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ABSTRAKT

Prace se zabyva aplikaci metod Data miningu pro analyzu dvou miizek NisSi, jedna se
stabilni hranici zrn a druha s nestabilni hranici zrn. Zkoumaji se zde kiivky DOS a COHP
pomoci vybranych metod pro porovnavani kiivek. Okoli jednotlivych atomt se vySetiuje
pomoci Voroného diagramu. Tyto informace se pak vyuziji k odhaleni rozdili ve vazbach
mezi stabilni a nestabilni miizkou.

ABSTRACT

The thesis deals with aplication of data mining methods for the analysis of two Ni3Si
supercells, one with a stable grain boundary and the second one with unstable grain
boundary. DOS and COHP curves are examined using selected curve matching methods.
The surroundings of the individual atoms are examined by the Voronoi diagram. This
information was used to reveal the differences in binding between stable and unstable
supercell.

KLICOVA SLOVA
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1 UVOD

V dnesni dob¢ vznika ¢im dal vétsi mnozstvi dat. Dalo by se fict, Ze se v datech
topime. Produkuje je kazdé organizace od bank az po vyrobni zédvody. Jejich mnozstvi
nékdy byva enormni a kvalitni zpracovani byva obtizné. To mize byt pfic¢inou toho, ze
se tyto soubory v organizacich ¢asto pouze hromadi a nejsou dal efektivné zpracovavany.

VeétSina soubortl, které Casto bez povSimnuti lezi v elektronickych archivech,
mize vydat mnoho zajimavych informaci. Ty lze pak vyuzit k optimalizaci procest,
zptresnéni diagnézy nebo tieba k usnadnéni rozhodovani.

Jak stémito daty ovSem nakladat? Najimat vice lidi, kteti by se daty
»prokousavali, se s jejich rostoucim mnozstvim as ¢im dal vyssi cenou lidské sily
nevyplati. V takové chvili nastupuje Data mining. [1]

Pomaha efektivnéji analyzovat velka data, hledat zajimavé vzory a vyhledat
neobvyklé ¢asti. Vyuziva naptiklad statistiky, strojového uceni nebo i umélé inteligence.

Oboru Data mining se vénuji jiz tfetim rokem a dostala jsem se k nému vcelku
nahodou. Byla jsem ,,ulovena“ v ramci naborové akce firmy Bosch, ktera se rozhodla
vyuzit mych znalosti matematiky (v té dob¢ jsem byla studentem oboru Matematického
inzenyrstvi) V odd¢€leni Industry 4.0, kde mi byl jesté s jednim studentem pfifazen kol
analyzovat data z vyroby pravé pomoci Data miningu.

Zacatky byly krus$né a bez fadného vedeni jsem postupné ziskavala nové znalosti
0 tomto oboru a postupné mé zacalo toto téma pohlcovat. Kdyz jsem si tedy vybirala téma
diplomové prace, volba pro mé byla vcelku jasna, jedina proménna v mych planech bylo,
jaka zajimava data k analyze zvolit.

Tato prace se vénuje pro toto odvétvi analyze vcelku neobvyklé. Jednd se o
analyzu chemickych vazeb ve slitinach. K porovnani interakci mezi atomy je vyuzito
kiivek DOS (density of states) a COHP (crystal orbital Hamilton population), které byly
ziskany z teoretického modelovani. Kiivky DOS naleZi k jednotlivym atomim a kiivky
COHP popisuji interakci mezi dvéma atomy.

Vyuziti Data miningu pro analyzu chemickych vazeb v miizkach je dnes
celosvétovym trendem. Jeho metody jsou cCasto schopny poskytovat mnohem vétsi
mnozstvi informaci nez béZné experimentalni metody.

Pro analyzu mame k dispozici dva soubory, kde jeden popisuje miizku NizSi se
stabilni hranici zrn, a druhy s nestabilni hranici zrn. Ugelem prace je zjistit pomoci datové
analyzy, které vazby zptsobuji stabilitu nebo nestabilitu. K porovnani dale vyuZzijeme
data, ktera mame pro primitivni buiku krystalické mfizky bez hranice zrna.

15
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2 MATERIALOVY POPIS PROBLEMATIKY

V této kapitole je struéné popsana feSena problematika z pohledu materialovych
véd.

2.1 Hranice zrn

Hranice zrn reprezentuji jednu z nejdilezitéjSich tfid rozSitenych defekta
krystalové miizky. Jejich vlastnosti jsou zasadni pro mnoho aspektii pevnych latek
zahrnujicich napfiklad jejich makroskopickou pevnost.

Hranice zrn se stavaji stale dlezitéj$imi z divodu Sifeni technologii poskytujicich
a vyuzivajicich ultrajemnozrnné a nanozrnité materialy. V téchto materialech mtze role
vlastnosti hranic zrna dominovat ve srovnani s oblasti vnittku zrna. (zrno je tak malé, ze
povrch zrna tvoii vyznamnou ¢ast zrna samotného). To také znamend, Ze vhodny design
hranic zrn miZze vést k materidlovym systémim s vlastnostmi zna¢né odlisSnymi od
primérni mfizky.

Vlastnosti hranic zrn jsou velmi citlivé na zmény sloZeni [2] [3] [4], které mohou
byt napiiklad tizeny termodynamicky. Necistoty, i ve velmi malych koncentracich
(jednotky ppm — particles per milion), mohou drasticky zménit charakteristiky hranic
zrn. [5]

Jeden z efekti, ktery je obvykle spojovan se segregaci ne€istot na hranici zrn, je
interkrystalické zkiehnuti. Ten je doprovazen hlubokym snizenim taznosti a pevnosti.
Materialy, které vyrazné trpi interkrystalickym lomem a nizkou taZnosti, jsou napiiklad
niklové NizX intermetalické slouceniny s krystalovou miizkou L12. Tyto slitiny [6] [7]
vSak vykazuji velky potencial pro vysokoteplotni aplikace v koroznim prostiedi. [8]
Jejich kohezni pevnost na hranici zrn klesa s rostoucim rozdilem ve valenci mezi Ni a X
atomem a s rostouci velikosti X atomu v pofadi NizAl > NizGa > NisSi > NizGe. [9]

Jiné vysvétleni, odvozené od chovani necistot v Cistych kovech, mize byt
zalozeno na elektronegativité atomu X. Cim vice je elektronegativni atom X na hranici
zrn, tim vétsi tendence k vytaZeni ndboje z Ni-Ni vazeb na hranici, ¢imzZ se sniZi kohezni
pevnost a podpofi interkrystalicky lom. [10]

V piipadé NisAl miiZze byt tento problém vyfeSen napiiklad ptfidanim malého
mnozstvi boru, ktery zlepSuje kohezi hranic zrn [11] a méni interkrystalicky charakter
lomu na transkrystalicky. Stejné zlepSeni vlastnosti nicméné nebylo pozorovano po
pfidani boru do intermetalické slouceniny NizSi. Bor mirné zvysil taznost NisSi, zatimco
modd lomu neovlivnil. [6] [12] Na druhou stranu, vlastnosti hranic zrn mohou byt silné
vylep$eny piidanim velkého mnozstvi titanu, coz vede k vysoce uspofadanym Niz(Si, Ti)
slitinam. [13] [14]
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2.2 Problematika hranic zrn NisSi

Tato prace se vénuje hranici typu £5(210). V NisSi je mozné pozorovat n¢kolik
typt hranic zrn, tento typ byl vybran pro svoji jednoduchost. Analyzuji se zde dvé mozné
varianty rozhrani, které se lisi lokalnim chemickym slozenim.

U obou bylo zjisténo, ze ve srovnani se zédkladni miizkou maji vyrazné snizenou
smykovou elastickou konstantu (Css). [15] [16] Hranice se stava nestabilni soucasti
miizky. Jedna varianta rozhrani mé pouze zhorsené elastické vlastnosti, zatimco druha se
ukazala byt zcela nestabilni. [17]

2.3 Abinitio

Jedna se o vypocty elektronové struktury z prvnich principti. To znamena, ze pro
vypolty nejsou pouzivany zadné empirické modely, ani se nevyuziva experimentalné
naméfenych hodnot jako vstupnich parametrti. Veskeré vysledky jsou zalozeny na feSeni
Schrédingerovy rovnice, diky ¢emuz je mozné ziskat rizné vlastnosti latek i ve stavech,
které jsou experimentalné obtizné¢ dosazitelné nebo nedosazitelné.

Analytické fteSeni Schrodingerovy rovnice pro komplexni mnohocasticové
systémy tuhych latek neni mozné, feseni lze ale dosahnout pouze numericky. Vyrazné
zjednoduseni pak pfinasi teorie funkcionalu hustoty (DFT — Density Functional Theory).
Tato teorie redukuje komplexnost elektronovych interakci v mnohocasticovém systému
na efektivngjsi jednoelektronové rovnice (Kohn-Shamovy rovnice) definované
vyménnym a korela¢nim funkciondlem, ktery zavisi pouze na elektronové hustoté daného
systému. Ackoliv pfesna forma tohoto funkciondlu neni znam4, jeho aproximace nam
umoziuji velmi presné popsat mnoho materidlovych vlastnosti.

Volba vhodné aproximace funkcionalu patii k nejdilezitéj$im parametrim, které
ovliviuji ab initio vypocty zaloZené na DFT. Mezi dalsi parametry patii napiiklad volba
baze jednoelektronovych vinovych funkci, které matematicky popisuji chovani elektronti
a rozlozeni elektronové hustoty, a volba algoritmu pro feseni Kohn-Shamovych rovnic a
pro vypocet energii, sil a napéti. Zvolend aproximace a vlnové funkce urcuji presnost
vypoctu, pouzity algoritmus je rozhodujici pro efektivitu vypoctu. [18]

Data analyzovana v této praci (kiivky DOS a COHP, viz kapitoly 2.4, 2.5) byla
ziskana pravé touto metodou, rovnéz tak s jejich pomoci byla zjisténa nestabilita hranice
popsana vyse.

24 DOS

Hustota stavli (Density of states, DOS) je v podstaté pocet rliznych stavii na urcité
energetické trovni, které mohou elektrony obsazovat, tj. pocet elektronovych stavii na
jednotku objemu na jednotku energie.

