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Wstep
Dlaczego taki wyktad?

e Warto wiedzie¢ o réznych alternatywnych narzedziach i spo-
sobach pracy:.

e Najsilniejszy obecnie komputer na PK (WFiMK) pracuje
pod kontrolg systemu Linux

e Mozna pracowac¢ naukowo korzystajac jedynie z Linux’a.

Gustibus non disputandum est

Celem wykladu nie jest poréwnywanie czy przekonywanie o
wyzszosci jednych narzedzi nad innymi (w szczegdlnosei Linux
kontra MS Windows), lecz prezentacja wybranych elementow
warsztatu naukowego.
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Desktop

o IATEX
e Kile

o Xfig
e OpenOffice



LaTeX

e Donald Knuth o TEX'u: "intended for the creation of beau-
tiful books - and especially for books that contain a lot of
mathematics”

o [ATEX a Word: http://www.andy-roberts.net/misc/
latex/latexvsword.html

e MiKTeX dla systemow MS Windows http://miktex.org


http://www.andy-roberts.net/misc/latex/latexvsword.html
http://www.andy-roberts.net/misc/latex/latexvsword.html
http://miktex.org
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‘usepackage[latinz]{inputenct
wusepackage{graphicx}
susepackage{url}t
‘usepackage{hyperref}

V= | [ scientific_linux.tex
"lg \documentclass[adpaper, 11pt]l{article}
3 wusepackage{xspace,colortbl} ... e
g wusepackage{polski}
L

- ‘usepackage[screen,panelleft, gray,paneltoc]{pdfscreen}

smargins{.s5ink{ . 7510k . 551nH . 751Nk .o oo e

= \screensize{7.25in}{11in}

ynewcommand{ \goToRef} [2]1{\hyperlink{#1}{\textcolor{black}{#2}}}

ynewcommand{\mysection} [11{\section*{\color{red}{\LARGE #1}}\Largel

\newcommand{ \mysectionRef}[2]{\section*{\color{red}{\LARGE ‘\hyperlink{tabwar}{#1}}}\hypertarget{#2}{}\Large}
\newcommand{\mysectionTgr} [2] {\section*{\color{red}{\LARGE ‘\hyperlink{#2}{#1}}}\Large}

{3 ynewcommand{\mysubsection} [1]{\subsection*{{\Large #1}}}

ynewcommand{ \myurl} [1]{{\Large\url{#1}}}

A ynewcommand{\myemph} [11{\textcolor{blue}{#1}}

a vgraphicspath{{./figures/}}
E ‘begin{document}
MF B \begin{screen}

stitle{yhfillyy[2ex]{\Huge \bf Linux jako platforma obliczen
naukowych'\\Przeglad oprogramowanial}

vauthor{y\ [2ex]

“huge Roman Putanowiczi[8ex]

vhyperlink{copyrightt{ysmall Copyright (c) 2008 Roman Putanowicz}
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vdate{}
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Kfig 3.2 patchlevel 5 (Protocol 3.2) - No file (on alex)
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Xfig

ehttp://www.xfig.org/

e Nowe mozliwosci w wersji 3.2.5b2: opcje Snap: "lapanie
punktow”, m.in. styczna normalna, punkt Srodkowy, itp;
narzedzie Chop — obcinanie obiektow, narzedzie Tangent —
rysowanie stycznych 1 normalnych do krzywych, siatki sze-
sciokatne, nowe typy strzatek

e W miare przejrzysty kod zrodtowy — jezyk C, X Lib

e Mozliwos¢ przetwarzania dokumentow XFig’'a w Pytho-
nie : Pakiet fig.py Hansa Meine http://kogs-www.
informatik.uni-hamburg.de/ " meine/software/

figpy/

e Mozliwos¢é rysowania za pomocg skryptow w Pythonie —
projekt w trakcie realizacji


http://www.xfig.org/
http://kogs-www.informatik.uni-hamburg.de/~meine/software/figpy/
http://kogs-www.informatik.uni-hamburg.de/~meine/software/figpy/
http://kogs-www.informatik.uni-hamburg.de/~meine/software/figpy/

