérkowych ksztaltt szescienny. Niestety, opracowany program opar-
ty na metodzie elementow skonczonych nie pozwala na uwzglednienie liczby elemen-
tow porownywalnej z liczba komoérek. Kostka modelowa jest dzielona jednocze$nie na
sze$cienne elementy skonczone i takie same, ale mniejszych rozmiarow komorki. Inny-
mi stowy, kazdy element skonczony sklada si¢ z kilkunastu lub kilkadziesigciu komo-
rek o tym samym ksztalcie.

W drugim z przedstawionych wariantéw mamy do czynienia z mniej $cistym pota-
czeniem metody automatéw komorkowych i MES. W tym podejsciu obliczenia MES
sa niezalezne od wynikéw symulacji automatami komoérkowymi, natomiast te ostatnie
otrzymuja od MES niezbg¢dne informacje o parametrach procesu. Stwarza to mozliwo$é
prowadzenia obliczen automatami komoérkowymi nie tylko réwnolegle z obliczeniami
MES, ale rowniez i po zakonczeniu ich pracy. W przypadku walcowania tréjwymiaro-
wego w metodzie elementéw skonczonych dane zostaja zapisane do plikow, ktore sa
nastgpnie czytane przez model automatow komorkowych.

11.1. Procesy wieloetapowego odksztalcenia
(walcowanie w wykrojach)

Matematyczny model i oprogramowanie (SortRoll) do modelowania trjwymia-
rowego plynigcia metalu podczas odksztalcenia plastycznego, ktéorego wyniki obli-
czen zastosowano w niniejszej ppublikacji, zostaty opracowane i ogloszone w pracach
Milenina (1998, 2002). Do rozwiazania przestrzennego zagadnienia teorii plastyczno-
$ci zastosowano metodg elementéw skonczonych oraz warunek stacjonarno$ci funk-
cjonalu Markowa. Warunki brzegowe procesu walcowania zostaty uwzglgdnione przy
wykorzystaniu metody zaproponowanej w pracy Milenina ef al. (2004). Metoda ta wy-
maga zastosowania funkcji kary do uwzglednienia warunkéw wspotdziatania metalu
z narzgdziem w ztozonej konfiguracji przestrzennej. Model zawiera roéwniez algorytm
przenoszenia pola temperatury migdzy kolejnymi przepustami.

Program SortRoll pozwala na wyznaczenie wielu parametrow termomechanicz-
nych procesu walcowania, miedzy innymi: jego sktadowych predkosci, tensorow od-
ksztalcen, predkosci odksztalcania, naprgzen, temperatury, pdl powierzchni przekro-
jow poprzecznych walcowanego materialu oraz nacisku metalu na walce.

Rozbudowa programu do wspodlpracy z modelem automatéw komorkowych doty-
czyla przenoszenia pdl temperatury oraz intensywnosci odksztatcen migdzy przepusta-
mi, a takze przedstawienia wynikéw obliczen w formie zmiany rozpatrywanych para-
metréw w okreslonych punktach przekroju (Malinowski et al. 2009). Wybrano kilka
punktow, ktorych ogolne potozenie przedstawiono na rysunku 11.1. W poczatkowym
etapie symulacji zostaty znalezione te wezly trojwymiarowej siatki metody elementow
skonczonych, ktére znajdowaly si¢ najblizej rozpatrywanych punktow.
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Dla wybranych warunkéw walcowania w wykrojach przeprowadzono metoda ele-
mentow skonczonych (MES) obliczenia rozktadu odksztatcen, ich predkosci i tempera-
tury w wybranych punktach przekroju. Otrzymane dane wykorzystano do obliczenia
zmiany mikrostruktury i napr¢zenia uplastyczniajacego za pomoca opracowanego mo-
delu automatéw komoérkowych.

Wyniki obliczen dla kazdego wybranego punktu sg zapisywane w odpowiednich,
odrgbnych plikach zgodnie z nastgpujacym schematem: czas, aktualne wspotrzedne
punktu (wezta), temperatura, predko$¢ odksztalcenia, naprezenie uplastyczniajace, in-
tensywno$¢ odksztatcen w punkcie oraz sktadowe tensora predkosci odksztatcenia.

Faktycznie w obliczeniach automatami komdrkowymi uwzgledniono tylko czas,
temperaturg 1 sktadowe tensora predkosci odksztatcenia.

Rys. 11.1. Plozenie analizowanych punktow w przekroju wsadu
(Svyetlichnyy 2012a)

11.1.1. Warunki symulacji

Mozliwosci opracowanego uktadu oméwiono na przyktadzie technologii walcowa-
nia 38-milimetrowych pretéw okraglych gladkich. Warunki symulacji przyjgto na pod-
stawie danych z literatury przedmiotu (Laber i Milenin 2007). Do analizy wykorzystano
trzy ostatnie przepusty (klatki 10, 11 i 12). Temperatura pasma przed dziesiatym przepu-
stem zostata zadana rownomiernie na catym przekroju i miata wartoéci 900°C i 1000°C.
Podstawowe parametry procesu walcowania podano w tabeli 11.1. W symulacjach kom-
puterowych zadano nastgpujace dane wejsciowe: temperarura otoczenia oraz tempera-
tura wody 20°C, temperatura walcéw 60°C, wspotczynnik tarcia = 0,8, wspotczynnik
wymiany ciepta pasma z otoczeniem 120 W/(m2~K), wspotczynnik wymiany ciepta pa-
sma z walcami 6000 W/(m>K).

Tabela 11.1
Schemat walcowania
Ksztalt wykrojéw | Wymiary, mm | Predkos$¢ walcowania, m/s | Czas przerwy, s
okrag 45,6 x 45,6 2,94 1,43
owal 50,4 x 35,0 3,46 1,21
okrag 38,5 x 38,5 3,99 1,5
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11.1.2. Charakterystyka materialu

Materiatem wykorzystanym do obliczen byla stal niestopowa konstrukcyjna
S355J2G3. Jest to stal jakosciowa powszechnie stosowana w konstrukcjach spawa-
nych, zgrzewanych, nitowanych oraz faczonych srubami. Produkowana jest w postaci
blach grubych, tasm, pretow oraz ksztattownikow.

W celu wprowadzenia zaleznosci od temperatury wlasnosci termofizycznych ma-
teriatu do programu MES SortRoll aproksymowano je rownaniem liniowym.

11.1.3. Wyniki modelowania MES

Wybrane wyniki symulacji programem MES wykonane przez A. Milenina (Mali-
nowski et al. 2009) przedstawiono na rysunkach 11.2 i 11.3 w postaci tréjwymiaro-
wych rozktadow temperatury, intensywnosci odksztatcen oraz predkosci odksztalcenia.
Zmiany temperatury w wybranych punktach uwidoczniono na rysunku 11.4. Wigcej
rysunkow 1 wykreso6w mozna znalez¢é w sprawozdaniu (Malinowski et al. 2009).

Rys. 11.2. Rozktad intensywnosci odksztalcen w dziesiatym przepuscie
(Malinowski et al. 2009, oprac. Milenin)
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Rys. 11.3. Pole intensywnosci predkosci odksztalcenia w dziesiatym przepuscie
(Malinowski et al. 2009, oprac. Milenin)
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Rys. 11.4. Temperatura w wybranych punktach
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11.1.4. Modelowanie rozwoju mikrostruktury

Na podstawie obliczen MES przeprowadzono symulacj¢ zmian mikrostruktury
w trzech punktach (rys. 11.1). Pliki z wynikami MES wykorzystano do utworzenia no-
wych plikow, ktore zawieraly tylko informacje konieczne do obliczen automatami ko-
moérkowymi, a mianowicie: czas, temperaturg i tensor pr¢dkosci odksztalcenia. Poza
tym uwzgledniono kantowanie w przerwie migdzy przepustami, ktére polegato na
Taczeniu kilku plikéw i zmianie sktadowych tensora.

Reprezentujaca mikrostrukturg objetos¢ modelowa przedstawia przestrzen auto-
matow komodrkowych o wymiarach poczatkowych 280 x 320 x 560 um3, ktora zawie-
ra 125 min komorek (500 x 500 x 500). Poczatkowa mikrostrukture, taka sama dla
wszystkich trzech punktow, wygenerowano za pomoca automatéw komoérkowych
(por. rozdz. 6) z periodycznymi warunkami brzegowymi i liczba ziaren rowng 300, co
daje $rednig poczatkowa wielko$¢ ziarna wynoszaca okoto 52 um (Svyetlichnyy
2012a). Mikrostrukturg t¢ przedstawiono na rysunku 11.5.

Rys. 11.5. Poczatkowa mikrostruktura w punktach 0, 11 2
(Svyetlichnyy 2012a)

Wybrane wyniki symulacji (rys. 11.6—-11.12) przedstawiono jako obrazy mikro-

struktury na bokach sze$cianow (rys. 11.6—11.8, 11.11, 11.12) i wykresy zmian wiel-
kosci ziaren (rys. 11.9) oraz naprgzenia uplastyczniajacego (rys. 11.10). Litera ,,a” na
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rysunkach 11.6-11.8 odpowiada mikrostrukturze w punkcie O (rys. 11.1), ,b” —w punk-
cie 1, a ,,c> — w punkcie 2. W wariancie symulacji z poczatkowa temperaturg 900°C
wybrano trzy czasy, aby pokaza¢ mikrostruktur¢ w trzech momentach: po pierwszym
przepuscie (rys. 11.6), przed drugim przepustem (rys. 11.7) i po ostatnim (trzecim)
przepuscie oraz chtodzeniu w ciagu 1,5 s (rys. 11.8).

b)
200 pm

Yz

]Q

Rys. 11.6. Mikrostruktura po pierwszym przepuscie w punktach 0 (a), 1 (b) i 2 (c)
(Svyetlichnyy 2012a)
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Warunki odksztalcenia w tych trzech punktach sa rézne i wptywa to nie tylko na
ksztatt komorek i catej przestrzeni, ale roéwniez na ksztatt i wielko$¢ ziaren po od-
ksztatceniu i1 rekrystalizacji. Poniewaz zastosowano drugi algorytm uwzgledniajacy
réwnomierne odksztatcenie (podrozdz. 2.4.3, rys. 2.17), komodrki maja ksztalt prosto-
padto- lub réwnolegtoscianéw, odwzorowujac ksztatt przestrzeni w mniejszej skali.

a) b)
200 pm

Rys. 11.7. Mikrostruktura przed drugim przepustem w punktach 0 (a), 1 (b) i 2 (c)
(Svyetlichnyy 2012a)
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W centralnym punkcie (punkt 0), ktory lezy na osi symetrii przekroju, sktadowe
$cinajace tensora predkosci odksztalcenia sa rdwne zeru. W dwoch innych punktach
lezacych na liniach symetrii przekroju sktadowe $cinajace sa dos¢ mate. Niewielkie
odchylenia od ksztaltu prostopadtoscianu mozna zauwazy¢ na rysunkach 11.6¢, 11.7¢c
i 11.8c w punkcie 2.

a) b)

200 um —200pm

Rys. 11.8. Mikrostruktura po trzecim przepuscie i chtodzeniu przed przemiana fazowa
w punktach 0 (a), 1 (b) i 2 (c) (Svyetlichnyy 2012a)

Odksztatcenie wptywa gtéwnie na wymiary rownoleglo§cianow. Jego warunki nie
odpowiadaja inicjowaniu rekrystalizacji dynamicznej — w przerwach migdzy odksztal-
ceniami zachodzi tylko rekrystalizacja statyczna. Material stykajacy si¢ z walcami
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podlega szybszemu chtodzieniu, co rzutuje na ksztattowanie bardziej drobnej mikro-
struktury (rys. 11.7c, 11.8b, c¢). Zwiazane jest to z r6znymi parametrami odksztalcenia —
jego temperatura i predko$cia — w wybranych punktach. Parametry te wptywaja na licz-
b¢ nowych ziaren ipredko$¢ ich rozrostu. Réznice wielkosci ziaren widoczne sa
od pierwszego przepustu.

Rekrystalizacja rozpoczyna si¢ podczas odksztalcenia (drobne ziarna, ktorych gra-
nice zaznaczono biatym kolorem na rysunku 11.6), przebiega w czasie przerwy migdzy
przepustami i konczy si¢ przed kolejnym przepustem (rys. 11.7). Nastgpuje petna re-
krystalizacja statyczna. Rozna wielkos¢ ziaren po rekrystalizacji w trzech punktach jest
widoczna na rysunku 11.7. Ten sam wynik otrzymamy rowniez po ostatnim przepuscie.
Przyktady takiej mikrostruktury po ostatnim przepuscie i chlodzeniu przedstawiono na
rysunku 11.8.

Zmiany wielko$ci ziarna obliczono w kazdym punkcie w ciagu calego procesu
walcowania i pokazano je na rysunku 11.9. Wielko$¢ ziarna liczono jako stosunek jego
reprezentatywnej objgtosci (ktora jest stala) do powierzchni wszystkich ziaren. Sposéb
ten zostal szczegotowo opisany w podrozdziale 8.6. Na wspomnianym rysunku przed-
stawiono cztery wykresy. Trzy odpowiadaja modelowaniu z poczatkowa temperatura
900°C (linie oznaczone literami ,,a”, ,,b” i ,,c”), natomiast czwarty ilustruje zmiang wiel-
kosci ziarna w centralnym punkcie 0 przy poczatkowej temperaturze 1000°C (krzywa
oznaczona litera ,,d”). Poniewaz temperatura w punkcie 0 wzrasta (por. rys. 11.3), $red-
nia wielko$§¢ ziaren po rekrystalizacji rowniez si¢ zwigksza oraz staje si¢ wigksza od
poczatkowej. Najwigkszy wplyw na wielko$¢ ziarna w omawianym modelu ma tempe-
ratura. Koncowa wielko$¢ ziaren po walcowaniu z poczatkowa temperaturg 900°C
w punktach 0, 1 i 2 wynosi odpowiednio 34,6 um, 34,5 pm i 21,6 pm.

Srednia wielkos$¢ ziarna, pm

czas, s

Rys. 11.9. Zmiana wielkosci ziarna podczas walcowania
(Svyetlichnyy 2012a)
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Naprezenie uplastyczniajace obliczono na podstawie ggstosci dyslokacji meto-
da przedstawiona w podrozdziale 8.2. Zmiany tego naprgzenia pokazano na rysun-
ku 11.10: zmiany wzgledem odksztalcenia (a) oraz utamek rekrystalizacji wzgledem
czasu (b). Na rysunku 11.10a mozna zauwazy¢, ze wszystkie trzy krzywe napr¢zenia
uplastyczniajacego podczas odksztalcenia prawie si¢ pokrywaja, mimo réznej tempe-
ratury punktach 0, 1 i 2. Mozna to tlumaczy¢ faktem, ze w nizszej temperaturze
w punktach 112 w poréwnaniu z punktem 0 odksztalcenie zachodzi z mniejsza predko-
$cia, co w pewnym stopniu kompensuje réznice. Na wspomnanym rysunku widac¢ row-
niez istotne réznice w odksztatceniu w roznych punktach. Poniewaz w modelach MES
i FCA przyjeto ten sam schemat rozwoju gestosci dyslokacji przy braku odksztatcenia
rekrystalizacji dynamicznej, naprg¢zenia uplastyczniajace uzyskane za pomoca obu me-
tod sa identyczne.

Przedstawienie utamka rekrystalizacji w funkcji czasu (rys. 11.10b) pozwala prze-
analizowac kinetyke tego procesu. Wowczas widaé, ze po pierwszym przepuscie we
wszystkich punktach nastgpuje peilna rekrystalizacja. Podobnie wyglada sytuacja dla
wszystkich przepustow w punkcie 0. Zwiazane to jest z wysoka temperaturg i wystar-
czajaco dhugim czasem przerwy. Natomiast w punktach przy powierzchni, gdzie mamy
do czynienia z wigkszym spadkiem temperatury, dtugo$¢ przerwy jest juz niewystar-
czajaca do zaj$cia pelnej rekrystalizacji statycznej.

a) b)

75 —

utamek rekrystalizacji
L

naprezenie uplastyczniajace, MPa
3
|

N
a
--

o
o

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 0
odksztatcenie

Rys. 11.10. Zmiana napr¢zenia uplastyczniajacego podczas walcowania
jako funkcja odksztatcenia (a) i czasu (b) (Svyetlichnyy 2012a)

Na rysunku 11.11 pokazano jeszcze jeden obraz mikrostruktury w punkcie 0 po
ostatnim przepuscie i chtodzeniu w ciagu 1,5 s od poczatkowej temperatury 1000°C. Tu
mamy ziarna wyraznie grubsze w pordwnaniu z wariantem symulacji w nizszej tempe-
raturze w tym samym punkcie (rys. 11.8a). W dalszej symulacji przemiany fazowej pod-
czas chlodzenia walcowanego preta mikrostruktura ta wystgpowata jako poczatkowa.
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Rys. 11.11. Zmiana naprgzenia uplastyczniajacego podczas walcowania
jako funkcja odksztalcenia (a) i czasu (b) (Svyetlichnyy 2012a)

Po walcowaniu pre¢t chtodzono z r6zng predkoscia. Mikrostruktury po przemianie
fazowej przy zastosowaniu trzech predkosci chtodzenia (0,5 K/s, 1,0 K/s i 3,0 K/s)
przedstawiono na rysunku 11.12.

Do obliczen liczby zarodkow N, (wigc i ziaren ferrytu) czgsto stosowano empi-
ryczne wzory uwzgledniajace predkosc¢ chtodzenia Cr 1 powierzchnig ziaren S. Zamiast
powierzchni ziaren uwzgledniono $rednia wielkos¢ ziarna austenitu D, i zakumulowa-
ne odksztalcenie resztkowe €,,,:

1

{L4+50r72 4 22[1-exp(-0,015D, ) [}(1-0,45¢%] ) (D

Ny =azCr''?s =

Srednia wielko$¢ ziaren ferrytu D, liczono na podstawie objetosci modelowe;j
przestrzeni V i liczby ziaren:

6V

D -
T N

o = 3

(11.2)

Srednia wielko$¢ ziarna austenitu po walcowaniu z poczatkowa temperatura
1000°C w punkcie 0 wyniosta 72 um. Liczba ziaren ferrytu po przemianie fazowej
z predkosciami 0,5 K/s, 1,0 K/s i 3,0 K/s wynosita odpowiednio 7876, 10446 i 14386.
Daje to $rednia wielko$§¢ ziarna 23,0 wm, 20,9 um i 18,8 um. Srednia liczba ziaren
ferrytu przypadajaca na jedno ziarno austenitu wynosi 30,7, 40,7 i 56,0.

W wariancie o poczatkowej temperaturze 900°C $rednia wielko$¢ ziarna austenitu
wynosita 35 um, a liczba ziaren ferrytu po przemianie — 18022, 26324 i 41006. Srednia
wielko$¢ ziaren ferrytu wynosita 17,5 um, 15,4 um i 13,3 um. Srednia liczba ziaren
ferrytu przypadajaca na ziarno austenitu wynosita 8,0, 11,8 i 18,3.
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Rys. 11.12. Mikrostruktura po trzecim przepuscie i chlodzeniu przed przemiana fazowa
w punktach 0 (a), 1 (b) i 2 (c) (Svyetlichnyy 2012a)

Yz
IS

Za pomoca omdéwionego algorytmu mozna zamodelowa¢ dowolny proces techno-
logiczny, nie tylko walcowanie, a wigc automaty komorkowe moga by¢ wykorzystane
do symulacji dowolnego procesu przerdbki plastycznej na goraco.

