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Zusammenfassung:lm Bereich der Materialwissenschaften erfordern com-
putergeditzte Simulationen &wfig die realistische Modellierungumlicher
Objektanordnungen. Im vorliegenden Artikel wird ein mathematisches Werk-
zeug vorgestellt, das zwei- oder dreidimensionaleasgmtative Modellver-
teilungen definierter Gif3e mittels eines stochastischen Suchverfahrens ab-
leitet.

Abstract: Inthe field of materials science, computer-aided simulations often
require realistic modelling of spatial object arrangements. In the present pa-
per, a mathematical tool is introduced that derives two- or three-dimensional
representative model distributions of definite size by means of a stochastic
search method.

Schlusselvworter: Objektanordnung, Modellverteilung, stochastisches Such-
verfahren, Optimierung

1 Einleitung

In der Werkstoffmechanik und Materialkunde ist m@n $imulationsrechnungeréhbfig

auf Modellverteilungen von dreidimensionalen Objekten angewiesen. Wichtige Beispiele
hierfur stellen die Beschreibung der kollektiven Versetzungsbewegungen in einer disper-
sionsgefrteten Legierung und der Entwicklung lokaler 8dlgungen bis zur Rissbil-

dung, die Untersuchung des Einflusses von Poren auf die mechanischen Eigenschaften
von Keramiken, Gussbauteilen und Schweil3verbindungen, sowie die Analyse von Diffu-
sionsvor@ngen unter Beteiligung von Reaktionen an Partikelohen#n dar. Die Aus-
wertung experimentell gewonnener Daten, die Prozessvorhersage und auch die gezielte
Versuchsplanungdanen durch eine solche Modellierung in vieleillEn verbessert oder
uberhaupt erst eraglicht werden. Verbieten sich, etwa bei Beteiligung heterogener Aus-
scheidungsvor@nge, einfache statistische Age als Grundlageif die Beschreibung

einer vorliegenden Objektverteilung, geht man dazu von licht- oder elektronenmikrosko-
pischen Aufnahmen aus. Durch die Anwendung der digitalen Bildanalyse lassen sich dar-
aus alle erforderlichen Eingabedatém flie Generierung einer Modellverteilung gewin-

nen (Gegner un@®chsner, 2001). Eine Motivation liegt in der Vorbereitung verfeinerter
Simulationsrechnungen zu Randentkohlungs&oggn in Sihlen (Hoffman, 1984; Witt-

mann, 1990) unter Beteiligung von Carbiden, wobei auch der Einfluss von Seigerungen
(heterogen verteilte Quellen) auf den Kohlenstoff-Tiefenverlauf analysiert werden kann.
Das im Folgenden vorgestellte Beispiel bezieht sich auf die Segregation von Sauerstoff
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Abbildung 1: TEM-Bilder von MgO-Teilchen, die durch innere Oxidation eineMBd
Legierung (1 At.-% Mg) an Luft bei 1000C in der Pd-Matrix entstanden sind.

bzw. Wasserstoff an inneren Metall-Oxid-Phasengrenzen (Gegner et al., 1997; Gegner,
2002).

Je nach GilRe der im Grundgéfe eingebauten Teilcherdknen die Modellparame-
ter bildanalytisch aus Aufnahmen am Raster- oder Transmissionselektronenmikroskop
bzw. lichtoptisch ermittelt werden (Abb. 1). &drend die Ableitung thermodynamischer
Gleichgewichtsdaten aus gemessenen Isothermen nur die Bestimmung der gesamten Pha-
sengrenzlche in einer Probe erfordert (Gegner, 1995), setzt die auf Diffusion und Segre-
gation beruhende mathematische Beschreibung der Prozesskinetik die genaue Kenntnis
von Ort und Gole der Teilchen voraus. Meist verbietet sich dabei die direkte Verwen-
dung von Objektverteilungen aus mikroskopischen Aufnahmen, da diese gerade bei be-
schiankter Partikelanzahl nicht reggentativ seinénen. Das im Folgenden vorgestellte
automatisierte Verfahren eiglicht es, die geometrischen Modellparameteraaninst aus
einerbeliebigen Anzahl von Bilderzu gewinnen und anschlieBend daraus ein Modell in
der gewilnschten Gif3e zu generieren.

