DOI: 10.36243/fmtu-2000.26

FIATAL MUSZAKIAK TUDOMANYOS
ULESSZAKA

Kolozsvar, 2000, marcius 24-25.

CELLA-AUTOMATA MODSZERREL GENERALT 3-
DIMENZIOS SZEMCSEK ALAKJANAK KVANTIATIV
MINOSITESE

Quantitative shape characterization of 3-D particles generated by cellular automata
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Abstract
A simple computational procedure for shape characterization of 3-D objects 1s

presented. The technique proposed is based on the computation of a shape factor defined as a
function of the volume and the polar moment of 3-D particles. The method is demonstrated
by an application which concerns the simulation of phase transformations in alloys by means
of a stochastic cellular automaton algorithm.

1. BEVEZETES

A cella-automata algoritmusok széles korben hasznalatosak fémotvozetekben
végbemend 4atalakulasi folyamatok, igy példaul folyékony halmazallapotu anyagok
csiraképzddéssel €s csiranovekedéssel jellemzett kristalyosodasanak modellezésére. A csirak
novekedése folyaman kialakulé mikroszerkezet, a képz6d6 szemcsék geometriai-topologiai
tulajdonsagainak szamszerii jellemzése napjainkban is egyike az érdeklodésre szamot tartd
kutatasi tertileteknek.

Jelen dolgozatban cella-automata algoritmuson alapuld 3-dimenzids csirandvekedési
folyamatok modellezésére iranyuld azon szimulacios kisérletek eredményeit ismertetjik,
amelyeknek kozéppontjaban a képz6do szemcsék alakjanak kvantitativ mindsitése all.
Szamitogépes vizsgalatokra tamaszkodva demonstralni fogjuk, hogy a szimulacio révén
generalt egyedi térbeli szemcsék alakjanak jellemzésére sikerrel alkalmazhat6 a silypontra
vonatkozo polaris nyomaték €s a szemcsetérfogat fuggvényeként szarmaztatott alaktényezd.

2. HAROM DIMENZIOS NOVEKEDESI MODELL

A fizikai-metallurgiai folyamat, amelyek modellezésével a kovetkezokben
foglalkozunk azon a hipotézisen alapul, hogy a kiindulé mikroszerkezetet, amelyet kezdetben
egyazon o fazis alkot, az id6 multaval un. csirak képzodése és novekedése eredményeként
fokozatosan B fazissa alakul at. A diszkrét tipusu novekedési modellben a modelltér 3
dimenzids, amely egy kobos, 128 x 128 x 128 cellabol 4116 szammatrixszal reprezentalhato.

A matrix elemeit alkoté cellak valojaban L-oldalélhossziisagu kockdk, és a képz6do
szemcsek ezekbol épiilnek fel. A szimulacids modell feltételezziik, hogy az atalakulas kezdeti
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pillanataban a B fazis Ny szamu csira, (azaz N, szamu cella) formajaban mar jelen van, és e
csirak novekedését a szamitogépes szimulacio soran egy sztochasztikus novekedési szabaly
irja le. Maga novekedés szkenelési ciklusonként, azaz diszkrét 1épésekben torténik.

A B fazis novekedését oly modon képzeljik el, hogy feltételezzik, hogy a cellamatrix
azon “o.” fazist elemei - amelyeknek kozvetlen kornyezetében mar talalhato P fazisa cella - a
novekedési szabaly altal definialt Pc valoszintiséggel képesek “B” fazisu cellava atalakulni. A
novekedési folyamat szimulacioja akkor fejezddik be, amikor az “a” fazisi celldk teljesen
cltiintek, vagyis B  fazissa alakultak at. Szamitastechnikai korlatokbol adodéan a
modelltérben elhelyezhetd csirak maximalis szama N=254.

A novesztési szabaly definialdsakor abbdl indultunk ki, hogy minden egyes cellanak
3°-1=26 kozvetlen szomszédja van, és ezek kozill 6 érintkezik lapjaval az atalakulasra
hajlamos “o.” fazist reprezentald celldhoz. Amint az 1. dbran is lathatd, ezen 6 lapszomszédos
kornyezet szolgalt alapul a modellben a névekedési szabaly definialasahoz.

1. dbra A kornyezetet képezd 6 szomszédos cella elhelyezkedése

A novekedési szabaly értelmében egy “o” fazisu cella “B” fazisa cellava

0 ha n=0
=< 1
Pe=1-"— ha n>0 (1)
8-n

valosziniiséggel alakul at. A (1) képletben n az el6z0 iteracids lépésben a vizsgalt cella 6-
szomszédos kornyezetében 1évo “B” fazisu cellak szama. Az m értékkészletét a [0,1,2.3.4,5
és 6] véges halmaz alkotja. A novesztési szabaly értelmében barmely csirabol olyan
topologiailag 6sszefiiggd, 3 dimenzids alakzat képzodik, amely azonos nagysagu kockakbol
all.