11.2. Walcowanie wyrobow plaskich

W pewnych procesach technologicznych, do ktérych zalicza si¢ walcowanie
wyrobow plaskich, w ktérym moze nie by¢ wymagany wysoki poziom dyskretyzacji
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w catym przekroju, da si¢ zastosowa¢ inne podejscie: zamiast wykonywania skompli-
kowanych obliczen parametrow procesu mozna wykorzystac ich $rednie wartosci, obli-
czone z wystarczajaca doktadnoscia na podstawie rozwiazan analitycznych. Poniewaz
w przypadku automatow komorkowych wystarczy ograniczona charakterystyka proce-
su, symulacj¢ takich proceséw mozna przeprowadzaé bez stosowania metody elemen-
tow skonczonych.

Model rozwoju mikrostruktury oparty na automatach komorkowych potrzebuje do
obliczen czasu trwania przerdbki plastycznej informacji o nastgpujacych parametrach:
czasie przerw migdzy kolejnymi etapami odksztalcenia oraz temperaturze i predko-
$ci odksztatcenia. Parametry te mozna uzyska¢ zaréwno z rzeczywistego procesu, jak
i w wyniku przeprowadzenia obliczen analitycznych na podstawie planu gniotow.

11.2.1. Dane wejsciowe

Przedstawione w tym rozdziale symulacje przeprowadzono na podstawie planéw
gniotdéw opracowanych w monografii autora (Svyetlichnyy 2004), z ktorych jeden
przedstawiono w tabeli 11.2. Obliczenia przeprowadzono dla walcarki wykanczajacej
nawrotnej z walcami o $rednicy 1000 mm. Zasymulowano walcowanie blachy o grubo-
$ci 40 mm i dlugosci 10 m. Predkos$¢ walcowania we wszystkich przepustach wyniosta
5 m/s, czas migdzy wyjsciem blachy z walcow a wejSciem w walce w kolejnym przepu-
scie — 2,3 s. Migdzy przepustami zalozono chtodzenie w powietrzu. Symulowano mi-
krostrukturg metalu w osi blachy. Modelowanym materiatlem byta stal 45.

Wejsciowy plan gniotow zawiera jedynie informacj¢ o temperaturze oraz grubos$ci
wejsciowej 1 wyjsciowej, czyli pierwsze 4 kolumny tabeli 11.2. Na podstawie rozwia-
zan analitycznych obliczono dodatkowe parametry procesu walcowania, czg$¢ z nich
réwniez zamieszczono w tabeli 11.2. Sa to: gniot (kolumna 5), $rednie odksztatcenie,
predkos¢ odksztalcenia (kolumna 6), dlugos¢ wyjsciowa, czas walcowania i czas prze-
rwy (kolumna 7) z uwzglednieniem czasu od wyjscia blachy z poprzedniego przepustu
i wejScia w kolejny oraz czasu walcowania. Zatozono, ze temperatura podczas od-
ksztalcenia pozostaje bez zmian, tak jak i pregdkos$¢ odksztalcenia.

Tabela 11.2
Plan gniotow (Svyetlichnyy 2004)

Numer Grubosé Grubosé T . Predkosé Czas
o . o . emperatur | Gniot Kksztalceni
przepust | wejSciowa | wyjSciowa o o odksztalcenia | przerwy 1,
aT, °C r,% . 1

u hy, mm hy, mm €S S
1 2 3 4 5 6 7
1 40,00 27,18 1098 32 90,6 5,24
2 27,18 18,55 1087 31,7 90,1 6,60
3 18,55 12,75 1061 31,3 89,4 8,70
4 12,75 8,95 1010 29,8 87,3 11,20
5 8,95 6,49 928 27,5 83,6 14,60
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Symulowano tylko rekrystalizacje statyczna, poniewaz nawet w temperaturze
1100°C i przy predkosci odksztatcenia 10 s odksztalcenie pikowe wynosi ponad 0,35.
Natomiast zgodnie z warunkami modelowania (wszystkie temperatury ponizej 1100°C,
odksztalcenie okoto 0,3 i predkos¢ okoto 90 s_l) rekrystalizacja dynamiczna w takim
przypadku nie zachodzi.

Po odksztalceniu obliczano wymiary komodrki w celu okreslenia kroku czasowego
i liczby iteracji koniecznych do symulacji walcowania. Pod koniec walcowania po-
wstaja zarodki nowych ziaren. Szczegdétowo model ten zostat opisany w rozdziale 8.
W przerwie migdzy przepustami nowe zarodki nie powstaja, symulowano wigc rozrost
ziaren bez zarodkowania. Zmiany temperatury migdzy przepustami aproksymowano
liniowa zalezno$cig od czasu. Po ostatnim przepuscie materiat chtodzono z predkoscia
10 K/s w ciagu 5 s.

11.2.2. Wyniki symulacji

Za pomocg FCA utworzono poczatkowa mikrostrukturg (rys. 11.13) o nastgpu-
jacych parametrach: przestrzen FCA zawiera n, % ny, % n, =500 x 500 x 500 komérek
z reprezentatywna objgtoscia V, = a, x a, x a, = 0,4 x 0,4 x 0,4 = 0,064 mm°. Poczatko-
wa mikrostruktura zawiera 200 ziaren, co odpowiada $redniej wielkosci ziarna 70 wm.
05 x jest kierunkiem walcowania, y — szerokoscia blachy, z — grubo$cia. Wymiar blachy
w kierunku y pozostaje bez zmian, x wydtuza sig, z si¢ skraca. Mozliwe sa dwa warian-
ty wizualizacji wynikéw obliczen. W pierwszym wykorzystano paletg 45 kolorow, kto-
re odzwierciedlaja rézng orientacj¢ krystalograficzna. Jednak w niniejszym rozdziale
w wizualizacjach postuzono si¢ skala szaro$ci, ktéra prezentuje stan ziaren. Stare ziar-
na zaznaczono kolorem ciemnoszarym, nowe sa jasnoszare. Granice ziaren sg czarne,
natomiast ruchome granice rosnacych ziaren zaznaczono kolorem biatym.

Wyniki symulacji przedstawiono w postaci rysunkéw izometrycznych z mikro-
struktura w wybranych chwilach czasu pokazana na powierzchni prostopadtoscia-
ndéw ograniczajacych przestrzen automatow (rys. 11.13-11.18) oraz wykreséw de-
monstrujacych zmiany wielkos$ci ziarna (rys. 11.19) i naprgzenia uplastyczniajacego
(rys. 11.20) podczas catego procesu walcowania. Mikrostruktura zostala pokazana
w chwili czasu zwiazanej z poczatkiem lub koncem odksztalcenia. W zwiazku z istot-
nym sumarycznym wydluzeniem walcowanego materiatu zastosowano reorganizacj¢
przestrzeni automatéw opisana w rozdziale 3 i automatyczna przebudowg przed kolej-
nym przepustem zgodnie z warunkami zapisanymi we wzorach (3.1). Warto$ci przyjgte
we wzorach (3.1) sa nast¢pujace: minimalna dopuszczalna liczba ziaren w calej prze-
strzeni ngpi, = 500, maksymalna ngp,,, = 4000.

Kolejnos¢ obliczen i wybrane wyniki zebrano w tabeli 11.3. Do przedstawie-
nia reorganizacji przestrzeni wykorzystano takie same oznaczenia jak w rozdziale 3:
BXZ — przecinanie przestrzeni w poprzek dtugosci (a,/2) i sklejanie jej po powierzchni
poziomej (2a,); HX i HY — dzielenie w poprzek dtugosci (a,/2) i w poprzek szeroko-
sci (a,,/2). Przed drugim przepustem przestrzen nie jest zmieniana ze wzgledu na mata
liczbg ziaren (ng = 453 < ngy;, = 500), co uniemozliwia dzielenie, natomiast stosunek
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krawedzi jest niewystarczajacy do zastosowania przecinania i sklejania przestrzeni
(a,=0,588 <3a,=3-0,272 = 0,716). Przed trzecim przepustem nastgpuje przecinanie
i sklejanie, a przed czwartym i piatym — jeden i dwa podziaty (por. przedostatnia ko-
lumna tabeli 11.3).

Rys. 11.13. Mikrostruktura przed pierwszym przepustem (a) i po nim (b).
Reprezentatywna objgtos¢ V. = 0,064 mm’ (Svyetlichnyy 2012b)

Tabela 11.3
Wyniki obliczen (Svyetlichnyy 2012b)

Numer Dlugos¢ x szero kos¢ Objetos¢ Liczba ziaren Przeksztalcenie
x grubosé¢ 3 |przed przepustem . Rysunek
przepustu V, mm . h przestrzeni
a, X a,x a, mm i po nim

1 0,4 x0,4 x 0,4 0,064 200/453 - 11.13

2 0,588 x 0,4 x 0,272 0,064 453/576 BXZ 11.14i11.15
3 0,431 x 0,4 x 0,371 0,064 576/994 HX -

4 0,314 x 0,4 x 0,255 0,032 674/1464 HX + HY 11.16111.17
5 0,224 x 0,2 x 0,179 0,008 625/4850 - 11.18

Na rysunkach 11.13b, 14b, 16b, 18b mozna zaobserwowac efekt walcowania
w postaci malych biatych punktéw. Sa to zarodki nowych ziaren, ktére ze wzgledu na
brak rekrystalizacji dynamicznej nie maja warunkéw do rozrostu podczas odksztalcenia.
Nastepuje pelna rekrystalizacja statyczna, z wyjatkiem dwoch ostatnich przepustow.
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Podczas pierwszych przepustow panuje dostatecznie wysoka temperatura i jest wy-
starczajaco duzo czasu, aby zaszla pelna rekrystalizacja. Na rysunku 11.17b ilustru-
jacym sytuacje przed ostatnim przepustem widac kilka biatych granic rosnacych zia-
ren, co oznacza, ze rekrystalizacja nie dobiegla konca. Po ostatnim, piatym, przepuscie
i chtodzeniu rekrystalizacja na skutek spadku temperatury jest zatrzymywana (mata
sita napedowa rozrostu ziaren i do$¢ krotki czas) i dlatego na rysunku 11.18b mozna
zobaczy¢ niewiele matych nowych ziaren.

a) b)

&

A
Rys. 11.14. Mikrostruktura przed drugim przepustem (a) i po nim (b).
Reprezentatywna objgtos¢ ¥, = 0,064 mm?> (Svyetlichnyy 2012b)

Rys. 11.15. Mikrostruktura po rekrystalizacji po drugim przepuscie przed przecinaniu i sklejaniu
przestrzeni automatéw komorkowych (a) i po tym zabiegu (b).
Reprezentatywna objgtos¢ V,. = 0,064 mm’ (Svyetlichnyy 2012b)
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200 pm

>

a)

X
Rys. 11.16. Mikrostruktura przed czwartym przepustem (a) i po nim (b).
Reprezentatywna objgtos¢ V.= 0,032 mm?> (Svyetlichnyy 2012b)

a) b)

100 um |

Rys. 11.17. Mikrostruktura po rekrystalizacji po czwartym przepuscie przed podziatem
w dwoch kierunkach (a) i po tym zabiegu (b). Reprezentatywna objgtos¢ V..
zmniejsza si¢ z 0,032 mm? do 0,008 mm’ (Svyetlichnyy 2012b)

Procedura reorganizacji przestrzeni z przecinaniem i sklejaniem jest dobrze wi-
doczna na rysunku 11.15. Po przecigciu przestrzeni w poprzek dtugosci obie jej czgsci
zajmuja pozycj¢ jedna nad druga. Ten wariant jest doktadnie opisany w rozdziale 3,
gdzie omowiono roéwniez inny sposob przeprowadzenia takiej przebudowy (rys. 3.15).
Poniewaz struktura w miejscu potaczenia (sklejania) jest identyczna nie powstaja zadne
nieciaglosci. Dlatego tez na rysunku 11.19b nie mozna zobaczy¢ linii ani powierzchni
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taczenia dwoch czesci przestrzeni automatow komorkowych. Podwojne dzielenie po
czwartym przepuscie (na dtugosci i szerokosci) pokazano na rysunku 11.17. Do dal-
szych obliczen wykorzystano tylko ¢wiartke reprezentatywnej objgtosci V.. Objgtosc V.,

zmniejsza si¢ z 0,032 mm? do 0,008 mm’.

a

)

Rys. 11.18. Mikrostruktura po piatym przepuscie przed rekrystalizacja (a) i po niej (b).
Reprezentatywna objgtos¢ V,. = 0,008 mm’ (Svyetlichnyy 2012b)
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Rys. 11.19. Zmiana wielko$ci ziarna podczas walcowania
(Svyetlichnyy 2012b)

Na rysunku 11.19 przedstawiono zmiany wielko$ci ziarna podczas symulacji. Me-

toda ich obliczenia zostala opisana w podrozdziale 8.6, a przyktad dotyczacy walcowa-
nia w wykrojach pokazano na rysunku 11.9. Rekrystalizacja statyczna po czwartym
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przepuscie nie jest pelna, co mozna zaobserwowac na rysunku 11.19. Dla pelnej rekry-
stalizacji statycznej charakterystyczna jest obecno$¢ prawie poziomego odcinka, na kt6-
rym dana wielko$¢ si¢ nie zmienia. Parametr pozostaje bez zmian, poniewaz sita napgdowa
termicznego rozrostu ziarna jest wielokrotnie mniejsza od sity jego rozrostu podczas
rekrystalizacji zwiazanej z gestoscia dyslokacji i dlatego w modelu zostata pominigta.

Srednia wielko$¢ ziarna osiaga podczas rekrystalizacji minimalna warto$é¢ wtedy,
kiedy rosnace ziarna jeszcze nie wypetnity catej przestrzeni, nie wyrosty maksymalnie,
a stare nie znikngly zupelnie, cho¢ istotnie si¢ zmniejszyty.

Do obliczenia naprgzenia uplastyczniajacego zastosowano model opisany w pod-
rozdziale 8.2, a wyniki przedstawiono na rysunku 11.20. Odzwierciedlaja one zmiany
naprezenia wzglgdem sumarycznego odksztatcenia. Na rysunku tym mozna zaobser-
wowac réwniez wzrost naprezenia od przepustu do przepustu. Wzrost 6w mozna wy-
thumaczy¢ spadkiem temperatury walcowania. Po walcowaniu, tak jak w przypadku
walcowania w wykrojach, istnieje mozliwo$¢ symulacji przemian fazowych.

150 —
125 —
100 —

75 —
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odksztatcenie

Rys. 11.20. Zmiana naprgzenia uplastyczniajacego podczas walcowania
(Svyetlichnyy 2012b)

Podsumowanie i analiza wynikéw badan teoretycznych

Analiza metody automatéw komdrkowych na obecnym etapie jej rozwoju, zasad
ich dziatania i stosowanych w tej metodzie algorytméw pozwolita uwidocznié jej ogra-
niczenia oraz trudnosci w zakresie symulacji mikrostruktury podczas plastycznej prze-
robki metali. Omdéwiono rowniez zalety tej metody. Oto lista jej najistotniejszych cech:

— Klasyczny algorytm rozrostu ziarna jest najprostszy w zastosowaniu; wymaga naj-
mniejszych naktadow prac projektowych i obliczeniowych. Cechuje go jednak
wysoka przestrzenna anizotropia. Ksztalt ziarna zwiazany jest z wybranym oto-
czeniem (sasiedztwem), co nie pozwala sterowac ani ksztaltem, ani predkoscia
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rozrostu. Wprowadzenie regul losowych powoduje zmniejszenie prgdkosci obli-
czen, pozwala nieznacznie poprawic izotropowo$¢ ziaren w przestrzeni i umozli-
wia wprowadzenie czg$ciowej kontroli nad predkoscia rozrostu. W praktyce
jednak ksztatt ziaren i predko$¢ ich rozrostu mozna uznaé za parametry nieste-
rowalne.

Zastosowanie stanu przejSciowego pozwala na pelne sterowanie predkoscia
rozrostu, a w konsekwencji daje mozliwos¢ uzyskania struktury izotropowe;j
przy uzyciu ograniczonej liczby rodzajow sasiedztwa. W przestrzeni dwuwymia-
rowej mozliwe jest uzyskanie rosnacych ziaren o ksztatcie czworokatnym, okra-
glym oraz osiowosymetrycznym, a w przestrzeni trdjwymiarowej: szesciennym
1 kulistym.

Predkosc¢ rozrostu moze by¢ uzalezniona od parametrow zewngtrznych, takich jak
temperatura, oraz wewngtrznych, do ktéorych mozna zaliczy¢ sktad chemiczny, gg-
stos¢ dyslokacji, kat dezorientacji 1 inne.

Zaleca si¢ stosowanie periodycznych warunkow brzegowych, rzadziej warunkow
otwartych.

Ksztalt komoérek i1 przestrzen automatéw komorkowych sa niezmienne, nie
uwzgledniaja rzeczywistego odksztalcenia materialu. Geometria komorek i prze-
strzeni sa state w czasie.

Konwencjonalne automaty komorkowe wymagaja przeszukiwania catej przestrze-
ni automatow i otoczenia kazdej komoérki w kazdym kroku czasowym, co prowa-
dzi do istotnego wydluzenia czasu obliczen, w szczego6lnosci w algorytmach troj-
wymiarowych.

Na podstawie analizy wynikéw badan opracowano nastg¢pujace zasady i algorytmy

dotyczace automatow komorkowych:
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Okreslono zasady tworzenia algorytméw i metody uzyskania przestrzeni izotro-
powej w dwuwymiarowym i trojwymiarowym sasiedztwie Moore’a, dla komo-
rek o ksztalcie czworokatnym i szeéciennym, o katach prostych, zdeformowa-
nych lub o ksztatcie dowolnym.

Okreslono reguly uzyskania praktycznie dowolnego ksztaltu rosnacego ziarna
W przestrzeni dwu- i1 trojwymiarowej. Opracowane algorytmy i programy testo-
wano na nastgpujacych ksztaltach: kulistym, szeSciennym, o§mio$ciennym, row-
nolegto$ciennym, elipsoidalnym oraz walcowatym, przyjmujac dowolne wymiary
tych figur.

Podczas modelowania zatozono zalezno$¢ predkosci rozrostu ziaren od parame-
trow zewngtrznych i wewngtrznych oraz mikrostrukturalnych, zwiazanych
z ksztaltem ziaren, ich krystalograficzng orientacja i kierunkiem rozrostu.
Uzupeliono warunki brzegowe periodyczne i otwarte o warunki periodyczne
z przesuni¢ciem, mieszane i kombinowane. Uwzgledniono réowniez zalezno$ci
warunkow brzegowych od rosnacego ziarna, a nie tylko od przestrzeni. Uzaleznio-
no warunki brzegowe od przewidywanego typu przebudowy przestrzeni.



— Opracowano reguly i algorytmy uwzgledniania rzeczywistego odksztalcenia mate-
riatu przez odpowiednie zmiany ksztattu i wymiaré6w komorki oraz calej przestrze-
ni. Zwiazano przestrzen automatow z modelowanym metoda elementow skonczo-
nych ptynigciem punktéw materialnych.

