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Abstrakt

Tato prace se zabyva vytvofenim simulace procesu Ostwaldova zrani. Ostwaldovo zrani je
staticky proces (dochazi k nému bez plisobeni napéti), ktery zdsadnim zptisobem méni vzhled
textur hornin. Tento proces zplisobuje redistribuci hmoty od malych krystalt k velkym, coz
zapriCinuje rast velkych krystalti a rozpousténi téch mensich. To se déje z divodu snizeni
celkové povrchové energie systému. Béhem procesu Ostwaldova zrani dochdzi k tomu, ze se
textura stdva ¢im dal vice stejnozrnnou a také dochazi k prepsani ptivodniho texturniho
Zaznamu.

Byla vytvorena zjednodusend simulace krystalizace horniny z magmatu pro ucel vygenerovani
realistické pocatecni textury. Poté byla vytvorena simulace Ostwaldova zrani, kde mtze byt
vytvorena pocatecni textura vystavena zrani. Dale byly vytvotfeny programy pro zpracovani dat
a také pro digitalizaci textury vzorkd redlnych hornin, se kterymi mély byt vysledky simulace
porovnany. CSD kiivky simulovanych textur se vyviji dle teoretickych predpovédi, tedy z log-
linedrnich prechazeji v konkavni (pfedevSim v oblasti malych krystalil), coz ukazuje na
ochuzeni o malé krystaly. Casovy vyvoj pramémych velikosti krystali se fidi power-law
zakonem, avsak bylo zjisténo, ze Casové skaly simulace neodpovidaji zcela realité. Zastoupeni
vyrovnanych (120°) trojnych bodi v textuie zpocatku rychle nartsta a pozdéji dojde ke
zpomaleni nardstu az ustdleni na hodnoté okolo 20 %. Dale bylo zjisténo, ze realna textura
nevykazuje zndmky vyrazného ochuzeni o malé krystaly, v ¢emz by mohlo hrat roli vystaveni
horniny dynamické rekrystalizaci, kterd na rozdil od Ostwaldova zrani zplisobuje rozpad
velkych krystalti na malé.

Abstract

This thesis is focused on developing simulation of Ostwald ripening. Ostwald ripening is a
static process (stress is not applied), which essentially changes the texture of rocks. This process
causes a redistribution of mass from the small crystals to the larger ones, which causes growth
of the big crystals and dissolution of the smaller ones. This process happens in order to decrease
bulk surface energy of the system. During Ostwald ripening, the texture starts to be
progressively more fine-grained, and the overprinting of the original textural record occurs.

The simplified simulation of magmatic crystallization was made for the purpose of creation of
realistic original texture. After that, the simulation of Ostwald ripening, where the ripening can
be applied on generated texture, was developed. Moreover, programs for processing data and
for digitalization of texture of real rocks samples, which were supposed to be used for
comparison with the data from the simulation, were created. The evolution of CSD curves of
simulated textures meet the theoretical predictions, from log-linear to concave shape (mostly in
area of small crystals), which indicates the depletion of small crystals. The time evolution of
mean sizes of crystals follows the power-law. However, it was found out that the time scales of
the simulation are not fully realistic. The concentration of equilibrated triple-points in the
texture is increasing quickly at the beginning of the simulation, but starts to slow down later
and stabilizes on the value of 20 %. Furthermore, it was found out that the real texture doesn’t
show any signs of significant depletion of small crystals, which could have been caused by
dynamic recrystallization, which unlike Ostwald ripening causes the breakdown of big crystals
to the smaller ones.



L UVOM ittt 1
2 Fyzikalni zaklady nukleace, ristu @ ZIANT .........cc.eeoieiiieiiienieciiecieeeee e 2
2.1 NUKICACE ...ttt st sa ettt et st e s bt et enbe e 2
B ] OSSR 4

B I/ ¢ 1 SRS 5

3 Ostwaldovo ZIani V ZEOLOZIT ...eeeviiieiiieeiiieeiie ettt etee et eete e e e e e taeeeaaeessaeeesaeessneeennnes 9
4 CelUlArni QULOMAL .........eiiiiiieciieeciee ettt e et e et e e e saeeeae e e e e e sssbeessseeessseeesasaeessseeennseens 12
4.1 Struktura celularniho aUtOMALU .........ccoviiiiiiiiciiecce e 12
4.2 Popis funkce 2D celularniho automatu se ¢tvercovou siti bun€k..........cccveevieeiiennennen. 13

5 Simulace krystalizace a Ostwaldova ZIani ...........ccceecvieiiieiiieniieieeee e 15
5.1 Struktura SIMULACE .......co.eeieiiiiiieieee ettt sttt e 15
5.2 Inicializace celularniho autOMAtU..........ccueeiiiiiiiiiieeeeeeee e 17
5.2.1 Nastaveni pocatecnich hodnot .............cccviieiiieeiiieccieeee e 17
5.2.2 Nastaveni 0KOIH BUNCK.........ccciiiiiiiiiiieee e e 18
5.2.3 Soubory pro eXportoVANT dat..........c.cevieiiieiieniieie e 19

5.3 PribEh SIMUIACE......cccuiiiiiiiii ettt ettt et et e saeeens 20
5.3.1 Prvni fAze: nUKIEACE @ TUSE ......eeeiiieiieieeiieeeie et 20
53011 NUKIEACE ...ttt st et 20
53012 RUSE. ettt ettt ettt ettt ne e 21

5.3.2 Druh@ fAze: ZIANT.......cooiiiiiiiiiiiiie e 23
53201 ZIANT i ettt et e 23
5.3.2.2 VYPOCEL KITVOSH ..ottt 25
5.3.2.3 Kontrola hmotoveé bilance ............cccceeeuiiriiiiiieiiiiiieieeeee e 26

5.4 Vizualizace prub€hu simulace (ANimMace) .........ccceevuieriiieniieiiieiieiie et ns 27

6 Zpracovani teXturniCh dat...........ccoeviiiiiiiiieie e e 29
6.1 Primeérmna velikost Krystalll ..........cocuiiiiiiieiiieeiieeee e 29
6.2 ShIUKOVACT INAEX R ..ttt ettt et s en 29
0.3 CSD KIIVKY .ttt ettt ettt et ae ettt e saeenbeeneeeneenseennesneens 30
6.4 Uhly v trojnych DOAECH ........vveveeeeeeeeeeeeee et 31
6.5 StUPen reKIYStAlIZACE ...couviiiieiiieiieeie et et en 33
6.6 Délka MeZIiZIMOVE NTANICE ......cc.eiviiiiiiiiiiiiiecieeeee et 33

7 ZpracoVANT TEAINE TEXEUIY .....eeuiiiiieiieiieeiieite ettt et ette et e seaeete e st e enbeeseaeenbeesseesnseensneenseas 34
7.1 KAYNSKY MASIV ..ottt ettt ettt st e et e e saaeesbeessaeeseeennaens 34

7.2 Digitalizace r@AINE tEXIUIY .....cccviiiiiiieeiieecieeeciee ettt ee e tee e e tae e e aee e e aeeeeeseeeenns 35



7.3 Extrahovani dat Z 1€aINE tEXTUTY .......cccviieiiieeiiieeciee et 36

IV ] (16 |4 2RSSR 37
8.1 Data Z€ SIMUIACT. .....cocuiiiiiiiii ittt ettt et e s eas 37
8.2 Data Z TEAINEG tEXLUIY .....eeiiiiiiiiie ettt e e e e et e e e tae e e taeesseeesasaeessseeennseeas 45

O DISKUSE ...ttt ettt et 48
9.1 Vyvoj primeérné velikosti KryStalll ..........coceevuiiiiiiiieiiieiccceece e 48
9.2 Vyvoj Uhlll v trojnych Bodech .........ccoooiiiiiiiiiiiieeece e 49
9.3 VYVO] CSD KIIVEK ...ttt ettt 50
9.4 Vyv0j ShIukovaciho INAEXU .......ccouiiiiiiiiiiiieiieeie ettt ens 51
9.5 Vyvoj celkoveé délky mezizrnove NraniCe ..........coovueeviieriieiiieiiesieeieeeee e 51
9.6 VYVvO] Stupne reKryStaliZace........ccueeeiieiiiiiiieiieeieee e 52
9.7 Data z textury r€alNé NOTNINY .........cccuiiiiiiiiiiiieiie ettt 53

LO ZAVET ..ttt ettt ettt et e et e et e e s bt e e et e e eabee e 54

L1 ZATOJC oottt ettt et ettt et e et e e ab e e bt e esbeeteeeabeenbeeenbeenneas 55

12 PHLORY o vvveeooeee e eeeeee e eeeeeeeeseeseseeeseseesseeeseessesseeeseeesessseeseeesessseeseeeeessseeeeesesseseees 59



1 Uvod

Textury magmatickych hornin vznikaji béhem krystalizace z magmatu a jejich vzhled je zavisly
na mnoha faktorech. Dulezitymi faktory jsou napiiklad rychlosti nukleace a ristu jednotlivych
mineral, které maji zdsadni vliv na tvar CSD kiivek. Ty jsou u magmatickych textur ¢asto log-
linearni (naptiklad Cashman, Marsh 1988 nebo Ni et al. 2014). Zajimavé ale je, Ze textura
horniny se mize ménit 1 po skonceni krystalizace, kdy je jiz hornina zcela utuhla. Béhem této
zmény dochdazi k rozpousténi malych krystalt a rastu téch vétsich. To je umoznéno diky difuzi
a také povrchové reakci mezi dvéma sousednimi krystaly. Timto zpilisobem miize dojit
k ptepsani ptivodniho texturniho zdznamu vzniklého béhem krystalizace (napiiklad Boorman
et al. 2004). Popsany proces se nazyva Ostwaldovo zrani.

Ostwaldovo zrani ma velky vliv na materidlové vlastnosti oceli a jinych slitin (napiiklad
Kalogeridis et al. 1999, Lescoat et al. 2014 nebo Ji et al. 2018). Ostwaldovo zrani je vSak velmi
dilezité také v geologickych systémech, kde zplisobuje zménu textury horniny a tim ptepisuje
puvodni texturni zdznam (Boorman et al. 2004). Dale mize Ostwaldovo zrani ovliviiovat
zonalitu nékterych mineralt (Miyazaki 1991) nebo ma vliv na rtst bublin volatilii uvoliujicich
se z magmatu (Lautze et al. 2011).

Cilem této prace bylo vytvofit simulaci Ostwaldova zrani a nasledné ovéfit jeji spravnost
porovndnim dat ze simulace s teorii a s texturou redlnych hornin, které Ostwaldovo zrani
prodélaly. Simulace byla vytvotfena pomoci celuldrniho automatu, coz je simula¢ni model
vyuzivajici sit’ bun¢k. Kazda bunika ma pfifazen urcity stav a v kazdém kroku simulace se u
kazdé bunky pocita stav novy na zakladé definované stavové funkce vyuzivajici k vypoctu
hodnoty okolnich bun¢k. Pomoci celularniho automatu je mozné s pouzitim jednoduchého
pravidla nasimulovat systém s komplikovanym vyvojem. Soucasti této prace je také vytvoreni
zjednoduSen¢ho modelu krystalizace, kterda méa za cil vygenerovat realistickou pocatecni
texturu, slouZici jako pocatecni podminka pro Ostwaldovo zrani.