Hustota stavli mé vyrazny vliv na vysledné vlastnosti daného systému. PfedevSim
rozhoduje o jeho celkové stabilité. Na DOS dale zavisi naptiklad mérna tepelna kapacita,

18
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magnetickd susceptibilita, mechanické vlastnosti nebo transportni jevy vodivych pevnych
latek. Z vypocti je mozné taktéz urcit obecné rozdéleni stavi jako funkci energie nebo
vzdalenost mezi energetickymi pasy v polovodicich. [19]

2.5 COHP

COHP (Crystal Orbital Hamilton Populations) je néstroj pro detekci vzajemnych
interakci mezi atomy v pevnych latkach (krystalickych i amorfnich). COHP rozdé¢luje
energii pasové struktury na orbitalni parové interakce.

Schéma COHP ukazuje vazebni, nevazebni a protivazebni ptispévky k energii
pasové struktury a obvykle se vytvaii spoleéné s DOS (které pouze informuje na jaké
hlading se elektrony mohou vyskytovat, ale nenese informaci o charakteru jejich vazby).

Stejné jako integrace DOSu udava pocet elektronil v systému, energeticky integral
COHP ukazuje charakter a silu chemické vazby. [19]

Z DOS a COHP je mozné ziskat velké mnozstvi informaci o daném systému. Tato
data jsou nicméné natolik obsahla, ze je bézny zplisob jejich zpracovani je velmi naro¢ny.
Pro nalezeni zajimavych zavislosti je tedy vhodné vyuzit Data miningu.

2.6 Stabilni a nestabilni mriizka

Na obr. 2-1 jsou zobrazeny mtizky NisSi se stabilni a nestabilni hranici zrn.

Obrazek 2-1 Ni3Si mtizka s hranici zrn (a) stabilni (b) nestabilni [17]

19
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3 POUZITE NASTROJE

V této kapitole jsou popsané nastroje pouzité K analyze.

3.1 Programovaci jazyk R

R (logo na obr. 3-1) je programovaci jazyk primarné uréeny pro statistické
vypocty a jejich vizualizaci. Jedna se o GNU projekt.

R je open source software, coz zna¢né napomaha k jeho rozvoji. K dispozici jsou
metodické. Mnoho z nich se tyka pravé Data miningu (obsahuji metody Decision tree,
Random forest, ...), proto patii spole¢né¢ s Pythonem ke dvéma nejpouzivanéjSim
nastrojum v tomto oboru. [20]

Obrazek 3-1 Logo R
[20]

3.2 RStudio

Pro praci s jazykem R byva nejéastéji vyuzivano prostiedi RStudia (logo obr. 3-
2). Zahrnuje konzoli, editor, ze kterého miZzeme piimo provadét kod, nastroje pro
vizualizaci a historii.

Jedna se taktéz o open source software, ktery lze spustit na Windows, Mac a
Linux. Existuje i serverova verze spustitelna pies webovy prohlizeé. [21]

9 Studio

Obrazek 3-2 Logo RStudio
[21]

3.3 Nejdulezitéjsi pouzité knihovny
3.3.1 Shiny

Shiny je knihovnou jazyka R, ktera pomaha vytvaret webové aplikace bez nutnosti
znalosti HTML, CSS nebo JavaScript. Jejich znalost lze vSak vyuzit pro vytvoreni
vlastniho designu nebo pro vytvoreni pokrocilejsich funkcionalit.

21
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Vzhledem k zaméteni jazyka R se tyto aplikace vyuzivaji vétSinou jako
interaktivni dashboardy s moznosti volby parametri pomoci riznych ,,widgeta“. Jak
takova aplikace mize vypadat, je zobrazeno na obr. 3-3. [21]

Iris k-means clustering
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Obrazek 3-3 Ukazka shiny aplikace [21]
3.3.2 Plotly

Tato knihovna vytvafi interaktivni a velmi kvalitni grafy. Neni dostupnd pouze
pro R, ale také pro Python, Matlab a dalsi. Umoziuje Sirokou Skalu vyuziti — bodové,
sloupcové, liniové, krabicové grafy, heatmapy a dalsi (obr. 3-4). [22]

Ptimo v grafu pak mame moZnosti pfibliZzovani, posouvani, filtrovani, zobrazeni
informaci po najeti na urcity bod a stazeni grafu ve formatu png. Diky témto vlastnostem
jsou tyto grafy Casto vyuzivany pro prezentaci. Jejich velkou nevyhodou je v§ak pomalé
vykreslovani objemnéjSich dat.

tace 0
—e— trace 1

*  tacel

nmf\nf\ iR I
V\!W [ VW vaumw\l TS

-4 - . . . . . 5

-6 . ® a® . % ® g . .. . - -

-2

Obrazek 3-4 Ukazka grafu z knihovny plotly [22]
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4 POROVNANI KRIVEK

Analyza kfivek je zatim malo probadana oblast Data miningu, ktera stale ¢eka na
nové vyzkumy. Algoritmii na analyzu kiivek je tedy stale poskrovnu, zde je popsano
nekolik, které jsou v textu dale vyuzity.

4.1 Dynamic time warping (DTW) [23]

DTW je technika vhodna k hledani optimalniho zarovnani dvou ¢asové zavislych
kiivek (obr.4-1). Pivodné byla vyvinuta za G¢elem rozpoznavani vzoru v mluveném
slové.

Seduence X //\/l\/\/
RN
/ N o~
) ) \ e A P
Sequence Y 4 \ s N LT /
hY ,/ ~ - s\ L s
S

oy —

= Time

Obrazek 4-1 llustrace principu DTW [23]

Uvazuji se dvé cCasové zavislé sekvence X = (Xq,Xy, ...,Xy) & Y =
(Y1, Y2, -»XMm), kde M,N € N. Sekvence reprezentuji diskrétni signaly zavislé na Case.
Tyto sekvence obsahuji body z prostoru F

XnYm € F n € [1:N],m € [1: M]. (1)

Pro porovnani dvou bodi z této sekvence se pouziva mira lokalni vzdalenosti,
ktera je definovana jako funkce

c:F X F - Ry. (2)

Pokud si jsou x a y podobné, je c(x,y), velmi malé. V opa¢ném piipadé je pak
c(x,y) vysoké.
Z vypoétenych hodnot se vytvoii matice nakladi C € RN*M (cost matrix) tak, ze

C(n,m) = C(Xm: Yn)- (3)

Cilem je najit zarovnani, které bude mit co nejnizsi naklady. Cesta p je definovana

nasledovné.
p1 = (n, my) € [1:N] X [1: M] 4)
p1=(11) pL = (N,M) (i)
n; <n, <. <n m; <m, <-- <my (i)
pi+1 — p1 € {(1,0),(0,1), (1,1)} (iii)
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Podminka (i) ndm urcuje zacatek a konec cesty p. Monoténnost je zarucena
podminkou (ii). V podmince (iii) je omezena velikost kroku. Piiklad toho, jak muze
takova cesta vypadat, je na obr. 4-2.

(a) (b) () (d)

=
| o
==
| o
e

v
=] Q¢
y =] G ¢
=] Q¢

.
s

.

o
|9
= b L = O

*
234567 1 234567 1234567 1234567

Obrazek 4-2 Ilustrace cest pomoci dvojic indexut dle (2) [23]
(a) cesta spliiujici vSechny podminky (i), (ii), (iii)
(b) cesta porusujici podminku zacatku a konce (i)
(c) cesta porusujici monotonnost (ii)
(d) cesta porusujici podminku velikosti kroku (iii)

Situaci si Ize ptedstavit jako snahu dostat se pfes krajinu, kde hodnoty v matici C
predstavuji vySku nad motfem, s co nejmensi namahou. Intuitivné se da vytusit, Ze
nejsnazsi bude jit udolim.

Cesta p definuje zarovnani mezi sekvencemi X a Y pfifazenim bodu x, € X
K prvku yy,, €Y.

Celkové naklady c,(X,Y) cesty p mezi X a Y jsou definovany pomoci matice

nakladua
L

p(%,Y) = ) c(n Ym): ©

I=1

Optimalni cesta p* mezi X a Y je takové p, pro které jsou celkové naklady (5)
minimalni. Vzdalenost DTW(X,Y) je definovana jako celkové naklady optimalni cesty
mezi XaY. (6)

DTW(X,Y) = ¢,+(X,Y) = minp{c, (X, Y)} (6)
Pro nalezeni optimalni cesty by lze projit kazdou moznou cestu a pak vybrat tu
s minimalnimi celkovymi naklady. Tento zpuisob by byl v§ak vypocetné velmi naro¢ny.
K témto ucelim se tedy vyuziva metod dynamického programovani.
Dale bude popsan O(N M) algoritmus. Pro zaatek se vytvoii matice D, pro jejiz
¢leny bude platit
D(n,m) = DTW(X (1:n),Y (1:m)), (7
kde

X(1:n) = (Xq4,X2, -, Xp),
Y(1:m) = (y1,¥2 - Ym). (8)
Matice D se nazyva kumulovanou matici nakladd. Dale je popsan algoritmus, jak
efektivné tuto matici sestrojit.
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Pro akumulovanou matici ndklada D plati

n

D(n,1) = Z c(X y1) pron=1,.,N (9
k=1

D(1,m) = 2 (%1, V1) prom =1,..,M (10)
k=1

D(nr m) = mln{D(n - 1! m — 1)) D(n!m - 1)! D(n - 1: m)} + C(Xl’l’ Ym)
pro 1<n<N,1<m<M (11)

Vypocet této matice je jednodussi, pokud se pfida nulty fadek a sloupec, jehoz
hodnoty budou rovny nekone¢nu a D(0,0) = 0. Potom lze vynechat specialni vzorce pro
prvni sloupec a fadek a vyuZzivat pouze posledni (11) se zménénou podminkou

n=1..,N; m=1,.. M. (12)
Vyhledani optimalni cesty p* se zac¢ina od konce
pL = (N,M), (13)
Ptidavaji se postupné dalsi body
p1 = (n,m), (14)

dokud nedostaneme (n,m) = (1,1), v tu chvili jsme dostali poc¢atecni hodnotu, pro
kteroul = 1.
Body ptridavame podle nasledujiciho vzorce.