— Opracowano zasady i algorytmy przeksztalcenia przestrzeni automatow komorko-
wych i komorek przy ich istotnym znieksztalceniu. Uzalezniono wybierany typ
przebudowy od parametrow mikrostrukturalnych modelowanego procesu.

— Opracowano i zastosowano frontalne automaty komorkowe, ktore w kazdej itera-
cji wykorzystuja tylko czgs¢ komodrek znajdujacych si¢ w poblizu granicy rosna-
cych ziaren, a zatem niewielka czg$¢ wszystkich komorek. Kazda komorka jest
poddawana symulacjom jednokrotnie w catym cyklu obliczen, a nie, jak dotych-
czas, wielokrotnie w kazdym kroku czasowym. Zastosowanie frontalnych automa-
tow wydatnie skraca czas obliczen.

Przeprowadzono badania plastometryczne i mikrostrukturalne. Badania plasto-
metryczne wybranych gatunkéw stali wykonano, przyjmujac okre$lone warunki od-
ksztalcenia, w tym z przerwami w procesie i ze zmiennymi parametrami odksztal-
cenia. Do wyznaczenia zwiazanych z rozwojem mikrostruktury parametrow procesu
odksztatcenia wykorzystano fenomenologiczny model naprezenia uplastyczniajacego
z zastosowaniem zmiennych wewngtrznych materiatu. Na podstawie wynikow badan
plastometrycznych i obserwacji mikroskopowych za pomoca modelu fenomenolo-
gicznego przeprowadzono identyfikacje parametréw procesu zwigzanych z rozwojem
gestosei dyslokacji, predkoscia zarodkowania i predkoscia rozrostu nowych ziaren. Pa-
rametry te zostaly sprecyzowane w wyniku symulacji odksztatcenia za pomoca auto-
matéw komodrkowych.

Ich weryfikacja pozwolita sformutowa¢ nastepujace wnioski:

— Gdy rozwazanym parametrem jest wielko$¢ ziarna, koncowa mikrostrukture po
pelnej rekrystalizacji mozna otrzyma¢ z duza doktadnoscia.

— Kinetyka rekrystalizacji jest r6zna w zaleznos$ci od tego, czy rozrost ziarna odby-
wa si¢ podczas odksztalcenia, czy po nim. Opierajac si¢ na wynikach do$wiadczen
i danych zawartych w literaturze przedmiotu, mozna uzyskac zblizona kinetyke
rekrystalizacji automatami komérkowymi. W efekcie zastosowania czynnika za-
leznego od predkosci odksztalcenia model rekrystalizacji zostal skorygowany ze
wzgledu na jej rodzaj.

— Zastosowany model naprgzenia uplastyczniajacego, oparty na $redniej gestosci
dyslokacji w calej objetosci automatow komorkowych, przy symulacji procesow
z rekrystalizacja dynamiczng wykazuje istotne bledy. Zatem moze on by¢ wyko-
rzystany jedynie jako przyblizony lub dostarczy¢ informacji o kinetyce rekrystali-
zacji. Model ten nalezy dopracowac i uwzgledni¢ w nim parametry mikrostruktu-
ralne, takie jak: udzial w mikrostrukturze nowych ziaren i ich wplyw na spadek
naprezenia uplastyczniajacego oraz polaczenie metody automatéw komoérkowych
1 metody elementow skonczonych w skali mezo.
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Oméwiono dwa warianty takiego opracowania danych uzyskanych za pomoca me-
tody elementéw skonczonych do wykorzystania w modelach automatéw komorko-
wych. Opracowano réwniez schemat bezposredniego zastosowania automatéw komor-
kowych do symulacji procesu walcowania bez uzycia metody MES.

Pierwszy wariant zapewnia wykorzystanie w obliczeniach zaréwno automatdéw
komorkowych, jak i metody elementdow skonczonych na poziomie skali mezo. W przy-
padku spgczania trojwymiarowego obliczenia automatami komoérkowymi przebiegaja
réwnolegle z obliczeniami za pomoca modelu metody elementéw skonczonych. Wow-
czas rozpatrywany jest sze$cian reprezentujacy niewielka obj¢tos$¢ materiatu z narzu-
conymi warunkami odksztatcenia. Laczac metodg automatéw komorkowych z progra-
mem bazujacym na metodzie elementéw skonczonych, przyjeto zasade sztywnego po-
taczenia siatki elementow skonczonych z przestrzenia automatow komorkowych.

Wariant drugi polega na mniej $cistym potaczeniu automatow komorkowych 1 me-
tody elementéw skonczonych (MES). W tym podejsciu obliczenia MES sa niezalezne
od wynikéw symulacji automatami komérkowymi, natomiast automaty komorkowe
otrzymuja z modelu MES niezbgdng informacjg o parametrach procesu. Istnieje wige
mozliwo$¢ dokonywania obliczen automatami komorkowymi nie tylko réwnolegle
z obliczeniami MES, ale takze po zakonczeniu tych drugich. W przypadku walcowania
trojwymiarowego dane uzyskane z MES zapisywane sa do plikoéw, ktore sa nastgpnie
czytane przez model automatéw komorkowych.

Opracowano dwa schematy przygotowania danych do symulacji rozwoju mikro-
struktury podczas walcowania na goraco. Pierwszy z nich nie wymaga wykorzystania
metody elementéw skonczonych i moze by¢ stosowany do symulacji rozwoju mikro-
struktury podczas walcowania wyrobow plaskich. Schemat drugi wymaga obliczen
metoda elementéw skonczonych i moze by¢ zastosowany réwnolegle z MES lub w ob-
liczeniach po zakonczeniu dziatania programu opartego na metodzie elementéw skon-
czonych.

Przeprowadzono symulacje procesu walcowania na goraco. Do analizy zmian za-
chodzacych podczas walcowania wyrobdéw ptaskich wykorzystano plan gniotu. Wyni-
kiem symulacji byta mikrostruktura w dowolnej chwili calego procesu walcowania
w klatce wykanczajacej od pierwszego przepustu az do przemiany austenitu w ferryt,
z mozliwoscia przedstawienia struktury ferrytycznej, a takze wykresy zmian wielkosci
ziarna i napr¢zenia uplastyczniajacego w kazdym przepuscie oraz kinetyki rekrystali-
zacji statycznej w przerwach migdzy przepustami. Wyniki te sa zgodne z zatozeniami.

Do symulacji procesu walcowania w wykrojach wykorzystano wyniki modelowa-
nia tego procesu za pomoca metody elementow skonczonych. W tym przypadku row-
niez uzyskano mikrostruktur¢ w dowolnej chwili procesu oraz wykresy zmian wielko-
$ci ziarna, naprgzenia uplastyczniajacego i kinetyki rekrystalizacji.



Czes¢ trzecia

Praktyczny kurs automatow komorkowych



Cze$¢ trzecia niniejszej pracy jest praktycznym kursem opracowywania i wyko-
rzystywania automatéw komorkowych oraz zasad dzialania frontalnych automatow
komorkowych.

Pierwsze dwa ¢wiczenia maja charakter wprowadzenia do jednowymiarowych au-
tomatow, demonstruja podstawowe cechy tej metody, stwarzaja mozliwos¢ zapoznania
si¢ z jej glownymi zasadami oraz sposobem prowadzenia symulacji prostych zjawisk.
Jednak niniejsze opracowanie nie dotyczy glownie automatoéw jednowymiarowych
i dlatego ci czytelnicy, ktorych interesuje przede wszystkim wprowadzenie do automa-
tow pozwalajacych symulowaé zjawiska mikrostrukturalne, moga je pominac.

Pozostate ¢wiczenia zwigzane sa z automatami dwuwymiarowymi i pozwalaja le-
piej zrozumie¢ i zrealizowaé w praktyce wigkszo§¢ zasad przedstawionych w czgséci
pierwszej niniejszej pracy. Automaty dwuwymiarowe zostaly wybrane dlatego, ze za
ich pomocg znacznie tatwiej jest otrzymac wizualizacje, sa szybsze oraz z tego powo-
du, ze potrzebuja mniej pamigci niz automaty trojwymiarowe. Ponadto na §wiecie
wigkszo$¢ badan nadal prowadzona jest z wykorzystaniem automatéw dwuwymiaro-
wych, a rozszerzenie modeli dwuwymiarowych do tréjwymiarowych mozna wykonaé
samodzielnie. Bedzie to mozliwe dzigki wiedzy zdobytej podczas wykonywania ¢wi-
czen z wykorzystaniem wskazowek i uwag przedstawionych w czgséci pierwsze;j.

Ponizej przedstawiono w skrocie tres¢ ¢wiczen.

W ¢éwiczeniu 1 przedstawiono zasady dziatania i gtdéwne cechy automatoéw: geo-
metri¢, otoczenie, stany, reguly, stan poczatkowy oraz sposob wizualizacji.

Cwiczenie 2 umozliwia zapoznanie si¢ z réznymi sposobami aktualizacji stanow
i oceng jej wplywu na wyniki symulacji.

Cwiczenie 3 jest wprowadzeniem do dwuwymiarowych automatéw komoérkowych
i jego celem jest wyznaczenie glownych cech tych automatéw oraz umozliwia stworze-
nie najprostszego automatu komoérkowego, ktory bedzie wykorzystywany we wszyst-
kich nastepnych ¢wiczeniach. Zostanie w nim zasymulowany rozrost pojedynczego
ziarna w ksztalcie kwadratu. Cwiczenie to pozwala rowniez zasymulowaé najprostsze
figury wykorzystane w grze ,,Zycie”.

Cwiczenie 4 z kolei stwarza mozliwo$¢ zapoznania si¢ z réznymi rodzajami oto-
czenia. Na przykladzie rozrostu pojedynczego ziarna mozna zbada¢ wplyw na ksztatt
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ziarna otoczenia von Neumanna, Moore’a, heksagonalnego, pseudoheksagonalnego,
losowych i innych.

Cwiczenie 5 pokazuje, jak mozna otrzymaé przestrzen izotropowa. Jego wynikiem
jest idealnie okragty ksztalt rosnacego ziarna.

Cwiczenie 6 ilustruje zasady dziatania frontalnego automatu komorkowego. Wynik
¢wiczenia dowodzi, ze zastosowane FCA prowadzi do wielokrotnego skrocenia czasu
obliczen.

Cwiczenie 7 demonstruje zasady sterowania ksztaltem oraz przestrzenna orienta-
cja rosnacych ziaren na przyktadzie pochylonego w stosunku do gtéwnych osi prze-
strzeni prostokata.

W ¢wiczeniu 8 zaproponowano zamodelowanie poczatkowej mikrostruktury. Jako
punkt wyjscia rozpatrywano zarodkowanie przed rozrostem. Podano tez wskazowki
dotyczace organizacji ciaglego zarodkowania podczas catego procesu ksztattowania
poczatkowej mikrostruktury.

Cwiczenie 9 jest pierwszym z dwoch dotyczacych warunkéw brzegowych. Rozpa-
trywane sa w nim warunki periodyczne i periodyczne z przesuni¢ciem. Poza tym
w modelu uwzgledniono stan odpowiadajacy lokalizacji komorki na granicy ziarna.

Cwiczenie 10 wprowadza otwarte (nie pototwarte) warunki brzegowe, a dodatko-
wo poglebia wiedzg czytelnikow na temat kroku czasowego.

Cwiczenie 11 jest bardzo uproszczonym przykladem symulacji przemiany fazo-
wej. Tworzona jest w nim poczatkowa mikrostruktura, wyznaczone sa miejsca prefero-
wanego zarodkowania (przyjeto ich lokalizacj¢ w narozach ziaren) oraz zasymulowany
rozrost nowych ziaren.






Cwiczenie laboratoryjne 1

Automaty komorkowe. Podstawowe pojecia.
Jednowymiarowe CA. Lokalne reguly

Automaty komérkowe (Cellular Automata — CA) — to model dyskretny stosowany
w matematyce, teorii obliczen, fizyce, biologii teoretycznej, mikromechanice i innych
dziedzinach. CA jest struktura obejmujaca siatk¢ komorek, z ktorych kazda moze si¢
znajdowa¢ w jednym ze skonczonego zbioru standw. Siatka moze mie¢ dowolny wy-
miar. Dla kazdej komérki definiowany jest zestaw wielu komdrek nazywany otocze-
niem. Aby CA mogty dziata¢, wymagane jest wyznaczenie poczatkowego stanu wszyst-
kich komorek oraz regut (zasad) przejscia tych komoérek z jednego stanu do innego.
W kazdym kroku, stosujac reguly przejscia i uwzgledniajac stany komorek sasiednich,
wyznacza si¢ stan kazdej komorki. Reguly przejscia sa zazwyczaj takie same dla
wszystkich komorek i stosuje si¢ je bezposrednio do catej siatki.

CA charakteryzuje si¢ czterema elementami:

1) geometrig uzytej przestrzeni,

2) lokalna regula przejscia,

3) stanami komorki,

4) stanami otoczenia (sasiedztwa) komorek.

Prawdopodobnie najprostszymi automatami komoérkowymi sa automaty jedno-
wymiarowe (1D CA) z komoérkami o dwoch stanach i otoczeniem skladajacym sig
z komorki i jej dwoch sasiadow (z lewej 1 z prawej). Regutami i innymi zagadnieniami
zwigzanymi z automatami zajmiemy si¢ nieco pozniej, przy okazji opracowywania
pierwszych automatow.

Rozpoczniemy od stworzenia 1D CA. Jak wynika z samej ich nazwy, przestrzen
tych automatéw jest jednowymiarowa i moze by¢ przedstawiona w postaci linii. Linia
ta moze by¢ podzielona na réwne odcinki, ktére nazywamy komodrkami. Kazdej ko-
moérce mozna przypisa¢ numer lub wspolhrzedna. Zazwyczaj sg to liczby catkowite,
przypisywane komérkom po kolei, sekwencyjnie. Graficznie, zamiast w postaci linii,
1D CA jest przedstawiany jako tas$ma z komoérkami o kwadratowym ksztalcie. Jednak-
ze przy demonstrowaniu dziatania 1D CA istnieje mozliwo$¢ wykorzystania dodatko-
wego, drugiego wymiaru i przedstawienia ewolucji CA na plaszczyznie. Powszechnie
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przyjeto si¢ prezentowanie 1D CA w poziomie. Po zastosowaniu lokalnych regut przej-
$cia nowy stan kazdej z komorek jest ukazywany bezposrednio pod stanem poprzednim
i w ten sposob kolejny rzad bgdzie kolejnym przedstawieniem stanu automatéw w ko-
lejnym kroku obliczeniowym. Innymi stowy, w poziomie ukazywana jest o$ przestrze-
ni, a pionowo — 0§ czasu.

Wobec tego budowe automatu komorkowego nalezy rozpocza¢ od stworzenia
przestrzeni, w ktorej bedzie on dziata¢. W tym celu najpierw nalezy stworzy¢ odpowied-
ni projekt w Visual Studio (na przyktad w QuickWin Application).

Nastepnie wybieramy Source Files — Add — New Item. Nastgpnie w okienku wy-
bieramy Source, nadajemy nazwe i1 naciskajac Add, tworzymy plik Fortran File (.£90).
Bedzie to gtéwny plik, w ktéorym zapiszemy caty program.

Tworzenie programu rozpoczynamy od standardowych wierszy:

Program ****x; | Wpisa¢ nazw¢ programu
USE IFQWIN

implicit none

stop
END

Konieczne jest podtaczenie modutu IFQWIN, poniewaz bedziemy wykorzystywac
jego funkcje do wprowadzania informacji na ekran monitora. Zalecane jest polecenie
H~implicit none”, poniewaz eliminuje ono bledy zwiazane z omylkowymi nazwami
zmiennych.

Dalej program powinien stworzy¢ odpowiednie okno, w ktérym beda dziataty au-
tomaty komorkowe:

TYPE (QWINFO) winfo
INTEGER (4) resultl, bcolor
LOGICAL(4) status

winfo%TYPE = QWINSMAX
status = SETWSIZEQQ (QWINSFRAMEWINDOW, winfo)
bcolor = GETCOLORRGB( )
resultl = SETCOLOR(15) ! white

OPEN (UNIT= 1, FILE= 'USER', TITLE= 'ld CA')
CALL SETVIEWPORT (0, 0, nx, ny) ! W tym miejscu nalezy zada¢ wymiary okna
resultl = FLOODFILLRGB (1, 1, bcolor)

resultl = SETWSIZEQQ (1, winfo)
resultl = FOCUSQQ (1)
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Teraz nalezy opracowac algorytmy automatow komoérkowych. Zaktadamy, ze ko-
morka moze si¢ znajdowaé w dwdch stanach. Jeden, poczatkowy, oznaczymy jako ,,0”,
i przypiszemy mu kolor biaty, drugi stan oznaczymy symbolem ,,1” i bedzie on przed-
stawiany w kolorze czarnym. Poniewaz nie bedziemy bra¢ pod uwage dodatkowych
informacji o komorkach i jedynym parametrem bedzie stan komorki, bedziemy uzywaé
koloru jako oznaki stanu, czyli stan bedzie przyjmowat wartos¢, ktéra odpowiada ko-
dowi danego koloru. W zwiazku z tym do przechowywania informacji o stanie komorki
bedziemy wykorzystywaé pamigé graficzng, bez wykorzystania pamigei podrgczne;.
Program do swojej pracy praktycznie nie bgdzie potrzebowal pamigci.

Dlatego dodatkowo wykorzystamy zmienne:

INTEGER (2) state, x, y

i polecenia:

state = SETPIXEL(x, V)
state = GETPIXEL(x, V)

Pierwsze polecenie zmienia kolor piksela, ktory ma wspoétrzedne x i y, a drugie
odczytuje ten kolor z ekranu (pamigci graficznej). W pierwszym poleceniu zmienna
state zachowuje kod poprzedniego koloru, w drugim — obecnego. Poniewaz na poczat-
ku programu cate okno zostato wypetione kolorem biatym (kod 15), to w celu zmiany
koloru na czarny nalezy wpisa¢ odpowiedni kod (0):

state = SETCOLOR (INT2 (0))

Warunki brzegowe. Istnicje kilka mozliwosci zadania warunkéw brzegowych.
W naszym programie najprostszym rozwigzaniem bgdzie przyjecie stalych zerowych
warunkow brzegowych, co oznacza, ze komorki pierwsza i ostatnia zawsze beda si¢
znajdowaty w stanie oznaczonym kodem 15 (kolor biaty). Osiagna¢ to mozna przez
niezmienianie ich standw i stosowanie regut wzgledem komorek, poczynajac od dru-
giej do przedostatniej.

Kolejnos¢ zmiany stanow. Istnieja automaty synchroniczne i asynchroniczne.
Proponowana struktura automatéw jest synchroniczna ze wzgledu na algorytm, ktory
bedzie w nich zastosowany. Kolejno$¢ aktualizacji stanéw jest nieistotna i lepiej przy-
ja¢ sekwencyjna, zaczynajac od drugiej komorki i konczac na przedostatniej, albo na
odwrét. Wowczas cykl

DO x = 2, nx-1
uwzglednia kolejno$¢ zmiany stanéw i1 warunki brzegowe (nx — liczba komorek).