2 Fyzikalni zaklady nukleace, ristu a zrani

Tato prace se zaméfuje predevSim na simulaci statického zrani v magmatickych horninéch.
Tento jev se vSak odehrava tésn¢ po krystalizaci, ¢i jesté v jejim pribé¢hu, kdy ma hornina
dostatecné¢ vysokou teplotu, kterd je nezbytna pro aktivaci difuze. Z tohoto divodu je do
simulace zahrnuta také krystalizace a s ni spojené nukleace a rtst krystali. V nésledujici Casti
bude podan zékladni fyzikalni piehled téchto tii procest.

2.1 Nukleace

Nukleace je proces, pfi kterém v taveniné vznikaji zarodky (nuklea) novych krystalii. Tato
nuklea jsou tvofena drobnymi shluky molekul daného minerélu a slouZzi jako zékladni stavebni
kamen pro dalsi rist tohoto krystalu (viz kapitola 2.2).

Nukleace se déli na homogenni a heterogenni (Cashman 1990). Pfi homogenni nukleaci
vznikaji nuklea ndhodnymi srdzkami castic pfimo z taveniny. U heterogenni nukleace se
utvareji nuklea na povrchu jiz dfive vzniklych heterogenit (napt. krystald, bublin odmiSenych
plynt atd.), coz je energeticky vyhodnéjsi nez nukleace piimo z taveniny.

Ridici silou nukleace je velikost Gibbsovy energie reakce (AG):
tavenina — pevna faze

Kdyz se pii chladnuti snizZi teplota taveniny na teplotu likvidu, je systém v rovnovaze a AG je
rovno 0. K nukleaci tedy nedochazi. K tomu je zapotiebi urcity stupent podchlazeni daného
systému, které zajisti zaporné AG (Philpotts 2009).

Aby bylo nukleo pii homogenni nukleaci stabilni a mohlo dale rist, je nutné, aby dosahlo urcité
kritické velikosti. Pokud by ndhodnymi sraZkami vzniklo nukleo mensi neZ tato velikost, doslo
by k jeho rozpadu. To je zptisobeno tim, Ze proti vzniku nuklea ptisobi jeho povrchova energie.
Pti podchlazeni systému totiz pevna faze sice predstavuje stav s niz$i energii, ale na rozhrani
pevna faze—tavenina vzniknou pteruSené chemické vazby, které zpiisobuji energetické
znevyhodnéni a ptsobi tak proti vzniku nuklea. Na druhou stranu, energetickou vyhodnost
pevné faze piedstavuje objemova energie nuklea. Povrchovd energie narlsta s druhou
mocninou velikosti nuklea, kdeZto objemova energie klesa s tfeti mocninou velikosti nuklea.
Vyslednd Gibbsova energie AGrs je souctem povrchové a objemové energie (Philpotts 2009),
tedy:

AGrgsy = AGobjem + AGpovrch . {1}

Vyvoj AGrist s nariistem velikosti nuklea je zndzornén na obrazku 1. Na tomto obrazku je
modrou ¢arou znazornéna kriticka velikost nuklea. Nalevo od této velikosti neni nukleo stabilni,
protoze jeho dalsi zvétSovani (rust) by vedl k nartstu AGrst a je tedy energeticky vyhodnéjsi
rozpad takového nuklea. Napravo od kritické velikosti je nukleo stabilni, protoze jeho dalsi rst
zpusobi snizeni AGrst.



Nestabilni Stabilni

et o e ¢ ¢

AGrﬁst

Velikost nuklea

Obr. 1 — Graf zavislosti AG.st na velikosti nuklea (zelené€) s modfe vyznacenou kritickou
velikosti oddélujici pole stability a nestability nuklea. Modry bod na vrcholu kfivky znazorfiuje
aktivacni energii.

Z tohoto divodu je energeticky vyhodnéjsi heterogenni nukleace. Kdyz se totiz nukleo utvori
na povrchu jiz diive vzniklého krystalu, je povrchova energie tohoto nuklea niz$i oproti
ptipadu, kdy je celé nukleo obklopeno taveninou.

Nukleace ma dvé faze, ,, transient-state” a ,,steady-state*. Tyto dvé faze se vzajemné lisi
casovym vyvojem rychlosti nukleace. Jako prvni nastava ,, transient-state“ faze. Na pocatku
nukleace je rychlost nukleace nulova a postupné naristd s asem (Obr. 2). To je zplisobeno
postupnym vznikem ,, steady-state“ distribuce pocateCnich shlukti atomt, tvoficich prvotni
nuklea (Hammer 2008). Po ustdleni systému, kdy rychlost nukleace dosdhne svého maxima,
zalina ,, steady-state “ faze. Béhem této faze jiz neni rychlost zavisla na ¢ase (méni se s mirou
podchlazeni, viz Obr. 3).

Je (0 /2y —=

03

O 1 2 "3 4 5
t/1 ——

Obr. 2 — Casovy vyvoj rychlosti nukleace b&hem ,transient-state“faze (Kashchiev 1969).
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Obr. 3 — Vyvoj rychlosti ,steady-state” nukleace v zavislosti na teploté (Fokin et al. 2006).

Rychlost ,, steady-state “ homogenni nukleace pro sféricka nuklea je dana vztahem (Cashman
1990)
{2}

_AGg+AG
I = vNe RrT |

kde v = kT/h, k je Boltzmannova konstanta, / je Planckova konstanta a 7 je teplota. Proménna
N je pocet atomll na jednotku objemu, AG, je aktivacni energie a AG je dano vztahem

16w o3
AG = ——,
3 4G,

3}

kde o ptedstavuje povrchovou energii a AG, energii objemovou (Cashman 1990).

2.2 Rist

Po vzniku stabilniho nuklea nasleduje jeho riist. Pfi ristu dochazi k pfipojovani novych
stavebnich prvka (atomi a molekul) daného mineralu ke stavajicimu nukleu.

Rychlost riistu je fizena ctyfmi procesy (Philpotts 2009). Prvnim je rychlost difuze stavebnich
prvki skrze taveninu. Dal§im fidicim procesem mitiZze byt potieba reakce dil¢ich komponent,
¢imz vznikne komponenta vhodna pro pfipojeni ke krystalu. Dale nasleduje proces pfipojovani
stavebnich prvki k rostoucimu krystalu. Stavebni prvky preferuji pfipojovani na takové pozice
na povrchu krystalu, kde budou mit nejvétsi pocet sousedti (Obr. 4A). Tyto pozice jsou totiz
energeticky nejvyhodnéjsi. Pokud je vSak povrch krystalu hladky (nejsou zde pozice, kde by
nové pripojeny stavebni prvek mohl mit dva a vice sousedul), je tfeba, aby se novy stavebni
prvek ptipojil na méné energeticky vyhodnou pozici a zalozil tak novou vrstvu, kam se mohou
pripojovat dalsi stavebni prvky (nukleace nové vrstvy — Obr. 4B). Energeticky vyhodnéjsi
pozice na povrchu krystalu mohou vzniknout také diky pfitomnosti Sroubové (screw) dislokace
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(Obr. 4C). Poslednim procesem fidicim rychlost ristu je uvolnéni tepla po piipojeni stavebniho
prvku a zaroven hromadéni komponent, které se k danému krystalu nepfipojuji, v tésné
blizkosti tohoto krystalu. Tyto nahromadéné komponenty mohou snizovat teplotu likvidu a ve
spojeni s nariistem teploty zpuisobeném uvolnovanim tepla pii krystalizaci mize dojit
k vyraznému zpomaleni ¢i zastaveni riistu krystalu. Je tedy tieba uvolnéné teplo a nahromadéné
komponenty nevstupujici do krystalu odvadét pryc. Vysledné rychlost ristu se pak odviji od
rychlosti nejpomalejsiho z téchto Ctyt procesi.

A B

Obr. 4 — Priklady moznych tvart povrchu krystalu. A — Obsahuje dostate¢ny pocet energeticky
vyhodnych pozic, na kterych mohou pfirGstat nové stavebni prvky. B — Na rovném povrchu
nebyly Z4dné energeticky vyhodné pozice, proto zde nukleovala nova vrstva. C — Sroubova
dislokace, vytvafri energeticky vyhodnéjsi pozice pro rlst krystalu.

Pokud je rust krystalu fizen rychlosti difuze, pak je rychlost ristu dana vztahem (Philpotts

2009)

e (4}
VU = 7 5

kde kp je konstanta difuznich procest a x vyjadiuje velikost krystalu. Pokud je rust fizen

rychlosti pfipojovani novych stavebnich prvkii na povrch krystalu, je rychlost ristu dana

vztahem (Philpotts 2009)
v, = k R {5}

kde kr je konstanta reakce probihajici na povrchu krystalu za G¢elem pfipojeni novych
stavebnich prvkd.

2.3 Zrani

Po krystalizaci, €1 jeSté v jejim pribehu, mize zacit dochazet k procesu zvaném Ostwaldovo
zrani. Pfi tomto procesu dochazi k redistribuci hmoty od malych krystall ke krystalim vétSim,
coZ ma za nasledek zvétSovani vétSich krystalti na tkor téch menSich. Také pfitom dochazi
k vyrovnani Ghli v trojnych bodech (mistech, kde se stykaji ti1 krystaly), tj. vSechny tfi thly
maji 120° (Boor 2016). Jde o disledek zmensSovani poméru povrchu krystalti ku jejich objemu,
za ucelem sniZeni celkové povrchové energie systému (Voorhees 1985).

Proces Ostwaldova zrani tak zplisobuje, ze v Cerstvé vykrystalizované hornin¢ ubyva malych
krystalii a zvySuje se pocet téch vétsich (Marsh 1988). Tento jev ma velky vliv na tvar
distribucnich kiivek velikosti krystalid (CSD). Distribu¢ni kfivky se tak stavaji vice a vice



konkavni, zatimco tésn¢ po vykrystalizovani byly spiSe linearni a klesajici (Obr. 5). CSD kiivky
jsou vykreslovany v logaritmické skale, proto linearni CSD kiivka znamena, ze se snizujici se
velikosti nartistad pocet krystalti exponencidln¢.

Pokud bychom uvazovali systém, kde jsou krystaly dané pevné faze rozmistény v tavening, je
tento proces vysvétlovan pomoci odlisnych rozpustnosti krystalti o riznych velikostech (Park,
Hanson 1999). Mensi krystaly maji totiz vyssi rozpustnost nez ty vétsi. To ma za nasledek vyssi
narust koncentrace stavebnich prvkl pevné faze okolo malych krystali nez u velkych krystalda.
Diky tomu vznikne gradient koncentrace a stavebni prvky se za¢nou difuzi pohybovat smérem
od malych krystala k tém velkym. Rychlost Ostwaldova zrani je ovliviiovana dvéma procesy,
difuzi a reakci na povrchu krystalu. Pomalejsi z nich pak rychlost zrani fidi.
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Obr. 5 — Priklady tvari CSD kfivek na pocatku zrani a na jeho konci (Higgins 2011). Je zde
patrné zakfiveni kfivky vlivem ubytku malych krystalt a zvétSovanim relativné vétSich krystald.
Obrazek A zachycuje vyvoj CSD kfivek popsany LSW teorii (Lifshitz, Slyozov 1961, Wagner
1961), zatimco na obrazku B je zobrazen vyvoj dle teorie ,Communicating Neighbours*
(DeHoff 1991). Cetnosti jsou v logaritmickém mé&fitku.