Srodowisko obliczen numerycznych

e Octave

e Sage —Mission: Creating a viable free open source alterna-
tive to Magma, Maple, Mathematica and Matlab.

e Scilab



Octave

e http:/ /www.gnu.org/software/octave/
e Nowa Octave wersja 3

e Toolbox'y — Octave Forge: obliczenia symboliczne (via Gi-

NAC), i inne
e Graficzny interfejs: qtoctave
e Grafika 3D: Octaviz — interfejs do biblioteki VTK
e Kompilator SWIG dla Octave



qtoctave = Qt 4+ Octave

-
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QtOctave [Empty]
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Scilab

File Edit Preferences Control Applications 7

L B0 B A (7]

LA Craphic windouw number 100001 A x

-->A=[3 1];b=-5; [ I BEE:
(]

-->Tinsolve(A,b)

ans = [ ] [>] 0.2m0
Phi
ég [>] 0.000
) Psi
-->[x0,kerAl=Tinsolve(A,b) [2] vom
kerA =
03162278 sran | [stop | [reinie|
0.9486833
x0 =
1.5
0.5

--=A=['1",'1";'0",'1"]je=["al";'a2"];

-->solve(A,c) Craphic window number 0 A%
ans =

lal-az2 |
ia2 :

--»t=[0.5:0.1:1];

-->defFC[u] = Flt,y)', 'u=1t")

--=ode(0,0,t,f)
ans =

0.125 0.18 0.245 0.32 0.405 0.5
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Srodowisko obliczeri symbolicznych

e Maxima

® Sage



Maxima

Home Page
e rozniczkowanie 1 catkowanie symboliczne
e symboliczne rozwigzywanie rownan, w tym rozniczkowych
44 44 o . , .
e upraszczanie wyrazen algebraicznych
I e operacje na macierzach

e wykresy 2D i 3D (wykorzystuje Gnuplot)

e dowolna precyzja obliczen

e definiowanie wiasnych funkcji przez uzytkownika
Full Screen o L, . ) )
® Mozliwos¢ programowania w Lispie

Close

e cksport wynikow w formacie TeX



wxMaxima = wx + Maxima

1 wxMaxima 0.8.0 [ dibujos.wxm ]

=/l

archivo  Editar Maxima Ecuaciones Algebra  Andlisis  Simplificar  Plot  Mumérico  Avuda

(2)

An example from

CRCXBX LT O

http: //www.telefonica. net/web2/biomates/mazima/ gpdraw/ noncartes/index. html

)

7(%i2) wrdrawzd (pic_width = 400, pic_height = 400,
user preamble = "set grid pelar”, nticks = 200,
®Zrange = [-5,5], vrange = [-5,5],
color = red, line width = 3,
title = "Hyperbolic Spiral”, polar{l0/theta,theta,l,10*%pi) )5
Hyperbolic Spiral 3
4 | 4
at 4
(3t 8l J
-2 -
-4 | J
-4 -2 a 4
L (]
[ Simplificar ][ Simplificar {r) ” Factorizar ” Expandir ][ Simplificar(tr) ][ Expandir tr) ][ Reeducir (k) ][ FormaCart. ][ Suma ... ][ Producto ... ]
[ Resolver... ][ Resolver EDO ” Derivat. .. ” Integrat. .. ][ Limite. .. ][ Setie ... ][ Sustituir. .. ][ Aplicar ... ][ Graficos 20... ][ Graficos 30... ]

Preparado para la entrada de usuario




Sage
Sage udostepnia;

o Maxima
o GAP
e Pynac: Python + GiNaC

e Sympy: obliczenia symboliczne w Pythonie



Aplikacje CAD
e QCAD
e BRL-CAD
e Wings3D



QCAD

e http://www.ribbonsoft.com/qcad.html

e Windows, Mac OS5 X, rézne dystrybucje Linux’a 1 wersje
UNIX'a.