(1, m—-1) pron=1
p1-1 = (n—-1,1) prom=1 (15)
argmin{D(n —1,m — 1),D(m — 1,1),D(1,n — 1)} jinak

Ptiklad optimalni cesty mizeme vidét graficky znazornény na obr. 4-3.

Obréazek 4-3 Optimalni cesta p* pres [23]
(a) matici nakladda C
(b) kumulovana matice nakladi D
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4.2 Detekce odlehlych kFivek pomoci horizontalnich vrstevnic!

Tato metoda je vhodna piedev§im K hodnoceni tvaru kiivky bez zavislosti na
X-ové, pripadné y-ové ose. To znamena, ze neni zavisla na posunuti ktivky, ¢i vynasobeni
urcitou hodnotou. Kitivky z grafu z obr. 4-4 by tedy byly vyhodnoceny jako stejné.

— ]
| i
—
-0.5
-1
—-1.5
-10 -5 0 =

Obrazek 4-4 Kiivky posunuté a nasobené konstantou

Tento algoritmus Ize jednoduse popsat nasledovné. Graf se rozdéli n
adaptabilnimi horizontalnimi vrstevnicemi (na obr. 4-5 erveng). Tyto vrstevnice
rozdéluji oblast grafu na stejné ¢asti mezi minimem a maximem konkrétni kiivky.

F'T

800

600

m i

200

Obrazek 4-5 Horizontalni vrstevnice

! Tento algoritmus byl vytvofen v rdmci projektu firmy Bosch, hlavni autor Florian Flatow
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U kazdé z téchto vrstevnic se pak uréi, kolikrat ,,pfetne” dany graf. Takto lze

ziskat ke kazdé ktivce vektor délky n, ktery se pak zredukuje pomoci PCA (Principal
Component Analysis — Analyza hlavnich komponent). Naptiklad pro graf na obrazku
4-5 by to byl vektor (2, 2, 2, 2, 10, 10, 8, 9, 7, 1).
V tomto algoritmu byla zvolena pomérné jednoducha varianta, kde se méfi vzdalenost od
sttedu shluku, ktery se =ziskd pomoci jednoduchého priméru vsSech soufadnic,
k jednotlivym bodim pomoci Mahalanobisovy vzdalenosti. Tato hodnota pak urcuje
»excentricitu“ kiivky od ostatnich.

4.3 Analyza hlavnich komponent (PCA) [24]

Analyza hlavnich komponent (Principal component analysis, dale PCA) je metoda
vhodna na zdiraznéni hlavnich rozdilnych (pfipadné podobnych) ryst u dat s velkym
poctem dimenzi. Zarovein mize pomoci ke zmenseni objemu dat redukci dimenzi bez
velké ztraty informace.

Pro lepsi predstavu, jak tato metoda pracuje, je zde uveden nasledujici
zjednoduseny priklad. Mame dvourozmérny dataset bodt vykreslenych na obr. 4-6, ale
z n¢jakych divodu by bylo potteba pouzivat data pouze o jedné dimenzi.

E_ o ] o
@ -
© - s} s}
s} s3]
~ [} [} [} [}
[} [}
™~ - o Q, =}
[}
T T T T T
2 4 6 8 10

Obrazek 4-6 Nové osy dle PCA

Prosty vybér bud’ x-ovych ¢i y-ovych hodnot by vsak byl ochuzen o vyznamné
informace, proto je nejdfive vhodné transformujeme. Je patrné, Ze data maji pomérné
vysokou korelaci, takze pokud se nova osa bude vést, jak je znazornéno na obr. 4-6
modrou ¢arou, podchyti se maximalni variabilita shluku, zatimco hodnoty, které¢ se objevi
na zelené ose, obsahuji pomérné malo informaci, je tedy mozné ji zanedbat.

Jak se ale tyto nové soufadnice dostanou? Ze vseho nejdfive se ur¢i korelac¢ni
matice zkoumanych dat. K této matici se poté vypoctou vlastni Cisla a vlastni vektory.

27



Vysoké uéeni technické v Brné, FSI, Ustav automatizace a informatiky 2019

Vlastni vektory pak maji vyznam sméru novych soufadnic a vlastni ¢isla urcuji
vyznamnost odpovidajici dimenze.

Z vlastnich vektort se vytvoii matice F tak, Zze do jejich fadka se dosadi vlastni
vektory sefazené od nejvice k nejméné vyznamnému. Nyni je mozné udélat zavérecnou
transformaci soutradnic

XT =F X X;[‘taré' (16)

nové

Poté Ize rozhodnout dle vyznamnosti dimenze (z vlastnich ¢isel) a nékteré sloupce
vynechat.

4.4 Mahalanobisova vzdalenost (Mahalanobis distance) [25]

Mahalanobisova vzdélenost se zpravidla pouziva pro hledani odlehlych hodnot.
Jeji vyhoda oproti Euklidové je, ze dokaze 1épe pracovat s korelovanymi daty.

Napiiklad pii pohledu na graf na obr. 4-7, kde jsou ¢erné body vysoce korelované
(v tomto piipad¢ je korelace 0,93), I1ze uz tusit, Ze pomoci klasické Euklidovy vzdalenosti
se budou odlehlé hodnoty hledat tézko.

Jako priklad Ize konkrétné porovnat body znazornéné zelenymi kiizky, jejichz
euklidovska vzdalenost od stiedu shluku (Cerveny bod) je stejnd. Ptesto je ocividné, ze
bod (5, 9) méné zapada mezi ostatni nez bod (3, 3).
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Obrazek 4-7 Korelovana data

V takovych ptipadech je ideélni piejit ke vzdalenosti Mahalanobisové. Vypocet si
Ize ptedstavit, jako pouziti klasické Euklidovy vzdalenosti po transformaci soufadnic, kdy
se zvoli, podobné jako v PCA, nové osy. Prvni se zvoli tak, Ze prezentuje maximalni
variabilitu bodtl, kazda dalsi je pak ortogonalni na tu prvni a snazi se zahrnout dalsi
maximalni variabilitu.

Aby bylo mozné pouzit Euklidovu vzdélenost, musi se osy ,zkratit*“ ci
»prodlouzit oproti sob¢, ¢imz vznikne shluk bodu s Korelaci blizici se nule. Touto
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transformaci se odstrani problém, ktery byl nastinén vySe, a mlze Se nyni pocitat
s klasickou Euklidovskou vzdalenosti, jak jsme zvykli.

Na obr. 4-8 je uveden piiklad ve 2D, postup lze vSak jednoduse aplikovat i pro
vys$si dimenze.
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Obrazek 4-8 Mahalanobisova vzdalenost — ilustrace pomoci transformace [25]

Jina prestava pak muze byt takova, ze pokud se znazorni graficky euklidova
vzdalenost od stfedu shluku, pak vrstevnice tohoto grafu by byly soustfedné kruznice. U
Mahalanobisovi vzdalenosti by to pak byly soustfedné elipsy, které¢ maji hlavni osu ve
sméru nejvetsi variability. (obr. 4-9)

29



Vysoké uéeni technické v Brné, FSI, Ustav automatizace a informatiky 2019

—_ ————— Pr— — : R
| (@) | | (b} T
al e ! at /_,// e
i P - %-\\\ EER I | //,/ //,f- IR
2+ . 1 2 g 1
_,e” ST Ems @ \\\ % i 6 . a % E
il / / - ™ 1 /

. \ L .

!.- : L s \ b L
%o T o o e u/ “ /
_ | E LI T fzn | |

1
|
1 ar N, \.,__, I / 4
Y aw\\ez S ! [ L\Qu e
‘\ . = s /_ P
i Wl e -
@ EN - o aﬁ
\\H // \ - ,_f" X/
E1S T T 1 3 — — - 4
o
| T |
b o B -
5 4 3 2 1 0 1 2 3 4 5 s " EE 0 2 3 4 5
x1 1

Obrazek 4-9 Mahalanobisova vzdalenost — ilustrace pomoci vrstevnic [25]

Matematicky pak vzdalenost bodu x; od stfedu shluku p vyjadiime
Df =(x— WIt— W, (17)

kde X je kovaria¢ni matice setu x.
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5 VORONEHO DIAGRAMY

Voroného diagramy mohou pomoci s geometrickou piedstavou, jak jsou atomy
V prostoru uspotradany. Diky tomu si vyslouzily misto v této praci.

5.1 Voroného diagram [26]

Je dana mnozina bodt v prostotu. Voroného diagram je pak model, kde kazdému
bodu ptifadime jeho nejblizsi okoli. Pro kazdy bod v tomto okoli bude platit, Ze neexistuje
bod z pivodni mnoziny, ktery by mu byl bliZze neZ ten, ke kterému je okoli pfifazeno.
Piiklad plosného diagramu se nachazi na obr. 5-1.

Voroného diagramy vzbudily zajem diky tomu, ze popisuji velké mnozstvi
ptirozenych situaci. Lidskému vniméni naptiklad poméhaji strukturovat myslenky a
vnimat problém na vys$si irovni. Nekteti autofi dokonce tvrdi, Ze se jedna o nejzakladnéjsi
konstrukci definovanou mnozinou diskrétnich bodu. Dalsi text se bude vénovat zavedeni
Voroného diagraml pomoci fadnych definic.

Je dana mnozina n bodi zvand S. Dale jsou dané dvé pozice p,q €S,
dominance p nad q je definovana jako podmnozina prostoru, ktera je blize k p ¢i q.
Formaln¢ se zapisuje

dom(p,q) = {x e R?| 8(p,q) < 8(x,9), (18)

kde d je pocet dimenzi a § je klasicka euklidovska vzdalenost.

d
S(x,y) = Z(Xi —Vi)2. (19)

Zjevné lze ftici, ze dom(p, q) je poloprostor oddéleny rovinou, pro kterou plati,
ze vSechny jeji body jsou stejné vzdaleny od obou bodt p, g.