Tento proces vSak funguje i1 v systémech, kde jiz Zaddna tavenina neni a hornina je tak zcela
vykrystalizovana. Zde si krystaly mohou vyménovat ionty pomoci difuze podél hranic zrn.
Pokud spolu piimo sousedi dva krystaly stejného mineralu, mize byt v tomto misté zrani
limitovano rychlosti reakce, pii které¢ dojde k oddéleni stavebniho prvku od mensiho z téchto
dvou krystalli, jeho pfeorientovani a opétovnému piipojeni k vétSimu krystalu.

Prvni matematicky model Ostwaldova zrani fizeného difuzi vytvotili Lifshitz a Slyozov (1961)
a Wagner (1961) znamy jako LSW teorie. Tato teorie ma vsak urcité nedostatky. Naptiklad je
formulovéna pro kulové krystaly, které mezi sebou nekomunikuji pfimo, ale vyménuji si
komponenty skrze okolni tekutinu (Higgins 2011). O tficet let pozd¢ji vytvoiil DeHoff (1991)
novou teorii nazvanou ,, Communicating Neighbours *“ (CN), kde spolu krystaly jiz komunikuji
piimo. Také vyvoj CSD kiivek popsany touto teorii 1épe odpovidd pozorovanim ptirodnich
systémi (Higgins 1991). Experimentaln¢ se Ostwaldovym zranim zabyvalo né€kolik autorti
(napft. Park, Hanson 1999 nebo Cabane et al. 2005) a simulaci se zabyval naptiklad Han (2018),
ktery k tomu vyuzil celularni automat (viz kapitola 5).

Dle Humphreyse (1997) lze matematicky popis sil pusobicich na hranice krystal a rychlosti
jejich pohybu (Grain Boundary Migration - GBM) provést za pomoci Ctyf veli¢in. Prvnim



z nich je misorientace (#) krystalovych mtizek sousednich krystalti (odd€lenych hranici, jejiz
pohyb popisujeme). Druhou veli¢inou je energie hranice y. Tato energie je ovlivnéna
misorientaci. Zpocatku s misorientaci narQsta, poté se ale narist zatne zpomalovat a pti vétsi
misorientaci nez 10-15° (Boor 2016) je jiz energie y konstantni (obr. 4). Humphreys (1997)
uvadi zavislost y na 8 ve tvaru:

¥ =ty (1-1n(5)). (6}

‘

kde 6m oznacuje tzv. ,, high angle misorientaci, tedy thel, od kterého je energie hranice
konstantni. Symbol ym pak oznacuje energii hranice pii ,, high angle *“ misorientaci.

Daéle je pak rychlost pohybu hranice fizena mobilitou (M), kterd je podobné jako hrani¢ni
energie zavislad na misorientaci:

M=M, (1 — 3_3(%) ) (7

kde M je opét high angle mobilita. Humphreys (1997) zaroven uvadi hodnoty konstant B = 5
a n =4. Vyvoj mobility s misorientaci je vSak od vyvoje hrani¢ni energie odlisny. Zpocatku se
mobilita s nardstajici misorientaci témef neméni, poté dochazi k rychlému nartstu a poté opét
ke zpomaleni a ustaleni na konstantni hodnot¢. Jde tedy o sigmoidalni vyvoj (Obr. 6).

le—-15

1.4 4 - 1.0

1.2 4
— - 0.8
>
— 1.0
Q =
“é’ F06 O
o 0.8 i
| - —
< o
L 06 0.4 —
o =
[—)
Q
C 0.4
o L 0.2

0.2 -

L 0.0
0'0 T L T L T L T L
0 2 4 6 8 10 12 14

Misorientace [O]

Obr. 6 — Vyvoj energie hranice y (Cervené) a mobility M (modfe) pouzitych v simulaci
v zavislosti na misorientaci 6.

Posledni veli¢inou fidici rychlost pohybu hranice zrn je dle Humphreyse (1997) velikost zrna
vyjadiena jako polomér R. Vztah pro vypocet rychlosti hranice je pak:



Yy v
v=M(G-5). 8
kde ¥ a R jsou primérné hodnoty téchto veli¢in. V simulaci, jeZ je soudasti této prace, se viak
nepracuje s kulovymi zrny, ale zrna maji spiSe obecné tvary. Z tohoto divodu neni polomér
vhodnym parametrem pro popis velikosti zrn. Vhodné&jSim parametrem pro vypocet rychlosti
by byla kiivost hranice, piesn€ji polomér kiivosti. Pro tyto ucely uvadi Porter et al. (2009)
nasledujici vztah.

— 2y
v—aMD, 19}

kde D je praveé polomér kiivosti hranice v daném bod¢€ a « je konstanta umérnosti.

Nyni tak méme potiebné vztahy pro vypocet hranicni energie y a mobility M v zdvislosti na
misorientaci d (implementace misorientace v simulaci viz kapitola 5.3.1.2). Vime také, jak tyto
veli¢iny, spolu s polomérem kiivosti, pouzit pro vypocet rychlosti pohybu hranice zrn. Nyni uz
zbyva pouze urcit hodnoty high-angle mobility a hrani¢ni energie a také urcit zpisob vypoctu
poloméru kiivosti (viz kapitola 5.3.2.2). Hodnota high-angle energie je pro olivin pifi 1 000°C
Ym = 1,4 Jm? (Duyster, Stockhert 2001). Hodnota high-angle mobility pro olivin nebyla
nalezena, proto byla zvolena My = 107> m’s"!J"!, kterd reprezentuje stiedni odhad pro peridotity
(Evans et al. 2001).



3 Ostwaldovo zrani v geologii

Ostwaldovo zrani je v geologickych systémech rozsiteny jev. Uplatiiuje se jak u magmatickych
hornin, kterymi se zabyva tato prace, tak i v metamorfovanych horninéch. V obou ptipadech se
podili na utvareni vysledné textury téchto hornin. Od krystalizace, at’ je to krystalizace
z magmatu Ci krystalizace novych minerali v metamorfovanych horninach, se tento proces
odliSuje predevsim tim, Ze pfi krystalizaci dochazi ke zvySovani obsahu daného mineralu
v horning. V prabéhu Ostwaldova zrani naopak zlistava obsah mineralu konstantni a dochazi
tak pouze k transportu stavebnich prvki daného minerdlu smérem od mensich krystala k tém
relativné vétsSim (Miyazaki 1991). To zptusobuje zmensSovani mens$ich krystali a zvétSovani
relativné vétSich krystali.

Tento proces je dualezity pro materidlové vlastnosti oceli a jinych slitin a existuje tak tada
materidlové zamétfenych praci zabyvajicich se studiem a simulacemi Ostwaldova zrani
(naptiklad Kalogeridis et al. 1999, Lescoat et al. 2014 nebo Ji et al. 2018). V této Casti prace se
vSak omezime na vyznam Ostwaldova zrani v geologickych systémech.

Procesem Ostwaldova zrani se zabyval naptiklad Miyazaki (1991), ktery zkoumal jeho vliv na
tvary CSD kiivek a na zonalitu granatii ve vysokotlakych a vysokoteplotnich metamorfovanych
horninéch, a porovnaval tento vliv s vlivem nukleace a riistu v téchto horninach. Vysledkem
této prace je zjisténi, Ze u zkoumanych vzorki jsou CSD kiivky vysledkem Ostwaldova zrani
spiSe nez vysledkem nukleace a ristu (Carlson 1989). Miyazaki zaroven vSak poukazuje na vliv
rychlosti ohfivani horniny, coz ovliviiuje, ktery s téchto jevii bude dominantni. Ostwaldovo
zrani je dominantni u hornin, které byly ohfivany pomaleji, zatimco vliv nukleace a ristu
pievlada u hornin s rychlym ohfevem. Tomu odpovidaji také vysledky Carlsona (1989). Ze
zaveéru Miyazakiho vSak vyplyva, Ze Ostwaldovo zrdni neni procesem ovliviiujicim pouze
texturu horniny, ale Ze ovlivituje také zonalitu krystalti nékterych minerald.

Zonalita je velmi dulezita naptiklad u zirkont, u kterych mohou jednotlivé zony uchovavat
informaci o stafi vzniku této zony a tim o staii procesu, pii kterém tato zona vznikla. Zonalita
zirkontl je tak velice dileZzita pro datovani (naptiklad Pidgeon 1992 nebo Yuanbau, Yongfei
2004). Vlivem Ostwaldova zrani na vznik pfirGstkovych zon zirkonl se zabyvali Nemchin et
al. (2001). Zkoumali procesy, které vedly ke vzniku pfirtstkovych zén a CSD zirkonii
v horninach vystavenych anatexi. K tomu vyuzili migmatity a zkoumali, zda mohly ptirGstkové
zony vzniknout diky precipitaci ze zirkonem saturované taveniny. Zjistili, Ze ke vzniku
pozorovaného objemu ptirtistkovych zon takto dojit nemohlo a Ze zde musel hrat vyznamnou
roli jeSté jiny proces, ktery umoznil potfebny transport Zr mezi jednotlivymi zirkonovymi
krystaly.

Ostwaldovo zrani vyznamné ovlivituje vzhled textury horniny, kterd zrani prodélala. Higgins
(2002) zkoumal CSD kiivky plagioklasu, olivinu a klinopyroxenu v mafické zvrstvené intruzi
Kiglapait. Na vSech tfinacti vzorcich zjistil, Ze jsou ochuzeny o malé krystaly, ale zaroven jsou
v oblasti relativné vétSich velikosti zrn mirn€ konvexni (Obr. 7). Vysledkem vyzkumu bylo
zjisténi, Ze na vyvoj textury mélo velky vliv Ostwaldovo zrani, které mimo jiné zptsobilo, Ze
efekt kompakce a gravitatniho usazovani krystald (,,crystal settling*) jiz neni na textufe
horniny znatelny (vzorky ze spodni casti intruze diikkazy o kompakci stale uchovavaji).
Pozorovani Higginse (2002) se shoduje s praci Boormana et al. (2004) z Bushveldského
komplexu, ktery poukazuje na to, ze Ostwaldovo zrani prepisuje puvodni texturu horniny.
Pokud je tedy textura horniny pouzita pro odvozovani magmatickych procest, které probihaly
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béhem jejiho vzniku, je nejprve tfeba vyloucit, Ze textura horniny podstoupila Ostwaldovo
zrani, ¢i jiné modifikace (Boorman et al. 2004).

Ostwaldovo zrani pozorovali také Ni et al. (2014) v pribéhu svého experimentu, pii kterém
sledovali krystalizaci bazaltické taveniny in situ. Na CSD kitivkéch z jejich experimenti je vidét
ochuzeni vysledné textury o malé krystaly. Béhem tohoto experimentu bylo také piimo
pozorovano rozpousténi olivinovych krystali pfi soucasném zaoblovani jeho hran, jak to
piedpovida Ostwaldovo zrani (Obr. 8). Z ¢asovych udaji uvedenych v tomto obrazku vypliva,
ze rozpusténi sledovaného krystalu o velikosti necelych 20 um trva pouhych 9 minut. Jde tedy
o velmi rychly proces.