Warunki poczatkowe. Bardzo waznym elementem wplywajacym na ewolucje
automatow komorkowych sa warunki poczatkowe, czyli stan, w ktorym znajduja si¢
wszystkie komorki przed pierwsza iteracja. Ze wzgledow metodycznych poczatkowy
stan komorki lepiej zdefiniowaé oddzielnym podprogramem. Wykorzystamy tu dwa
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warianty warunkow poczatkowych: z jedna czarng komorka w srodku przestrzeni oraz
z komérkami z losowo ustalonym stanem poczatkowym.

Otoczenie (sasiedztwo). Otoczeniem komorki o numerze i beda trzy komorki
z indeksami i — 1, i oraz i + 1. Jezeli w automatach jednowymiarowych mozna zastoso-
wac niewiele réznych otoczen, to juz w automatach dwuwymiarowych istnieje ich kil-
ka. Réwniez do obstugi otoczenia mozna stworzy¢ oddzielny podprogram, ale w tej
chwili nie jest to konieczne.

Lokalna regula. Do lokalnych regut tez byloby sensownym stworzenie podpro-
gramu i rozdzielenie ich przez ten podprogram lub pozostawienie razem w jednym
podprogramie.

Zastosujmy notacj¢ zaproponowana przez Stephena Wolframa. Przy zatozeniu, ze
sa trzy komorki, ktére moga si¢ znajdowaé w dwoch stanach, istnieje osiem mozliwych
kombinacji ich stanow, ktérym mozna przypisa¢ wartosci od 0 do 7, jezeli przyjaé, ze
w trzycyfrowym dwojkowym zapisie stanéw trzech komorek cyfra o wyzszej wartosci
oznacza lewego sasiada, a cyfra o warto$ci nizszej — prawego. Wszystkie mozliwe
kombinacje stanow trzech komodrek moga by¢ zatem uporzadkowanie wedtug ich zapi-
su w systemie dwojkowo-dziesiatkowym i oznaczone cyframi od 7 do 0. Kazde;j takiej
kombinacji odpowiada nowy stan $rodkowej komoérki. Nowy stan komoérki moze by¢
wigc zapisany cyfra 0 lub 1. Zapisujac nowe stany w kolejno$ci narzuconej przez stany
wejsSciowe, otrzymujemy ciag oSmiu cyfr w systemie dwojkowm, ktére mozna réwniez
przedstawi¢ w systemie dziesiatkowym.

W ten sposéb otrzymamy lokalna regute. Przyktad reguly 30 pokazano w tabeli 1.

Tabela 1
Aktualny stan komorki 111 110 101 100 011 010 001 000
Nowy sFan srodkowej 0 1 0 1 1 0 1 0
komorki

Uzyskana liczba (drugi wiersz tabeli) w systemie dwojkowym 01011010 jest row-
na 30. Stad pochodzi nazwa reguly.

Zadanie 1

Stworzy¢ automat komdrkowy z reguta 30 i zasymulowaé ewolucjg tego automatu
z jedna centralng komorka w stanie 1. Kolor bialy odpowiada stanowi 0, czarny — sta-
nowi 1.

Powtorzy¢ symulacje z regutami 90 i 110.

Zadanie 2

Zasymulowac¢ ewolucjg tego automatu z losowym rozktadem poczatkowego stanu
komorek, wybierajac 25%, 50% 1 75% komorek w stanie 1 z reguta 184. Do uzyskania
liczby losowej zastosowaé polecenie call Random (z), przy czym z przyjmuje war-
tos¢ od 0 do 1.



Cwiczenie laboratoryjne 2

Jednowymiarowe CA.
CA synchroniczne i asynchroniczne

Kolejnos¢ zmiany stanow

Istnieja automaty synchroniczne i asynchroniczne.

Automaty komérkowe zazwyczaj traktuja czas jako dyskretny i stany aktualizacji
jako wystepujace synchronicznie. Stan wszystkich komorek jest aktualizowany jedno-
czesnie, zanim ktorykolwiek z nowych stanéw wplynie na stan innych komorek.
W przeciwienstwie do nich asynchroniczne automaty komorkowe aktualizujg stany
poszczegdlnych komorek niezaleznie, w taki sposob, ze nowy stan komorki od razu
wplywa na obliczenie stanow w sasiednich komarkach.

Synchronizacja zwykle odbywa si¢ w dwoch fazach. W pierwszej oblicza si¢
nowy stan kazdej komoérki na podstawie sasiedztwa i lokalnej reguly. Nowa warto$§¢
stanu jest przechowywana w pamigci tymczasowej. W drugim etapie wartosci stanu sa
aktualizowane przez implementowanie do komoérek informacji o nowych stanach.

Natomiast do aktualizacji asynchronicznej w najprostszym przypadku (w pehni
aktualizacja asynchroniczna) nie jest konieczne rozdzielenie tych dwoch faz, zmiany
stanu sg realizowane natychmiastowo.

O ile w automatach synchronicznych sposéb realizacji tych dwoch faz nie wptywa
na wyniki, w automatach asynchronicznych bardzo istotna jest rowniez metoda wyboru
komérki do aktualizacji. Tak wigc schematy aktualizacji stanu komorek mozna sklasy-
fikowa¢ w nastgpujacy sposob:

1) Schemat synchroniczny — stany wszystkich komarek sa aktualizowane roéwnolegle
w kazdym kroku czasowym. Jest to model tradycyjny.

2) Asynchroniczny schemat uporzadkowany — w kazdym kroku czasowym wszystkie
komorki sa aktualizowane w zadanej kolejnosci.

3) Schemat cykliczny — w kazdym kroku czasowym komorki sa wybierane wedlug
ustalonej kolejnosci aktualizacji, ktora zostata wyznaczona losowo podczas inicja-
cji automatu.

4) Losowy schemat uporzadkowany — wszystkie komoérki w kazdym kroku czaso-
wym sa aktualizowane, ale w kolejnosci losowe;.
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5) Schemat losowy niezalezny — w kazdym kroku czasowym losowo wybierana jest
komorka do aktualizacji.

6) Schemat samotaktowany — kazda komorka posiada niezalezny zegar z ustawiany-
mi losowo okresem i faza. Po uplywie okresu komorka jest aktualizowana, a zegar
ustawiany ponownie. Aktualizacja jest autonomiczna i przebiega w ré6znym tem-
pie w roznych komorkach.

7) Schemat samosynchronizujacy si¢ — podobny do schematu taktowanego, ale faza
jest w nim objeta sprz¢zeniem z zegarami sasiadow, a wigc moze by¢ osiagnigta
lokalna synchronizacja.

W przedstawionych ponizej ¢wiczeniach zostang stworzone automaty pozwalaja-
ce na aktualizacj¢ stanu komorki czterema pierwszymi sposobami.

Automaty komorkowe stworzone w ¢wiczeniu 1 sa zaliczane do synchronicznych,
poniewaz reguta przej$cia wykorzystywala wytacznie stany w poprzednim kroku. Do-
poki wypetniata si¢ kolejna linia, nowy stan komoérek nie wplywatl na komorki sasiednie.
W automatach tych trudno byto oddzieli¢ jedna fazg od drugiej. Jednak w wigkszosci
przypadkéw komorki zawieraja dodatkowa informacje i do jej odczytania nie wystarczy
jedynie pamigé¢ graficzna.

Gléwnym zadaniem bedzie stworzenie automatéw z zachowaniem informacji
o komadrkach w pamigci podregeznej i zbadanie ich zachowania w zalezno$ci od przyjeg-
tego sposobu aktualizacji.

Rozpoczynamy od utworzenia struktury komoérki. Pewne informacje begda wyko-
rzystywane we wszystkich algorytmach, inne tylko w niektérych. Tworzymy typ
zmiennej, ktéra mozna nazwaé cell (komorka) i ktora bedzie zawierata pola: state (ak-
tualny stan komorki) oraz oldstate (poprzedni stan komorki).

Teraz mozna stworzy¢ sktadajace si¢ z komodrek automaty, wprowadzajac na przy-
ktad zmienna cells(n), gdzie n bedzie liczba komorek.

Sprobujmy powtorzy¢ dzialanie poprzedniego automatu komoérkowego (nr 1),
przyjmujac pierwszy sposob aktualizacji stanu komoérek. Nalezy oddzieli¢ wyznacze-
nie nowego stanu od aktualizacji tego stanu.

Algorytm dziatania bedzie nast¢pujacy:

1. Zada¢ poczatkowy stan komorek, przyjmujac taka sama warto§¢ nowego stanu
state i poprzedniego oldstate dla wszystkich komorek. Zmieni¢ kolor pierwszej
linii ekranu zgodnie ze stanem komorek.

2. Stosujac odpowiednia regule, wyznaczy¢ na podstawie stanu oldstate po kolei dla
wszystkich komorek ich nowy stan state.

3. Skopiowa¢ nowy stan state do stanu poprzedniego oldstate dla wszystkich komorek.
Zmieni¢ kolor kolejnej linii ekranu zgodnie z nowym stanem komorek.

4. Wrbci¢ do etapu 2.

Nowy stan mozna wyswietla¢ na etapie 2. lub 3.
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Zadanie 1

Zasymulowa¢ dzialanie synchronicznych automatéw komoérkowych zgodnie z po-
przednimi regutami (30, 90, 110, 184).

Tworzenie asynchronicznego automatu komoérkowego nr 2 z uporzadkowana ak-
tualizacja odbywa si¢ nast¢pujaco:

Modyfikujemy dzialanie algorytmu w nast¢pujacy sposob:

1. Zada¢ poczatkowy stan komorek (zmienna state). Wyswietli¢ stan komorek na
ekranie w pierwszej linii.

2. Stosujac odpowiednia regule na podstawie stanu state po kolei do wszystkich ko-
morek, wyznaczy¢ i zapisac ich nowy stan state.

3. Wrdci¢ do etapu 2.

Jest to asynchroniczny, uporzadkowany sposob aktualizacji, ktéry w zasadzie ni-
gdy nie jest stosowany w praktyce.

Zadanie 2

Zasymulowa¢ dziatanie asynchronicznych automatéow komoérkowych (nr 2) zgod-
nie z regulami 30 i 90.

Tworzenie asynchronicznego automatu komoérkowego nr 3 z cykliczng aktualizacja
odbywa si¢ nastgpujaco:

Cykliczng aktualizacjg mozna zrealizowa¢ na dwa sposoby: po pierwsze, za po-
moca indeksowania komoérek (listy indekséw), a po drugie — przez stworzenie listy ko-
morek. W pierwszym przypadku tworzy sig statyczna listg, ktora jest wypetniana loso-
wo numerami komorek:

INTEGER CellNumber (n).

Woéweczas organizowany jest cykl:
do i=1,n.

Komorki sa wybierane zgodnie z kolejnoscia wyznaczona przez przypisane im
numery:

cells (CellNumber (1))
Drugi spos6b rozni si¢ od wyzej omowionego jedynie tym, ze tworzona jest w nim
lista dynamiczna.

Przyktad podprogramu do uzyskania losowej sekwencji jest podany na koncu ¢wi-
czenia.

Zadanie 3

Zasymulowa¢ dziatanie asynchronicznych automatéw komoérkowych (nr 3) zgod-
nie z regula 90.
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Tworzenie asynchronicznego automatu komoérkowego nr 4 z losowo uporzadko-
wang aktualizacja na kazdym kroku odbywa si¢ nastgpujaco:

Roéznica w stosunku do poprzedniego automatu polega na tym, ze w automacie
nr 3 w kazdym kroku czasowym stosowana jest ta sama losowa kolejno$¢, natomiast
w automacie nr 4 kolejnos¢ losowa jest inna w kazdym kroku czasowym.

Woéwczas podprogram do wyznaczenia kolejnosci bedzie wywolywany nie jedno-
krotnie przed calym cyklem obliczen, a wielokrotnie, na poczatku kazdego kroku cza-
sowego.

Zadanie 4

Zasymulowa¢ dziatanie asynchronicznych automatéw komorkowych (nr 4) zgod-
nie z reguta 90.

Podprogram do uzyskania losowej sekwencji. Podprogram tworzy losowa se-
kwencj¢ w postaci listy n elementoéw, z ktérych kazdy zawiera jeden z n numeréw
i moze wskazywac na jeden z k elementéw innej uporzadkowanej listy. Przy czym kaz-
dy numer n jest podawany jednokrotnie. Warunkiem prawidtowej pracy automatu jest
n < k. W niniejszych ¢wiczeniach przyjeto k = n.

Subroutine RandomSequence (indl,n, k)

implicit none

Real ran

Integer(4) i, j, %k, 1, m, n, indl(n)

Integer(4) 1ind2(k),ind3(n),ind4 (k),ind5(n),ind6 (k)

1 do i=1,n
call Random(ran); indl (i)=ran*k+1.; if (indl (i)>k)
indl (i) =k;
enddo
do i=1,k
ind2 (i) =0;
enddo
2 do i=1,n
if (ind2 (indl (i))==0) then
ind2 (indl (1) )=1;
else
indl (i)=0;
endif
enddo
3 3=0
do i=1,n
if (indl(i)==0) then
J=j+1; ind3(j)=1i;
endif
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enddo

if (j==0) return

m=j; j=0;

4 do i=1,k
if (ind2(i)==0) then

j=j+1; ind4 (j)=1i;

endif
ind6 (1)=0;

enddo

1=7

5 do i=1,m

call Random(ran); ind5(i)=ran*1+1.;
if (ind5(i)>1) ind5(i)=1;

enddo
6 do i=1,m
if (ind6 (ind5(i))==0) then

ind6 (ind5(1i))=1; indl (ind3(i))=ind4 (ind5(1i));
ind2 (ind4 (ind5(i)))=1;
endif
enddo
goto 3
end subroutine RandomSequence;



Cwiczenie laboratoryjne 3

Dwuwymiarowe CA

Dwuwymiarowe automaty komorkowe rdznia si¢ od jednowymiarowych nie tylko
liczba wymiardw, ale réwniez istotnym wzrostem skali ztozonosci i nowymi mozli-
wosciami stwarzanymi przez bogatsze otoczenie, reguly lokalne, warunki brzegowe
itp. Z drugiej strony nie ma w nich mozliwos$ci graficznego przedstawienia ewolucji
w czasie lub znacznie si¢ ta kwestia komplikuje. Tego rodzaju zmiany w automatach
dwuwymiarowych mozna przedstawi¢ tylko jako zestaw obrazkéw lub za pomoca
animacji.

Powtérzymy teraz gléwne etapy tworzenia jednowymiarowych automatow ko-
moérkowych, a takze automatéw dwuwymiarowych:

— tworzenie przestrzeni modelowej z wizualizacja,

— utworzenie komoérek z zestawem zmiennych wewngtrznych i zewngtrznych
(w tym stanu komorki),

— okres$lenie warunkoéw brzegowych,

— zadanie warunkéw poczatkowych,

— ustalenie kolejnoséci zmiany standéw, aktualizacja,

— warunek zatrzymania,

— otoczenie,

— lokalna reguta.

Kolejnos¢ wprowadzenia elementéw (a zatem kolejno$¢ powyzszych etapow) nie
jest sztywna i mozna ja zmienia¢ wedlug uznania, ale zaden z nich nie powinien zostaé
pominigty. Sprobujmy stworzy¢ automat komorkowy, przyjmujac zaprezentowana po-
wyzej kolejnos$¢ poszczegdlnych etapow.

Przestrzen modelowa z wizualizacjg

Mozemy wykorzysta¢ te same polecenia co w dwoch poprzednich ¢wiczeniach:

USE IFQWIN
implicit none
TYPE (QWINFO) winfo
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INTEGER (4) resultl, bcolor
LOGICAL (4) status
INTEGER (2) state

winfo$TYPE = QWINSMAX

status = SETWSIZEQQ (QWINSFRAMEWINDOW, winfo)
bcolor = GETCOLORRGB ( )
resultl = SETCOLOR(15) ! white

OPEN (UNIT= 1, FILE= 'USER', TITLE= 'ld CA")
CALL SETVIEWPORT (0, 0, nx, ny)
resultl = FLOODFILLRGB (1, 1, bcolor)

resultl = SETWSIZEQQ (1, winfo)
resultl = FOCUSQQ (1)

Wizualizacja bedzie zrealizowana przez bezposredni zapis do pamigcei graficznej:

resultl = SETCOLOR(c) ! ¢ - wyznacza kolor, c=0 - czarny, c=15 - biaty
state = SETPIXEL (x, V)

Komorki

Zestaw zmiennych zalezy od tego, jakie zjawisko bedzie modelowane, od lokal-
nych regut, sposobu aktualizacji stanéw i innych czynnikéw. Jednak w tym zestawie
zawsze znajduje si¢ stan komorki. Na poczatku wprowadzamy dwie zmienne, state
i oldstate, ktore przyjmuja dwie wartosci — 0 i 1. W ten sposoéb utworzymy, jak poprzed-
nio, typ zmiennej, ktéry odpowiada komorce, oraz wypelimy przestrzen komorkami:

TYPE cell
byte state, oldstate
END TYPE cell;

TYPE (cell), dimension (:,:), pointer :: cells
INTEGER nx, ny ! rozmiary przestrzeni komdrkowej
INTEGER i, j ! indeksy wskazujace na polozenie kombérki w przestrzeni

allocate (cells(nx,ny))

Warunki brzegowe

Na poczatku bedziemy wykorzystywaé otwarte warunki brzegowe (stale zero-
we). Oznacza to, iz automaty komorkowe sa otoczone komoérkami w stanie zerowym.
Program, kiedy potrzebna jest informacja o stanie komérek spoza obszaru (i < 1, i > nx,
j <1 lub j>ny), przyjmuje stan tych komorek réwny 0 lub pomija te komorki. Do wa-
runkéw brzegowych mozna wroci¢ po ustaleniu otoczenia i reguly lokalne;j.
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Warunki poczatkowe

Zamodelujemy rozrost pojedynczego ziarna. Dlatego wszystkie komorki, poza
jedna, centralna, beda w stanie zerowym, a komdrka centralna — w stanie 1:

state = SETCOLOR (INT2(0)) ! black
do i=1,nx
do j=1,ny
cells(i,j) .oldstate=0; cells(i,j) .state=0;
enddo
enddo

cells (nx/2,ny/2) .oldstate=1; state = SETPIXEL(nx/2,ny/2);

Aktualizacja stanow

Jako pierwszy, wstepny wariant aktualizacji wybieramy sposob synchroniczny.
Dlatego typ zmiennej cell, jak poprzednio, zawiera dwa pola: state i oldstate. W pierw-
szej fazie bedzie wyznaczany stan, a w drugiej — prowadzona jego aktualizacja.