e "Community Edition” — darmowa, GPL

e "QCAD Professional” — 24 Euro (Special Offer 44 Euro -
ksiazka + CD)

e "(QCAD Professional libraries” — 500 Euro

e Spolszczona,  wersja 1 wsparcie  techniczne — —
http://www.openoffice.com.pl/ (175 PLN).


http://www.ribbonsoft.com/qcad.html
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Loaded document: /homefandrew/data/RibbonSoft/projects/QCad2/qcad/data/swiss_map.duxf

| File Edit Wiew Select Draw Dimension Modify Snap Info Layer Block Window Scripts | = |8 )%

&)X

&
- | &b

™

Command:
-289.2783, 215.3658 360.6444 < 143,339 3 Selected Entities:
-289.2783, 215.3658 360.6444 < 143,339 . 0




QCAD

% QCad - [Print preview for example01.dxf] —
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QCAD
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& QCad - [example01. dxf]
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Idea modelowania CSG

CSG — Constructive Solid Geometry

) 2. L
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BRL-CAD

e http://brlcad.org/
e Ponad 400 narzedzi do modelowania geometrycznego. Kilka
milionéw linii kodu

e BRL — Balistic Research Laboratory


http://brlcad.org/
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BRL-CAD — mged GUI
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BRL-CAD — alternatywne GUI
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BRL-CAD — modele




BRL-CAD — modele




BRL-CAD — modele
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BRL-CAD — modele
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BRL-CAD — modele
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BRL-CAD — modele
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BRL-CAD — modele
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Home Page o
Wings3D

Program do modelowania 3D z wykorzystaniem powierzchni
R podzialowych (subdivision surfaces).

Title Page

L e http://www.wings3d.com

e szczegoblnie dobrze nadaje sie do modelowania powierzchni

organicznych

e najlepsze etekty wings3d + zewnetrzny renderer

e implementacja : Erlang — jezyk programowania aplikacji
rozproszonych

Close



Wings3D — GUI
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Wings3D — przyktady

Title Page
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Wings3D — przyklady
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Wings3D — przyklady
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Wings3D — przyktady




Wings3D — przyktady




Wings3D — przyktady
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Generacja siatek

e Triangle
e GMGSH
e netgen

o Geompack++



Triangle
e http://www.cs.cmu.edu/"quake/triangle.html

e interfejs w Pythonie: http://mathema.tician.de/
software/meshpy

o interfejs w Octave: : FEMOctave ideas.repec.org/c/
cod/octave/c090801.htm



http://www.cs.cmu.edu/~quake/triangle.html
http://mathema.tician.de/software/meshpy
http://mathema.tician.de/software/meshpy
ideas.repec.org/c/cod/octave/c090801.htm
ideas.repec.org/c/cod/octave/c090801.htm

e Wiasny generator + interfejs do innych: tetgen, netgen,
triangle.
L]

e \WWbudowany pre 1 post-processor

e e Mozliwos¢ integracji dowolnego solwera
e Wiasny prosty jezyk skryptowy do opisu geometrii
e Graficzny interfejs na bazie FITK 1 OpenGL.
e Najnowsze wersje wykorzystuja biblioteki projektu Open-

CASCADE do importu modeli B-Rep w formatach STEP,
IGES.
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netgen

e http://www.hpfem. jku.at/netgen/
e (Generator siatki czworosciennej

e Mozliwos¢ siatkowania modeli w reprezentacji B-Rep lub

CSG

e Mozliwos¢ wezytywania geometrii z plikow IGES 1 STEP
(via OpenCASCADE)

e Licencja LGPL.


http://www.hpfem.jku.at/netgen/

netgen — przyklady

=.i NETGEN — lusripeopiefoachiminelgeniexamplesiirato.ngg

-0

File Geometry Mesh WView Bkesh-size

Help

Gluit | Generate Mesh Stop Meshing

Geometry

= Foom All | rotate —-|

Points: 0 Elements: 0 Surf Elements: 0




netgen — przyklady
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netgen — przykltady