Oblast nalezici bodu p je ¢ast prostoru leZici ve vSech dominancich p nad
ostatnimi body.

obl(p) = dom(p, q)
q GD{p} (20)
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Obrazek 5-1 Voroného diagram [26]

Tyto oblasti jsou mnohothelniky ve 2D a mnohostény ve 3D prostoru. Jedna se
vzdy o konvexni mnoziny bodil.

Timto ptistupem bude kazdy bod prostoru ptifazen nékteré z oblasti nebo jeji
hranici.

Prostor se rozd€li na piesné n oblasti, Nékteré z nich budou jednoznacné
neomezene.

Oblast vypovida hodné¢ informaci o bodu, ke kterému je ptfifazena. Lze je vycCist
napiiklad z obsahu oblasti ¢i po¢tu hran (stén).

5.2 Rovina mezi body

Jedna z prvnich véci, které budou potieba, je vypocet roviny, ktera je mezi dvéma
body X a Y.

Nejdiive se ovéti, zda se nejedna o body se stejnymi soufadnicemi, v takovém
ptipad¢ by dany vypocet nedaval smysl.

Bude se vyuzivat parametricky zapis roviny p, tedy budou potieba bod S a dva
smérové vektory U, V roviny p.

p=S+ki+ v k1 €R (21)

Bod S se zvoli jednoduse v poloving tise¢ky mezi zkoumanymi body.

._ X+Y)
T2 (22)

Smérové vektory roviny jsou kolmé na vektor S = X — Y, pro jejich skalarni
soucin tedy plati

§.l_.1) == Slul + Szuz + S3U3 = 0 (23)
V algoritmu je vypocet realizovan tak, Ze prvni dvé soutadnice jsou zvoleny rovny

jedné a posledni se dopocita.
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B (s1 + 52))

u=(1,1,
u=( 5

(24)

Musi se v8ak dat pozor na pfipad, kdy s; = 0. Pak by byl zvolen vektor u =
(0,0,1).

Vektor V se zvoli tak, aby byl kolmy na vektor U, tato vlastnost se pak bude hodit
pozdéji. K vypoctu se vyuzije vektorovy soucin.

V=38 x 1 (25)

Nakonec se z U a vV udélaji jednotkové vektory kviili dal$imu pouziti.

5.3 Prunik rovin

Jsou dané dvé parametricky zadané roviny

p = A1 + klﬁl + 1171 kl' 11 (S R, (26)
o = AZ + kzﬁz + 1262 kz, 12 € R. (27)
Hleda se rovnice piimky p v parametrickém tvaru, ktera by byla prinikem téchto

rovin (obr. 5-2). Jeji smérovy vektor S je pak kolmy na normalové vektory rovin (26) a
(27). Vektor s vypocitame nasledovné.

ﬁl = ﬁl X Vl (28)
Hz = GZ X 72 (29)
S= 1, X0, (30)

Pak uz zbyva pouze najit néktery z bodu spoleénych pro roviny p, o, pro ktery
plati rovnice

Al + klﬁl + 11\71 = AZ + kzﬁz + 12\72 kl,ll,kz,lz € R (31)

Z tohoto vztahu se ziska soustava tii rovnic o ¢tyfech neznamych, coz by pro tento
ptipad bylo zbyte¢né nejednoznacné a komplikované. Vytvoti se proto rovnice pro jiz
jednoznaéné uréeny bod.

Tento bod bude priinikem roviny p a ptimky q nalezici roviné o kolmé na vektor S.

q=A,+k(sx1,) ke R (32)
Potom je mozné pouzivat zjednodusenou rovnici
A; +ku; + 11V, = A, + k(8 X 1y), ky, 15, k€R (33)
ze které vypocteme bod A.
A=A, +k(sx1,), ke R (34)
Rovnice hledané pfimky je pak

p=A+ks keR. (35)
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Obrazek 5-2 Prunik rovin

5.4 Transformace souradnic

V pribéhu algoritmu se bude pro usnadnéni transformovat soufadnice bodd a
vektorl z trojrozmérnych na dvourozmérné.

54.1 Bod
Je zadany bod X a rovina
p=A+ki+ v k,1 € R. (36)

Bod X lezi v roving p.

Stanovi Se nova soustava soufadnic s pocatkem v bodé A a osami ve sméru
vektord U a V. V tomto momenté je velkou vyhodou, Ze vSechny roviny jsou uréeny
ortogonalnimi smérovymi vektory.

Ukolem je najit nové soufadnice bodu X ve stanovené soustavé soutadnic. Jelikoz
plati |U| = |V| = 1, lze fici, ze k, 1 z rovnice

A+ku+ Iv=X, (37)
jsou transformovanymi soutadnicemi bodu X bez zkresleni velikosti.

Pro lepsi ptiblizeni situace lze ptirovnat tuto soustavu k bézné kartézské. Misto
bodu A se pouzije bézny pocatek (0, 0) a misto U, v pak vektory (1, 0), (0, 1). Pak si lze
predstavit, Ze souradnice bodi jsou uréeny tim, kolikrat tyto vektory pficteme k pocatku,
podobné, jak je naznaceno v rovnici vyse.

5.4.2 Vektor
Je zadany vektor X a rovina

p=A+ki+ IV k1 €R. (38)
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Vektor X je smérnicovy vektor roviny p.

Postupuje se velmi podobné, jako v piipadé s bodem. Jediny rozdil je v tom, Ze
vzhledem k tomu, Ze vektor je uréen pouze smérem, nikoliv svym pocatkem, ur¢i se jeho
soutfadnice pouze jako kombinace vektort bez ohledu na pocatek A. Rovnice ma pak tvar

kKi+ V=% (39)

kde Kk, 1 jsou transformovanymi soufadnicemi vektoru X.

5.5 Zobrazeni vektoru na rovinu

Tato kapitola se zabyva problémem, jak zobrazit vektor na plochu, piestoze K ni
neni smérovy. Situaci je mozné Si piedstavit naptiklad jako promitani, kdy se nad
vektorem rozsviti svétlo a jeho zobrazeni na rovinu piedstavuje vrzeny stin. (obr. 5-3)

Obrazek 5-3 Zobrazeni vektoru na rovinu

V tomto ptipad¢ bude stacit pravothlé promitani.
Je dana rovina

p=A+ki+ v (40)
a vektor s. Normalovy vektor roviny se Vypocita vektorovym souéinem.
n=uxv (41)
Vektor S je pak linearni kombinaci ostatnich vektoru.
ki+ Iv+mn=s (42)

Po vyfeseni této rovnice je mozné vypocitat souradnice promitnutého vektoru na
plochu p

Sprom = kil + IV (43)
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nebo rovnou ziskat jeho transformované soufadnice

§transf = (k l)- (44)

5.6 Algoritmus

Nasledujici algoritmus ndm pomiize najit plochu mezi dvéma body soustavy, které
budeme dale oznacovat jako A, B.

Po zvoleni bodd ur¢ime rovnici roviny, kterd rozd€luje prostor na dva
poloprostory. Pro ty plati, Ze vSechny jejich body jsou blizsi bud’ bodu A nebo bodu B,
podle toho, kterému z nich je poloprostor piitazen. Rovina bude dale oznaovana p.

Na této rovin¢ Se bude ohranicovat ttvar, ktery je blize bodiim A, B oproti ostatnim
bodiim soustavy. Hranice budou tvofeny pfimkami.

Kbodim A,B se v prubé¢hu algoritmu piidavaji dalsi body ze soustavy. Pro
ptimky pak plati, ze jsou prinikem roviny o a roviny mezi bodem A (ptipadné B, v tomto
piipadé bychom neméli zaznamenat rozdil) a nové pfidanym bodem, ktery se bude
nazyvat C.

Obrazek 5-4 Hrani¢ni roviny

Po pfidani nového bodu se nejdiive vySetii, zda bod nelezi na piimce AB, v tom
ptipadé by pro n¢j platila rovnice

C=A+kAB k €R. (45)

Pokud ano, rozeznavaji se dvé moznosti. Pokud bod C lezi mezi body A, B, tedy
plati
k € (0,1). (46)
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Pak je jasné, ze utvar s pozadovanymi vlastnostmi nemiZze existovat, protoze by jeho
body byly vzdy bliz bodu C nez bodu A nebo B.

Pokud bod lezi mimo useCku AB, nijak nepfispiva k vytvofeni omezeni utvaru,
protoze jeden z puvodnich bodt bude na celé roviné p zarucené bliz. V tomto piipad¢ je
mozné okamzité prejit k pridani nového bodu.

Mimo tento specificky ptipad se uréi rovina mezi body A, C a zjisti se jeji prunik
s rovinou p (obr. 5-4), ¢imz se ziska rovnice ptimky p.

p=A, +ki, k €R. (47)

Rovnice vSak neni vSe, co je o této pfimce potieba védét. Dulezité je také to,
jakym smérem od piimky se nachazi bod A, coz ur¢ime vektorem

S=A-C (48)

Posledni dilezitou informaci je omezeni ptimky, protoze hranici Gtvaru bude
tvofit pouze usecka lezici na této pfimce. Zaznamename jej jako interval pro k (z (45)),
ktery pro zacatek bude

k € (—o0, ), (49)

v prubehu algoritmu se budou hranice ménit.

Na rovnici ptimky se pak aplikuje transformace soutadnic, aby se dostaly pouze
dvourozmérné soutfadnice odpovidajici soustave, ve které osy maji smér smérovych
vektort roviny p. Tyto vektory jsou ortogonalni a jednotkové, proto 1ze tuto upravu udélat
jednoduse a pokracovat v dalSich vypoctech efektivnéji. Vektor urcujici, jakym smérem
od primky se nachazi Zadany poloprostor, Se zobrazi na rovinu p.

Pokud je p prvni pfidana ptimka, je mozné pokrocit k pfidani nového bodu. Pokud
vsak jiz na seznamu né&jaké primky jsou, zjist'uje se, jak se pfimky navzajem omezuji.

Ze seznamu se vezme jedna piimka po druhé a porovnava se s novou piimkou p.
Nejdtive se najde prunik pfimek

A, + kU, = Ag + U, (50)
kde q je aktualné zkoumana piimka ze seznamu. Zaznamename konstanty Kk, 1.