2 Wahl der geometrischen Modellparameter

Als Modellparameter zur Beschreibung d@éamlichen Anordnung werden sog. Abstands-
verteilungenD herangezogen. Durch Einteilung des Wertebereichs der Objektalesin
Gruppen erhlt man ein Histogramm, das dieadfigkeitsverteilung beschreibt (sog. Ab-
standshufigkeitsverteilung 1. Ordnung; Abb. 2 a)). Analog dazuaéirman durch Aus-
wertung der Distanz zum jeweilbberrachsten Nachbarobjekts die Verteilung 2. Ordnung,
USW.

Um einen realistischen Zusammenhang zwischen @emlichen Umgebung eines
Objekts und dessen Ausdehnung zu erhalten, wird desséReGeweils mit dem die
geometrische Anordnung beschreibenden Parameter, @ghrshhachbarakistden, in Zu-
sammenhang gebracht. Beksichtigt man im Modell nur die Abstandsverteilung 1. Ord-
nung, so ergibt sich ein 2D-Histogram, in dem jeweils die Anzahl der Objékteifhe
GroRRenklasse und eine Abstandsklasse aufgetragen wird (Abb. 2 b)).
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Abbildung 2: a) Aus Abb. 1 gewonnene Abstandshigkeitsverteilung 1. Ordnung; b)
Grol3e der Objekte aus Abb. 1 in Abhgigkeit von der Verteilung 1. Ordnung.

3 Erstellung des Modells

Da der Modellparameté&bstandshufigkeitsverteilungntkoppelt ist vom Paramet@iro-
Rentaufigkeitsverteilungst es ndglich, zurachst nur das Problem deiumlichen An-
ordnung der Objekte zwsen. In einem zweiten Schritt erfolgt dann die Zuordnung der
Objektgbl3en.

3.1 Die raumliche Anordnung der Objekte als nichtlineares Opti-
mierungsproblem

Die Aufgabe, eine ridglichst gleichnaRige aumliche Anordnung von Punkten gafhei-
ner gegebenen Abstandsligkeitsverteilung zu erstellergdst sich nicht explizit durch
das Setzen von Punkten nach einem bestimmten Sclis®a.|Das Problem besteht dar-
in, dass sich durch das HinZigen eines neuen Punktes die Nachbarschaftsbeziehungen
der bereits bestehenden Pun&telern nnen. Die endgjtigen Nachbarschaftsbeziehun-
gen eines neuen Punkteartgen also nicht nur von der Position des Punktes und den
bereits bestehenden, sondern auch von den noch in Zukunft hiimenden Punkten ab.
Betrachtet man eine beliebige Anordnung vBnPunkten, so wird die Abstands-
haufigkeitsverteilund);,; im Allgemeinen nicht der geforderten Verteiluhy,,; entspre-
chen. DaD,; allein von der aumlichen Position der Punkte abigt, werden die Koordi-
nateng; = {&, &0, &3} der Punkte als freie Parameter gawt und im Parametervektor
x zusammengefal3t:

x={¢& .. &} ;xed (1)

® bezeichnet dabei den Agsigen Parameterraum. BeO F' raumlichen Freiheits-
graden betigt die Dimension des Parametervektors (und damit des Optimierungspro-
blems):

N =DOF - P )

Fur die Formulierung der Optimierungsaufgabe muss nun eine geeignete Zielfunktion
F :RY — R definiert werden, die den Parametervektauf einen reellwertigen Skalar
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derart abbildet, dass gilt:
F(Xl) < F(Xg) VXI = {X - ®|Dist<x) = Dsoll}a X9 = {X € @|Dist<x> 7& Dsoll} (3)

Es ist derjenige Parametervektorzu finden, derF” minimiert. Bexicksichtigt man
nur die Nachbarschaftsbeziehungen erster Ordnung, bietet sich folgende Zielfunktion an:

A
F(X) = Z <Dist,i(x) - Dsoll,i)2 (4)

i=1

wobei A die Anzahl der Gruppen im Abstandshistogramm darstellt iipg;(x) und
D,; die Stirke deri-ten Gruppe im jeweiligen Abstandshistogramm bezeichnen. Es gilt

F=0 fUrDist = Dsoll und F' >0 furDist 7é Dsoll (5)

womit die Bedingung nach GI. (3)f eine Zielfunktion erillt ist. Entscheidendiir die
Wahl der Losungsmethode sind die Eigenschaften der Zielfunktion.