=i MNETGEN — frsripeoplefoachiminelgenicxamplesificherea.qeo i a ||:|
Home Page File Geometry Mesh View kesh-size Help
Gluit | Generate Mesh | Stop Meshing | hesh — | Zoom All | rotate —-|

Title Page

=| Select Refinement q
max mesh-size: 100 =
£
ﬁg local mesh-size: |0.05 j
Festrict H at face
< > Restrict H at edge
Festrict H at element |
Restrict H at point
Page 63 of 128
Ceclare Anisotropic edge |
Z—Refine Fefine | Cone |
Go Back

Full Screen

Quit

EEEEN
Close
_ au |

" Points: 7013 Elements: 36112 Surf Elements: 2068




Page 64 of 128
Go Back
Full Screen

netgen — przyklady

.=.| MNETGEN - fustipeoplefioachiminelgenicxampiesishall.geo

B

File Geometry Mesh View Mesh-size

Help

Gt | Generate Mesh Stop Meshing

hesh

—-| Zoom All | rotate —-l

| Points: 1253 Elements: 3581 Surf Elements: 2270




netgen — przyklady

NGSolve - /home/roberynetgen/Antriebsrad_PistenBully300.igs

File Geometry Mesh View Refinement Special Solve Help

Git | Generate esh | Stop Meshing Recent | hesh ~ | Zoom All | Center | Rotate -“

Bee

Netgen 4,3

Points: 2161 Elements: 6756 Surf Elements: 3830 Mem: 23.9 idle




Geompack—+-+

e Komercyjny, ale mozliwos¢ bezptatnego korzystania dla ce-
low dydaktycznych 1 badan.

e Tylko wersje skompilowane (Linux, Windows)

e Najbardziej kompletny (?7) z bezplatnych generatoréw:
2D,2.5D,3D, NURBS, non-manifold models, optymalizacja
siatek

e ograniczeni do miliona elementéw w wersji free.

e brak mozliwosci graficznych.



Pre- i post-procesing MES
e GMSH

e Calculix

e Salome
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R
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Solver
Post-processing
WView [0]

View [1]
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WView [d]

Wigw [4]

Genera\‘ 3D| 2D| Range| Oﬁset| Aspezt| Cnlnrs|

& 30 view ¥ Show time
1 20 space table ¥ Show annotations

20 time table ™ Show scale

W Mame W Transparent scale
’%397 Format [ Auto position

. lﬂijstep

50 [:0 | Position

’300—,200— Size

File Tools Help

: Post-processing

[ pm

[ Mach number
[ Slice 0

[ Slice 1
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x| _|—[Save file as EEEE]

f
Box/
Vst
Comimon/

NumeHcf
Parallel!
Parser!
Plugin/
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™ Preview
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-
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oK. 7 Cancel

|DfD Visible lines

130972156168 Visible triangles

Visible guadrangles

Wisible tetrahedra

Visihle hexahedra

Apply <

Cancel

[Hesh

Loading ' /home/geuzaine /CAS/acoustic/Cyl0_pm. pos'
Loaded ' /home/geuzaine/CAS/acoustic/Cyl0_pm. pos’
Post-processing

Mesh

Post-processing

Geometry

Geometry Elementary

Geometry Elementary Add

Geometry Elementary Add Hew

Loading '/home/geuzaine /CAS/phil/fl6-bin pos'
Info : Detected version <= 1.0

Loaded ' /home/genzaine /GRS /phil/f16-hin pos’
Post-processing

Visible prisms
Visible pyramids

Visible strings

Update <" Cancel
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Pakiety MES
e FreeF EM—++, FreeFEM3D