Odlisnym uplatnénim Ostwaldova zrani se zabyvali Lautze et al. (2011). Zkoumali jeho vliv na
rast bublin volatilii (H20 a H>O-CO3) unikajicich z magmatu. Experimentalni pozorovani zde
porovnavali s teoretickymi predpovéd'mi rychlosti Ostwaldova zrani pro steady-state a
transient-state. Zjistili, ze v prub¢hu simulace dochazi ke snizovani poctu bublin malych
rozméry, a naopak dochézi ke zvétSovani téch vétsich az do milimetrovych rozméra. Pti téchto
velikostech maji bubliny jiz dostate¢ny vztlak, umoznujici jejich rychly vzestup. Ukazali tak,
ze Ostwaldovo zrani miize hrat vyznamnou roli také pfi transportu volatilnich latek unikajicich
z magmatu. Zjistili také, ze je rychlost Ostwaldova zrani vyssi u bublin tvofenych pouze H>O
nez u smeési HoO-COz. Toto vysveétluji pomalejsi difuzi CO» skrze silikadtovou taveninu.

Je tedy vidét, Ze Ostwaldovo zrani je vyznamnym procesem uplatiiujicim se nejen v geologii,
ale také v materidlové orientované literatufe. V geologii pak miize vyznamnym zplisobem
meénit texturu hornin, zonalitu krystald, coZ mize mit vliv také na moZnosti datovani hornin
pomoci zirkont, a také miiZze ovliviiovat unikédni fluidni fdze z magmatu, coZ mize mit dilezité
disledky naptiklad v oboru loZiskové geologie (naptiklad Heinrich 2007). Z téchto divodu je
dualezité proces Ostwaldova zrani nadale zkoumat.
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Obr. 7 — CSD kfivky olivinu ve zvrstvené intruzi Kiglapait (Higgins 2002). Na nékterych CSD
kfivkach je zde vidét ochuzeni o malé krystaly.
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Obr. 8 — Obrazek zachycuje krystal olivinu rozpoustény v pribéhu experimentu, pfi kterém
byl pozorovan prubéh krystalizace bazaltické taveniny (Ni et al. 2014).
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4 Celularni automat

Celularni automat (CA) je jednim ze simula¢nich modelt vyuzivanych v riiznych védnich
oborech. Ve fyzice byl CA pouzit napiiklad pro simulaci Isingova modelu magnetu (napf.
Creutz 1986 nebo Aktekin 1995), nebo se vyuziva v mechanice tekutin (Lattice gas automata,
napt. D’Humiéres, Pallemand 1986). CA nalezl také vyuziti vyznamné pro geologii, a to
simulaci texturniho zrani (napt. Han 2018 nebo Yang et al. 2011). CA poprvé predstavil John
von Neumann v roce 1963 a jeho vyhodou je moznost simulovani slozitych systémii pomoci
jednoduchych stavovych funkei (viz kapitola 4.2).

4.1 Struktura celularniho automatu

Obecné je CA tvofen siti bun¢k. Tyto builky se mohou nachédzet v jednom znékolika
pteddefinovanych stavill. V kazdém kroku simulace se pomoci zadané stavové funkce vypocita
pro kazdou buiiku stav novy.

Kazdy CA je definovan nékolika vlastnostmi (Sarkar 2000 a Janssens 2010). Sit’ CA, ve které
jsou rozmistény builky, miiZze byt n-rozmérnd a miZze mit riiznou velikost. Samotné bunky
mohou mit rizné tvary (Ctverce, trojuhelniky, Sestithelniky aj., Janssens 2010). DalSim
dilezitym aspektem CA je typ okrajové podminky. Témto vlastnostem se souhrnné fika
geometrie CA (Sarkar 2000). Dale je CA definovan sadou (nebo sadami) stavi, ve kterych se
mohou nachazet jednotlivé bunky.

Dalsi vlastnosti popisujici CA je okoli bunék. Okolim bunék se rozumi buiiky nachézejici se
v blizkém definovaném sousedstvi kontrolované buiiky. Tyto sousedni buiiky (jejich stavy) se
vyuZzivaji ke stanoveni nového stavu kontrolované bunky (viz kapitola 4.2). Definice okoli
bunky zélezi jednak na tcelu, ale také tfeba na geometrii CA (na rozméru — 2D vs. 3D, tvaru
bunék atd.). Pro dvourozmérny CA je mozZno jako okoli definovat naptiklad ¢tyfi nebo osm
nejblizsich bun¢k (Obr. 9).

A B

Obr. 9 — Pfiklady moznych definic okoli ve 2D CA se ¢tvercovou siti bunék. Na obrazku A je
znazornéno 4-okoli (Von Neumannovo), na obrazku B je vidét 8-okoli (Mooreovo).
Kontrolovana burika zelené, jeji okoli modfre.
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Posledni vlastnosti, definujici CA, je stavovd funkce. Jde o funkci, ktera na zéaklad¢
definovaného pravidla, i velmi jednoduchého, ur¢i novy stav bunky. Vstupem do této funkce
jsou hodnoty stavii bunék ve zvoleném okoli pravé kontrolované buniky, a také samotné
kontrolované burnky.

4.2 Popis funkce 2D celularniho automatu se ¢tvercovou siti bunék

Nyni uvazujme dvourozmérny CA se ctvercovou siti bunék, podobné¢ jako je tomu na obrazku
9. Tato sit’ bude mit rozmér 1000x1000 bun¢k. Budeme zde uvazovat pouze dva stavy.
Oznacme je stav-1 a stav-2. Jako okoli jsme si definovali ¢tyfi nejblizsi sousedy (Obr. 9A). To
je vsak problémové u okrajovych bunék CA, které maji pouze tii z téchto sousedii a rohové
buiikky maji pouze dva. Z tohoto diivodu je jesté potieba definovat okrajové podminky. Je
mozné napftiklad pfidat jesté jednu pomocnou vrstvu bunék okolo CA a jejich stav nastavit na
néjakou konstantni hodnotu, ktera by se v priibéhu simulace neménila. V tomto piipad¢ je vSak
pouzita periodickd okrajova podminka, protoze tato byla vyuzita v simulaci popsané dale v
tomto textu. Tato okrajova podminka zajisti, ze naptiklad buiika v levém hornim rohu ¢tvercové
sité, ktera ma pouze dva piimé sousedy, ziskd jako zbyl¢ dva sousedy buiiky v levém dolnim
rohu a pravém hornim rohu (Obr. 10).

Obr. 10 — Znazornéni principu periodické okrajové podminky. Kontrolovana burika zelenég, jeji
Von Neumannovo okoli modre.

Na pocatku simulace (v Case ¢ = 0) se kazda buiika nachéazi v jednom z definovanych stavli. Nas
uvazovany CA tedy inicializujeme tak, ze vSechny buiiky, kromé Ctvercové oblasti o rozmérech
400x400 bun€k nachazejici se uprostied Ctvercové sité, nastavime na stav-I/. Builky ve
ctvercové oblasti nastavime na stav-2 (Obr. 11A).

Nyni je tieba definovat stavovou funkci. Tato funkce mize byt deterministicka, ale mize také
pracovat s pravdépodobnosti. Pro na§ uvazovany CA nyni definujeme jednoduchou
pravdépodobnostni stavovou funkci, kterd pocitd pravdépodobnost zmény stavu na zakladé
poctu okolnich bunék s odliSnym stavem. Pro danou kontrolovanou buitku spocitd pocet
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okolnich sousedu se stavem stav-1 a tento pocet poté vynasobi hodnotou 0,25, ¢imz ziskdme
hodnotu P (pravdépodobnost vyskytu stavu stav-1). Poté funkce vygeneruje ndhodné cislo
(rand) v rozmezi od 0 do 1. Nyni uz je ur€eni stavu kontrolované buiiky jednoduché. Pokud je
rand > P, pak se stav kontrolované buiiky nastavi na stav-2, v opa¢ném ptipad¢ na stav-1. Vyvoj
podobné simulace je zndzornén na obrazku 11.

Obr. 11 — Vyvoj jednoduchého 2D CA. Obrazek A zachycuije inicialni stav, obrazek D stav po
ukonceni simulace (po 1000 krocich). Obrazek B zachycuje stav simulace po 20 krocich a
obrazek C po 100 krocich. Bunky se stavem stav-1 Cerné, buriky se stavem stav-2 bile.

Jak je z obrazku 11 vidét, i takto jednoducha stavova funkce mize vést ke komplikovanému
chovani systému. Stavova funkce mize byt komplexnéjsi a teoreticky mize byt pro kazdou
buniku jind. Také je mozné stavovou funkci v pritbéhu simulace ménit. Tyto vlastnosti davaji
moznost zkoumat v rdmci jedné simulace vice jevil (napiiklad nukleaci s riistem nasledované
Ostwaldovym zrdnim, viz kapitola 5.3).
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5 Simulace krystalizace a Ostwaldova zrani

Tato prace si dala za cil vytvorit simulaci procesu Ostwaldova zrani (viz kapitola 2.3). Dale
byla z diivodu potieby vygenerovani pocatecni textury vytvotena simulace nukleacné rastové
faze (viz kapitola 5.3.1). Vysledky této simulace byly nasledné¢ pouzity k porovnani
s teoretickymi modely Ostwaldova zrani (LSW teorie — Lifshitz, Slyozov 1961, Wagner 1961
a CN teorie — DeHoff 1991) a s texturou vzorki realnych hornin.

Pro vytvoteni simulace byl zvolen jazyk C++, z diivodu vysoké rychlosti, ktera prameni z toho,
ze C++ je kompilovany programovaci jazyk. Diky kompilaci (piekladu) zdrojového kodu a
vytvoreni spustitelného bindrniho souboru, ktery obsahuje piimo instrukce pro procesor, mize
byt piekladacem provedena efektivni optimalizace kodu. Kromé standartni knihovny byly
vyuzity také knihovny SFML pro vytvofeni animace a Qt pro vytvotreni grafického rozhrani
(GUI). Od grafického rozhrani bylo ale po jeho vytvoteni upusténo z diivodu snazsiho ladéni
programu. Jazyka C++ bylo vyuzito také pro zpracovani dat simulace. Pro vizualizaci dat byl
pouzit jazyk Python. V Pythonu byly pouzity knihovny Pandas pro nacitani zpracovanych dat,
Numpy pro finélni zpracovani dat a knihovna Matplotlib pro tvorbu graft (vizualizaci dat).

V této Casti prace bude vysvétlen princip fungovani vytvorené simulace a s ni souvisejicich
programll. U vybranych partii bude podéan také detailné;si technicky popis feSeni daného
problému v podob¢ pseudokodi.

5.1 Struktura simulace

Vytvofenad simulace je zaloZena na principu celularniho automatu (viz kapitola 4). Pouzity
celularni automat se skladd zpravidelné ctvercové miizky bunék o celkové velikosti
1000x1000 bun¢k. Kazda buiika se mize vyskytovat v jednom ze tii stavil. Prvnim stavem je
tavenina, druhym krystal a poslednim hranice krystalu. V pribéhu simulace se tyto stavy méni
v zavislosti na dané stavové funkci. Tyto stavové funkce jsou v simulaci tii a to, ktera je
v daném kroku pouzita, ur€uje chovani simulace v tomto kroku. VSechny tfi stavové funkce
jsou naprogramovany tak, aby simulovaly jeden ze tii d&ii, které chceme simulovat. Jsou to
nukleace krystall, jejich rhst a zrani.