Nyni se musi zjistit, jakym zplisobem ovlivni tento prinik hranice ptimek.
Vseobecné Ize fici, ze pokud je uhel mezi vektory U, a iy mensi nez pravy uhel, zkouma
se minimum pro K, a pokud je vétsi, zkouma se maximum.

Obrazek 5-5 Ptipad cos(a) < 0
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Obrazek 5-6 Ptipad cos(a) > 0

Uhel Ize urcit pomoci vzorce

oSO = G TRl (5)

Podstatné je pouze znaménko daného vyrazu, lze proto vypocet zjednodusit na
¢ = cos(a) = U, - . (52)
Dale se musi dat pozor na situaci, kdy vyjde ¢ < 0 (thel a > 90°, zkouma se

maximum, obr. 5-5) a k je mensi nez aktualni minimum funkce. V takovém piipadé plati,

7e piimka p neni hranici, a proto ji nebudeme ptidavat do seznamu hranic mnoziny.

Pokud tento piipad nenastane, porovnaji Se se soufasnym maximem a piipadné jej
zménime. Podobn¢ aplikujeme pro ¢ > 0 (obr. 5-6).

Specialni ptipad pak nastava pro ¢ = 0, v tomto piipad€ jsou pifimky rovnob&zné.

Zde existuje vice moznosti, jak situace vypada (obr. 5-7). Pokud vektory S maji opa¢ny
smér, ale sméfuji kazdy od pfimky, ke které nalezi, do prostoru mezi pfimkami, Ize obé

pfimky ponechat bez upravy omezeni. Pokud sméfuji vné, znamend to, Ze prinik

polorovin je nulovy a mezi body A, B hledany ttvar neexistuje. Pokud smérové vektory

maji stejny smér, znamena to, ze se ponecha pouze piimku blizsi bodu A.
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A
A
N

Obrazek 5-7 Rovnobézné vektory
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Pseudokod by pak vypadal nasledovné:
C = Up . Sqg
IF (¢ > 0 AND k < maxp)
min, = MAX (minp, k)
PRIDAT p
ELSE IF (c < 0 AND k > maxp)
maxp = MIN (maxp, k)
PRIDAT p
ELSE IF (c = 0)
NEPRIDAVAT p
ELSE
IF (spll] * sq[1l] > 0)

IF (IA,pl < [A,ql)

MAZAT q
ELSE
NEPRIDAVAT p
ELSE
IF (lA,pl + IA, 9l = Ip,qal)
VRATIT PRAZDNY LIST
ELSE
PRIDAT p
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6 ANALYZA

6.1 Popis dat

Data k analyze se skladaji z Sesti csv souboru, tii pro kiivky DOS a tii pro kiivky
COHP. Prvni z téchto souborti obsahuje data k primitivni bunice krystalové miizky, druhy
ke stabilni struktufe hranice zrn a posledni K nestabilni.

Tabulky v souborech obsahuji soufadnice jednotlivych bodu kiivek. Jako osa x
zde se muze oznacit sloupec Energie. Tyto hodnoty jsou pro vSechny kiivky spole¢né a
pravidelné rozmisténé. Osa y pak odpovida datim danych kiivek.

Kftivku DOS lze piitadit k ur¢itym atomtim, zatimco COHP ktivky vyjadiuji vztah
mezi dvéma atomy.

6.2 Analyza DOS krivek

Na obr. 6-1 a 6-2 je vidét DOS kiivky pro primitivni bunku, které slouzi u
nékterych analyz jako vzor k porovnani.

DOS

i i M
”‘Z B J \u\kf o~ T

Obrazek 6-1 DOS pro Si primitivni bunky

DOS bulk

DOS

DOS bulk

Obréazek 6-2 DOS pro Ni primitivni buiiky
6.2.1 Korelace

Jednim ze zékladnich krokl pfi zkoumani datasetu je vypocteni korelaci. Hlavni
otazkou ovSem je, mezi kterymi kiivkami korelaci vyhledavat. Jelikoz vSechny atomy
stabilni varianty nemusi mit odraz ve varianté nestabilni, budou se porovnavat s atomy
primitivni buniky krystalické mfizky. Neni snad nutno dodavat, Ze se porovnavaji atomy
Nis NiaSisSi.

Vsechny korelace vysly pomérné vysoké (nejnizsi korelace byla 0,832), pfesto
maly rozdil staci pro rozdéleni kiivek.

Vybrané Kktivky, u kterych vysla korelace vysoka, jsou vykresleny na obr. 6-3 a
ktivky s nizsi korelaci na obr. 6-4 a obr. 6-5. Jiz od pohledu lze fici, ze rozdil je zde
zfejmy a tuto metodu lze oznacit za vhodnou pro analyzu kiivek.

41



Vysoké uéeni technické v Brné, FSI, Ustav automatizace a informatiky 2019

DOS Ni37
2 — Bulk
nestabilni
4
3
o)
a
2
0
-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)
Obrazek 6-3 DOS pro Ni37, korelace = 0,988
DOS Ni48
5 Bulk
nestabilni
4
3
wvi
o
[a]
2
1 b&\%
0
-12 =10 -8 -6 -4 -2 v} 2 4
Eneray (eV)
Obrazek 6-4 DOS pro Ni48, korelace = 0,91
DOS Ni32
5 — Bulk
nestabilni
4
3
(%]
o
a
2
| W@Vﬁ
0 .
-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-5 DOS pro Ni32, korelace = 0,911
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6.2.2 Vzdalenost kiivek

Dalsi zpisob, kterym lze porovnat kiivky s témi z primitivni mfizky, je urcit
vzdalenost mezi nimi. Vzdalenost se bude méfit pouze ve sméru y-ové osy.

Nejjednodussi moznost je spocitat vzdalenost kiivek pro kazdou zadanou energii
a poté z nich ud¢lat pramer.

| tato metoda se ukazala byt vcelku UspéSna. Na obr. 6-6 je zobrazena kiivka
s nizkou vzdalenosti od svého vzoru a je viditelné, Ze i vizualné si jsou kiivky pomérné
podobné. Ptipad vétsi vzdalenosti je mozné zhodnotit na obr. 6-7 a obr. 6-8.

DOS Ni41

Bulk
stabilni

h[
| {\«f\" \f A

- e,
- N e

DOS

-12 -10 -8 -6 -4 -2 o 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-6 DOS pro Ni4l, vzdalenost = 0,07

DOS Nie4

J | \//\Wm.ﬂf )

-12 -10 -8 - -4 - 0 2 4

Bulk
stabilni

DOS

[

Energy (eV)

Obrazek 6-7 DOS pro Ni64, vzdalenost = 0,2
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DOS Ni49

f\J[\
| /j/

Energy (eV)

Obrazek 6-8 DOS pro Ni49, vzdalenost = 0,22

Bulk
stabilni

“

DOs

\
\

0 2 4

A

D v

M¢éjme hypotézu, ze ¢im bliZe je energie K nule, tim stoupa dulezitost ptifazené
hodnoty. Je mozné tedy udé€lat vazeny prumér s linearni klesajici vahou vzhledem ke
vzdalenosti od nuly.

max(|E[) — |El

Vaha; =
i max(|E)

V nasem pfipad¢ nebyla zaznamenana vyznamna zména mezi vazenym a béznym
pramérem, proto se dale vyuziva pouze primér nevazeny.

6.2.3 Vzdalenost pomoci DTW

U nékterych kiivek je mozné si vSimnout, Ze vrcholy, které by si pfipadné mohly
odpovidat nejsou zarovnané pod sebe, jak je vidét na obr. 6-8.

Pokud je podstatné odlisit pfipad na obr. 6-7, kde je evidentni, ze kfivky si nejsou
nikterak podobné, a pfipad na obr. 6-8, kde se jedna o podobné kiivky, které jsou jen o
kousek posunuté v ramci osy X, je ziejmé, ze se bude muset vyuzit jiné metody.

Z toho duvodu se aplikuje na dataset nejdiive metoda DTW, ze které se dostane
dvojice bodd, které spolu koresponduji. Jako vzdalenost kiivek se uréi pramérna
vzdalenost odpovidajicich si boda.

Na obr. 6-9 je mozné vidét idealni piipad, kde je vzajemna vzdalenost nizka. Na
obr. 6-10 je varianta s nejvyssi vzdalenosti. Na obr. 6-11 je kfivka posunuta a mizeme
vidét, ze pomoci této metody se vyrazné redukovala vzdélenost oproti vysledkiim
v kapitole 6.2.2.
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DOS Ni29
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Obrazek 6-9 DOS pro Ni29, vzdalenost = 0,013
DOS Ni34
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Obrazek 6-10 DOS pro Ni34, vzdalenost = 0,06
DOS Ni36
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Obrazek 6-11 DOS pro Ni36, vzdalenost = 0,042
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6.2.4 Detekce odlehlych kiivek pomoci horizontalnich vrstevnic

Posledni pouzitd metoda mé vyhodu v tom, Ze nepotiebuje vzor v podobé kiivky
ze zakladni miizky. Pomoci Detekce odlehlych kiivek pomoci horizontdlnich soufadnic
se ziska hodnota excentricity dané kiivky oproti ostatnim v tomtéz datasetu.

Zaroven tato metoda neporovnava vzdalenost kiivek, ale Cisté jejich tvar. Jeho
povaha je tedy odlisna od vyse popsanych metod.

Pro aplikaci metody je samoziejmé nutné rozdélit na kiivky ndlezici Ni a ty
nalezici Si. Po vicero pokusech byla zvolena hodnota pro pocet horizontalnich vrstevnic
rovnan = 10.

Jako nejvice excentricka byla urcena kiivka na obr. 6-12, jako nejprimeérnéjsi pak
kiivka na obr. 6-13. Lze si vSimnout, Ze kiivka na obr. 6-13 je velmi podobna té
z primitivni miizky.

Kfivka Nil7 (obr. 6-12) byla i pfedchozimi metodami vyhodnocena jako vice ¢i
méné vycnivajici. Da se tedy fici, Ze potvrzuje vysledek dvou piedchozich analyz.

Kfivka Ni48 (obr. 6-14) se od ostatnich odliSuje tim, Ze ve vSech piedchozich
metodach pomérné vystupovala, ale u Detekce odlehlych kiivek pomoci horizontalnich
vrstevnic ziskala pouze priumeérné skore.