e Calculix

e Alberta

o GetFEM-++

e Salome-MECA

Obliczenia adaptacyjne:
e Alberta

e Deal Il
e Hermes2D, Hermes3D, FEMHub



Wizualizacja symulacji komputerowych

e matplotlib — bazuje na Pythonie
e gnuplot

e ParaView

e OpenDX
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ParaView

Elle Edt Vew Sources Flters Apmaton Tools Help

Kitware ParaView 3.0.2

2% ?E

@

Pipelire Browser

[ esrctocalhost

= - NohSphericald D.exo 2 16.000
z | EHER Volume Calk

3 5 Element Length Cak:
@ (& Density Enmor Filer
@ " Pressure Ervor Filler
@ | EHE) Ref. Solution Calkes
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@ | i Density Ersor Filer
@ 1 Pressure Ereor Filter

2 £ Densiy Eor Filer
@

& Cu
z 1§ Pressure Bror Filker

Object inspeciar

Properies | Display | Information |

Statistics
Type: Unstructured Grid
Number of Cells: 13824000
Humber of Foints; 14886335
Memory: 2.19e+03 MB
Dama Arrays
Name Data Type  Data Ranges
o Processid int 0. 207]
@ weighed Density Ewor floar [822498e-14 4.1
Bounds

X range: -0655 to 0.655 (deta: 1303}
¥ range: -0655 to 0.655 (deha: 1303}
Zrange: -0655 1o 0.655 (deha: 1303}

Time

Index Value

B | = recessu

o] ([surtece dJdva|lKadr BB - i S G4

_Prooessld

68 535 80

Time: 500000023841858 [ 200 5




Home Page
Title Page
L]
L]
Page 77 of 128
Go Back

Full Screen

Quit

EEEEN
Close
_ au |

OpenDX

E Visual Program Editor: /usr/share/dx/samples/programs/UsingGlyphs.net

File Edit

windows

Connection  Options

——
Tools

ALL)

nnotation
DXLink
Debugging

Flow Control
Import and Export
Interactor
Interface Control
Macros

AMS

ealization
Rendering
Hspecial

H5tereo
tructuring
HTransformation
Fwindows

B's |

i

Image: /usr/share/dx/samples/programs/UsingGlyphs.net

File Windows

EEES

Options Help

MapToPlane point:

4 116 [p
o o043 |p
-« 100 |p

AutoGlyph scale:
- [T »

0.90

- Control Panel —|[ial

Selector

original data

Sample density

- 300 [p|

Close

Haln ‘




OpenDX : chemia

Wizualizacja potencjatow chemicznych wokot czasteczki.

R =875 Ang. CENTER: Center of Dipcle

Title P:
&I Dipole 2.925 Debye

Page 78 of 128
Go Back

Full Screen

AMI Mulliken Potentlal (¥aateider FPotential

http://www.opendx.org/highlights.php

EEEEN
Close
aui kategoria “Chemistry”


http://www.opendx.org/highlights.php

OpenDX : chemia

Po lewej wiazania i potencjal elektrostatyczny czasteczki leku zwalczajacego HIV-1

_ Teroge | Po prawej acetlocholinoesteraza

Home Page

Page 79 of 128
Go Back

Full Screen I e - i 3 ;
http://www.opendx.org/highlights.php,

o | kategoria “Chemistry”
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OpenDX : antropologia

Po lewej — rekonstrukcja czaszki humanoida sprzed 400 tys lat.

Archale Homo sapiens fossils

SATLERTHOMAS QUARRY
[ BASTD RECONSTEUCTION BRCEEN HI.TL SKLL

http://www.opendx.org/highlights.php
kategoria “Anthropology”


http://www.opendx.org/highlights.php

OpenDX : oceanografia

Po lewej wizualizacja zasolenia, temperatury i zanieczyszczen w zatoce Massachuset.

Po prawej wizualizacja parametréw oceanu u wybrzezy obu Ameryk.