Simulace je rozdélena na dvé faze. Prvni fazi je krystalizace magmatu a stavy vSech bunék jsou
tak na zacCatku simulace nastaveny na stav tavenina. V této fazi se uplatiiuji prvni dvé stavové
funkce (nukleace a riist, viz kapitola 5.3.1). Tato faze trva tak dlouho, dokud nevykrystalizuje
vSechna tavenina, tedy dokud je v celuldrnim automatu alesponn jedna builka se stavem
tavenina. Pokud jiz v automatu 74dnd takova buiika neni, dojde ke zméné€ pouZivanych
stavovych funkci a simulace tak prechazi do druh¢ faze. V této fazi je simulovano Ostwaldovo
zrani (viz kapitola 2.3). Je zde tedy pouzita pouze jedna stavova funkce, a to zrani (viz kapitola
5.3.2). Druhd faze jiZ neni omezena ni¢im jinym neZ pfedem nastavenym poctem krokul
simulace. S ukon¢enim druhé faze konci i1 celd simulace.

K Ostwaldovu zrani mtize v pfirodé dochazet jiz v priibéhu krystalizace, nikoli az po ni.
V zajmu zjednoduseni a snahy studovat Ostwaldovo zrani samostatné byly tyto procesy od sebe
oddéleny a krystalizace je zde simulovana pouze za Gcelem vytvoieni pocatecni textury, ktera
by nasledné podléhala zrani.
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Simulace je schopna simulovat interakce nejen mezi krystaly v jednoslozkovém systému, kde
jsou vsechny krystaly tvofeny stejnym mineralem, ale také interakce krystall ve
dvouslozkovém systému. Schopnosti interakci je zde mySleno jejich technické feSeni. Tyto
interakce vSak vychazeji z fyzikalnich procesi, které toto technické feseni reflektuje a vyuziva
k tomu rovnic popsanych v kapitole 2.3, avSak omezenim jsou zde chybéjici kineticka data.

Obecna a zjednodusena struktura simulace je znazornéna v pseudokodu 1 a jednotlivé Casti
budou detailnéji popsany nize.

Pocet krokti simulace nSteps= X;
Vytvor celularni automat automata(1000, 1000);

Pro kazdou bunku bunkaz automata:
bunka.stav= tavenina;

Pro kazdy krok step z nSteps:
Nastav isTavenina = false;
Pro kaZzdou buntku bunkaz automata:
Pokud bunka.stavije rovno tavenina:
IisTavenina = true;

Pokud /s7aveninaje rovno true:
Pro kaZdou bunku bunkaz automata:
bunka.Nukleace(),

Pro kazdou buniku bunkaz automata:
bunka.Rust(),

Jinak:
Pro kazdou buniku bunkaz automata:
bunka.Zrani(),

Pseudokéd 1 — Obecny zjednoduSeny pseudokdd simulace. Proménna X je pocet krok
simulace nastaveny uzivatelem.

Z pseudokddu 1 je vidét, ze nejprve dojde k vytvoreni a inicializaci celularniho automatu o
velikosti 1000x1000 bunék. Inicializaci zde predstavuje nastaveni stavli vSech bunék na stav
tavenina, v samotné simulaci se pii inicializaci nastavuje vice proménnych (viz kapitola 5.2).
Poté se spusti cyklus, ktery se provede tolikrat, kolik krokl simulace nastavil uzivatel. Pfi
kazdém cyklu se nastavi logickd proménna isTavenina na hodnotu false, a poté se u kazdé
buiiky automatu zkontroluje, zda je ve stavu favenina. Pokud ano, isTavenina se prepise na
hodnotu true. Timto zptisobem se zkontroluje, zda se v simulaci nachézi jest¢ n¢jaka tavenina,
nebo zda mtize zacit druha faze, tedy faze zrdni.
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Po této kontrole nasleduji dvé podminky. Pokud je logicka proménna isTavenina rovna true (v
simulaci je tavenina) spusti se pro vSechny builky v simulaci (pokud jsou ve stavu tavenina)
stavova funkce nukleace (viz kapitola 5.3.1.1), kterd urci, zda dojde ke zméné stavu dané buiky
ze stavu favenina na stav hranice krystalu. Poté, co se zkontroluji vSechny bunky, provede se

rust krystall vzniklych pti nukleaci.

Pokud je logicka proménna isTavenina rovna false (v simulaci jiz zadna tavenina neni), spusti
se pro vSechny bunky v simulaci (se stavem hranice krystalu) stavova funkce zrani, ktera urci,
zda se ma v daném kroku simulace dané hrani¢ni buiika pfifadit k jinému krystalu ¢i nikoliv,
tedy zda se hranice krystalu, ke kterému dana buiika nalezi, posune a pokud ano, tak kterym
smérem.

5.2 Inicializace celularniho automatu

Pred zacatkem samotné simulace je tfeba celularni automat inicializovat, tedy nastavit
pocatecni hodnoty, nastavit okoli bunék a oteviit soubory pro exportovani dat ze simulace.
V této Casti textu jsou proto blize popsany tyto funkce.

5.2.1 Nastaveni poc¢ate¢nich hodnot

V simulaci jsou dvé hlavni struktury (tfidy). Samotny celularni automat, ktery celou simulaci
fidi a poté bunky, ze kterych je celularni automat sloZen. Obé tfidy obsahuji urcité proménné a
clenské funkce. Mezi ¢lenské funkce patii naptiklad jiZ zminéné stavové funkce. Tato ¢ast se
vSak vénuje podani struéného piehledu hlavnich proménnych, které se v téchto ttidach
nachazeji, jejich inicializaci a vysvétleni diivodu jejich zavedeni.

Ve tfid¢ buiika se nachazi osm hlavnich proménnych. Jsou to stav, krystal, mineral a orientace,
kazda z nich ve dvou verzich, stara a novd. V proménné stav je ulozen stav (tavenina, krystal
nebo hranice krystalu), ve kterém se dand builka nachdzi. Proménnd krystal uchovava ¢&islo
krystalu, ke kterému nalezi (pokud dand buiika neni ve stavu tavenina). Proménna minerdl
obsahuje informaci o tom, jaky mineral se na pozici dané buiiky nachéazi (opét pouze pokud
buiika neni ve stavu tavenina). Posledni proménnou je orientace. Tato proménna obsahuje
orientaci krystalu, ke kterému dana burika naleZi. Orientaci je zde mySlen thel, o ktery je krystal
natocen podle osy kolmé na plochu simulace. Pro zjednoduseni jsou rotace podle ostatnich os
totozné pro vSechny krystaly. Jinymi slovy, orientace krystalt je dana pouze jednim thlem a
misorientace dvou krystall je rovna rozdilu jejich orientaci.

V pribéhu simulace se tyto proménné prubézné meéni v zavislosti na stavové funkci. Stavové
funkce obecné vyuzivaji k rozhodovani o zméné stavu hodnoty téchto a jinych proménnych
dané bunky, ale také hodnoty proménnych okolnich bunék (viz kapitoly 4.1 a 5.2.2). Z tohoto
davodu jsou vSechny Ctyfi proménné ve dvou verzich. Do verze nova se ukladaji nové hodnoty
pii zmén¢ stavu (zménou stavu je zde myslena zména téchto Ctyi proménnych obecné, nikoliv
pouze proménné stav), zatimco ve verzi stara jsou ulozeny hodnoty z piredchoziho kroku a
v prub¢hu aktudlniho kroku se neméni. Tato stard verze proménnych je vyuzivana k vypoctu a
k jejich prepsani dochazi az na konci kroku, kdy jsou do nich ulozeny hodnoty z nové verze
téchto proménnych.
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Uchovavani obou verzi je nezbytné, protoze pii pouziti pouze jedné verze proménnych by byl
vysledek zmény stavu bunék ovlivnén ne stavy okolnich bunck, které mély po konci predesiého
kroku simulace, ale stavy vypoctenymi v tomtéz kroku, ve kterém je urCovan stav aktualni
buiky.

Dalsi uzite¢nou proménnou, ulozenou ve tfidé bunka, je pozice burniky. V této proménné je
uchovana dvojice celych ¢isel, urcujici fadek a sloupec, ve kterych se dana bunka nachazi uvnitt
miizky celularniho automatu. Na zacatku simulace jsou vSechny tyto hodnoty nastaveny na 0
(v ptipad¢ proménné stav jde o kodové oznaceni, kde 0 = tavenina, 1 = krystal a 2 = hranice
krystalu, podobné je tomu i u proménné minerdl).

Ve tfid¢ celularni automat se nachéazeji proménné uchovavajici hodnoty fyzikalnich parametra
vyuzivanych pro vypocty, jsou zde ulozeny vSechny krystaly (viz kapitola 5.3.1.2), ale je zde
také ulozena vyska a sirka miizky celularniho automatu a samoziejme také samotna miizka se
vSemi bunikami. Pfi inicializaci automatu je vytvorena dvourozmérna struktura o zadané vysce
a Sifce, a poté je vyplnéna bunikami, které jsou ndsledné inicializovany vySe popsanym
zpusobem.

5.2.2 Nastaveni okoli bunék

Jak jiz bylo zminéno v kapitole 4.1, pro funkci celularniho automatu je nezbytné definovat okoli
bun¢k. V simulaci bylo pouZito upravené Mooreovo okoli rozsifené o jednu vrstvu (Obr. 12).
Takto velké okoli bylo definovano z diivodu vypoctu kiivosti hranice zrn (viz kapitola 5.3.2.2).
Pro nekteré vypocty je vSak vyuZzito Von Neumannovo okoli (Obr. 9A).

Obr. 12 — Okoli bunék definované v simulaci. Zelené burika, pro kterou je okoli definovano, a
modfe okoli.

V simulaci je okoli implementovano tak, Ze si kazda buiika uchovava ¢tyti dvourozmérna pole
ukazatelll. Tyto ukazatele jsou v pribéhu inicializace celularniho automatu nastaveny na Ctyfi
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hlavni proménné okolnich bun¢k (stav, krystal, mineral, orientace), tedy na starou verzi téchto
proménnych (viz kapitola 5.2.1).

Pro ilustraci uvazujme dvourozmérné pole ukazatelti 5x5, které ma ukazovat na proménnou
stav. V pribéhu inicializace je na prvni pozici pole ulozen ukazatel na proménnou stav prvni
buniky okoli (na obrazku 12 je to buiika vlevo nahote). Na druhou pozici pole je uloZen ukazatel
na proménnou stav druhé bunky (nalevo od prvni) atd. Graficky jsou ukazatele na okoli
zobrazeny na obrazku 13. Toto feSeni pomoci ukazateli umoznuje snadny a rychly piistup
k potiebnym proménnym béhem vypocti.

Stav Stav Stav
Ukazatelé Ukazatelé Ukazatelé
Stav Stav Stav
Ukazatelé Ukazatelé Ukazatelé
Stav Stav Stav
Ukazatelé Ukazatelé Ukazatelé

Obr. 13 — Grafické znazornéni ukazatel(l na okolni proménné. Kazda burnka ma proménnou
Stav a pole ukazatell Ukazatelé. Cervenymi €arami jsou znazornény ukazatele, které jsou
uloZeny ve stfedové burice a ukazuji na proménné okolnich bunék.

V simulaci je pouzita periodickd okrajova podminka (Obr. 10). To znamend, Ze se ukazatele
okrajovych bunék, které by mély ukazovat na souseda, ktery zde ale chybi, nastavi na sousedni
buniku dle periodické okrajové podminky (viz kapitola 4.2).