Nastgpnie nalezy zaprogramowaé dwa cykle, w ktorych beda rozpatrywane
wszystkie komorki po kolei. W pierwszym zostanie zastosowana reguta lokalna, ktora
na podstawie informacji o stanie komorki (oldstate) bedzie wyznaczata nowy stan ko-
morki (state). W drugim cyklu nast¢puje aktualizacja (oldstate = state) i wyswietlanie
wynikow, na przyklad tak, jak pokazano ponize;:

do i=1,nx
do j=1,ny
! Reguta lokalna
enddo
enddo

do i=1,nx
do j=1,ny
cells(i,j) .oldstate=cells(i,j) .state;
state = SETPIXEL(nx/2,ny/2);
enddo
enddo

Warunek zatrzymania

Omowione w poprzednim punkcie obliczenia automatami komoérkowymi nazywa-
my iteracja lub krokiem czasowym, ktory nalezy powtorzy¢ wielokrotnie. Wprowadza-
jac dhugos¢ kroku czasowego i czas modelowania, mozna zaprogramowac cykl, w kto-
rym bedzie stosowana regula lokalna i aktualizacja stanow:

dTime=1; FinalTime=500;
do Time=0,FinalTime, dTime

| €& Regula lokalna+Aktualizacja
enddo
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W tym przyktadzie warunkiem zakonczenia obliczen bgdzie wykonanie ustalonej
liczby krokéw (501).

Otoczenie

Na poczatku bedziemy wykorzystywaé dwa rodzaje otoczenia: ortogonalne, ktore
nosi nazwe otoczenia von Neumanna, i majace postaé kwadratu jednostkowego (sa-
siedztwo Moore’a). Na rysunku 1 ukazano komorke i jej otoczenie Moore’a (osiem ko-
morek lub dziewige, jesli uwzgledni¢ komodrke rozpatrywana). Otoczenie von Neuman-
na zawiera cztery (lub pig¢) komorek oznaczonych numerami 2,4, 51 7.

6 8
4 5
1| 2| 3

Rys. 1. Komorka i jej otoczenie

Zaprogramowac badanie otoczenia mozna na kilka sposobdw, na przyktad wyzna-
czajac je wprost (otoczenie von Neumanna):

Subroutine NeiNeumann(i,j, nil,njl)
nil(1l)=1i-1; njl(1)=3j;
nil(2)=1i; njl(2)=j-1; itd

programujac cykl (otoczenie Moore’a):

Subroutine NeiMoore(i,j,ni2,nj2)
k=1
do j1=-1,1
do il=-1,1
if ((il.ne.0).and(jl.ne.0)) then
ni2 (k)=1i+i1; nj2(k)=j+j1; k=k+1
endif
enddo
enddo

lIub przygotowujac tablice i stosujac operacje tablicowe (otoczenie Moore’a):
Integer*4 ndxl(8),ndxn(8)

Integer*4 ndyl(8),ndyn(8)
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ndx1=0; ndxl(1l)=-1;ndx1(4)=-1;ndx1(6)=-1;

ndxn=0; ndxn(3)=1; ndxn(5)=1; ndxn(8)=1

ndyl=0; ndyl(l)=-1;ndyl(2)=-1;ndyl(3)=-1;
) .

ndyn=0; ndyn(6)=1; ndyn(7)=1; ndyn(8)=1;

a potem wyznaczajac otoczenie:

ni2=ndxl+ndxn+i

nj2=ndyl+ndyn+j

Kazdy z tych sposobdéw moze by¢ zastosowany rowniez w odniesieniu do automa-
tow tréjwymiarowych.

Lokalna regula

Zastosujmy najprostszy algorytm (rys. 2).

Regule przejscia mozna okresli¢ jednym zdaniem: komorka zmienia swéj stan
(przechodzi ze stanu 0 w stan 1) wtedy i tylko wtedy, gdy w jej otoczeniu znajduje si¢
przynajmniej jedna komodrka w stanie 1. W otoczeniu Moore’a regul¢ t¢ mozna zapisa¢
W nastgpujacy sposob:

IO=C1VC2VC3\/C4VC5VC6VC7\/C8 (1)

Rys. 2. Automat komoérkowy dla algorytmu rozrostu ziaren

Realizacja tej reguty moze wygladac¢ nastepujaco:

call NeiMoore(i,j,ni2,nj2,ndx1l,ndxn,ndyl,ndyn) ! Moore
neighborhood
do n=1,8
if
(ni2 (n) .gt.0.and.ni2 (n) .le.nx.and.nj2(n) .gt.0.and.nj2(n) .le.ny)
then

if (cells(ni2(n),nj2(n)) .oldstate==1) then !local rule
cells(i,j) .state=1; state
= SETPIXEL (int2(i),int2(j)); goto 1
endif
endif
enddo

1 continue
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Pozostaje tylko przetestowaé program, usunaé mozliwe btedy i uruchomic go, ob-
serwujac ziarna w ksztalcie kwadratu.

Opcjonalne zadanie dla zaawansowanych

Gra ,,Zycie” moze by¢ opisana nastepujaca reguta lokalna:

I Life
nz=0
do n=1,8
if
(ni2 (n) .gt.0.and.ni2 (n) .le.nx.and.nj2(n) .gt.0.and.nj2 (n) .le.ny)
then
if (cells(ni2(n),nj2(n)) .oldstate==1) then
nz=nz+1
endif
endif
enddo

if (nz<2.or.nz>3) then
if (cells(i,j) .oldstate==1) then
cells(i,j) .state=0; state = SETCOLOR (INT2 (15)) ;
state = SETPIXEL (int2(i),int2(j));
endif
else
if ((nz==3).and. (cells(i,j) .oldstate==0)) then
cells(i,j) .state=1; state = SETCOLOR (INT2 (0)) ;
state = SETPIXEL (int2 (i), int2(3j));
else
cells(i,j) .state=cells(i,j) .oldstate;
endif

endif

Najprostsze cieckawe poczatkowe konfiguracje nazywane w, » i acorn z liczba ite-
racji koniecznych do osiagnigcia stanu ustalonego pokazano na rysunku 3.

| []

L L L] L] [ ]
170 1100 5200

Rys. 3. Poczatkowe konfiguracje gry ,,Zycie”



Cwiczenie laboratoryjne 4

Otoczenie (sasiedztwo)

Wynikiem ¢éwiczenia laboratoryjnego 3 byly automaty komodrkowe rozrostu poje-
dynczego ziarna w ksztalcie kwadratu.

W tym ¢wiczeniu bedziemy badali rézne warianty otoczenia w odniesieniu do roz-
rostu pojedynczego ziarna. Przed rozpoczgciem pracy zmodyfikujemy nasz projekt.

Po pierwsze, poniewaz w Fortranie podprogramy dziataja ze zmiennymi lokalny-
mi, wprowadzimy zmienne globalne przez podlaczenie odpowiedniego modutu ze
niego czg$¢ zmiennych oraz czg$¢ kodu.

Plik rozpoczyna si¢ od deklaracji:

MODULE {Nazwa modulu};

Nastgpnie wprowadza si¢ do niego typy zmiennych i zmienne. W tej chwili do
takiego modutu mozemy przenie$¢ z programu opracowanego w poprzednich ¢wicze-
niach typ cell oraz zmienne state, cells, i, j, nx, ny, ni(8), nj(8), Time i FinalTime, dTime.

Dalej wprowadzamy do modutu sekcje, ktora bedzie zawierata podprogram, i za-
mykamy go:

CONTAINS

Thkkhhkhhhhhhhhhhhhhhhdhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhhdhhhhhhdhrrxx

subroutine InitCA;

end subroutine InitCA;
[********************************************************************

end MODULE Global;

W podprogramie zakodowano inicjalizacj¢ okna graficznego (s. 302-303) oraz
wprowadzenie zerowych warunkéw poczatkowych dla wszystkich komorek (s. 304).
Nie mozna zapomnie¢ o wywolaniu tego podprogramu w odpowiednim miejscu pro-
gramu gldwnego.
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Teraz bedziemy wlaczaé utworzony modut do gtdéwnego programu i podprogra-
mow:

USE {Nazwa modulu};

Po wykonaniu wszystkich czynnosci uruchamiamy program i sprawdzamy, czy
dziata on prawidtowo. Po wprowadzeniu kolejnego rodzaju sasiedztwa tez nalezy uru-
chomi¢ program, sprawdzi¢ jego dzialanie oraz obserwowac wyniki na ekranie.

W celu utatwienia pracy z réznymi wariantami otoczenia sensowne jest wydziele-
nie podprogramu obstugujacego wszystkie otoczenia w oddzielnym pliku. Obecnie
zaprogramowano w nim tylko jeden wariant otoczenia (Moore’a).

Proponuje si¢ utworzenie jednego podprogramu, ktory bedzie uwzgledniat
wszystkie otoczenia wybierane wedlug numeréw. Wowczas nalezatoby przekazywac
dwa parametry niezbe¢dne do pracy podprogramu oraz pobiera¢ wyniki do wykorzysta-
nia w innych podprogramach. Beda to numer otoczenia i liczba znajdujacych si¢ w nim
komoérek. Mozna te dwa parametry wprowadzi¢ jako zmienne globalne lub jako para-
metry przekazywane przy wywolaniu:

Integer NeighborhoodNumber, NumberN;

Wybdr otoczenia w podprogramie mozna zrealizowac¢ na przyktad za pomoca ope-
racji goto:

goto (1,2,3..) NeighborhoodNumber ! wybor otoczenia

Otoczenie Moore’a i von Neumanna wprowadzamy w nastepujacy sposob:

1 NumberN=8; ! Moore

ni(l)=1i-1; i(2)=1; ni(3)=i+l; ni(4)=1-1;
ni(5)=1i+1; i(6)= ni(7)=1i; ni(8)=1i+1;
nj (1)=j-1; nj(2)= nj(3)=3j-1; nj(4)=3;
nj(5)=3; nj( )_j+l, nj(7):j+l; nj(8)=j+1;
return

2 NumberN=4; ! von Neumann

ni(l)=i-1; ni(2)=1i; ni(3)=1i; ni(4)=1i+1;
nj(1)=j; nj(2)=j-1; nj(3)=3+1; nj(4)=7;
return

Teraz wprowadzamy trzeci rodzaj otoczenia — heksagonalne, ktére mozna zapro-
gramowac na kilka sposobéw. Wykorzystamy jeden z nich, jednak nalezy pamigtac, ze
mozliwe do zastosowania sa w tym przypadku rowniez inne warianty. Ten sposéb wy-
korzystania otoczenia heksagonalnego symetrycznego polega na tym, ze dla parzy-
stych (lub nieparzystych) wierszy (lub kolumny) stosujemy otoczenie Moore’a, dla po-
zostatych — otoczenie von Neumanna. Tak samo symetryczne otoczenie ,,pentagonal-
ne” bedzie si¢ sktadalo z jednego otoczenia Moore’a na trzy otoczenia von Neumanna,
a ,,heptagonalne” — z trzech otoczen Moore’a na jedno otoczenie von Neumanna.
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Otoczenie niesymetryczne mozna wprowadza¢ stopniowo, co omowiono wyzej
w odniesieniu do wariantéw otoczenia Moore’a i von Neumanna. W taki sam sposob
mozna wprowadzi¢ rdwniez otoczenia symetryczne.

Rozpatrzmy jeszcze jeden wariant otoczenia — pseudoheksagonalne. Polega ono na
naprzemiennym stosowaniu otoczenia Moore’a i von Neumanna, lecz nie przestrzen-
nie, a czasowo. Zatem w iteracjach nieparzystych wykorzystuje si¢ jedno otoczenie,
a w parzystych — drugie. W taki sam sposdb mozna zastosowac i inne symetryczne pseudo-
otoczenia (pseudopentagonalne i inne). Wyglada¢ to moze w nastgpujacy sposob:

7 continue; ! pseudo-heksagonalne
if (mod(Time,2*dTime)<dTime) goto 1
goto 2

Stosujac zamiast 2 (niekoniecznie musi to by¢ liczba catkowita) w podstawie mo-
dulo (2*dTime) warunku if oraz zamieniajac miejscami goto 1 i goto 2, mozna
zmienia¢ proporcje miedzy dlugoscia bokow osmiokata.

Ostatni wariant, ktéry tu rozpatrzymy, pozwoli uzyskaé prostokatny ksztalt rosna-
cego ziarna. Jest on zblizony do pseudootoczen. Jezeli bedzie to na przyktad ,,poziomy”
prostokat za stosunkiem bokow 3:1, to dwaj sasiedzi w poziomie (w kierunku osi x),
beda wybierani w kazdym kroku, a wszyscy pozostali (otoczenie Moore’a) raz na trzy
iteracje:

if (mod(Time,3*dTime)<dTime)

Jezeli w tym wariancie zastosowane zostanie otoczenie von Neumanna, wynikiem
bedzie poziomo wydhuzony szesciokat.

Otoczenie z elementami losowymi

Zmienna losowa potrzebna do wyznaczenia otoczenia moze by¢é wprowadzona na
kilka sposobow. Pierwszy, najlatwiejszy, polega na tym, ze w odniesieniu do wybranej
komorki badamy otoczenie lub go nie badamy w zaleznosci od wylosowanej liczby.
Drugi sprowadza si¢ do losowego wyboru dowolnego z opracowanych otoczen. Trzeci
polega na losowym wyborze kazdego z mozliwych sasiadow komorki.

Wykorzystanie pierwszego sposobu w naszym podprogramie bgdzie polegato na
wyznaczeniu warto$ci zmiennej losowej call Random(ran) i poréwnaniu jej
z wartoscia ustalong (na przyktad 0,1). Jezeli bedzie ona mniejsza, to opuszczamy pod-
program i nie badamy otoczenia (NumberN = 0), w pozostatych przypadkach wybiera-
my otoczenie zgodnie z przypisanym mu numerem.

W drugim sposobie nalezy uwzgledni¢ dwa aspekty. Pierwszy to zestaw otoczen
(minimum dwa, maksimum wszystkie opracowane). Jesli wybierzemy dwa otocze-
nia, to niech to begda otoczenia gtéwne (von Neumanna i Moore’a). Drugi aspekt to
prawdopodobienstwo wystgpowania kazdego z otoczen. Zmieniajac ten parametr,
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mozna przechodzi¢ od otoczenia Moore’a do otoczenia von Neumanna przez dowolne
otoczenia przej$ciowe. Bedzie to najpierw ,,poziomy” kwadrat (o bokach skierowanych
wzdhuz glownych osi przestrzeni) z ,,zaokraglonymi” katami, potem nieco znieksztatco-
ny o$miokat o r6znym stosunku bokéw i na koniec ,,przekatny” kwadrat (o przekatnych
skierowanych wzdtuz osi przestrzeni) z ,,zaokraglonymi” katami. Faktycznie beda to
takie same ksztalty, jakie mozna uzyska¢ za pomoca symetrycznych pseudootoczen,
réznica polega tylko na tym, iz w pseudootoczeniach granice sa proste, a katy ostre,
natomiast przy zastosowaniu zmiennych losowych granice sa znieksztalcone, a katy
zaokraglone.

W trzecim wariancie kazdy z sasiadow jest wylosowany. Sens takiego wyboru po-
lega na tym, iz mozna przyjaé, ze stosunek prawdopodobienstw wylosowania kazdego
sasiada jest proporcjonalny do predkosci rozrostu w kierunku wyznaczonym przez tego
sasiada. W ten sposdb mozna zmienia¢ ksztalt i, w niewielkim stopniu, orientacje
gléwnych osi ziarna. Czg$¢ takiego symetrycznego otoczenia pokazano ponizej:

10 NumberN=0;

call Random(ran)

if (ran<0.9) then ! wzdiluz osi x
ni (NumberN+1)=1i-1; ni (NumberN+2)=1+1;
nj (NumberN+1)=j; nj (NumberN+2)=7j;
NumberN=NumberN+2

endif

Na przyktad mozna zada¢ prawdopodobienstwo wylosowania sasiadow ortogonal-
nych i po przekatnych (0,9; 0,3; 0; 0) i (0,1; 0,1; 0,9; 0) lub dowolnego innego zestawu.



Cwiczenie laboratoryjne 5

Sterowanie predkoscia rozrostu.
Izotropia przestrzeni

Podsumowujac zastosowane w poprzednich ¢wiczeniach algorytmy rozrostu ziar-
na, mozemy stwierdzi¢, ze maja pewne zalety, pozwalajace uzyska¢ okragly ksztalt
badz tez ksztalt bardziej lub mniej wydtuzonej lub obroconej o praktycznie dowolny
kat elipsy. Jednak algorytmy te maja powazne wady, do ktérych mozna zaliczy¢ brak
gladkiej granicy, niemozliwo$¢ uzyskania dowolnego ksztattu i ograniczong mozli-
wos¢ sterowania predkoscia rozrostu.

Najpierw nalezy zauwazy¢, ze sterowanie predkoscia rozrostu rozumiemy jako
mozliwos¢ wprowadzenia zaleznos$ci wzglednej predkosci ruchu granicy od kierunku
rozrostu, a nie jest to wyznaczenie odpowiedniosci predkosci rozrostu symulowanego
do rzeczywistej jego predkosci. Zatem chodzi tu o zadanie i zrealizowanie odpowied-
nich zaleznosci, ktére pozwola doktadnie sterowac ksztattem i orientacja ziaren.

Rozpoczaé nalezy od modyfikacji samego automatu komorki. Poniewaz tworzone
automaty zalicza si¢ do automatéw synchronicznych, zostalty wprowadzone dwie
zmienne odpowiadajace za stan komorki. Teraz stworzymy automaty asynchroniczne,
ktére jednak zachowuja wszystkie cechy automatéw synchronicznych. Pozastawiamy
tylko jedna zmienna i wprowadzamy dla niej trzeci stan, przejsciowy.

Woéwczas kazda komoérka moze przebywaé w jednym z trzech stanow: poczatko-
wym, przejSciowym lub koncowym. Schematycznie przedstawiono to na rysunku 4.
W programach autora stan przejsciowy oznaczony jest numerem 4 (state = q ), = 4).

Rys. 4. Automat komorki oparty na algorytmie rozrostu ziaren z dwoma
podstawowymi stanami i stanem przej$ciowym g,

Modyfikacja algorytmu i programu polega na tym, ze w pierwszej fazie (wy-
znaczenie nowego stanu) stan przej§ciowy oznacza, iz w poprzednim kroku komoérka
znajdowala si¢ w stanie 0. Natomiast w drugiej fazie (aktualizacji stanu) stan przejscio-
wy automatycznie zmienia si¢ w stan koncowy 1.
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Wprowadzamy odpowiednie zmiany do programu i sprawdzamy jego dziatanie:

1. Przy inicjowaniu nadajemy stan poczatkowy zmiennej state, a nie oldstate.

2. Sprawdzamy, czy sasiednia komodrka znajduje si¢ w stanie 1 (state, a nie oldstate)
i jezeli jest w tym stanie, zmieniamy stan rozpatrywanej komorki na przejsciowy.
Oczywiscie nie sprawdzamy otoczenia komorek, ktore juz sa w stanie koncowym.

3. Zamiast kopiowania stanu state do oldstate zmieniamy tylko stan komorek, ktore
sa w stanie przejSciowym, na stan koncowy.

Poprzedni synchroniczny schemat aktualizacji zawierat druga fazg jako element
konieczny, niezb¢dny do prawidtowej pracy automatow komoérkowych. Nowy schemat
stwarza calkiem inne mozliwo$ci. Niewskazane jest przeciez wprowadzanie aktualiza-
cji od razu po przejsciu w stan przejsciowy. Przej$cie to mozna op6zni¢ lub przeprowa-
dzi¢ doktadnie w wyznaczonym czasie. A jezeli tak, to dlaczego nie uzalezni¢ predkosé
rozrostu od dowolnego parametru lub nie skonstruowac automatéw mniej czutych na
zastosowane otoczenie?