DOS Ni17

DOs

12 “10 g -6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-12 DOS pro Nil7, excentricita = 4,52

DOS Ni44

DOs

-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2

Emarmsfalfl

Obrazek 6-13 DOS pro Ni44, excentricita = 0,22
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DOS

DOS Ni48

M~

-10 -8 -6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-14 DOS pro Ni48, excentricita = 2,54

6.3 Analyza COHP krivek

Dalsi text se bude zabyvat analyzou a porovnavanim kiivek COHP.
Na obr. 6-15 a 6-16 si 1ze prohlédnout COHP kiivKy pro primitivni bunku, které

slouzi u n¢kterych analyz k porovnani.

0.2

N

COHP

-10 -8 -6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-15 COHP pro Ni-Ni z primitivni miizky

COHP

-6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-16 COHP pro Si-Ni z primitivni miizky

Metody jsou stejné jako v kapitole 6.2, nebude k nim proto uveden uvod, ale

rovnou zhodnoceni vysledku.

6.3.1 Korelace

U téchto kiivek jsou Vv korelacich vyrazngjsi rozdily nez v kapitole 6.2.1, jejich

rozpéti je priblizné (—0,04; 0,99)).
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Objevuji se zde 1 zaporné korelace, ale vzhledem k tomu, jak malou velikost maji,
nemusi se jim pfipisovat vyznamné vlastnosti oproti nizkym kladnym. Lze je tedy

zjednodusSen¢ brat jako nulové.
Na grafech je vidét, jak se méni tvar kifivky pro rizné korelace od témét

stoprocentni (obr. 6.17) pies polovi¢ni (obr. 6.18) az po nulovou (obr. 6.19).
COHP Ni60..Ni61

M

————

COHP

-12 -10 -8 -6 -4 -2 o} 2 4

Energy (eV)

Obrazek 6-17 COHP pro Ni60 — Ni64, korelace = 0,98

COHP Ni56..Ni58

COHP

-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2
Energy (eV)

Obrazek 6-18 COHP pro Ni56 — Ni58, korelace = 0,5

COHP Ni58..Ni62

N N

COHP

-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2
Energy (eV)

Obrazek 6-19 COHP pro Ni58 — Ni62, korelace = -0,04

6.3.2 Vzdalenost kiivek

Bulk
stabilni

Bulk
stabilni

—— Bulk
stabilni

I u téchto kiivek méa metoda dobrou vypovidaci hodnotu. Zhodnotit to 1ze podle
obrazku 6-20, kde je vzdalenost velmi nizka, a 6-21, kde je vzdalenost pomérné vysoka.
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COHP Ni30..Ni57
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0.2 /\ —— stabilni
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Obrazek 6-20 COHP pro Ni30 — Ni57, vzdalenost = 0,02
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COHP Ni34..Ni64

0.3

COHP

Energy (eV)

Obrazek 6-21 COHP pro Ni34 — Ni64, vzdalenost = 0,17

6.3.3 Vzdalenost pomoci DTW

Tato metoda zafungovala velmi dobfie pro kiivky COHP Ni-Ni, jak Ize posoudit

z obrazku 6-22, kde je vzdalenost nizka, a 6-23, kde jsou od sebe kiivky vice vzdaleny.
COHP Ni30..Ni59

02 Bulk
\-/\Q —— nestabilni

] —

-0.2

COHP

-0.4

-0.6

-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2 4
Energy (eV)

Obrazek 6-22 COHP pro Ni30 — Ni50, vzdalenost = 0,005
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COHP Ni32..Ni35
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Obrazek 6-23 COHP pro Ni32 — Ni35, vzdalenost = 0,053

6.3.4 Detekce odlehlych kiivek pomoci horizontalnich vrstevnic

| v tomto piipadé byla metoda uspésna. Jako piiklad je mozné uvést analyzu Ni-

Ni z nestabilniho souboru.

Na obr. 6-24 je zobrazeno deset nejexcentri¢téjSich kiivek a vyrazné cerné kiivka,
ktera byla vyhodnocena jako nejprimérnéjsi. Pro lepsi srovnani tvaru 1ze nahlédnout na

obr. 6-25, kde jsou odlehlé kiivky zobrazeny bez té primérné, aby se dal jednoduseji

zhodnotit jejich tvar.

Primérna kiivka je opét velmi podobna té ze zdkladni miizky. Na prvni pohled

1ze tici, Ze kiivky identifikované touto metodou maji skutecné vyrazné jiny tvar.
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W 7 SR N

-12 -10 -8 -6 -4 -2

Obrazek 6-24 Odlehlé kiivky Ni — Ni, nestabilni
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Ni27..Ni2g
Ni19..Ni21
Ni20..Ni22
Ni28..Ni30
Ni28..Ni2g9
Ni20..Ni21
Ni31..Ni32
Ni25..Ni26
Ni17.Ni18
Ni61..Ni63
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Ni17..Ni18
Ni61..Ni63

Obrazek 6-25 Odlehlé kiivky Ni — Ni, nestabilni, bez primérné kiivky
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6.4 Voroného diagramy

Zajimavé informace lze ziskat nejen z kiivek, ale i z geometrického usporadani
atomll v miizce. K vysetieni okoli atomu je v této praci pouzit Voroného diagram
(kapitola 5).

Existuje n¢kolik moznych zpusobu, kterymi lze z vytvorené¢ho diagramu ziskat
informace, jako naptiklad objem utvaru nalezici k atomu, jeho obsah nebo tvar. V této
praci se vyuziva obsah stény Utvaru, ten lze ptidélit dvéma atomtim, mezi kterymi tvori
ptislusna plocha hranici.

Pokud je tato plocha vétsi, zpravidla to pak znamena, Zze jsou atomy blizkymi
sousedy. Pokud je plocha mensi nebo zcela nulova, znamena to, ze tyto atomy jsou
vzdaleny a v okoli jejich spojnice se nachazi atomy, které vyrazné ovliviuji (oslabuji)
jejich interakci.

Pracuje se zde se souborem obsahujicim soufadnice atomd mtizky. Tato mtizka
je pouze ,zékladni stavebni jednotka™ miizky vé&tsi, ktera vznikne opakovanim té
zakladni.

Aby byl vypocet Voroného diagramu plnohodnotny i pro okraje zakladni mtizky,
musi se do souboru ptidat i soufadnice okolnich mtizek, jak je naznaceno na obr. 6-26.

Obrazek 6-26 Opakovani mitizky [17]
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Poté se mize zalit s vytvofenim Utvari mezi atomy, pro které mame urceny
ktivky COHP, a ur¢enim jejich obsahu.

Zaroven se vypocitd pro vSechny COHP obsah pod ktivkou, ktery budeme
s plochou srovnavat. V této praci byl obsah spocitan numericky pomoci lichobéznikové
metody.

6.5 Zobrazeni jedné m¥izky na druhou

Po shromazdéni dat ze vSech dfive popsanych analyz je mozné zacit porovnavat
stabilni a nestabilni miizku.

V tuto chvili nastava otazka, jak porovnavat miizky, které jsou sice podobné (jak
je vidét na obr. 8-1), ale neexistuje jednoznacné zobrazeni jedné na druhou.
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Obrazek 6-27 Porovnani (a) stabilni a (b) nestabilni mfizky [27]

Podobnosti se vyuzije tak, ze se najde ke kazdému atomu stabilni miizky
soufadnicové nejblizS§i atom miizky nestabilni. Pro pfifazeni to vSak neni dostate¢na
informace. Muze se stat, ze jednomu atomu ze stabilni miizky jsou pfifazeny dva
Z nestabilni, pro praci je vSak potieba zobrazeni bijektivni.

Provede se tedy tato operace jesté jednou opacné a k atomiim nestabilni miizky
pritadime atomy mfiizky stabilni. Mame tak dva sety dvojic, ze kterych vybereme jejich

52



2019 Vysoké uéeni technické v Brng, FSI, Ustav automatizace a informatiky

tak ptifazeni vznikne.

Toto pfifazeni vSak nemusi byt finalni. Jak je vidét na obr. 8-2, kde je nestabilni
miizka zobrazena z jiného thlu, sklada se mfizka ze dvou neustale se opakujicich vrstev.
Mize se tedy stat, Ze piifazeni nebude pro vrstvy se stejnou soutadnici c (dle obr. 8-2),
ale budou posunuté. U jedné miizky se tedy zkusi vrstvy prohodit a ur¢i se nové piitazeni.

‘W ‘I“:r.'.'l--.'tmxo'

VOO Ausg o
. N
- 2

Obrazek 6-28 Pohled na nestabilni mfizku z jiného thlu [27]

Vyrazné niz$i primérna vzdalenost pfifazenych atoml vychazi v druhém ptipadé
s pfehozenymi vrstvami, coz je pfifazeni pouzité i v ¢lanku [17].
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7 APLIKACE

Pro snazsi analyzu byly vytvofeny aplikace pomoci knihovny shiny, kde lze
jednoduse porovnavat vysledky jednotlivych analyz.

7.1 Krivkova analyza DOS
V této aplikaci najdeme kiivkové analyzy provedené v kapitole 6.2.

7.1.1 Vizualni kontrola

Prvni ¢ast nema na starosti nic vic, nez jednoduse kiivky zobrazit a umoznit tak
uzivateli piiblizny nahled na data, se kterymi pracuje. (obr. 7-1)

DOS  Vizuali

Vizualni analyza DOS krivek

Vyberte
Hsi

BN —— B _ g _ =

DOS bulk

Obrazek 7-1 Aplikace, vizualni kontrola

Tato ¢ast obsahuje graf z knihovny plotly, ktery se sklada ze tii ¢asti — zakladni
miizka, stabilni miizka a nestabilni mfizka. Diky interaktivité, kterou knihovna plotly
umoziuje, lze vybirat, které kiivky chceme ¢i nechceme zobrazit pomoci klikani
Vv legend¢ grafu, ptiblizit zkoumanou cast grafu, stdhnout jako obrazek a mnoho dals$iho.

Pro usnadnéni vybéru je tu moznost z menu vpravo vybrat zobrazeni kiivek pouze
pro Ni nebo Si.