3. HAROM DIMENZIOS SZEMCSEK ALAKJANAK JELLEMZESE

A szimulacié soran létrejott térbeli alakzatok alabbi két geometriai jellemzojét
hataroztuk meg minden egyes iteracios képésben: a csira térfogatat (V) és a csira polaris
nyomatekat (Ip). Feltételezve, hogy a V térfogati alakzat pontosan m darabszami, L oldalél-
hosszusagn kockabol ¢épill fel, a csira térfogataV=m*L’ | mig az alakzatnak a
csirakozeéppontra vonatkoztatott polaris nyomatéka

4 1
2 3,2
IPI.‘.r dV:Z(L r! +ZL5): (2)
Vv i=1
m m 18 12
= (L®*r? +—L5=V(—~ -2 =
;( *)+ m ,;r' Vo
ahol
m az alakzatot alkoto cellak szama,
r az 1. cella kozéppontjanak euklideszi tavolsaga a csirakozépponttol.
L a cella élhossza.
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A (2) képletben az L°/4 kifejezés az L oldalélii kocka sajat sulypontjara vonatkoztatott
polaris nyomatéka. Csirakozéppont alatt a novekedés kezdetén generalt, a nucleust jelképezd
cella kozéppontjat értjiik.

A sulyponti koordintatak minden iteracios lépésben valo Ujraszamitasa a 3 dimenzids
szimulaciod soran szamitastechnikai okokbdl nehézkesnek bizonyult, ezért a polaris nyomatek
meghatarozasa mindig a kezdeti csirakozéppontra tortént. Joggal feltételezhetd, hogy az
attérés a stlypontrél a csira kozéppontra nem okoz lényegi eltérést a szimulacid
eredményeben.

A szamitott térfogat és polaris nyomaték (V, Ip) felhasznalasaval defimaltunk egy a
generalt térbeli alakzat “gombszeriiségét” szamszeriien mindsitd Is alaktényezdt a kovetkezd

modon.
|

=2 3)
E

ahol:

L 3vr? )

E™ g -

az ekvivalens (azonos V térfogatl) gémb poldris nyomatéka, és

3V
s 5
az ekvivalens sugar, a csiraval azonos V térfogatu gomb sugara.
A (4) és (5) képletekbol specialis esetként kovetkezik, hogy a V térfogatii gomb sulypontra
vett polaris nyomatéka
2 5 5

3 ( 3 )3 2 b
. ==|—] V3=02309V3 6
E 5\4n ©)

A fenti képlet felhasznalasaval az I alaktényezore a
n

1 0 1
13 *p2 LsJ (3*.2 ! 5]
)3 (KRS ) (RRCRST

I, = A=t ~ 433086 =1 .

(7

s 2 4 5
§ (3) 3 V3 V3
5\4n

képletet kapjuk.

Az Is alaktényezd mértékegység nélkiili szam, értéke gombre 1, barmely alakzatra 1-
nél nagyobb szam. Ig viszonylag egyszerilen szamithato, és mint emlitettiik alkalmas arra,
hogy kvantitativ modon jellemezze a vizsgalt alakzat gomb alaktél valé geometriai eltérését.
Tekintetbe véve, hogy az Ig alaktényezd az L nagysagatol fiiggetlen, dimenzié nélkiili
mennyiseg, ezért szamitasakor célszerii L értékét egységnyi hosszusagura valasztani. Igy L=1
valasztas eredményeként V=m lesz, és az I alaktényezore a kovetkezd egyszerii Osszefiggés
adodik:

ir.z £
~i 4
ls ~4.33086=—5— (8)
m3
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Amennyiben az alakzatot V=1 térfogatl kocka alkotja, m érteke 1, r,=0,
kovetkezésképpen az I alaktényez6 értékére specidlis esetként 4.33086/4 = 1.0827 adodik.
Az 1. 4bran pédaként egyetlen csira novekedésre vonatkozo konkrét szimuldcios kiserlet
“koztes allapotait” demonstraljuk (No = 1 eset).

1. abra Egyetlen csira novekedése, a modelitér harom hatéarolo sikjan elhelyezkedd atalakult cellak a szimulacio
MCS =200., 220, 250., 280., 300. és 320. szimulacios ciklus utan.

4. KOVETKEZTETESEK

1. A szimulacios vizsgalatokbdl kitlint, hogy az (1) novekedési szabalyt alkalmazva valoban
“kozel gombalaku™ szemcsék jonnek létre. Ezt aldtdmasztja az a megfigyelés, hogy
egyetlen csira novekedésekor a (8) képlettel szamitott Is alaktényezd 1.03 koriili konstans
értékhez, majd a modelltérfallal vald utkozést kovetben a kockara jellemzo 1.082
elméleti értékhez tart. Az alaktényezd tokéletes gombre érvényes 1 értéke nyilvan nem
érhetd el.

ii. A cella-automata modellel végzett szimulacié soran Ny=254 szdmu csira novekedését
tanulmanyoztuk €s meghataroztuk az alaktényezok eloszlasat a novesztés minden egyes
szimulacios ciklusaban. Megfigyelhetd volt, hogy a folyamat kezdetén, amikor a
szemcséket még kevés szamu cella alkotja, az alaktényezé atlagértéke viszonylag nagy,
vagyis a szemcsék alakja meglehetosen szabalytalan, eltér a gombalaktol. Ezt kovetden
fokpzatosan érzékelhetd a gomb alaku részecske-geometria kialakulasa, igy az alaktényezé
értéke folyamatosan csokken, majd eléri az 1.2 koriili minimumot. A tovabbiak folyaman a
szemesék gatolt novekedése és folyamatos iitkozése kovetkeztében az alaktényezd értéke
ismét novekszik, majd beall egy konstans 1.63 koriili értékre.

dr. Réti Tamas » Hojtsy Sandor
Budapesti Miiszaki FéisWa, Bugdapest N¢pszingaz u. 8. H-1081
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