W otoczeniu von Neumanna sa cztery kierunki rozrostu, w otoczeniu Moore’a —
osiem. Kierunki te ograniczaja mozliwo$¢ uzyskania dowolnego ksztattu ziaren i do-
wolnej ich orientacji. Zatem nie mozna bylo otrzymac idealnie okragtego ksztattu lub
na przyktad ksztattu kwadratu albo prostokata obroconego o 10° lub 15°, a tylko o 45°
lub nieobroéconego. W proponowanym uktadzie to rdwniez nie beda idealne ksztatty,
lecz ograniczenie owo sprowadza si¢ jedynie do poziomu rozdzielczosci zaleznej od
wymiaréw komorki.

Przystapimy teraz do opracowania programu do obliczen rozrostu okraglego ziar-
na. Algorytm bedzie si¢ sktadat z dwoch etapow: wyznaczenia kierunku rozrostu oraz
wyznaczenia czasu opdznienia.

Do wyznaczenia kierunku rozrostu zastosujemy najprostszy algorytm, ktéry bedzie
polegal na wyznaczeniu wektora od punktu, w ktérym powstat zarodek ziarna, do rozpa-
trywanej komorki. Algorytm ten ma bardzo ograniczone zastosowanie, ale w tym przy-
padku mozna go uzy¢. Do obliczen niezbedna jest znajomos§é wspdtrzednych dwoch
punktéw — jednym z nich jest punkt, ktorego wspotrzedne znamy, natomiast wspotrzed-
ne drugiego punktu powinnismy okresli¢ za pomoca dodatkowych zmiennych.

Poniewaz obliczenia nie zawsze bgda ograniczone do jednego ziarna i wspotrzgdne
nie beda jedynym parametrem go dotyczacym, sensowne bgdzie stworzenie odpowiednie-
go typu Grain i zmiennej Grains (podobnie do cell i cells) i umieszczenie ich w module
globalnych zmiennych. Pierwszymi parametrami Grain beda wspotrzedne zarodka.

Typ cell wzbogacamy zmienng GrainNumber, ktora bedzie wskazywala na numer
ziarna, do ktérego nalezy komorka.

OczywiScie podczas inicjowania programu lepiej przypisaé wszystkie komorki do
fikcyjnego, nieistniejacego ziarna oznaczonego numerem 0.

Jedyna niezerowa komorke nalezy przypisa¢ do pierwszego utworzonego ziarna.

Po tym przygotowaniu tworzymy nowy plik, ktory bedzie odpowiadat za opraco-
wywany podprogram. Nazwiemy go na przyktad GrainGrowthRate.
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Pierwszy etap dziatania programu bedzie polegal na wyznaczeniu jednostkowego
wektora kierunkowego r:

lz\/(ic_ig)2+<jc_jg)2’ rx=ic_ig’ ry:@’

gdzie:
[ — odlegto$¢ rozpatrywanej komorki od miejsca zarodkowania ziarna,

oo Ty — sktadowe wektora r,

i, j. — wspotrzedne rozpatrywanej komorki,

ig, Jq — WspOlrzedne zarodka.

Drugi etap dziatania programu to wyznaczenie op6znienia i czasu przej$cia ko-
morki w stan koncowy. Nalezy wprowadzi¢ do typu zmiennej cell dodatkowy parametr
time, ktory bedzie wskazywal na chwilg przej$cia w stan koncowy.

Granica ziarna powinna przej$¢ przez komorke, wige przy zalozeniu wymiardow jed-
nostkowych granica powinna pokona¢ odlegto$¢ réwna |rx| + |ry |, co przy jednostkowej
predkosci rozrostu da czas opdznienia T= |rx|+ ‘ry ‘ Jednak opdznienie to bedzie réwne
dokfadnie t1=1.—1,, gdzie [, — odleglos¢ danej komorki od zarodka, /, — odlegtos¢ od
zarodka komorki, ktdrej rozrost ziarna dana komoérka nasladuje (dla lepszego odzwier-
ciedlenia okraglego ksztaltu ziarna nalezy nieco wydtuzy¢ czas T, mnozac jego warto$é
przez parametr nieco wigkszy od 1, na przyktad 1,1).

Pozostaje dodaé to opdznienie do chwili przejscia w stan koncowy komorki, ktorej
rozrost ziarna dana komorka nasladuje, w ten sposéb wyznaczymy chwilg przejs$cia
w stan koncowy danej komorki.

Wré¢my do programu gtéwnego — w miejscu, gdzie zaprogramowano przejscie ko-
morki w stan przejSciowy, nalezy doda¢ podprogram obliczania chwili przejscia w stan
koncowy opisany wyzej, z uwzglednieniem faktu, ze komorka ta powinna si¢ znajdo-
waé w stanie poczatkowym, oraz nalezy przylaczy¢ dana komorke do ziarna.

Natomiast przej$cie ze stanu przejsciowego do stanu koncowego uzalezniamy od
czasu:

if (cells(i,j) .time<=Time) cells(i,j) .state=1;

Na koniec wprowadzmy zmiany, ktore begda potrzebne w kolejnym ¢wiczeniu. Po
pierwsze, zmieniamy warunek zakonczenia obliczen: zamiast oznaczonej zadawanej
liczby krokéw programujemy koniec obliczen na moment, kiedy wszystkie komorki
przejda w stan koncowy. Tak wigc zamiast cyklu do wykorzystamy cykl do while.
Wprowadzimy dwie zmienne ncells i icells, ktore beda oznaczaly liczbg wszystkich
komorek (ncells = nx*ny) i liczbg komoérek w stanie koncowym. Zatem przejscie kaz-
dej komorki w stan koncowy bedzie zwigkszato warto$¢ licznika icells o 1. Réwniez
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wewnatrz cyklu do while nalezy wprowadzi¢ zmiang czasu (ktory byt podstawa
cyklu do). Sprawdzamy, czy program dziata poprawnie.

Po drugie, nalezy wprowadzi¢ pomiar czasu dziatania catego programu lub jego
czg$ci dotyczacej rozrostu ziarna. Wprowadzamy zmienna i przeprowadzamy odpo-
wiednie operacje:

real*4 timecalc
INTEGER*4 resultl

timecalc = SECNDS(0.0) ! wlaczenie zegarka

timecalc = SECNDS (timecalc) ! pomiar czasu

resultl = FOCUSQQ (0) ! przelaczenie aktywnego okna
write(*,*)’Obliczenia trwaly «,timecalc, 'sekund.'

! wyswietlenie wyniku

Zatem wlaczamy zegar przed glownym cyklem, mierzymy czas trwania
cyklu i wyswietlamy wynik.



Cwiczenie laboratoryjne 6

Frontalne automaty komorkowe

W tym ¢wiczeniu zajmiemy si¢ przyspieszeniem obliczen automatami komoérko-
wymi. Przejdziemy od klasycznych automatéw komorkowych do frontalnych i porow-
namy wyniki.

Zadajemy jak najwicksza przestrzen (tak duza, na ile pozwala ekran monitora albo
przynajmniej 800 x 800 komorek (pikseli)), uruchamiamy opracowany w poprzednim
¢wiczeniu program i mierzymy czas. Powtarzamy ten cykl kilkakrotnie i obliczamy
z uzyskanych wynikéw warto$¢ $rednia.

Wylaczamy wizualizacj¢ na ekranie procesu rozrostu ziaren i powtarzamy oblicze-
nia. Jezeli mamy do dyspozycji kilkuprocesorowy komputer lub kilkurdzeniowy proce-
sor, roznica prawdopodobnie bedzie minimalna.

Uzyskane wyniki beda stanowily dla nas punkt odniesienia. Ten wariant programu
nalezy zachowaé, zeby mozna byto do niego wrécic i przeprowadzi¢ obliczenia z wy-
korzystaniem innych danych.

Glowny cykl opracowanego poprzednio programu zawiera dwa podcykle, w ktorych
nastgpuje ,,skanowanie” przestrzeni i sprawdzenie kazdej komorki po kolei. W pierw-
szem podcyklu ma miejsce badanie otoczenia komorki, w drugim — zmiana jej stanu.
Pierwszy podcykl powinien w zasadzie dotyczy¢ wylacznie komoérek w stanie zero-
wym, wigc mozna nie bada¢ sasiedztwa komorek w innym stanie, ale to nie zapewnia
znaczacego przyspieszenia obliczen (do tego zagadnienia wrocimy pdzniej). Drugi
podcykl dotyczy tylko komoérek w stanie przejsciowym, natomiast skanowana jest cata
przestrzen. Za punkt wyj$cia naszego rozumowania przyjmiemy nastgpujaca kwestig:
co by bylo, gdybysmy zamiast skanowania po kolei wszystkich komdrki mieli liste
komérek w stanie przejsciowym? Oczywiscie w kazdym cyklu mozna by bylo na tej
operacji zaoszczgdzi¢ wiele czasu, dlatego tez powstala idea utworzenia listy komorek
w stanie przejsciowym. Wowczas w pierwszym cyklu bedziemy wprowadzaé do tej
listy elementy, natomiast w drugim bedziemy ja oprozniac.

Istnieje kilka sposobow zorganizowania list. Zastosujemy wariant najprostszy
(cho¢ nie najlepszy).

Utworzymy typ struktury CellList, ktory bgdzie zawierat trzy zmienne wewngtrzne:
n — liczbg elementéw listy, FirstCell — pierwszy element listy, LastCell — ostatni element
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listy. Wszystkie te zmienne sg liczbami catkowitymi. Tworzymy zmienng typu CellList
z nazwa, na przyktad L(0:4) (pig¢ list zawierajacych komorki w stanie od 0 do 4).

Rozszerzamy strukturg typu Cell o dwie zmienne catkowite: PrevCell — poprzedni
element listy i NextCell — nastepny element.

Teraz nalezy napisa¢ podprogramy dodawania elementoéw na koniec listy i usunig-
cia elementu z dowolnego miejsca listy, nie zapominajac o inicjowaniu listy na poczat-
ku programu. Pusta lista bedzie zawierata n = 0, FirstCell = 0, LastCell = 0. Wskazy-
wac¢ na dang komorke mozna, podajac jej numer (lub wspoétrzedne). Numer komorki
moze by¢ zwiazany ze wspotrzgdnymi poprzez wzory: CellNumber = (j — 1)*nx + i,
j = int((CellNumber — 1)/nx) + 1, i = mod(CellNumber — 1, nx) + 1. CellNumber to
numer komorki podawany zmiennymi FirstCell, LastCell, PrevCell i NextCell. Naj-
pierw wszystkie komorki mozemy wprowadzié do listy L(0):

Subroutine TransferList (il,jl)
USE Global;

implicit none

Integer*4 il, jl

Integer*4 ii, 3jj

Integer*4 PrevCell, NextCell

PrevCell=Cells (il,jl) .PrevCell
NextCell=Cells (il,jl) .NextCell

if (NextCell==0) then ! ostatni element listy Lout
L (Lout) .LastCell= PrevCell;

else
ii=mod (NextCell-1,nx)+1; jj=int ((NextCell-1)/nx)+1;
Cells (ii,jj) .PrevCell= PrevCell;

endif

if (PrevCell==0) then ! pierwszy element listy Lout
L (Lout) .FirstCell= NextCell;

else

ii=mod (PrevCell-1,nx)+1; jj=int ((PrevCell-1)/nx)+1;
Cells(ii,jj) .NextCell= NextCell;
endif

L(Lout) .n=L(Lout) .n-1

CellNumber=(jl-1)*nx+il

if (L(Lin) .FirstCell>0) then | nie pierwszy element listy
ii= mod(L(Lin) .LastCell-1,nx)+1; jj= int((L(Lin) .LastCell-1)/
nx)+1
Cells(ii,jj) .NextCell= CellNumber
Cells(il,jl) .PrevCell=L(Lin) .LastCell
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Else ! pierwszy element listy
Cells(il,j1) .PrevCell=0
L(Lin) .FirstCell= CellNumber

endif

Cells(il,j1) .NextCell=0;

L(Lin) .n=L(Lin) .n+1

L(Lin) .LastCell= CellNumber

Cells(il,jl1) .state=Lin

CellNumber = NextCell;

return

end subroutine TransferList

Po przygotowaniu podprogramu powinnismy wywota¢ go w dwdch miejscach
programu gldwnego — przy zmianie stanu z poczatkowego na przej$ciowy, dodajac
w pierwszym cyklu:

Lout=0;Lin=4;call TransferList(i,j);
oraz zmieniajac drugi cykl:

CellNumber=L(4) .FirstCell
do while (CellNumber.ne.0)
i=mod (CellNumber-1,nx)+1; j=int ((CellNumber-1)/nx)+1;
if (cells(i,j) .time<=Time) then
icells=icells+1;
Lout=4;Lin=1;call TransferList (i, 3j)
else
CellNumber=Cells (i, j) .NextCell;
endif

enddo

Nalezy rowniez zwroci¢ uwage na to, ze pierwszej komorce, w ktorej powstat za-
rodek, nalezatoby nada¢ stan przejsciowy, a zmienne Lout i Lin doda¢ do zmiennych
globalnych.

Po wprowadzeniu zmian i sprawdzeniu dzialania programu mozna poréwnaé czas
obliczen — zauwazymy wowczas, ze przyspieszenie jest niewielkie. Zwigzane jest to
z faktem, ze drugi cykl byt kilkakrotnie krotszy od pierwszego (nie wymagal badania
otoczenia). Mozna by zastosowaé podobna metodg jak w drugim cyklu, czyli nie bada¢
calej przestrzeni, lecz tylko komorki w stanie poczatkowym. Powinno to doprowadzié
do niemal dwukrotnego skrdocenia czasu (na poczatku beda badane prawie wszystkie
komorki i ich otoczenie, a pod koniec tylko ich niewielka czgs¢).
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Istota frontalnych automatéw komorkowych jest wiasnie to, ze nie trzeba badaé
wszystkich komoérek w stanie poczatkowym, ale tylko te przylegajace do komorek,
w ktorych zachodza zmiany, innymi stowy — usytuowane przy granicy rozrostu ziarna
(froncie zmian).

Aby zastosowa¢ metodg frontalnych automatéw komodrkowych, zmodyfikujemy
nasz automat, dodajac jeszcze jeden stan, tak jak to pokazano na rysunku 5. Od tej
chwili bedziemy nazywaé stany w nastepujacy sposob (przy czym indeks bedzie od-
powiadat wartosci liczbowej stanu komorki g, =1i): g, — stan poczatkowy, g, — stan
przejsciowy, g, — stan frontalny i g, — stan koncowy.

1 1 I

Rys. 5. Frontalny automat komorki

Pierwsza zmiana, ktéra mozna wprowadzi¢ w programie, to dodanie jeszcze jede-
nego cyklu zmieniajacego stan komorki ze stanu 1 na stan 2. Bedzie to cykl podobny do
cyklu drugiego, ale bez zadnych warunkow (zeby program dziatat, nalezy w pierwszym
cyklu zmieni¢ warunek przejscia ze sprawdzaniem stanu koncowego z 1 na 2, ale nie
jest to konieczne w tej chwili).

Teraz komorki w stanie frontalnym istnieja tylko po wykonaniu drugiego cyklu, do
konca cyklu trzeciego, a wszystkie inne komorki tylko w krétkiej chwili migedzy kon-
cem drugiego i poczatkiem trzeciego cyklu. Zastosujmy teraz regul¢ lokalng wzgledem
komorek, ktore bgda zmieniaty stan w kolejnych krokach. Tworzymy dodatkowy cykl,
w ktorym wskaznik biezacej komorki (CellNumber) wskazuje po kolei na wszystkie
elementy listy L(1). Faktycznie powinni$my nim zastapi¢ pierwszy cykl.

Porownajmy te dwa cykle. W pierwszym skanowana jest cata przestrzen, w dru-
gim, dodatkowym — tylko komdrki na ruchomej granicy ziarna, ktérych liczba jest ma-
tym utamkiem liczby wszystkich komorek. W pierwszym cyklu badane jest otoczenie
w celu sprawdzenia, czy znajduje si¢ w nim komoérka w stanie koncowym, ktorej stan
nalezy zmienié, czyli badane jest otoczenie wejsciowe. W cyklu dodatkowym komorka
znajduje si¢ juz prawie w stanie koncowym, wigc bada si¢ otoczenie wyjsciowe w celu
znalezienia komoérek w stanie poczatkowym, aby przekaza¢ im informacje i zmienié
ich stan na przejSciowy. Poniewaz zmienia si¢ kierunek przekazywania informacji,
zmienia si¢ otoczenie komodrek z wejsciowego na wyjsciowe i z listy do listy nalezy
przenosi¢ nie sama komorke, lecz jej sasiada.

Ten cykl bedzie wygladat nastepujaco:

CellNumber=L (1) .FirstCell
do while (CellNumber.ne.O0)
i=mod (CellNumber-1,nx)+1; j=int ((CellNumber-1)/nx)+1;
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NeighborhoodNumber=1; call Neighborhood
do n=1,NumberN
if (ni(n).gt.0.and.ni(n).le.nx.and.nj(n).gt.0.and.nj (n) .le.ny)

then
if (cells(ni(n),nj(n)).state==0) then
cells(ni(n),nj (n)) .GrainNumber=cells (i, j) .GrainNumber;
call GrainGrowthRate;
state = SETPIXEL (int2(ni(n)),int2(nj(n)));
Lout=0;Lin=4;call TransferList (ni(n),nj(n))
endif
endif
enddo
CellNumber=Cells (i, ]j) .NextCell;
enddo

Natomiast skorygowany podprogram obliczenia czasu begdzie wygladat tak:

Subroutine GrainGrowthRate
USE Global;

implicit none

Real*8 11, 10

10=sqgrt ((i-Grains(cells (i, j) .GrainNumber) .i) **2 .+ (j-Grains
(cells (i, ]j) .GrainNumber) .j)**2.)

ll=sqgrt ((ni(n)-Grains(cells (i, j) .GrainNumber) .i) **2 .+ (nj (n) -
Grains(cells (i, j) .GrainNumber) .j) **2.)
cells(ni(n),nj(n)).time=cells(i,j) .time+(11-10)*1.1;

return

end subroutine GrainGrowthRate

Po wprowadzeniu zmian uruchamiamy program i mierzymy czas obliczef. Przy-
spieszenie bedzie prawdopodobnie kilkakrotne.

Teraz wylaczamy wys$wietlanie na ekran procesu rozrostu i uruchamiamy program
ponownie, by przyjrzec si¢ efektom wprowadzonych zmian.
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Ksztalt ziaren. Prostokat

Efekt zastosowania frontalnych automatow, w szczegolnosci kiedy uzyskany wy-
nik byl catkowicie nieoczekiwany, powinien stanowi¢ dla wszystkich przekonujacy
argument za tym, by uzywaé¢ wiasnie automatoéw frontalnych, a nie klasycznych. Co
prawda nalezy zaznaczy¢, ze algorytm frontalnych automatéw nie moze by¢ stosowany
we wszystkich przypadkach, a w niektorych trzeba go podda¢ pewnym modyfikacjom,
jednak na potrzeby modelowania zjawiska, ktorym begdziemy si¢ zajmowaé w ¢wicze-
niach, moze by¢ wykorzystany bez ograniczen.

