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Cil prace

@ Simulovat moZn3 rozdé&leni misorientaci zrn v polykrystalu.
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Polykrystal |

@ Polykrystalicky materidl se sklada z velkého mnozstvi malych
krystald.

@ Témto malym krystalim ¥ikdme zrna.
o Krystalické m¥izky jednotlivych zrn jsou vici sobé rlizné
natocené.
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Polykrystal Il

Obrazek: Struktura polykrystalu
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Zakladni definice

Modelovani polykrystalu |

Definice (Obecna poloha v R?)

Rikame, e n-tice bodid v R3 je v obecné poloze, pokud zadné t¥i
body nelezi v jedné p¥imce, Zadné ¢tyFi v jedné roviné a Zadnych
pét na sfére.

Definice (Voronoiova mosaika v R3)

Necht {x1,X2...x,} je n-tice bodii v obecné poloze v R3. Pak
Ci = {x € R%;Vk # i |x — x;| < |x — x|} nazveme Voronoiovou
bufikou a mnoZinu V = {C; ... C,} Voronoiovou mosaikou v R3.
Dale definujeme st&nu mezi buitkami C;, C; jako F;; = ;N C.
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Zakladni definice

Modelovani polykrystalu Il

@ Polykrystal representujeme Voronoiovou mosaikou

@ Vnitfek zrn je tvofen krystalickou m¥izkou s orientaci M;, zrna
tedy representujeme dvojici (C;, M;).

@ Stény representuji hranice mezi zrny.

o Pokud F;; # 0 pak ¥ikdme, Ze buiiky C; a C; spolu soused;,
znatime C; ~ (.

Damian Kulich Stochastické metody v krystalografii



Zakladni definice

Modelovani polykrystalu Il

Obrazek: P¥iklad Voronoiovy mosaiky v R?
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Zakladni definice

Popis orientace

o Oznalme osy systému soutadnic v R3 x, y, z

@ Osy soufadného systému buiiky budeme znadit X, Y, Z a
povazovat je za referenéni.
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Zakladni definice

Matice orientace |

@ Oznatme G a G, matice bazi soufadného systému mosaiky a
buriky respektive.

1 00
Gs =10 10 Gc = (bl, b2> b3)
0 01
@ by, by, b3 jsou bazové vektory mosaiky vyjadfené vici bazi

buriky.

Damian Kulich Stochastické metody v krystalografii



Zakladni definice

Matice orientace |l

Definice (Matice orientace)

Matice orientace G je takovd matice, Zze G. = GGs;.

@ Matice G se da vyjad¥it jako

cos(ay) cos(B1) cos(71)
cos(ay) cos(B2) cos(v2) |,
cos(az) cos(B3) cos(v3)

kde «;, Bi, i jsou uhly mezi x,y,z a b;.
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Zakladni definice

Eulerovy dhly |

Definice (Eulerovy thly)

Eulerovymi thly nazveme trojici ¢ = (1, ¢, p2), kde
1,92 € [0,27) a ¢ € [0, 7). Tyto t¥i dhly popisuji rotace

cos(p1) sin(p1) O cos(y2) sin(g2) O
Gy, = | —sin(p1) cos(p1) 0], Gy, = | —sin(p2) cos(p2) 0
0 0 1 0 0 1

1 0 0

Gy = |0 cos(¢) sin(¢)
0 —sin(¢) cos(o)
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Zakladni definice

Eulerovy dhly II

Obrazek: Eulerovy thly
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Zakladni definice

Uhel a osa rotace, misorientace

@ Rotaci miZeme popsat pomoci jednotkového vektoru n a Ghlu
w € [—m, ), ktery popisuje thel rotace okolo n.

@ Zavedeme misorientaci M; j = G,-Gj_l, kde G;, G; jsou matice
orientace bun&k C;, ;.

e Misorientaci M ; p¥islusi dovjice (n;j, o), o j nazveme
dhlem misorientace C;, C;.

Damian Kulich Stochastické metody v krystalografii



Model hustoty

Stavovy prostor

e Dale uvaZujme pevnou Voronoiovu mosaiku {Cy ... Cn} a
orientace (Eulerovy thly) bun&k ndhodné.

o Necht § = {(@17 ¢a 902); p1,P2 € [Oa 27T)a ¢ € [Oaﬂ-)}

o Necht (Q, A, P) je pravdépodobnostni prostor a S je
sigma-algebra na S.

e X:(Q,A) — (S,8) je ndhodny vektor (Xi,...X,) orientaci
jednotlivych bunék.
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Model hustoty

Hustota

@ Chceme simulovat cilové rozdéleni ndhodného vektoru X s

hustotou f (1,12 ...1%n) o< exp(fe(v1,v2 .. .1p)) vzhledem k
Lebesguov& mi¥e na S”.

@ ¢ je tzv. funkce energie, v na%em p¥ipadé
e(r, 2. Yn) = Zc,wcj sin(aij)-

e 0 € R\ {0} je libovoln& voleny parametr.
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Algoritmus

Markovské Fetézce

Definice (Stacionarni rozd&lenf)

Necht U je markovsky ¥et&zec. Staciondrnim rozd&lenim U
rozumime takové rozdéleni 7, Ze pokud je m poéate¢nim rozdélenim
U, potom margindlni rozdéleni stavii U v kazdém case je 7.

@ Za urtitych ptedpokladd je 7 limitnim rozdé&lenim
markovského Yetézce.
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Algoritmus

@ Algoritmus ktery budeme pouZivat pat¥i mezi tzv.
Markov chain Monte Carlo algoritmy.

@ ldea je takova, Ze navrhneme markovsky fetézec, ktery bude
mit hledanou hustotu f jako stacionarni rozdéleni a zaroven
splfiuje podminky pro to, aby bylo stacionarni rozdé&leni jeho
limitnim.

@ Tento Fetézec pak simulujeme po dostateény pocet iteraci,
mé&li bychom tim vygenerovat pfibliZzn& vybér z f.

@ Nag algoritmus se nazyva hybridni algoritmus, jeho zakladem
je Gibbslv vyb&rovy plan, uvnit¥ jeho krokl se provadi
Metropolis-Hastings.
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Algoritmus

Nacrt algoritmu |

@ V jedné iteraci algoritmu postupné prochdzime vSechny buriky.
@ Pro i-tou buiiku zndme pIné podminéné rozdéleni

Xil X1 ... Xi—1, Xig1 ... X,
@ Navrhneme rovnhomérné ndhodné novou orientaci bufiky i:

¥ = (Y1, V,¢2).

e Novou orientaci p¥ijmeme s pravdépodobnosti min(H, 1), kde
H = exp(0 ZQNC,(Si”(aiJ) — sin(@;j))). @;j znaki dhel
misorientace buiiky C; s novou orientaci ¢ a buiiky C;.
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Algoritmus

Nacrt algoritmu Il

Jednotlivé kroky algoritmu utvati markovsky Fetézec, jehoZ
jednoznacné staciondrni rozdé&leni ma hustotu f. Toto rozdéleni je
zaroveri jeho limitnim rozdélenim.
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Vlastni p¥inos

@ Implementace algoritmu

@ Porovndvani vysledki pro riizné volby 6.
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Diky za pozornost!
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