Ocean Conditions on January 24, 1983

Pollulion

:
:
3

> -
Computer Birmulation of
Massachuszetts Bay Temperature. Sallnlty. and Polluticn Concentration

http://www.opendx.org/highlights.php
kategoria “Oceanography”
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OpenDX : aerodynamika

e Bhuttle Taung
MMach Number

Title Page

Page 82 of 128
Go Back
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Quit
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OpenDX : mechanika materiatéow

Symulacja dziatania pocisku kumulacyjnego.

Home Page

Ll . Orlande Technology, Ine.

Orlando Tachnology, Inc.
45653 Commercial Drive. Suite A

4565 Commercial Drive. Suite A

Micewvile, Flarida 32578 - Micewville, Flarida S2578
Phone: (B850)8097-8700 a0 _ Phone: (850)897-4700 a0 _
Title Page E E

4

EE
EE

OTPHULL Calcukstion  Prablem 13000 Cyele A3 Time 2.00uSeconds OTPHULL Calcu Praoblem 13000 Cyche 480 Time 8,50 uSeconds
Alumnirem Liner, Auminum Cose, LdXi4, RHA Torget Alurniram Liner, Alminum Cose, LxXi4, RHA Target

'"':'. Orlanda Technology, Inc.

4565 Commercial Drive. Suite A
Miceville, Florido S2578

a0 Phone: (B50)807-4700

Page 83 of 128 Orlando Technology, Inc.
4565 Commercial Drive. Suite A
Micevile, Florida 32578
Phione: (8501887 -4700

Go Back

sure (kiobors)

Full Screen

Close
CTPHULL Cokcukstion  Problem 13000  Cyels 1355 Time 18,50 uSeconds  OTPHULL Cakculation  Problem 13000 Cycle 1818 Time 28,00 uSeconds

Alumirem Liner, Auminum Cose. LXid, RHA Target Alurniremy Liner, Auminem Coss, L4, RHA Target

http://www.opendx.org/highlights.php
Qut kategoria “Physics and Mathematics”
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OpenDX : mechanika pekania

forcef x [kN]

Rysunki dzieku uprzejmosci dr fukasza Kaczmarczyka.

0.25

0.2

o
=
1

0.1

0.05

—— CR Cracking (nb. elements = 774, a=5mm)
—— CR Cracking (nb. elements = 1576,a=5mm)

=== CR Cracking (nb. elements = 3085,a=5mm)

- -- - CRNo Cracking (nb. elements = 1576, a = 5mm)
—-—-- CR No Cracking (nb. elements = 1576, a= 10mm)
—— Ciritical Force (analytical,a=10mm) e
No CR Cracking (nb. elements = 1576, a= 10mm)

imperfection
0.0Imm <
Q
%
E = 100 Mpa = Z t u X
nu=0.3 5 Z a=5mm ' S
ft=1.0 Mpa c ‘17 Z notch \>/
Gf=0.01 N/mm I_(E) i g Z
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[ i
| | | |
0.2 0.4 0.6 0.8 1

' displacement u_x [nﬁm]
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penDX : mechanika pekania

u_x=0.005mm, u_y=0.004mm, f_x=0.0124kN

erevemare
ISR
N

o2 @ oo o
- =1

4 mow

rotation alngle

Rysunki dzieku uprzejmosci dr fukasza K

4 o 9w
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OpenDX : elementy XFEM

Po lewej ilustracja metody zbioréw poziomujacych (level set).

Po prawej interfejs wewnatrz elementéw i specjalnie dobrane punkty catkowania.

Rysunki dzieki uprzejmosci dr fukasza Kaczmarczyka.