Wdrozenie izotropii przestrzeni, ktorej najlepszym testem byt rozrost ziarna uzy-
skujacego ksztatt okregu, otwiera nieograniczone mozliwosci sterowania ksztattem ro-
snacych ziaren. Mozna zada¢ rozrost ziarna w ksztalcie prostokata, rombu lub elipsy
o dowolnym stosunku bokéw, przekatnych lub pétosi, trdj-, szescio- i o§miokata, przy
czym orientacja tych ksztaltow w przestrzeni moze by¢ dowolna.

Tak wiec kolejne ¢wiczenie bedzie dotyczylo rozrostu prostokata obroconego o 15°.

Rozpoczniemy od obrotu. Poniewaz tatwiej jest wykona¢ obliczenia w ukladzie
wspotrzednych zwiazanym z rozpatrywanym ziarnem, wprowadzamy uktad lokalny,
r6zny od uktadu globalnego zwiazanego z przestrzenia komorkowa. Wowczas mozna
powiedzie¢, ze uklad lokalny jest obracany wokdt punktu zarodkowania ziarna w ukta-
dzie globalnym o wyznaczony kat ©.

Wektor r od punktu zarodkowania ziarna do dowolnego punktu w uktadzie lokal-
nym i globalnym reprezentowany jest odpowiednio przez wektory r; i r,

T . .
n=(x,y) =xi+yis;

) (1)
Te = (xg’yg) =Xglg tYelg
Owe dwa wektory sa zwigzane nastgpujacym réwnaniem:
n=Rg 1 @)

321



We wzorze (2) R, , 0znacza macierz obrotu:

R, = [lgll jgil} 3)

ngl jgjl

Zatem jezeli lokalny uklad obrécono o kat © wokét osi z (prostopadiej do prze-
strzeniu automatéw komorkowych), macierz R 4 2o przeksztatcenia bgdzie wyrazone

wzorem:
R = cos® -—sin0
&7 sin®  cos® )

Faktycznie, wiersze macierzy R, ; sa rownoznaczne z wersorami i; 1 j; uktadu lo-
kalnego zapisanymi w uktadzie globalnym. Podczas inicjacji powstawania zarodka
ziarna powinni$my zapisa¢ t¢ macierz jako staty parametr tego ziarna. Oznacza to, ze
rozszerzamy struktur¢ Grain o macierz Rgl(2,2).

Kolejna czynnoscia bedzie utworzenie podprogramu odpowiadajacego za zarod-
kowanie (Nuclea), ktory przygotuje wstgpna informacjg dla ziarna i bgdzie bardzo po-
mocny w przyszloéci, w czasie tworzenia wielu ziaren. Jednak jest to jedynie opcja;
wrocimy do niej przy okazji wykonywania kolejnych ¢wiczen.

Formujemy macierz Rgl(2,2) zgodnie ze wzorem (4), uwzgledniajac 6 = 15°.

Wprowadzamy dodatkowa zmienna GrainKind, ktora bedzie wyznaczata ksztalt
rosnacego ziarna.

Przechodzimy do podprogramu GrainGrowthRate, za pomoca ktérego definiuje-
my selektor, ktory w zalezno$ci od wymaganego ksztattu ziarna bedzie wybierat odpo-
wiednig galaz podprogramu. W pierwszej pozostawiamy okrag, druga rezerwujemy dla
prostokata.

Najpierw zadajemy stosunek bokow prostokata, na przyktad 2:1:

sidel = 2; side2 = 1;

Obliczamy wektor r w uktadzie globalnym do komorki, ktorej czas przejscia w stan
koncowy bedziemy obliczac:

rgx=ni (n) -Grains(cells (i, j) .GrainNumber) .1i;

rgy=nj (n) -Grains(cells (i, j) .GrainNumber) .Jj;

Nastgpnie obliczamy wspotrzedne lokalne:

rlx=Rgl (1,1) *rgx+Rgl (1, 2) *rgy;

rly=Rgl (2,1) *rgx+Rgl (2, 2) *rgy;

Wyznaczamy, na ktérym z bokéw prostokata bedzie si¢ znajdowata komorka. Je-
sidel
side2

rix

; , bedzie ona nalezata do boku oznaczonego sidel; kierunek rozrostu
riy

zeli
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r, = (ry ry) jest prostopadly do boku prostokata, wigc bedzie rowny wersorowi lo-
kalnemu j: r,=j=(Rg;(2,1),R,;(2,2)). W innym wypadku komorka bedzie nale-
zata do boku oznaczonego side2 i kierunek rozrostu bgdzie rowny wersorowi lokalne-
mu i: r, =i=(Rg,;(1,1),R,,(1,2)).

W kierunku i predkos¢ rozrostu bedzie zalezata wprost proporcjonalnie od dtugo-
$ci boku sidel, w kierunku j — od dlugosci boku side2. Aby nie spowodowato to, ze
czas opoznienia bgdzie zbyt krotki, krétszy niz krok czasowy, nalezy znormalizowaé
predko$¢ rozrostu: v; = sidel/max(sidel, side2) i v; = side2/max(sidel, side2).

Czas opdznienia bgdzie rowny czasowi niezbgdnemu do przejécia granicy przez
komorke. W przypadku komorek, ktore nasladujg rozrost ziarna komorek znajdujacych
si¢ na tym samym boku prostokata, ten czas obliczano jako: T=1[/v, gdzie [ — rzut
wektora ry, od jednej komorki do drugiej (od sasiada, ktoérego rozrost ziarna jest nasla-
dowany): l:|rr ~rb|. Jednak sytuacja komplikuje sig, kiedy rozpatrywana i sasiednia
komorka znajduja si¢ na réznych bokach prostokata. Konieczna jest wowczas dodatko-
wa analiza, dlatego tez zastosujemy tatwiejsza metodg, ktora jednak nie jest odpowied-
nia dla kazdego przypadku.

Ustalajac, na ktérym boku prostokata znajduje si¢ komoérka, wyznaczamy, ktora ze
wspotrzednych bedzie charakteryzowata poszukiwang granicg ziarna. Wspotrzedna lo-
kalna rlx lub rly odpowiada¢ bedzie nowej granicy ziarna. Poniewaz zakladamy, ze
ziarno ros$nie ze stala predkoscia, czas osiagnigcia komorki przez granicg ziarna bedzie
wyznaczany jako stosunek odpowiedniej lokalnej wspotrzednej (rlx lub rly) do wiasci-
wej predkosci rozrostu (v; lub v)).

Wpisujemy do programu odpowiednie operacje.

Teraz program jest gotowy i mozna go uruchomic. Jezeli wszystko dziala popraw-
nie i rozrasta si¢ ziarno w ksztalcie prostokata, mozna sprobowaé zmienia¢ stosunek
dlugosci jego bokoéw (w tym uwzgledni¢ sytuacje, w ktorej beda one rowne, jak w kwa-
dracie) oraz kat jego pochylenia. Analiz¢ ksztaltu tatwiej przeprowadzié, zatrzymujac
pracg programu po wypehieniu ziarnem 15-20% calej przestrzeni.
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Poczatkowa mikrostruktura

Celem ponizszych ¢wiczen bedzie opracowanie programu, ktéry pozwoli na utwo-

rzenie mikrostruktury. Algorytm takiego programu sklada si¢ z dwdch czgéci: zarodko-
wania i rozrostu ziarna. Program w obecnej chwili pozwala na symulacj¢ rozrostu po-
jedynczego ziarna w ksztalcie okregu lub prostokata z dowolnym stosunkiem bokow
(w tym kwadratu) i o dowolnej orientacji przestrzennej. Zarodkowanie byto zadawane
wprost w gtéwnym programie lub mogto by¢ sterowane w oddzielnym podprogramie
jak w poprzednim ¢wiczeniu.

Wro¢my do podprogramu zarodkowania (nuclea) i wyznaczmy, jakie gléwne ele-

menty on zawiera i jakie czynnosci powinien wykonac.

1.
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Informacja wej$ciowa beda wspolrzedne i parametry ziarna (jego ksztalt, orienta-
cja przestrzenna, stosunck bokéw prostokata). Parametry mozna zada¢ w glow-
nym programie lub w podprogramie. Moga by¢ one zadane wspolne dla wszyst-
kich ziaren lub losowo dla kazdego z osobna. Zaleca si¢ wpisa¢ na poczatku
wspolne parametry dla wszystkich. Wowczas faktycznie jedyna wykorzystywana
informacjg beda wspotrzedne zarodka.

. Na podstawie informacji o wspétrzednych nalezy sprawdzié, czy nie ma juz w tej

pozycji innego ziarna, a w przypadku stwierdzenia jego obecno$ci nalezy wyjs¢
z podprogramu.

. Zwigkszy¢ wskazania licznika ziaren (na przyktad zmienna NumGrains). Wskaza-

nia te beda réwniez numerem utworzonego ziarna.

. Wpisujemy informacje o ziarnie: wspotrzedne zarodka i macierz obrotu. Jezeli za-

ktadamy, ze ziarna beda mialy rézny ksztalt, to dodajemy odpowiednie zmienne
(typ ziarna, stosunek bokow), a jezeli zakltadamy, ze takie same ziarna beda si¢
znajdowaé w calej przestrzeni, nie nalezy rozszerzac struktury Grain.

. W komorce o zadanych wspotrzednych zapisujemy numer ziarna, zmieniamy stan

na przejsciowy (4) i przenosimy ja z listy 0 do listy 4 oraz wpisujemy biezacy czas
aktualizacji komorki (cells(i,j).time = Time).

W podprogramie GrainGrowthRate sprawdzamy i zmieniamy wszystko, co doty-
czy informacji o ziarnie (na przyktad, Rgl).

Teraz mozna uruchomi¢ program i sprawdzi¢, czy dziata poprawnie.



Poniewaz w ukladzie bedzie powstawalo nie jedno ziarno, a kilka, trzeba je roz-
ro6zni¢. Najlatwiej to zrobié, przypisujac inny kolor kazdemu ziarnu o danym numerze.
Wowczas przed operacja:

state = SETPIXEL(int2(ii),int2(ii));

nalezy zaprogramowac operacj¢:

state = mod (NumGrains,15)+1; state = SETCOLOR (state)

Pozostaje zaprogramowa¢ podprogram, ktéry bedzie symulowat powstawanie za-
rodkéw w czasie. Pierwszy wariant zarodkowania jest realizowany przed rozrostem.
Woéwczas program zarodkowania jest uruchomiany jednokrotnie na poczatku progra-
mu gltéwnego.

Po uruchomieniu podprogramu (nucleation) wybieramy losowo ustalong liczbg
komorek, w ktorych powstana zarodki. Programujemy wigc cykl, powtarzany tyle razy,
ile zadano ziaren. W cyklu tym najpierw losujemy komorke, a potem wywolujemy pod-
program nuclea. Musimy pamigtaé, zeby lista ziaren (grains) byla wystarczajaco dhuga.

Na poczatku gtéwnego cyklu programu gléwnego wywolujemy podprogram za-
rodkowania nucleation. Uruchamiamy go i sprawdzamy jego dziatanie. W efekcie po-
winni$my uzyska¢ mikrostrukture.

Drugi wariant to zarodkowanie podczas rozrostu. Powtarzamy cykl z zarodkowa-
niem co kilka krokow czasowych (na przyktad po kazdych 20-30 krokach czasowych).
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Granice ziaren. Warunki brzegowe

Celem ponizszych ¢wiczen jest uwzglednienie w symulacjach dodatkowego stanu
wskazujacego na znajdowanie si¢ komorki na granicy ziarna, a takze wprowadzenie
periodycznych warunkow brzegowych.

Wprowadzenie dodatkowego stanu, ktory wskazuje na to, ze komorka znajduje si¢
na granicy ziarna, mozna uzasadni¢ przynajmniej dwoma przyczynami. Pierwsza,
mniej istotna, to fakt, ze pozwala to podkresli¢ na obrazie granice, w szczegdlnosci,
kiedy sasiadujace ze soba ziarna maja ten sam kolor lub gdy struktura jest wizualizowa-
na w barwach czarno-bialych — woéwczas ziarna sa biale, a granice czarne. Druga przy-
czyna, wazniejsza, sprowadza si¢ do tego, ze w dalszych symulacjach mozna wykorzy-
sta¢ taka informacj¢ i1 przyspieszy¢ obliczenia. Na przyktad jezeli uzyskana struktura
bedzie wykorzystana do modelowania rekrystalizacji lub przemiany fazowej, to zarod-
kowanie w tych procesach bedzie si¢ odbywaé wylacznie na granicach ziaren. W tej
chwili wykorzystamy tylko pierwsza ze wspomnianych zalet.

Modyfikujemy automat komoérkowy w sposob pokazany na rysunku 6.

Rys. 6. Automat komorki

W poprzednio oméwionym automacie struktura byla liniowa, jednokierunkowa,
z jednym stanem koncowym g,. Teraz beda istnialy dwa stany koncowe: na granicy
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ziarna q, 1 wewnatrz ziarna g;. Jezeli przedtem przenoszenie komorek ze stanu frontal-
nego q,; do koncowego g, odbywato si¢ automatycznie, bezwarunkowo, pod koniec kro-
ku czasowego, to teraz nalezy wprowadzi¢ warunki I, i Iy (I3 =1,), w zaleznosci od
speienia ktérych komorka bedzie w stanie g, lub g,. Takim warunkiem bedzie obec-
nos¢ w otoczeniu von Neumanna przynajmniej jednej komorki nalezacej do innego ziarna.

W ostatnim cyklu przed zmiang stanu komorki nalezy zbada¢ otoczenie von Neu-
manna, wybrac¢, jaki bedzie nowy stan komorek; w przypadku komorek w stanie ,,na
granicy ziarna” nalezy zmieni¢ ich kolor na czarny. Wprowadzamy te zmiany do pro-
gramu i sprawdzamy jego dziatanie.

Nastgpnie nalezy wprowadzi¢ periodyczne warunki brzegowe. Oznacza to, ze prze-
strzen komorkowa nie bedzie otwarta, ze statymi zerowymi warunkami brzegowymi, lecz
zamknigta. Lewa jej granica bgdzie potaczona z prawa, a gorna z dolna. Warunki te nie
byly wprowadzane w oddzielnym podprogramie, a zazwyczaj zadawano je jako mody-
fikacje otoczenia. Poniewaz operujemy glownie otoczeniem Moore’a i von Neumanna,
to zmodyfikujemy je z uwzglednieniem nowych warunkéw brzegowych.

Na poczatku nalezy wprowadzi¢ dodatkowa zmienna globalna, ktora bedzie wy-
znaczata, ktére warunki brzegowe zostana zastosowane. Niech to b¢da zmienne logicz-
ne Ix i ly, kazda z nich bedzie odpowiadala za jedna wspoirzedna (czyli warunki moga
by¢ mieszane: w jednym kierunku periodyczne, w drugim — otwarte). Niech ,,true” od-
powiada warunkom periodycznym, a ,.false” — otwartym.

Zwykle stosuje si¢ jedno z dwoch podejs¢. W pierwszym sprawdza sig, czy wspot-
rz¢dna nie wskazuje na zakres zmiennej spoza obszaru przestrzeni (na przyktad dla i:
i<1lubi=0,orazi>nxlubi=nx+1). W razie spetienia tego warunku wspotrzedna
owa jest zmieniana. Zatem zamiast i = 0 przyjmuje si¢ i = nx, a zamiasti=nx + 1 —i=1.
Tak samo postgpuje si¢ w odniesieniu do drugiej wspolrzedne;.

W drugim podejsciu w ogole nie sprawdza si¢ warunkow brzegowych, a dla kaz-
dej komorki stosuje sig ten sam wzor, ktory juz uwzglednia periodyczny warunek brze-
gowy. Tak wigc zamiast i lub j przyjeto mod(i — 1, nx) + 1 lub mod (j — 1, ny) + 1.
Woéwczas pozadany wynik jest uzyskiwany automatycznie.

Nalezy wybra¢ jedna z tych metod i zmodyfikowac¢ podprogram wyznaczajacy
otoczenie komdrki. Po wprowadzenie zmian trzeba go uruchomi¢ i sprawdzié¢ jego
dziatanie podczas symulacji powstania poczatkowej mikrostruktury.

Uwaga: Wprowadzenie periodycznych warunkéw brzegowych wymaga zmian
W sposobie obliczania wektora rozrostu w podprogramie GrainGrowthRate. Jezeli wektor
ten jest wyznaczany wprost, jako réznica wspolrzednych komorki i zarodka ziarna, bg-
dzie on obliczany niepoprawnie w przypadku, kiedy zarodek i rozpatrywana komoérka
leza na r6znych brzegach przestrzeni. Nalezy go wowczas wyznacza¢ przyrostowo, jak
pokazano na rysunku 2.14: r, = r, + ry,, przy czym ostatni wektor trzeba wyznacza¢
nie w ukladzie globalnym, lecz przez sasiedztwo, lokalnie. Oznacza to, ze komodrka
znajdujaca si¢ na prawym brzegu (i = nx) ma prawego sasiada na lewym brzegu (i = 1).
W uktadzie globalnym sktadowa wektora bgdzie réwna dx = 1 — nx, a przy zastosowa-
niu metody przyrostowej dx = 1.
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Jezeli warto$¢ dx nie zostala w ten spos6b wyznaczona w czasie wykonywania
poprzednich ¢wiczen, nalezy okresli¢ ja teraz.

1. Trzeba si¢ upewnié, czy struktura cel/ zawiera wspotrzedne wektora rozrostu rx
iry, a jezeli nie, dodac je.

2. Nalezy sprawdzi¢, czy przy zarodkowaniu komorka ta otrzymuje wspotrzedne
wektora rozrostu rowne zeru.

3. Nalezy sprawdzi¢, czy przy okresleniu otoczenia jest wyznaczany wektor od ko-
morki do sasiada. Jezeli nie, nalezy najpierw wyznaczy¢ ten wektor, nastgpnie
wyznaczy¢ na jego podstawie wspotrzedne sasiada, a pézniej uwzgledni¢ warunki
brzegowe.

4. W podprogramie GrainGrothRate nalezy najpierw wyznaczy¢ wektor rozrostu
i jego dlugos¢ dla aktualnie rozpatrywanej komorki metoda przyrostowa, a nastgp-
nie wyznaczy¢ czas przejscia komorki w nowy stan.

Jezeli wszystkie powyzej omowione elementy zostaly uwzglednione, program po-
winien dziata¢ poprawnie.

Dodatkowe zadanie

Oprocz prostych periodycznych warunkow brzegowych istnieja periodyczne
warunki brzegowe z przesunigciem. W zwiazku z tym przeciwlegle brzegi przestrzeni
nie maja dokladnie tych samych wspotrzgdnych, lecz taczone sa z przesunigciem. Na
przyktad znajdujaca si¢ na prawym brzegu komoérka o wspotrzednych (nx, j) ma za pra-
wego sasiada nie komorke ze wspotrzednymi (1, j), jak w przypadku zadania periodycz-
nych warunkéw brzegowych, a ze wspotrzednymi (1, j + dxy), gdzie dxy jest przesunig-
ciem. Dodatkowym zadaniem jest wprowadzenie jednego takiego warunku ze stalym
przesunigciem dla wszystkich komorek, ktore jest rowne potowie dlugosci przestrzeni

dxy = ny/2.