Eigenschaften der Zielfunktion

Variiert man die Position eines Punktes geringf (Abb. 3), soandern sich zwar die
Abstande zu seinen Nachbarn, nicht jedoch unbedingt die daraus resultierende Abstands-
klasse. Aufgrund der Tatsache, dass sich die Zielfunktion nicht direkt aus dem Parame-
tervektorx berechnet, sondern aus den Klass@k®&n der Abstandsgiufigkeitsverteilung
D;s(x) hervorgeht, ist sie nicht stetig, sondern weist einen Stufencharakter auf (Abb. 4).
Aus diesem Grund scheiden zuddung des Problems alle Optimierungsverfahren aus,
die einfache und here Ableitungen der Zielfunktion bétigen. EinenUberblick tiber
diese Verfahren gibt z.B. (Chong uiak, 1996).

Bei der Auswertung der Zielfunktion ist zu limksichtigen, dass sich durch die Ver-
schiebung eines Punktes die Nachbarschaftstopcéogiern kann (Abb. 3, Positig® und
@). Es st also itig, die Nachbarschaftstopologie nach jeder Variation des Parametervek-
torsx neu zu bestimmen.

3.1.1 Lodsung mittels einer stochastischen Konstruktionsheuristik

Die geschilderten Eigenschaften der Zielfunktion legen eidgubg mit Hilfe eines sto-
chastischen Suchverfahrens nahe. Bei diesen Verfahren erfolgt die Ermittlung des opti-
malen Parametervektorsunter Zuhilfenahme von Zufallsprozessen, so dass keine Ab-
leitungen der Zielfunktion beitigt werden.

Fur die Losung des Optimierungsproblems kommen gratedgEh zwei verschiede-
ne Vorgehensweisen in Frage. Dierbesserungsheuristikeyehen von einemigtigen
Losungsvektor aus und versuchen, diesen durch mehr oder weniger gralderengen
zu verbessern (hierzu géten z.B. die sogM ONTE-CARLO-Verfahren). DieKonstrukti-
onsheuristikerversuchen dagegen, einédung ohne Vorgabe eines Startvektors aufzu-
bauen. Der Vorteil der Konstruktionsheuristiken liegt in dem meist wesentlich geringeren
Rechenaufwand (Wong et al., 2001; Mindl, 1997). Nachteilig erweist sich jedoch, dass
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Abbildung 3: Nachbarschaftstopologie beim Verschieben des Pufkied-Richtung:
(0): P, ist direkter Nachbar vow®; und P, von Ps.

@D: d;; erhdht sich so weit, dasB; einer neuen Abstandsklasse zugeordnet wird.

2: d;1 = d;2 — Wechsel der NachbarschaftsbeziehuingH,. P ist neuer Nachbarpunkt.
(®: Wechsel der Abstandsklasse vBn

@ d;» = do3 — Wechsel der Nachbarschaftsbeziehuingf,. P; ist neuer Nachbarpunkt.
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Abbildung 4: Verlauf der Zielfunktion bei Verschieben des Punktegenald Abb. 3.

sich Konstruktionsheuristiken ausschlie3lich an der lokalen Optitatiteinem Kon-
struktionsschritt orientieren, welche nicht unbedingt in Einklang mit der geforderten glo-
balen Optimaliat stehen muss (Mindl, 1997).

Zur Losung des Problems mittels einer einfachen stochastischen Konstruktionsheu-
ristik wird zunachst eine gewisse Anzahl von Punkten mittels Zufallszahlengenerator
moglichst gleichnalRig verteilt (Phase 1). Eine gleichfige Verteilung wird dadurch
gewahrleistet, dass nur jene Punkte zugelassen werden, die einen Mindestabstand zu ih-
rem richsten Nachbarn einhalten. AnschlieRend werden weitere Punkte erzeugt (Phase
2). Diesmal entscheidet jedoch die Zielfunktion (Gl. (4))id=ar, ob ein erzeugter Punkt
ein ,guter Punkt’ ist oder nicht. Ein Punkt wird niibbernommen, wenn sich der Wert
der Zielfunktion durch das Hinzui§en verringert (sogyreedyHeuristik). In einer dritten
Phase werden jene Initialisierungspunkte entfernt, die nach wie vor einen zu grol3en Ab-
stand zu ihrem &chsten Nachbarn aufweisen, die also keiner Abstandsklasse zugeordnet
werden kbnnen. kir jeden entfernten Punkt muss nun ein neuer erzeugt werden (Morgehen
wie in Phase 2).