Wizualizacja gratow

e GraphViz
e Tulip



Modelowanie mikrostruktury materiatéow

Generacja mikrostruktur w 3D

e Microstructure builder — zestaw oprogramowania do gene-
racja modeli na podstawie danych z mikroskopow elektro-
nowych

e Wizualizacja mikrostruktur w 3D za pomocg narzedzi ba-
zujacych na bibliotece VT'K

Analiza mikrostruktur w 2D

Automatyczna generacja i analiza modeli MES z rastrowych
obrazow mikrostruktur za pomocg programu OOF?2



Home Page o °
Microstructure Builder

e Zestaw oprogramowania opracowany przez Joe Fridy (Al-
Iy coa), David Saylor (CMU, NIST) przy wspotpracy Tony
Rollett, Kee-Young Jung, Steve Sintay and Abhijit Brah-
me. Wykorzystuje mapy EBSD wygenerowane w trzech or-
togonalnych ptaszczyznach do zbudowania albo siatki po-
wierzchniowej ziaren albo regularnej siatki voxelowe;.

e Dystrybuowany w wersji zrodtowej, wymaga: GNU Compi-

ler Collection (Free) Fortran 90/95 compiler (g95** or gfor-
tran are FREE) LAPACK Libraries (Free) PERL (Free)



Generacja geometrii ziaren

Oprogramowanie bazuje na zalozeniu, ze ziarna materiatu
mozna aproksymowac jako klastry ztozone z elipsoid. Kazda
elipsoida jest opisywana przez swoje potosie

T\ 2 Y 2 N\ 2

o) )+ ) < g
Przy zatozeniu ze elipsoidy maja ta samg wielkoS¢ 1 orienta-
cje przyjmuje sie, ze jednorodna funkcja dystrybucji elipsoid
f(a,b,c) pozwala na opisanie rozmiaru i ksztattu ziaren. Pelna
forma funkcji f(a,b,c) nie daje sie efektywnie wyznaczaé, ale
moze by¢ aproksymowana w nastepujacy sposob:

fla,b,¢) = fla,b) - f(c,b) (2)

gdzie funkcje f(a,b) 1 f(c,b) moga by¢ otrzymane ze zbioru
ortogonalnych map ze skanow.



Procedura generacji mikrostruktury

1. Na podstawie funkcji f(a,b,c) generowany jest poczatkowy

zbior elipsoid. Liczba elipsoid jest wielokrotnie wigksza niz
ztozona liczba ziaren (o czynnik 10 do 100)

. Z, wygenerowanego zbioru elipsoid wybiera sie tylko mini-

malny podzbior w ktorym, elipsoidy jak najmniej sie pokry-
waja 1 jak najlepiej wypelniajg przestrzen. Do znalezienia
optymalnej konfiguracji korzysta sie z algorytmu symulo-
wanego wyzarzania.

. W otrzymanym podzbiorze elipsoid mogg by¢ obszary, kto-

re sg pokryte przez wiecej niz jedng elipsoide. W celu wy-
generowania roztacznych ziaren $cisle wypetniajacych prze-
strzen korzysta sie z algorytmow bazujacych na automatach
komorkowych badz alternatywnie z algorytméw wykorzy-
stujacych diagramy Voronoi



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Poczatkowa liczba elipsoid: 585
Liczba elipsoid w optymalnym upakowaniu: 469
Liczba wygenerowanych ziaren: 22



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Poczatkowa dystrybucja 585 elipsoid.



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Optymalna dystrybucja 469 elipsoid.



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Voxelowy model struktury ztozonej z 22 ziaren.



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Przekréj przez mikrostrukture. Dobrze widoczny charakter voxelowy modelu.



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Inny sposob wizualizacji mikrostruktury.



Mikrostruktury o ziarnach sferycznych

Przekroje przez mikrostrukture



Mikrostruktura sredniej wielkosci

Poczatkowa liczba elipsoid: 4681
Liczba elipsoid w optymalnym upakowaniu: 3516
Liczba ziaren: 164



Mikrostruktura sredniej wielkosci

Poczatkowa dystrybucja 4681 elipsoid.



Mikrostruktura sredniej wielkosci

Optymalna dystrybucja 3516 elipsoid.