Cwiczenie laboratoryjne 10

Otwarte warunki brzegowe. Krok czasowy

Celem zaprezentowanych ponizej ¢wiczen jest wprowadzenie otwartych warun-
kéw brzegowych, a takze uwzglednienie warunkéw rzeczywistych: wymiaréw prze-
strzeni, predko$ci rozrostu, czasu rzeczywistego oraz doboru optymalnego kroku cza-
sowego.

Otwarte warunki brzegowe, ktére zostang opisane ponizej, r6znia si¢ od przed-
stawionych w ¢wiczeniu 9, poniewaz poprzednie warunki byty otwarte ze statym, zero-
wym warunkiem brzegowym. Przy zerowym warunku granica przestrzeni moze by¢
nazwana pochtaniajaca. ROwniez warunki periodyczne czgsto sa nazywane przenikaja-
cymi lub zamknigtymi. Przewaga warunkéw periodycznych nad otwartymi polega na
tym, ze wszystkie komorki przestrzeni sa rownowazne, nierozrdznialne, identyczne,
co, po pierwsze, rzutuje na prawidtlowe odzwierciadlenie kinetyki zachodzacych proce-
sOw, a po drugie — niweluje wptyw granic, chociaz mikrostruktura z powtarzajacym si¢
wzorcem na krawedziach wyglada nieco sztucznie.

W pelni otwarte warunki brzegowe r6znia si¢ od periodycznych tym, ze przeciwle-
gle brzegi przestrzeni nie sa potaczone, natomiast ziarna nie tylko rosng na zewnatrz,
ale wrastaja do przestrzeni automatoéw z zewnatrz. Takie warunki tworza zatem wyci-
nek przestrzeni, zachowujac zalety periodycznych warunkéw brzegowych. Kiedy ziar-
no dorasta do granicy, nadal bedzie rosna¢, ale juz nie bedziemy mie¢ o tym procesie
informacji. Aby skompensowa¢ nieuwzglednienie czg$ci objgtosci ziarna znajdujacej
si¢ na zewnatrz przestrzeni komérkowej, w innym miejscu granicy przestrzeni wrasta
do niej inne ziarno — niekoniecznie na przeciwlegtym brzegu i niekoniecznie w tej sa-
mej chwili.

Na tej podstawie mozna sformutowac zasady dziatania odpowiedniego algorytmu:

1. Wyjscie na brzeg ziarna jest zdarzeniem jednokrotnym, ktoére powinno zosta¢ zare-
jestrowane. Dla kazdego ziarna nalezy wprowadzi¢ po jednej zmiennej odpowiadaja-
cej za dojscie do brzegu (na przyktad /bx, Iby). Zmienne te przy zwyktym zarodko-
waniu ziarna przyjmuja warto$¢ ,,true”, a przy docieraniu do brzegu — wartos$¢ ,.false”.

2. Gdy pierwsza komorka rosnacego ziarna probuje przej$¢ przez brzeg przestrzeni,
odpowiednia zmienna /bx lub /by przyjmujac warto$¢ ,,false” przetacza si¢ i wywo-
luje podprogram zewngtrznego zarodkowania.
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3. Zewngtrze zarodkowanie rozni si¢ od zwyklego tym, ze zarodek znajduje si¢ poza
obszarem automatéw komorkowych, natomiast samo ziarno wrasta do przestrzeni
z zewnatrz. Druga réznica polega na tym, ze fikcyjnym zarodkiem jest komorka na
brzegu przestrzeni (dowolnym brzegu wolnym od ziaren). W zwiazku z tym nale-
zy wylosowa¢ na brzegu miejsce fikcyjnego zarodkowania.

4. Dla fikcyjnego zarodka na brzegu przestrzeni zamiast rzeczywistych wspotrzed-
nych tej komorki nalezy okresli¢ wspotrzedne ,,rzeczywistego” zarodka, ktdrego
miejsce mozna wyznaczy¢ na linii prostopadiej do brzegu przestrzeni w miejscu
fikcyjnego zarodka i na odlegtosci od brzegu réwnej (lub nieco si¢ rézniacej) od-
legtosci od brzegu zarodka ziarna, ktére dotarto do brzegu i spowodowato to fik-
cyjne zarodkowanie. Na przyktad jezeli ziarno A dorosto do brzegu i = nx i znaj-
duje si¢ od niego w odlegtosci / (zarodek ma wspodtrzedna i = nx — /), natomiast
dla wrastajacego ziarna wybrano komoérke o wspotrzednych (i), ny), to zarodek
bedzie miat wspotrzedne (i), ny + [). Wspotrzedne zarodka nalezy nada¢ zmien-
nym dotyczacym nowego ziarna, natomiast wektor rozrostu dla komorki bgdzie
réwny (rx = 0, ry = /) oraz komorka przechodzi w stan przejsciowy i nalezy obli-
czy¢ aktualny czas zmiany stanu.

5. Dotarcie granicy ziarna powstatego z zewngetrznego zarodka do brzegu przestrzeni
nie powinno wywotywac kolejnego zewngtrznego zarodkowania (/bx = .false lub
lby = .false).

6. Do algorytmu mozna doda¢ czynnik losowy na dwa sposoby. Pierwszy bedzie
oznaczal inna odlegto$¢ zewngtrznego zarodka od granicy (/ £ Al), za$§ drugi inny
czas zarodkowania (+Af). Mozna réwniez zastosowac obydwa sposoby.

Krok czasowy odgrywa do$¢ istotna role podczas modelowania. Poprzednio czas
pozostawat wielkoscia wzgledna, nie wplywajac w istotny sposob na uzyskiwane wyniki.
Dlatego byt on rowny jeden, natomiast podstawowy czas opdznienia przejscia zostat wy-
brany tak, zeby byt dtuzszy od kroku czasowego. Jest to jedna z podstawowych zasad
dziatania automatow komorkowych, w szczegdlnosci tych aktualizowanych asynchronicz-
nie. Poniewaz nasze automaty trudno juz zaliczy¢ do synchronicznych, ten szczegot jest
réwniez istotny. Aby zapobiec oddzialywaniu zmian poza obszarem sasiedztwa, w jed-
nym kroku czasowym przewidziano tylko jeden cykl automatow, w ktorym kazdy stan
jest badany jednokrotnie. Jezeli czas opdznienia jest krotszy od kroku czasowego, od razu
wplywa to na ksztaltt rosnacego ziarna. Niewielki wplyw niespelnienia tego warunku na
ksztatt mozna zaobserwowaé w przypadku rosnacych ziaren w ksztalcie prostokata, ale
najbardziej widoczne jest to przy zastosowaniu otwartych warunkéw brzegowych. Ze-
wngtrzne zarodkowanie na brzegu przestrzeni doprowadzi do tego, ze opdznienie w przy-
padku komorek na brzegu przestrzeni bedzie wielokrotnie mniejsze niz dhugos¢ kroku cza-
sowego (dla pozostatych komoérek opoznienie pozostaje dtuzszym od kroku czasowego).

Wowczas mozna zastosowaé dwa rozwiazania. Pierwsze polega na skrdceniu kro-
ku czasowego, drugie — na zezwoleniu na wielokrotne wykonanie cyklow automatow
komoérkowych podczas jednego kroku czasowego. Sa to rozwigzania rownowazne ze
wzgledu na uzyskiwany wynik. Rozpatrzymy obie mozliwosci.
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W pierwszym podejéciu, polegajacym na wielokrotnym powtarzaniu cyklu, naj-
pierw nalezy sprawdzi¢ czas przejscia w stan koncowy kazdej komorki. Wowczas na
poczatku cyklu (kroku czasowego) nadajemy zmiennej logicznej (na przyktad lrepeat)
wartosc¢ ,,false” 1 wykonujemy wszystkie czynnosci po kolei. Nastgpnie, jezeli po obli-
czeniu czasu przej$cia w stan koncowy dowolnej komorki okaze sig, ze jest on krotszy
od czasu biezacego (moze si¢ tak stac, ale niekoniecznie si¢ stanie, jezeli czas op6znie-
nia jest krotszy od kroku czasowego), nadajemy zmiennej logicznej wartos¢ ,.true”. Na
koncu cyklu, gdy zmienia si¢ czas przez dodanie kroku czasowego, jezeli zmienna logiczna
pozostata w cyklu bez zmian, czyli ma warto$¢ ,,false”, nalezy zmieni¢ czas i przej$¢ do
kolejnego kroku czasowego. Natomiast jezeli zmiana lrepeat ma warto$¢ ,,true”, powta-
rzamy ten krok czasowy. Wprowadzenie tych zmian od razu poprawi ksztalt ziaren.

Zmiana dlugosci kroku czasowego wymaga znajomosci wszystkich czasow opdz-
nien. Wowczas podczas wykonywania cyklu poréwnywane sa czasy opoznienia wszyst-
kich komoérek w stanie przej$ciowym (pozostajacych w nim albo przechodzacych do niego)
i wyznacza si¢ najmniejsza warto$¢. Krok czasowy jest dopasowywany do najmniejsze;j
warto$ci opdznienia (powinien by¢ odrobing mniejszy, rowny 0,9—-0,99 najmniejszej
wartosci). W ten sposob krok czasowy bedzie si¢ przystosowywat do warunkow obli-
czeniowych. Wowczas na poczatku cyklu zmiennej (na przyklad drmin) jest nadawana
bardzo duza wartos$¢, ktéra nastgpnie poréwnuje si¢ z czasem opdznienia kazdej komor-
ki w stanie przejsciowym, a na koncu cyklu wartos$¢ ta jest wykorzystywana do wyzna-
czenia kroku czasowego. Ze wzgleddéw obliczeniowych drugie podejscie wydaje sig
mniej korzystne.

Rzeczywiste warunki symulacji

Wybér rzeczywistych wymiarow modelowej przestrzeni zalezy od wstepnej wie-
dzy o procesie, ktory jest modelowany. Jezeli jest to na przyktad rekrystalizacja, wazne
sa wymiary ziaren przed procesem i po nim. Wymiary ziarna nie moga by¢ wigksze niz
20-30% wymiaréw przestrzeni, ziarna nie powinny by¢ tez zbyt drobne (sktadac sig
z mniejszej liczby komoérek niz 20-30). W ten sposéb mozna ustali¢ wymiary przestrzeni
1 odpowiednio obliczy¢ wymiary kazdej komorki. Na przyktad jezeli tworzymy poczat-
kowa mikrostrukturg i zadamy liczbg komorek dla jednego ziarna (przyktadowo 100),
bedziemy mogli obliczy¢ liczbe ziaren. Dalej, znajac $rednia wielko$¢ ziarna (na przy-
ktad 30 pm), mozna obliczy¢ powierzchni¢ przekroju jednego ziarna i wszystkich, kto-
re tworza przestrzen modelowa, jej wymiary 1 w koncu wymiary komorki. Oczywiscie
wymiary mozna zaokragli¢ i sprecyzowac je, podobnie jak liczbg ziaren.

Predko$¢ rozrostu jest zwykle zadawana jako stata lub za pomoca wzoru i nie
mamy zadnego wptywu na jej warto$¢. Moze ona by¢ taka sama w catej przestrzeni lub
zalezna od réznych czynnikow. Jest to jednak bardzo wazna wielkos¢, ktora pomaga
powiaza¢ dwie podstawowe zmienne: wymiary i czas.

Czas jest zmienna zalezna od wymiaréw. Krok czasowy zalezy od wymiaréw
komorki i predkosci rozrostu. Moze on pozostawaé bez zmian lub automatycznie
zmienia¢ si¢ w opisany wyzej sposob. Czas symulacji w ogdélnym przypadku zalezy od
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modelowanego zjawiska, gtownie od liczby komoérek w przestrzeni oraz od liczby
krokow czasowych. Dlatego symulacje, w ktorych predkosci rozrostu w réznych
miejscach istotnie si¢ roéznia, trwaja dluzej. Uzyskanie struktury, w ktérej rosnace
ziarna maja ksztalt prostokata o duzym stosunku dlugosci boku dluzszego do krotsze-
go trwa dhuzej niz uzyskanie struktury z rosngcymi ziarnami w ksztalcie okrggoéw lub
kwadratow

Nalezy zasymulowac¢ kilka struktur, poréwnujac czas obliczen.



Cwiczenie laboratoryjne 11

Rozw6j mikrostruktury. Przemiana fazowa

Celem tego ¢wiczenia jest opracowanie i symulacja uproszczonego modelu prze-
miany dyfuzyjne;j.

Opracowany w trakcie poprzednich ¢wiczen program mozna rozbudowaé w celu
przystosowania go do modelowania réznych zjawisk zachodzacych w materiale, symu-
lacji catych procesow technologicznych oraz ich badania.

Wymaga to jednak duzego naktadu pracy i na ¢wiczeniach sprobujemy tylko stwo-
rzy¢ bardzo uproszczony model. Opracowane wczesniej automaty komorkowe zostaty
zastosowane do tworzenia poczatkowej mikrostruktury. Automatami owymi mozna za-
modelowa¢ dowolny proces, ktory sktada si¢ z dwoch etapdw — zarodkowania i rozro-
stu. Moga to by¢: krystalizacja (krzepnigcie), rekrystalizacja (dynamiczna, statyczna
i metadynamiczna), przemiany fazowe, rozwdj struktur dyslokacyjnych, rozdrobnienie
ziaren i inne. Jako przyktad bedzie tu opracowany uproszczony model przemiany fazo-
wej dyfuzyjnej, typu austenit-feryt.

Do modelowania tego zjawiska potrzebne nam sa informacje o mikrostrukturze
poczatkowej oraz warunkach zarodkowania i rozrostu.

Mikrostruktura poczatkowa zostata juz utworzona, wigc do dalszych symulacji
beda nam stuzy¢ wyniki uprzednio przeprowadzoanych obliczen. Przy projektowaniu
modelu nowego zjawiska lepiej kazdy nowy model zachowywa¢ jako oddzielny pod-
program i wywolywa¢é, kiedy zajdzie taka konieczno$¢. Jednak pozostawimy to na ra-
zie bez zmian; przemiana begdzie programowana w tym samym gtéwnym programie. Po
pierwszym cyklu tworzenia poczatkowej mikrostruktury zostanie dodany cykl odpo-
wiadajacy przemianie fazowe;.

Poniewaz bedziemy stosowaé ten sam automat komoérkowy, mozna skopiowad
poprzedni cykl i tylko wprowadzi¢ do niego odpowiednie zmiany.

Teraz nalezy okresli¢ warunki zarodkowania. Ze wzgledu na warunki energetycz-
ne najlepszymi do zarodkowania miejscem beda naroza, punkty potrdjne, w ktérych
stykaja si¢ trzy ziarna, trzy granice. Nieco gorszymi miejscami sa granice ziaren.
Zaktadamy, ze najwigksze prawdopodobienstwo zarodkowania bedzie istniato w punk-
tach potréjnych, mniejsze na granicach, a wewnatrz ziaren bedzie ono réwne zeru.
W tej chwili na oddzielnej liscie zgrupowane sa komorki na granicy ziarna, co juz ula-
twia dalsze czynnos$ci. Niestety, nie mamy komoérek w narozach, zatem powinnisSmy je
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wyznaczy¢ i utworzy¢ kolejna listg L(5), do ktorej bedziemy przenosi¢ odpowied-
nie komoérki. Wowcezas migdzy cyklem tworzenia poczatkowej struktury a przemia-
na fazowa nalezy uruchomié¢ cykl, podczas ktorego beda badane komorki na granicy
ziarna ze wzgledu na ich przynaleznos¢ do punktéw potrdjnych. Algorytm badania
kazdej komorki bedzie obejmowat kilka czynnosci. Najpierw nalezy zbadaé otoczenie
von Neumanna (4 komorki). Jezeli sasiednia komorka nalezy do innego ziarna, nalezy
zapamigta¢ numer tego ziarna. Jezeli inna sasiednia komorka nalezy do innego ziarna,
trzeba sprawdzié, czy nie nalezy ona do tego samego, zapamigtanego ziarna, a jezeli
nie nalezy ani do jednego, ani do drugiego, to znaczy, ze ma przynajmniej dwoch sasia-
déw nalezacych do dwoch innych, réznych ziaren i powinna by¢ przeniesiona do nowej
listy. Po zbadaniu wszystkich komorek na granicy ziaren wszystkie ziarna nalezace do
punktéw potrdjnych zostang przeniesione do listy 5.

Przyktadowo mozna zatozy¢, ze zarodkowanie nastgpuje w 30-80% komorek na-
lezacych do punktéw potrdjnych. W przypadku punktéw na granicy ziarna prawdopo-
dobienstwo zarodkowania bedzie wynosi¢ okoto 0,5-1%. Do symulacji zarodkowania
mozna wykorzysta¢ podprogram, ktory byt stosowany wezesniej. Jednak nalezy wpro-
wadzi¢ do niego pewne korekty, ktore sa zwiazane z warunkami zarodkowania

Zaktadamy, ze ksztalt ziaren bedzie okragly. Poprzednio warunkiem rozrostu ziar-
na byt zerowy poczatkowy stan komorki g, w tej chwili nie ma zadnej komorki znajdu-
jacej si¢ w tym stanie, wigc nowe ziarna ferrytu beda rosty w istniejacej strukturze
komoérek w stanie g,, g5 i g5, czyli na granicy ziaren, wewnatrz ziaren i w punktach
potrojnych. Z jednej strony nalezy pozwoli¢ wrasta¢ ziarnom w komorki w stanach g,
g 1 g5 nalezace do ziaren austenitu, ale z drugiej strony nie nalezy pozwoli¢ im wra-
sta¢ w ziarna ferrytu. Mozna wprowadzi¢ dodatkowa zmienna dla kazdego ziarna, kt6-
ra bgdzie okreslata jego typ (austenit-ferryt). Jest to dobre rozwiazanie, metodycznie
uzasadnione, ale niekonieczne, co zostanie wyjasnione nizej. Aby zblizy¢ symulacje do
warunkow rzeczywistych, wprowadzamy dodatkowe ograniczenie: ziarna ferrytu bgda
rosty nie we wszystkich ziarnach austenitu, lecz tylko w jednym, macierzystym, w kto-
rym powstaly ich zarodki. Nalezy wigc wprowadzi¢ dodatkowy warunek: sprawdza-
nie, czy ziarno moze w danym miejscu rosnaé, czy nie. Zatem podczas zarodkowania
nowego ziarna ferrytu nalezy zapamigta¢ numer ziarna, ktére jest dla niego macierzy-
ste. Ten warunek jest znacznie ostrzejszy niz sprawdzenie typu austenit-ferryt, zatem
poprzedni warunek w tym podejs$ciu nie jest konieczny, podobnie jak i wprowadzenie
zmiennej okreslajacej typ ziarna nie jest konieczne (ale dobre ze wzglgdéw metodycz-
nych). Podczas rozrostu pozostaje tylko sprawdzaé, czy ziarno moze wrasta¢ w t¢ ko-
morke, czy nie.

Wprowadzenie opisanych zmian pozwala zasymulowa¢ najprostszy wariant zmian
struktury.

Nalezy pamigtac, ze w rzeczywistosci warunki zarodkowania i rozrostu sg znacz-
nie bardziej ztozone i sa funkcja wielu zmiennych: temperatury, orientacji krystalogra-
ficznej, odksztalcenia i st¢zenia pierwiastkow.
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