Der einzige vorzugebende Parameter ist die Anzahl der Initialisierungspunkte. Bei
gleichmaligen Verteilungen spielt dieser eine geringe Rolle, beeinflusst aber den Re-
chenaufwand. Es hat sich gezeigt, dass ein Wert vom(¥a.der Gesamtpunktzahl gute
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Ergebnisse liefert. Bei Anordnungen mit Agglomeratbilduagsk sichiiber die Initia-
lisierungspunkte die Zahl der Punktagglomerate steuern. Um die Entstehung vereinzelt
liegender Punkte mit einem grof3en Abstand zwnhsten Nachbarn (Abb. 1, rechts) zu
ermoglichen, darf die Anzahl der Initialisierungspunkte nicht zu hochaggiwerden.

3.2 Die Zuordnung der Objektgrofie

Da in dem gewhlten Modell die Gif3e eines Objekts nur von seiner Abstandsklasse,
nicht jedoch von der Gf3e benachbarter Objekte @plgt, kann die Zuordnungxplizit

in Abhangigkeit der Abstandsklasse erfolgen. Den Objekten einer Abstandsklasse werden
dann die Gblenwerte entsprechend deibGenlaufigkeitsverteilung der Abstandsklasse
zugewiesen. Als Wert wird dabei der Mittelwert der betreffenden Klasse zugewiesen.

4 Beispiel

In Abb. 5 sind zwei Ersatzverteilungen der MgO-Teilchen in der Pd-Matrix dargestellt,
deren Modellparameter aus den eingangs gebotenen TEM-Aufnahmen (Abb. 1) ermittelt
wurden. Um eine gewisse visuelle Vergleichbarkeit zu @eseisten, wurden nur diese
beiden Bilder ausgewertet, obwohl zur Konstruktion der Ersatzverteilung beliebig viele
Aufnahmen bdicksichtigt werden&nnen. Exemplarisch wurden Modellverteilungen mit

30 und 300 Objekten generiert. Da die Objektdichte stets mit derjenigen der Ausgangs-
verteilungenubereinstimmtandert sich mit der Objektanzahl entsprechendadiBere
Abmessung des jeweiligen Modells. Die Zahl der Initialisierungspunkte betrug 20 bzw. 5.
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Abbildung 5: Modellverteilungen nach Abb. irf300 und 30 Objekte.

5 Ausblick

Fur die Erzeugung einfacher Ersatzverteilungen hat sich der beschriebene Algorithmus als
geeignet erwiesen. Um diel@ des Modells weiter zu verbessern, ist émschenswert,
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auch lohere Nachbarschaftsordnungen bei seiner Erzeugung izckisarhtigen. Die Ver-
wendung einer einfachen Konstruktionsheuristik wie der hier vorgestellten erweist sich
dann als ungnstig, da durch die Backsichtigung bherer Nachbarschaftsordnungen der
Zusammenhang zwischen lokaler und globaler Optigaiitinehmend schwindet. Aus
diesem Grund muss zaohst gepift werden, ob eine Verbesserung der Konstruktions-
heuristik noglich ist, etwa durch Unterteilen des Problems in kleinere, gleichgeartete
Probleme (Wong et al., 2001), oder ob hier die Verwendung von Verbesserungsheuri-
stiken sinnvoller ist (z.B. da%abu-SearchdasSimulated Annealingder etwaEvolu-
tionsstrategien(Rayward-Smith et al., 1996)). Weiterhin tritt das Problem auf, dass mit
Berucksichtigung bherer Nachbarschaftsordnungen nicht mehr nur ein, sondern mehrere
Optimierungskriterien edllt werden niissen (Mehrkriterienoptimierung).
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