5.2.3 Soubory pro exportovani dat

Pfi inicializaci celularniho automatu dojde také k otevieni/vytvoieni Sesti binarnich soubort.
Do téchto soubort jsou ukladana data pfimo v prubéhu simulace. Témito daty jsou pozice
bunék patfici k jednotlivym krystalim, pozice hrani¢nich bunék jednotlivych krystald, cas
jednotlivych krokl simulace (viz kapitola 5.3.2.1), krystaly, které se v daném kroku nachéze;ji

na okraji simulace (mfizky celularniho automatu), trojné body (viz kapitola 6.4) a jednorazovée
se ulozi informace o tom, ktery krystal nalezi kterému mineralu.

Ptesto, Ze jsou soubory vytvoreny jiz pfi inicializaci celularniho automatu, tedy na zacatku
simulace, v§echna tato data se zacinaji ukladat az ve druhé fazi simulace, tedy ve fazi zrani.
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5.3 Prubéh simulace

V této Casti se dostavame k popisu fungovani samotné simulace. Budou zde popsany jednotlivé
faze simulace a pouzité stavové funkce. V pseudokddu 1 jde o Cast opakujici se pii kazdém
kroku simulace.

5.3.1 Prvni faze: nukleace a rast

V prvni fazi simulace dochazi ke krystalizaci magmatu. Timto zplisobem je vytvofena
pocateCni textura horniny, kterd mize byt nasledné vystavena zrani ve druhé fazi simulace (viz
kapitola 5.3.2). Pocate¢ni textura pro zrani tedy vznika in situ krystalizaci. Vzorek, se kterym
jsou vysledky simulace porovnavany, pochazi z dunitu z Kdynské intruze, jde o kumulaty.
Dtivodem, pro¢ byl zvolen zptisob generovani pocatecni textury pomoci in situ krystalizace je,
Ze je tento proces simulovatelny snaze nez vytvareni kumulatové textury. Vysledkem je textura
s rovhomérné distribuovanymi krystaly riznych velikosti a jejiz CSD kiivka je v logaritmické
skale linearni.

Tato faze probihd, dokud je v simulaci alespoil jedna buiika se stavem favenina. Vypocty
stavovych funkci jsou zalozeny na pravdépodobnosti, s jakou dojde ke zméné stavu dané
buitkky. Do vypoctl je tedy zahrnuto také generovéni pseudondhodného cisla za pomoci
generatoru typu xorshift (Marsaglia 2003). To ma za nasledek, ze simulace neni deterministicka
aje pti kazdém spusténi trochu odlisna. I ptesto, Ze se vysledky lisi, celkové parametry vysledné
textury jsou stdle ur€eny predevSim nastavenymi parametry simulace. Pfi dvojim spusténi
simulace s totoZznymi parametry tak sice vznikne trochu odli$na textura, ale jeji parametry by
mély byt podobné. Ani pfi nastaveni totoznych parametri simulace tak neni jisté, ve kterém
kroku k uplnému vykrystalizovani dojde. Krok, ve kterém dojde ke zméné faze simulace tak
nemuze byt predem nastaven a je tieba pritbéZné kontrolovat, zda se v simulaci nachazi alespon
jedna bunka se stavem favenina. Pokud je takova bunka nalezena, hledani je ukonceno a spusti
se ¢ast kodu simulujici nukleaci a rist krystalt.

5.3.1.1 Nukleace

Aby mohly krystaly riist, museji nejprve vzniknout jejich zarodky, nuklea. K tomu je vyuZzita
prvni stavova funkce, nukleace. Pravé tato funkce vyuzivad generovani ndhodného cisla a
zajiStuje tak vznik jedine¢né pocatecni textury.

Tato stavova funkce funguje tak, ze pro kazdou buiiku celuldrniho automatu vygeneruje
nahodné celé ¢islo v intervalu od 0 do x. Proménna x je pfedem definované celé ¢islo vyjadiujici
pravdépodobnost, s jakou dojde v dané bunce k nukleaci. Pokud je vygenerované ¢islo rovno
1, k nukleaci dojde, pokud je vygenerovéano jiné &islo, k nukleaci nedojde. Cislo x je v daném
kroku pro vSechny bunky stejné, ale na konci kazdého kroku dojde k jeho zmenseni. Tim dojde
ke zvySeni pravdépodobnosti, Ze bude vygenerovana 1 a tedy ze dojde k nukleaci.

ZmensSeni Cisla x je provedeno jeho vydé€lenim urcitou konstantou k. Tato konstanta je opét
pfedem nastavena a vyjadifuje rychlost zmény pravdépodobnosti mezi jednotlivymi kroky.
Narust rychlosti nukleace je zde implementovan, aby alesponi pfiblizné simuloval skute¢nou
zmeénu rychlosti nukleace, ke které dochazi v ptirodé (Marsh 1998) a kterd ma za nasledek vznik
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linearni klesajici CSD kiivky (linearni v log Skéle). M4 tedy za nasledek vznik textury s velkym
mnozstvim malych krystalti a mensim mnozstvim relativné vétSich krystalll. Takovéto textury
jsou bézné u magmatickych hornin (Cashman, Marsh 1988, Resmini, Marsh 1995 nebo Higgins
2002).

Pokud u dané bunky k nukleaci dojde, je jeji stav zménén ze stavu tavenina na stav hranice
krystalu a do zbylych hlavnich proménnych této bunky (viz kapitola 5.2.1) je nastaveno Cislo
krystalu (u prvniho vzniklého krystalu 1, u druhého 2 atd.), k jakému mineralu tento krystal
patii, a orientace krystalu. Orientace je ndhodné generovana v rozsahu 0 az 179 stupiiti. Timto
zpusobem vznikne textura s ndhodnou orientaci krystal. Pokud bychom chtéli simulovat zrani
hornin s néjakou ptfednostni orientaci krystalil, je mozno rozsah generovanych uhli libovolné
meénit.

Nukleace se vypocitava pouze u bunck se stavem tavenina. Tim se pii pokracujici krystalizaci
snizuje pocet vypoctt nukleace.

5.3.1.2 Rust

Nyni, kdyz vznikla prvni nuklea krystalt, mize zacit jejich rist. Prvotni myslenka zptsobu
implementace rastu opét spocivala ve vyuziti pravdépodobnosti za ucelem zachovani hlavniho
principu, jakym dochazi v celularnim automatu k vypoctu zmény stavu, tedy vyuzitim hodnot
stavii okolnich bunck. Takovy zplsob byl vytvofen, ale ndhodny prvek vypoctu spjaty
s pravdépodobnosti bohuzel neumoziioval vytvofit euhedralni krystaly. Namisto toho vznikaly
krystaly zaoblené snerovnymi hranami. Ani implementace preferovanych smérti ristu
jednotlivych krystalli v zavislosti na jejich orientaci nikterak nepomohla tento problém vyftesit.
Z tohoto ditvodu bylo ptistoupeno ke zcela odlisSnému teseni.

Toto nové feSeni spoc¢iva ve vytvoreni nového objektu, kterym je virtualni krystal. Virtudlni
krystal je vlastné¢ obdélnik, jehoZ stfed je umistén do buiiky, ve které piislusny krystal vznikl.
Virtualni krystal tedy vznikne jiz pfi nukleaci a jeho rlst je zajiStén vZdy na konci kroku
simulace. Strana a obdélniku miize mit jinou rychlost ristu nez strana b, ¢imz vznikne
obdélnikovy tvar krystalu. Pokud by byly rychlosti stran a a b totozné, vznikl by Etvercovy
krystal. Rust virtualnich krystalli je nastaven tak, Ze rychlejsi strana se béhem jednoho kroku
zveétsi o vzdalenost odpovidajici velikosti praveé jedné bunky. Toto omezeni snizi vypocetni
naroc¢nost nasledujiciho vypoctu zmény stavu bunck. Ke zméné stavu dochazi u téch bunck,
které se v daném kroku nachdzeji uvnitt nekterého z virtudlnich krystalti (Obr. 14). Takovéto
feseni pouzili jiz napiiklad Hersum a Marsh (2006) a Spillar a Dolejs (2014).

Samotny vypocet, zda nekterd z bunck se stavem favenina zméni svlij stav na stav hranice
krystalu, tedy zda se dand buiika nachdzi uvniti né€kterého z virtudlnich krystald, se provadi
pomoci transformace soufadnic (Obr. 15). Pfi této transformaci je pozice bunky, uloZend
v soufadnicovém systému celuldrniho automatu (fadek a sloupec), ptfevedena do nové pozice
v prostoru s poc¢atkem ve stfedu daného virtualniho krystalu a nato¢eného o thel dany orientaci
piislusného krystalu. Transformace soufadnic je dana rovnicemi:

x,bod = COS(_H) * (xbod — Xstred krystalu) - Sil’l(—@) * (:Vbod — Ysttred krystalu) {10}

y’bod = COS(_G) * (ybod — Vstted krystalu) + Sin(_g) * (xbod — Xstred krystalu) {11}
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kde @ je orientace krystalu. Po této transformaci se provede kontrola, zda se transformované
soufadnice x ‘ a y‘ nachéazeji v rozmezi hodnot danych velikostmi stran obdélniku a a b, tedy
jestli se x ‘nachdzi v rozmezi hodnot od -a/2 do a/2 a y * v rozmezi hodnot od -b/2 do b/2.

Vyse zminéné snizeni vypocetni naroc¢nosti z dlivodu omezeni rychlosti ristu rychlejsi strany
obdélniku spociva v tom, ze se kontrola, zda bunka lezi uvniti nékterého z virtualnich krystald,
a tedy vypocet transformace, provadi pouze u téch bun¢k, které se nachazeji vedle bunky s jiz
zmeénénym stavem (se stavem hranice krystalu). Navic se pfi nalezeni takovéto buiky zjisti,
pomoci kterych virtualnich krystalii doslo ke zméné u vedlejSich bun¢k. Kontrolovana bunka
se pak porovnava pouze s témito virtualnimi krystaly a nemusi se porovnavat se vSemi.

Obr. 14 — Rust za pomoci virtualniho krystalu natoéeného o 30°. Cerveny obdélnik predstavuje
virtualni krystal po dvou krocich od jeho nukleace. Cervené vyzna&ené buriky jsou ty, které
v tomto kroku patfily ke krystalu. Zeleny obdélnik pfedstavuje tentyz virtualni krystal o jeden
krok pozdéji a zelené buriky jsou ty, které se v tomto kroku ke krystalu pfidaly. Totéz pro modry
obdélnik a modré bunky. Bile jsou buriky ve stavu tavenina.

V ptirodnich horninach jsou sousedici krystaly stejné faze odlisSeny diky své odlisné orientaci.
Pokud by byly orientované totozn¢, doslo by pfi jejich vzajemném kontaktu k jejich spojeni a
vznikl by tak jeden krystal. Toto je v simulaci implementovdno pomoci funkce, ktera
kontroluje, zda pii kontaktu dvou krystalii nemaji tyto krystaly stejnou orientaci. Pokud ano,
dojde k jejich propojeni (a tedy ke zruseni jejich vzajemné hranice) a nadéle je s témito dvéma
krystaly zachdzeno jako s jednim.
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Obr. 15 — Transformace soufadnic bodu z globalniho soufadného systému celularniho
automatu (fadek, sloupec — modfe) do lokalniho soufadného systému virtualniho krystalu
(Cervené). Virtualni krystal je vyznacen zelené. Na obrazku A je zobrazen pocatecni stav.
Obrazek B znazornuje translaci (posunuti po¢atku lokalniho soufadného systému do pocatku
globalniho). Na obrazku C je rotace o uhel dany orientaci virtualniho krystalu. Obrazek D
ukazuje vysledny stav (na globalni ose Ize odecist lokalni soufadnice bodu).