7.1.2 Korelace, vzdalenost, DTW

Casti, kde se analyzuje korelace, vzdalenost kiivek obycejna a s DTW, jsou velmi
podobné.

Jak je vidét na obr. 7-2, sklada se ze dvou ¢asti. Prvni je sloupcovy graf, kde jsou
zanesené vSechny hodnoty dané analyzy.

V druhém grafu jsou pak zobrazeny kiivka pro hodnotu, kterd byla vybrana
uzivatelem ve sloupcovém grafu, a odpovidajici kiivka ze zakladni miizky.
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DOS  Viuali  Korelace Stabini Korelace Nestabil DTW Stabilni ~ DTWMNestabini  Vzdalenost Stabiini Vzdalenost Nestabdni  DOKPHV Stabilni DOKPHY Nestabini

e - il

DOS

Energy (eV)

Obrazek 7-2 Aplikace, DTW

7.1.3 Detekce odlehlych kiivek pomoci horizontalnich vrstevnic

Tato ¢ast je jen malo odli$na od téch popsanych v kapitole 7.1.2. Sloupcovy graf
s vynesenymi hodnotami zlstava, zména je vSak v druhém grafu.

Tentokrat zde nejsou kiivky zvolené kliknutim v prvnim grafu, ale 10 nejvice
excentrickych kfivek z daného souboru dat a kiivka, ktery byla vyhodnocena jako
pramérna.

Jak tato ¢ast vypada je k nahlédnuti na obr. 7-3.

DOS  vizuahi  Korelace Stabiln Korelace Nestabini  DTW Stabilny DTW Nestabini  Vzdalenost Stabilni  Vzdalenost Nestabini | DOKPHV Stabini | DOKPHV Nestabini

Higd
[

§

Obrazek 7-3 Aplikace, DOKPHV

7.2 Krivkova analyza COHP

Tato aplikace je velmi podobna té popsané v kapitole 7.1. Nejzasadnéjsi rozdil je
vtom, Ze zde neni zalozka Vizualni kontrola (kapitola 7.2.1) ztoho jednoduchého
divodu, ze kiivek je mnohem vice, a tak by zobrazeni zabralo neimérné mnozstvi ¢asu.
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Na obr. 7-4 je vidét, ze sloupcovy graf obsahuje vyrazné vice hodnot a stava se
mirn¢ nepiehledny.

COHP  Korelace Stabini  Korelace Nestab TW Stabiln DTW Nestabir zdslenost Stabilni 2dal

COHP Ni51..Ni54

COMP

-8 -6

Energy (eV)

Obrazek 7-4 Aplikace, COHP

7.3 Zobrazeni vysledki analyz

Posledni aplikace slouzi k piehlednému zobrazeni vSech vysledkd pouzitych
metod. (obr. 7-5)

Nestabilni Stabilni
8 b4
f 44 aneeese
(11 ‘. wen0ee 2.‘
@
Qe 200 .
V3 [ 0
10 20 5
0 s V3 20
10
10
20 10 0
1 15 Vi 2 15 V1
10 15
V2 20 10 20
5 %23

DOS DOS

t kor d ddiw out t kor d ddtw out

N0 088 009 003 NA Ni44 099 007 002 NA
COHP COHP

x y ker d  ddtw cut over ocop podil X y kor d ddtw out over ocop podil

814 NiB0 098 003 oot 012 ooo 173 Inf Sia Nid4 095 003 000 004 201 -177 088

Si15 Nieo 095 004 001 002 318  -2.47 -0.78 Si7 Nid4 095 003 0.01 0.23 2.27 -2.04  -0.90

Ni29  Nie0 099 003 oot 007 299 177 -059 Ni22  Nidd 098 002 001 008 226 -193 086

Ni31 NiB0 096 003 oot 007 o0oo0 195 -Inf Ni23  Nidd 098 003 001 008 238 -2.01 -0.85

Obrazek 7-5 Aplikace, zobrazeni vysledki analyz

Aplikaci dominuji dva 3D interaktivni grafy z knihovny plotly zobrazujici stabilni
a nestabilni miizku. Grafy je mozné otacet, posouvat nebo je ptiblizovat.
Po kliknuti na libovolny atom se zobrazi veSkeré shromazdéné informace v

tabulkach pod grafy.
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8 POROVNANI MRIZEK

Pro zavérecnou analyzu jsou k dispozici dva druhy informaci — ty, které lze
ptifadit k jednotlivym atomim, a ty, které lze pfifadit k jejich dvojicim.

Na zaklad¢ ziskanych zkusenosti bylo rozhodnuto se dale zaméfit predevsim na
ty pfifazené dvojicim, tedy informace ziskané z COHP kitivek a Voroného diagramu. Pro
pfipomenuti se jednd 0 korelaci, minimalni vzdalenost, minimalni vzdéalenost po
zarovnani kiivek pomoci DTW, excentricitu ziskanou Detekci odlehlych hodnot pomoci
horizontalnich soufadnic, obsah pod kiivkou a obsah ziskany pomoci Voroného
diagramu.

Pied zaCatkem analyzy se musi normalizovat excentricita ziskana metodou
Detekce odlehlych hodnot pomoci horizontalnich soufadnic, protoze se jedna o veli¢inu,
kterd neni omezena a v kazdé analyze mize mit jiné hrani¢ni hodnoty. Pro porovnavani
bude spise vypovidajici normalizovana hodnota.

Zavede se jesté¢ jedna hodnota, a to podil obsahu z Voroného diagramu a obsahu
pod kiivkou. Daji se u ni pfedpokladat malé vykyvy, vétsi odchylka by pak znadila
nepomér vazebné sily a vzdjemné polohy atomd.

Nyni lze ur€it rozdil mezi hodnotami stabilni miizky a k nim odpovidajicimi
hodnotami nestabilni mfizky (pfifazeni dle kapitoly 6.5) pro vSechny metody. Tyto
rozdily jsou vyneseny v grafech na obr. 8-3.

V nasledujicim textu budou atomy oznacovany, jak je naznaceno na obr. 8-2.
Primarn¢ budou popsany atomy ze stabilni mfizky, v zavorce budou uvedeny
odpovidajici atomy z miizky nestabilni. Pro usnadnéni hledani jsou uvedené atomy
oznaceny na obr. 8-2 zlute.

Pti bliZz§im prozkoumani vysledkl rozdilti korelace se ukaze, Ze nejveétsi zmeény
nastavaji nejvice u atomu dal od hranice zrn, které maji vzajemnou polohu, jak je
naznaeno na obr. 8-1 (atom, ktery je na obrazku mezi vyznaCenymi atomy je v jiné
Vrstve).

aQ .0

Obrazek 8-1 ptiklad atomu s velkou zménou korelace [27]

Asi nejzajimavéjsi rozdil v minimalnich vzdalenostech vznikl mezi atomy Ni32 a
Ni34 (Ni8 a Ni9), které se nachazi pfimo na hranici. Mensi, ale piesto zajimavy rozdil 1ze
zaznamenat i mezi atomy Nil10 a Ni37 (Silla Ni35), které taktéz nalezi k hranici.
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Obrazek 8-2 Oc¢islovani atomi v (a) stabilni mfizce (b) nestabilni miizce [27]

U metody DTW byly zaznamenany podobné vysledky jako u minimalni
vzdalenosti. Rozdily se vSak zvyraznuji, jak Ize vidét na obr. 8-3.

Vétsich rozdilt v excentricité si lze povSimnout pfedevsim u podobného typu
dvojic, jako u korelace (obr. 8-1).

Rozdily v obsahu z Voroného diagramu jsou vyrazné napiiklad u Ni30 a Ni33 (Si
9 a Ni7) na hranici zrn.

Zajimavy rozdil pro podil obsahu z Voroného diagramu a obsahu pod kfivkou je
vidét naptiklad pro atomy Ni30, Ni33 (Si9, Ni7).
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Obrazek 8-3 Porovnani stabilni a nestabilni miizky, rozdily hodnot

(a) Korelace
(b) Minimalni vzdalenost

(c) Minimalni vzdalenost po zarovnani pomoci DTW
(d) Excentricita ziskana pomoci metody DOKPHS

(e) Obsahy z Voroného diagramu

(f) Podil obsahu z Voroného diagramu a obsahu pod kiivkou

V ¢lanku [17] byl problémovy rozdil identifikovan u vazeb Ni10 — Ni37 a Ni10 —
Ni33 (Si1l—Ni35 a Si9 — Ni35). Prvni vazbu se podaftilo identifikovat pomoci minimalni
vzdalenosti (s nebo bez DTW), druhou vsak nikoliv. Na obr. 8-4 jsou oznaceny ervenymi
ktizky hodnoty odpovidajici témto vazbam.

61



Vysoké uéeni technické v Brné, FSI, Ustav automatizace a informatiky

2019

Z grafii je vidét, ze vSechny metody kromé korelace vyzdvihuji alespon jednu ze

dvou problémovych vazeb.
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Obrazek 8-4 Vazby pro Ni10 — Ni37 a Nil0 — Ni33
(a) Korelace
(b) Minimalni vzdalenost
(¢) Minimalni vzdalenost po zarovnani pomoci DTW
(d) Excentricita ziskana pomoci metody DOKPHS
(e) Obsahy z Voroného diagramu
(f) Podil obsahu z Voroného diagramu a obsahu pod kiivkou

Pro celkové zhodnoceni analyzy lze secist (zprimérovat) hodnoty pres vSechny
metody pro kazdou vazbu. Hodnoty je v§ak nutné nejdiive normalizovat, protoze kazda
ma jiné rozpéti a jejich pfinos k celkové hodnoté by pak nebyl rovhomérny.
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Graf na obr. 8-1 znazornuje soucet hodnot. Celkova hodnota jednozna¢né urcuje
jednu z problémovych vazeb, druha sice nevykazuje tak vyrazny rozdil, ale stale se
vyskytuje v 30 % atomu s nejvyssi hodnotou.
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Obrazek 8-1 Celkové skore analyzy
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9 ZAVER

Tato prace byla vénovana aplikaci vybranych metod pro rozdilti mezi mfizkou se
stabilni hranici zrna a nestabilni hranici zrna, u kterych zndme kiivky DOS a COHP. (vice
v kapitole 2)

Byly pouzity metody k porovnavani kiivek, konkrétné korelace, minimalni
vzdalenost, miniméalni vzdalenost po zarovnani kiivek pomoci DTW, excentricita ziskana
pomoci Detekce odlehlych hodnot pomoci horizontalnich soutadnic. (popsany v kapitole
4). Aplikace téchto metod byla pomé&rné Gspésna, kazda byla schopna dobie zaznamenat
rozdily mezi kiivkami. (blize v kapitole 6)

Pro piedstavu, jak vypada okoli jednotlivych atomu, byl vyuzit Voroného
diagram. Z n¢j byla vyuzita informace o obsahu stén utvaru obklopujici kazdy atom.
Tento obsah lze piifadit ke dvojici atomi a pak jej porovnavat s obsahem pod kiivkou
COHP.