Mikrostruktura sredniej wielkosci

Optymalna dystrybucja elipsoid. Elipsoidy nie zostaly przeskalowane w celu pokazania jak w
przyblizeniu zostana zagregowane w ziarna



Mikrostruktura sredniej wielkosci

ID
164

123.25

B82.5

41.75

Mikrostruktura ze 164 ziarnami. Alternatywna mapa kolorow ziaren




Mikrostruktura o ziarnach wydtuzonych

Ziarna w modelu sa w przyblizeniu 5-cio krotnie dtuzsze w kierunku 7 niz w kierunkach X i Y.
Ostatecznie model bedzie ztozony z 15 ziaren.

Poczatkowa dystrybucja elipsoid



Mikrostruktura o ziarnach wydiluzonych

Optymalne upakowanie elipsoid.



Mikrostruktura o ziarnach wydtuzonych

L

Mikrostruktura z wydtuzonymi ziarnami.



Analiza mikrostruktur w 2D programem

OOF2

Program OOF2 jest potaczeniem programu do obrobki obra-
zOw rastrowych z programem do analizy metoda elementow
skonczonych. OOF2 umozliwia wyodrebnienie poszczegolnych
podobszaréw mikrostruktury, przypisanie im wiasnosci fizycz-
nych, wygenerowanie 1 dopasowanie siatki do geometrii mikro-
struktury oraz przeprowadzenie analizy zdefiniowanchy pol fi-
zycznych metodg elementow skonczonych. Program OOF?2 jest
zaimplementowany w jezykach C+-+ i Python i mozliwe jest
jego rozbudowywanie o dodatkowe elementy zwigzane albo z
analiza obrazow rastrowych albo z symulacjami MES.

OFF2 jest rozwijany i dystrybuowany przeze NIST/MSEL
Center for Theoretical and Computational Materials Science
http://www.ctcms.nist.gov/oof.
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Etapy analizy programem OOQOF2
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Model mechaniczny obszaru reprezentatywnego (RVE).
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Wczytanie mikrostruktury
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Dopasowanie szkieletu do mikrostruktury

Poczatkowy szkielet
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Dopasowanie szkieletu do mikrostruktury

?"

Podzial elementéw niejednorodnych
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Dopasowanie szkieletu do mikrostruktury

PSSR, o ocEfRisis

Dalszy podzial elementéw w celu lepszego dopasowania do
granic zlaren.
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Dopasowanie szkieletu do mikrostruktury
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Dopasowywanie 1 wygladzanie szkieletu.
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Dopasowanie szkieletu do mikrostruktury
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Ostateczne zageszczanie siatki szkieletu.



OOF2

Wygenerowana siatka na mikrostrukturze

1Zy programem

Etapy anal
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Zdefiniowanie materialtu

Dla uproszczenia zatozono, wtasnosci materiatowe ziaren sg
takie same.
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Etapy analizy programem OOF2

Rezultaty - mapy sktadowych przemieszczenia
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Sktadowa X Sktadowa Y



Narzedzia dla programistow

e Jezyki programowania, interpretery, kompilatory
e Zintegrowane srodowiska programistyczne
e Biblioteki procedur

e Narzedzia z zakresu inzynierii oprogramowania



ot | O czy nie bylo

__meree | e Przetwarzanie rownolegte

pa e (Grid Computing

e Aplikacje sieciowe

e Bazy danych

e Wspomaganie eksperymentow, akwizycja danych
e Systemy czasu rzeczywistego

__rursen_| e Systemy ekspertowe

— e Obliczenia inteligentne



Podziekowania

W przygotowaniu tej prezentacji wykorzystano materiaty
(przede wszystkim rysunki) dostepne na stronach omawianych
programow. Skiadam w tym miejscu serdeczne podzickowania
wszystkim tym, ktorzy takie materialy opracowali 1 udostep-
nili.



Copyrights

This work is licensed under the Creative Commons Attribution
3.0 Unported License. To view a copy of this license, visit
http: / /creativecommons.org/licenses/by/3.0/ or send a letter
to Creative Commons, 444 Castro Street, Suite 900, Mountain
View, California, 94041, USA.
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