5.3.2 Druha faze: zrani

Ve druhé fazi simulace je jiz hornina pln€ vykrystalizovand a je tedy vytvofena pocatecni
textura. Tato textura miZe nyni zacit zrat.

Doba trvani této faze neni na rozdil od faze prvni omezena zddnou specidlni podminkou. Trva,
dokud neuplyne pfedem stanoveny pocet krokli. Zaroven je v této fazi pouzita pouze jedna
stavova funkce, a to zrdni. Posledni zménou oproti prvni fazi je, ze nyni zac¢ina ukladani dat
v pribéhu simulace.

5.3.2.1 Zrani

V této fazi simulace dochazi k simulaci Ostwaldova zrani. Fyzikdlni podstata tohoto jevu je
popsana v kapitole 2.3. Zde je popsana jeho technickd implementace.

Pti Ostwaldové zrani dochazi k pohybu hranic krystali v zavislosti na jejich misorientaci,
termodynamickych vlastnostech danych minerala a kiivosti hranice. Vypocet rychlosti pohybu
hranice se provadi pomoci rovnice {9}. Do této rovnice vstupuje polomér kiivosti hranice
v daném misté, energie hranice a mobilita. Pro vypocet energie hranice a mobility je pouZzita
misorientace obou sousedicich krystala (rovnice {6} a {7}). Proces vypoctu poloméru kiivosti
je popsan v kapitole 5.3.2.2.
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Vysledkem vypocth je tedy rychlost, s jakou se hranice pohybuje. Pro fungovani celularniho
automatu je vSak tato rychlost nevhodnym parametrem pro rozhodovéani o zméné stavu bunck.
Lepsi by byla pravdépodobnost, s jakou ke zméné dojde. Je tedy tfeba vypoctenou rychlost
hranice prevést na pravdépodobnost, s jakou nastane zména stavu dané buiky.

Ptepocet rychlosti na pravdépodobnost je vyfesen nésledujicim zplisobem. Pro vSechny buiiky
se stavem hranice krystalu jsou vypocitany rychlosti pohybu hranice a z nich je nalezena ta
nejvyssi. Pravdépodobnosti jsou poté nastaveny tak, ze vypoctené rychlosti bunék jsou
vydéleny maximalni rychlosti v daném kroku simulace, ¢imz jsou ziskany hodnoty mezi 0 a 1.
Tyto hodnoty ptedstavuji pravdépodobnosti zmény stavu.

Zaroven s témito vypocCty je také vypoctena délka trvani daného kroku. Tento vypocet vychazi
z toho, ze v daném kroku nastane pohyb rovny velikosti jedné buiiky. Velikost buriky je piedem
nastavena a k vypoctu délky trvani tak staci jen velikost bunky vydélit maximalni rychlosti
hranice v daném kroku simulace. Tento ¢as je nasledné zapsan do prislusného binarniho
souboru (viz kapitola 5.2.3).

Zménou stavu je v tomto piipad€ myslena zména krystalu, kterému dané bunka nalezi. To je
op¢€t provedeno prepsanim hlavnich proménnych dané bunky (viz kapitola 5.2.1). Toto lze
snadno implementovat pro ptipad, kdy spolu sousedi dva krystaly. V misté, kde spolu sousedi
tf1 nebo Ctyfi krystaly je vypocet zmény stavu o néco komplikovangjsi. Pro tyto ptipady se u
kazdé¢ buiiky ulozi nejen jeji rychlost, ale také rychlosti jejich Ctyt okolnich bun€k danych Von
Neumannovym okolim (Obr. 9A) a ¢isla krystalli, ke kterym naleZeji. Poté, pokud dojde ke
zméné stavu buiiky, je tato buiika pfifazena ke krystalu, ke kterému patii nejrychlejsi z okolnich
bun¢k (aby ke zméné mohlo dojit, je tfeba, aby rychlost kontrolované buiiky byla vyssi nez
rychlost nejrychlejsi bunky v okoli). Smér rychlosti je dan kiivosti hranice. Pokud je kiivost
kladna, hranice ustupuje. Pokud je kiivost zapornd, hranice postupuje na ukor okolnich krystal
(viz pseudokod 2).
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Pokud bunka.krivost> 0
bunkaSign = 1,
Jinak:
bunkaSign = -1;

Pokud okoli/maxRlI].krivost> O
okoliSign = 1;

Jinak:
okoliSign = -1,

Pokud (bunkaSign X | bunka.rychlost|)) > (okoliSign X | okolifmaxRl].rychlost]):
Pokud (| bunka.rychlost| | maxRychlost) > Random(0, 1):
Pokud bunka.staryMineral == okoli/maxRI].staryMineral:
bunka.novyKrystal = okolifmaxRl].staryKrystal,
bunka.novyOrientace = okolifmaxRI].staryOrientace,

Jinak Pokud bunka.staryMineral'\= okolifmaxRI].staryMineral.
Pokud MassBallanceControl() == true:
bunka.novyKrystal = okolifmaxRI].staryKrystak
bunka.novyOrientace = okolifmaxRlI].staryOrientace,
bunka.novyMineral = okoli/maxRlI].staryMineral;

Pseudokéd 2 — ZjednoduSeny pseudokdd stavové funkce zrani. Proménné bunkaSign a
okoliSign jsou zde pro ur€eni sméru rychlosti. Podminka zmény stavu bufky je pak nastavena
tak, ze pokud ma hranice v misté kontrolované bunky postupovat, zatimco okolni maji
ustupovat, ke zméné stavu nedojde. Naopak, pokud ma hranice v misté kontrolované buriky
ustupovat, zatimco okolni postupovat, ke zméné dojde. Pokud by kontrolovana burika i okoli
mély ustupovat, ke zméné dojde pouze pokud kontrolovana burka ustupuje rychleji (ma vyssi
rychlost). Pokud by naopak obé hranice mély postupovat, ke zméné stavu kontrolované buriky
dojde pouze, pokud ma tato burika nizSi rychlost nez okoli.

5.3.2.2 Vypocet krivosti

Pro druhou fazi simulace je nezbytné urcovani kiivosti hranic krystali. K tomuto ucelu byla
zvolena metoda, pii niZ se urCuje pocet bunck v okoli, které naleZi stejnému krystalu jako
kontrolovana bunika. Vysledna kiivost je pak vypocitana takto (Janssens 2010):

25
kiivost = 15 — Z B; * §; {12}

=1

Zde B je hodnota urcujici ptisluSnost dané buiiky ke kontrolovanému krystalu. Nabyva hodnoty
1, pokud ke kontrolovanému krystalu patii a 0, pokud nepatii. S je ,,scaling* faktor. Tento
faktor slouzi pro Skalovani hodnoty kitivosti tak, aby odpovidala kiivosti skutecné. Pokud je
v daném misté vypoctu kiivosti soucet hodnot B roven 15, pak by byla kiivost rovna 0. Tento
piipad vSak miize nastat i v pfipad¢ kruhového krystalu o velkém poloméru, kdy by vypoctena
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kiivost bez skalovaciho faktoru vysla 0, zatimco skute¢na kiivost je nenulova. V tomto piipadé
je vhodné zavést pro kazdou buiiku v okoli ur¢itou hodnotu skéalovaciho faktoru riznou od
jedné. V simulaci se vSak nepracuje s krystaly kruhového tvaru a je potfeba zde zachovat
moznost ziskat kfivost rovnou 0. Proto byl tento faktor z vypoctu vytazen. Vypocet kiivosti se
provadi na okoli 25 buné€k (vcetné kontrolované). Toto okoli je znazornéno na obrazku 12.

5.3.2.3 Kontrola hmotové bilance

Pokud ptejdeme ze simulace jednoslozkového systému na dvouslozkovy, objevi se novy
problém, a sice moznost poruseni hmotové bilance. U jednoslozkového systému k tomu vyse
popsanym zpusobem dojit nemize, protoze pii kazdé zméné stavu buiiky bude dana bunka pied
1 po zméné stavu nélezet stejnému mineralu. U dvouslozkového systému tomu tak byt nemusi
a bunika nalezici naptiklad olivinu mtize pti zméné stavu zménit také mineral, ke kterému nalezi,
napiiklad na plagioklas. VySe popsanym procesem zrani by tak mohlo dojit k situaci, kdy je
v pocatecni textuie velké mnozstvi velkych krystali olivinu a malé mnozstvi krystalil
plagioklasu, kter¢ mohou byt navic malé. To nésledné zplsobi, ze v daném kroku simulace
bude velké mnozstvi bunék plagioklasu, které zméni svou minerdlni pfislusnost na olivin, ale
pouze malé mnoZzstvi buné€k olivinu zménénych na plagioklas. Pokud by tedy bylo v poc¢atecni
textute napiiklad 100 000 bunék plagioklasu a 900 000 bun€k olivinu, pak by po viSe popsaném
kroku simulace mohlo byt naptiklad 90 000 bunék plagioklasu a 110 000 bunék olivinu.
Mnozstvi olivinu se tedy zvétSilo a mnozstvi plagioklasu zmensilo. Doslo tedy k poruseni
hmotové bilance. V pseudokodu 2 je zminéna funkce MassBallanceControl(). Tato funkce
zajistuje zachovani hmotové bilance systému v priabéhu simulace.

Jak jiz bylo zminéno vySe, v pfipad€ jednoslozkového systému neni tato funkce zapotiebi.
Vsechny buiiky v simulaci patii ke stejnému mineralu a méni se tak pouze jejich ptislusnost ke
krystalim. Z tohoto diivodu neni funkce MassBallanceControl() pouZita v prvni podmince po
spusténi zmény stavu buniky. Tato ¢ast plati pravé v ptipadé€, Ze spolu sousedi dva krystaly
stejného mineralu, coz v jednoslozkovém systému plati vZdy.

Pro ucel simulace dvouslozkového systému je v pseudokddu 2 zahrnuta jesté druhd podminka,
ktera plati, lezi-li vedle sebe krystaly odliSnych mineralti. Pravé v této €asti je pouzita funkce
MassBallanceControl(). Prvni pokus implementace této funkce fungoval na principu toho, ze
danou zménu stavu neprovede, dokud v simulaci nenastane opacny ptipad. Pokud by tedy mélo
dojit ke zméné bunky z plagioklasu na olivin, neprovede se tato zména, dokud v simulaci
nedojde k opacné zméné olivinu na plagioklas. Pfi nalezeni takového opacného piipadu se
provedou obé zmény soucasné a pomér poctu bun€k obou minerald v simulaci, a tim 1 hmotova
bilance, zlistanou zachovany.

Popsanym postupem vSak vznikne dal$i problém. Pokud si opét pfedstavime piipad s velkym
poctem krystalil olivinu a malym poctem krystalll plagioklasu, pak timto zpiisobem hrozi, Ze se
simulace dostane do stavu, kdy se zrani podél hranic krystali rozdilnych fazi vyrazn€ zpomali,
az zastavi. To je zpiisobeno velkym poctem pfemén plagioklasu na olivin a malym, az Zddnym
poctem olivinu na plagioklas. Pokud se totiz Zadné buniky nepfeméiiuji z olivinu na plagioklas,
pak zachovani hmotové bilance vyzaduje, aby se ani Zadny plagioklas nepfeménoval na olivin.