Pro snadnéjsi zkoumdani dat byly vytvoreny tii aplikace, které jsou popsany
v kapitole 7.

Na zavér byla porovnana stabilni a nestabilni m#izka pomoci hodnot ziskanych
vySe uvedenymi metodami. Rozdily na hranici zrn byly opravdu nalezeny, ale ukazalo
se, ze analyzam nelze pln¢ divétovat a je dobré je pouzit spise jako podporu, diky které
Ize zjistit, jakym vazbam ma cenu se blize vénovat.

V této zavérecné fazi analyzy se ukazala byt nejméné relevantni metoda
porovnavani pomoci korelace.

Toto téma ma rozhodné potencial pro dalsi rozvoj. MiZe se napiiklad vice vyuzit
Voroného diagramu a ziskat z néj tieba informace o objemu, plose celého ttvaru, nebo
jeho topologii. Tyto informace pak lze opét porovnavat a kiivkami DOS ¢i COHP.

65






10 SEZNAM POUZITE LITERATURY

[1] HAN, Jiawei, Micheline KAMBER a Jian PEI. Data mining: concepts and
techniques. 3rd ed. Waltham: Morgan Kaufmann, 2012. Morgan Kaufmann series in
data management systems. ISBN 978-0-12-381479-1.

[2] LU, Guang-Hong, Ying ZHANG, Shenghua DENG et al. Origin of intergranular
embrittlement of Al alloys induced by Na and Ca segregation: Grain boundary
weakening. Physical Review B. 2006, 73(22). DOI: 10.1103/PhysRevB.73.224115.
ISSN 1098-0121.

[3] YAN, Min, M. SOB, D. E. LUZZI, V. VITEK, G. J. ACKLAND, M. METHFESSEL
a C. O. RODRIGUEZ. Interatomic forces and atomic structure of grain boundaries
in copper-bismuth alloys. Physical Review B. 1993, 47(10), 5571-5582. DOI:
10.1103/PhysRevB.47.5571. ISSN 0163-1829.

[4] BRAITHWAITE, J. Spencer a Peter REZ. Grain boundary impurities in iron. Acta
Materialia. 2005, 53(9), 2715-2726. DOI: 10.1016/j.actamat.2005.02.033. ISSN
13596454,

[5] SUTTON, Adrian P. a R. W. BALLUFFI. Interfaces in crystalline materials. New
York: Oxford University Press, 1995. ISBN 01-985-1385-2.

[6] LIU, C.T., E.P. GEORGE a W.C. OLIVER. Grain-boundary fracture and boron
effect in Ni3Si alloys. Intermetallics. 1996, 4(1), 77-83. DOI: 10.1016/0966-
9795(95)96901-5. ISSN 09669795.

[7] VITEK, V. Micromechanisms of intergranular brittle ftacture in intermetallic
compounds. Journal de Physique [IIl. 1991, 1(6), 1085-1097. DOI:
10.1051/jp3:1991173. ISSN 1155-4320.

67



Vysoké uéeni technické v Brné, FSI, Ustav automatizace a informatiky 2019

[8] STOLOFF, N.S, C.T LIU a S.C DEEVI. Emerging applications of intermetallics.
Intermetallics. 2000, 8(9-11), 1313-1320. DOI: 10.1016/S0966-9795(00)00077-7.
ISSN 09669795.

[9] TAKASUGI, T a O IZUMI. Electronic and structural studies of grain boundary
strength and fracture in L12 ordered alloys—I. On binary A3B alloys. Acta
Metallurgica. 1985, 33(7), 1247-1258. DOI: 10.1016/0001-6160(85)90236-6.
ISSN 00016160.

[10] TAUB, A.l. aC.L. BRIANT. Composition dependence of ductility in boron-doped,
nickel-base L12 alloys. Acta Metallurgica. 1987, 35(7), 1597-1603. DOI:
10.1016/0001-6160(87)90107-6. ISSN 00016160.

[11] LIU, C.T, C.L WHITE a J.A HORTON. Effect of boron on grain-boundaries in
Ni3Alf. Acta Metallurgica. 1985, 33(2), 213-229. DOI: 10.1016/0001-
6160(85)90139-7. ISSN 00016160.

[12] AOKI, Kiyoshi a Osamu IZUMI. Improvement in Room Temperature Ductility of
the L1<SUB>2</SUB> Type Intermetallic Compound Ni<SUB>3</SUB>AI by
Boron Addition. Journal of the Japan Institute of Metals. 1979, 43(12), 1190-1196.
DOI: 10.2320/jinstmet1952.43.12_1190. ISSN 0021-4876.

[13] TAKASUGI, T., M. NAGASHIMA a O. 1ZUMI. Strengthening and ductilization
of Ni3Si by the addition of Ti elements. Acta Metallurgica et Materialia. 1990,
38(5), 747-755. DOI: 10.1016/0956-7151(90)90026-D. ISSN 09567151.

[14] HEATHERLY, L., E.P. GEORGE, C.T. LIU a K.S. KUMAR. An Auger
investigation of the grain-boundary chemistry in Ni3(Si,Ti) alloys. Materials
Science and Engineering: A. 1998, 245(1), 80-87. DOI: 10.1016/S0921-
5093(97)00691-6. ISSN 09215093.

68



[15] FRIAK, Martin, Monika VSIANSKA, David HOLEC a Mojmir SOB. Quantum-
mechanical study of tensorial elastic and high-temperature thermodynamic
properties of grain boundary states in superalloy-phase Ni 3 Al. IOP Conference
Series: Materials Science and Engineering. 2017, 219. DOI: 10.1088/1757-
899X/219/1/012019. ISSN 1757-8981.

[16] FRIAK, Martin, Monika VSIANSKA, David HOLEC, Martin ZELENY a Mojmir
SOB. Tensorial elastic properties and stability of interface states associated with
¥5(210) grain boundaries in Ni 3 (ALSi). Science and Technology of Advanced
Materials. 2017, 18(1), 273-282. DOI: 10.1080/14686996.2017.1312519. ISSN
1468-6996.

[17] FRIAK, Martin, Martin ZELENY, Monika VSIANSKA, David HOLEC a Mojmir
SOB. An Ab Initio Study of Connections between Tensorial Elastic Properties and
Chemical Bonds in £5(210) Grain Boundaries in Ni3Si. Materials. 2018, 11(11).
DOI: 10.3390/mal1112263. ISSN 1996-1944.

[18] HAFNER, J. Materials simulations using VASP—a quantum perspective to
materials science. Computer Physics Communications. 2007, 177(1-2), 6-13. DOI:
10.1016/j.cpc.2007.02.045. ISSN 00104655.

[19] DRONSKOWSKI, Richard. Computational chemistry of solid state materials: a
guide for materials scientists, chemists, physicists and others. Weinheim: Wiley-
VCH, 2005. ISBN 35-273-1410-5.

[20] The R Project for Statistical Computing [online]. b.r. [cit. 2019-05-23]. Dostupné
z: https://www.r-project.org/

[21] RStudio [online]. b.r. [cit. 2019-05-23]. Dostupné z: https://www.rstudio.com/

[22] Plotly R Open Source Graphing Library [online]. b.r. [cit. 2019-05-23]. Dostupné
z: https://plot.ly/r/

[23] MULLER, Meinard. Information retrieval for music and motion. New York:
Springer, 2007. ISBN 978-3-540-74047-6.

[24] SMITH, Lindsay 1I. A tutorial on Princple Components Analysis.
Otago  University [online]. b.r. [cit.  2019-05-23]. Dostupné  z:
http://www.cs.otago.ac.nz/cosc453/student_tutorials/principal_components.pdf

69



Vysoké uéeni technické v Brné, FSI, Ustav automatizace a informatiky 2019

[25] DE MAESSCHALCK, R., D. JOUAN-RIMBAUD a D.L. MASSART. The
Mahalanobis distance. Chemometrics and Intelligent Laboratory Systems. 2000,
50(1), 1-18. DOI: 10.1016/S0169-7439(99)00047-7. ISSN 01697439.

[26] AURENHAMMER, Franz. Voronoi diagrams---a survey of a fundamental
geometric data structure. ACM Computing Surveys. b.r., 23(3), 345-405. DOI:
10.1145/116873.116880. ISSN 03600300.

[27] MOMMA, Koichi a Fujio IZUMI. VESTA 3 for three-dimensional visualization of
crystal, volumetric and morphology data. Journal of Applied Crystallography.
2011, 44(6), 1272-1276. DOI: 10.1107/S0021889811038970. ISSN 0021-8898.

70



11 SEZNAM PRILOH

1. CD
- Data
- cohp-Bulk.csv
- cohp-GB-stable.csv
- cohp-GB-unstable.csv
- dos-Bulk.csv
- dos-GB-stable.csv
- dos-GB-ustable.csv
- soubory.dat

- GB-bulk.txt

- GB-bulk_mat.txt

- GB-stable.txt

- GB-stable_mat.txt

- GB-unstable.txt

- GB-unstable_mat.txt

ulozeno

- vse_dos_nestab.csv

- vse_dos_stab.csv

- Vse_nestab.csv

- vse_stab.csv

- app_3D.R

- app_COHP.R

- app_DOS.R

- funkce.R

- krivky_tab.R

- prirazeni.R

- voronoi_aplikovany.R