Z tohoto diivodu je tfeba funkci MassBallanceControl() upravit tak, aby u dvouslozkového
systému dochézelo k upravovani rychlosti posouvani hranice dvou odlisSnych mineralti. Funkce
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by vlastné mohla pracovat na stejném principu jako ta predesla, jen s tim rozdilem, ze pokud
by byl na konci kroku pifebytek jednoho typu pfemény, napiiklad plagioklasu na olivin, pak by
funkce v nésledujicim kroku rychlost opa¢ného typu pfemény umérné snizila. To by zajistilo,
ze se v n¢kterych mistech simulace budou krystaly plagioklasu zmenSovat a v jinych mistech
budou naopak krystaly plagioklasu riist. Tim by byla zajisténa hmotova bilance a zaroven by
tim byl v simulaci zachovan transport komponent minoritniho mineralu.

5.4 Vizualizace prubéhu simulace (animace)

Pribéh simulace je dobré n&jakym zplisobem vizualizovat, abychom mohli sledovat, co se
v pribéhu simulace déje a vizuadlné tak zhodnotit vysledek a obecné chovani celé simulace.

Pro tento ucel byla vytvofena funkce, kterd dokaze vytvofit bitmapovy obrazek o velikosti
odpovidajici velikosti pouzitého celularniho automatu (v naSem piipadé¢ 1000x1000 pixeld).
Poté dokaze ptevést hodnoty stavil jednotlivych bunék na barvy, které jsou nasledné uloZeny
do ptislusného pixelu bitmapového obrdzku. Jeden pixel tak barevné reprezentuje stav prave
jedné bunky. To umoziiuje pozorovat chovani simulace na Grovni jednotlivych bun¢k. Toho
bylo vyuzito pfedevsim pfi hledani chyb ve zdrojovém kodu v pribéhu vyvoje simulace.

Bunky se mohou nachézet ve tiech stavech (tavenina, krystal a hranice krystalu). Témto staviim
byly pfifazeny barvy nasledovné: buiiky se stavem tavenina jsou zobrazeny oranzoveé, bunky
se stavem hranice krystalu ¢erné a barva bun€k se stavem krystal zavisi jesté na mineralu, ke
kterému dand bunka patii. Pokud je dany krystal olivin, pak jsou pfislusné buiniky vykresleny
zelené. Pokud jde o plagioklasovy krystal, jsou jeho buiiky zobrazeny bile.

Timto zplisobem byly ukladany obrazky po kazdém kroku simulace. Je ovSem mozZné frekvenci
ukladdani libovolné ménit. Zména frekvence ukladani obrazkd nijak neovliviiuje ukladani
ostatnich dat simulace (viz kapitola 5.2.3), jde o dvé zcela odlisné funkce. Je tedy mozné
obrazky ukladat jednou za dva kroky simulace, zatimco ostatni data Ize stale ukladat po kazdém
kroku. Déle je mozné ukladat obrazky také z prvni faze simulace, v pritbéhu které se Zddna dalsi
data neukladaji. Ptiklady téchto obrazkl z obou fazi simulace jsou vidét na obrazku 16.

Daéle byl za pomoci knihovny SFML vytvofen program, ktery zobrazuje jednotlivé obrazky ze
simulace rychle za sebou, ¢imz vznika video piehravajici priabéh simulace.
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Obr. 16 — PFiklady bitmapovych obrazkl ze simulace. Na obrazku
krystalizace taveniny. Je mozné si zde vSimnout rizné orientace jednotlivych krystald.
Obrazek B (krok 70) naopak ukazuje zavérecnou fazi krystalizace. Zde je vidét, jak se krystaly
v rastu navzajem omezuji. Na obrazku C (krok 90) je vidét zcela vykrystalizovana (pocatecni)
textura. V tuto chvili dochazi k pfechodu simulace do druhé faze. Je zde mozné vidét mnoho
malych krystalu, které nukleovaly az v zavérecné fazi krystalizace. Na obrazku D (krok 500) je
pak vidét vyzrala textura na konci simulace. V porovnani s obrazkem C je vidét vyrazny ubytek
malych krystald. Obrazky jsou ilustratni a nejsou Skélovany na fyzikalni jednotky (nemaji
definované méfitko). Obrazky pochazeji ze simulace o velikosti 1 000x1 000 bunék.
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6 Zpracovani texturnich dat

Tato kapitola popisuje zptisob zpracovani dat, ulozenych v pribéhu simulace, pii kterém jsou
ziskavany parametry pottebné pro popis stavu vyzralé textury a k porovnani simulované textury
s teorii Ostwaldova zrani a s realnou texturou (viz kapitola 9). Pro tyto ucely byl vytvoren dalsi
program pomoci jazyka C++, ktery zpracovani dat provadi, a nasledné byl vytvotfen skript
v jazyce Python, ktery zpracovana data vizualizuje.

6.1 Primérna velikost krystala

Prvnim parametrem vhodnym pro popis simulované textury je vyvoj pramérné velikosti
krystalil v pribéhu simulace. K ziskani tohoto parametru jsou vyuzity polohy bunék nalezicich
jednotlivym krystaltim, které byly pritbézn¢ ukladany do binarnich souborti béhem druhé faze
simulace. Pro jednotlivé krystaly jsou tak spocitany bunky, kterymi je dany krystal tvofen.
Tento pocet je nasledné vynasoben plochou jedné buiiky (ta je nastavena na pocatku simulace
na 1 um), ¢imz ziskdme plochy jednotlivych krystali. Pro popis velikosti krystald vSak neni
pouzita jejich plocha, ale polomér kruhovych krystalii o stejné plose. Vypoctené plochy krystala
je tak tfeba prepocitat na polomér dle vzorce pro vypocet obsahu kruhu:

S=nr?. {13}

Jeho upravou ziskdme potfebny vzorec pro vypocet poloméru kruhového ekvivalentu
skute¢ného krystalu:

_ Vs
T—\/—E. {14}

Takto ziskané velikosti krystalli jsou vykresleny do grafu vici Casu simulace a data jsou
proloZena kiivkou teoretického vyvoje primérné velikosti krystalli vychazejici z praci Lifshitze
a Slyozova (1961) a Wagnera (1961). Z LSW (Lifshitz-Slyozov-Wagner) teorie vyplyva, Ze by
se m¢l vyvoj prumérné velikosti krystala fidit nasledujici rovnici:

r—rlt=kt. {15}

Zde je k rychlostni konstanta, jejiz hodnota zavisi na termodynamickych vlastnostech systému.
Proménné n je Casovy exponent, pro ktery plati, Ze n = m + 2, kde 0 < m < 1 (Ardell 2010).
Z toho vyplyva, ze n nabyva hodnot od 2 do 3.

6.2 Shlukovaci index R

Dal§im parametrem, popisujicim vyvoj textury v prubéhu zrani, je shlukovaci index R (Clark,
Evans 1954). Tento index se pouziva ke kvantifikaci miry uspotadani urcité populace krystalti
a v geologii ho pouzil naptiklad Kretz (1966) nebo Jerram et al. (1996). Princip vypoctu tohoto
indexu spociva v nalezeni primérné vzdalenosti nejblizs§iho souseda pro kazdy krystal v dané
populaci (vzdalenost je méfena mezi t€zisti krystall). Poté je vypocitana teoretickd primérna
vzdalenost nejblizsich soused, pro dany pocet krystalii rozlozenych na dané plose, tedy pro

pocet krystali ve zkoumané populaci a plochu, na které jsou tyto krystaly rozloZeny. Tato
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teoreticka primérna vzdalenost nejblizsich sousedi odpovida ptipadu, kdy jsou krystaly v dané
plose rozlozeny nahodné a vypocita se pomoci vzorce:

D, = 1¥4

0=/’ {16}
kde je 4 plocha, na které jsou krystaly rozmistény a n je pocet krystali. Tato teoretickd
vzdalenost je nasledné pouzita pro vypocet shlukovaciho indexu pomoci vzorce:

D

R = Do’ {7
kde D predstavuje vypoctenou prumérnou vzdalenost nejbliz§ich sousedd pro zkoumanou
populaci. Z toho vyplyva, ze R je rovno 1 v piipad€, kdy D = Dy. Tedy v ptipadé, Zze jsou
krystaly rozmistény ndhodné, tj. nejsou usporadané ani netvoii shluky. Pokud by krystaly byly
uspofddané, pak by primérna vzdalenost nejblizSich sousedl nardstala. Pokud by naopak

krystaly tvofily shluky, pak by se tato vzdalenost zmenSovala. Proto, pokud je R > 1, jsou
krystaly uspotadané a naopak, pokud je R < 1, krystaly tvoii shluky.

V simulované i redlné textute se vyskytuji hrani¢ni krystaly. Tyto krystaly mohou mit n¢jaké
sousedy, které do zkoumané oblasti nezasahuji. Takovéto vnéjsi krystaly mohou mit téziste
k danému hrani¢nimu krystalu blize nez kterykoliv krystal lezici ve zkoumané oblasti, coz do
vypoctu vnasi uréitou chybu. Tuto chybu Ize kompenzovat pomoci empiricky zjisténé Gpravy
vzorce pro vypocet Do (Donnelly 1978):

_1Va (0,0514+°"3/‘%12)*0 {18}
2Vn n '
Zde proménna O predstavuje obvod plochy 4.

Dy

6.3 CSD krivky

Protoze v pribéhu Ostwaldova zrani dochazi ke snizovani poctu malych krystalli, a naopak ke
zvétSovani téch vétsich, méla by byt tato zména patrnd na distribuci velikosti krystalti. Pro
magmatické horniny je typicka log-linearni CSD kivka (Cashman, Marsh 1988). Cim je kfivka
strm¢j$i, tim je textura dané horniny jemnozrnnéjsi. Pokud je kiivka konvexni, znamena to, ze
se v hornin¢ vyskytuje velké mnozstvi malych krystallli a jen malé mnoZstvi velkych. Je zde
také snizen pocet stfedné velkych krystalli, coz vede ke smazani pozvolného prechodu mezi
malymi krystaly a t€émi opravdu velkymi. Konvexni CSD kfivku ma tedy porfyricka textura.
Naopak stejnozrnna textura ma CSD kiivku konkavni (Marsh 1998).

V pribehu Ostwaldova zrani, kdy dochazi k ubytku malych krystala a zvétSovani téch vétSich,
by mélo dochazet ke zméné tvaru CSD kiivky z log-linedrni na konkavni (Marsh 1988). CSD
kiivky simulovanych dat byly vytvofeny z histogram polomérii ekvivalentnich kruht,
ziskanych z ploch krystalti a vznikly spojenim vrcholli péti binli histogramu s proménnou
velikosti (Sitka bini se s rostouci velikosti zrna mirn¢ zvétSuje za ucelem odstranéni problému
spojenych s malym poc¢tem velkych krystali).
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6.4 Uhly v trojnych bodech

Dalsim predpokladanym vysledkem Ostwaldova zrani jsou vyrovnané thly v trojnych bodech.
Cim je textura horniny vyzralejsi, tim by se mélo objevovat vice trojnych bodt (mist, kde se
stykaji tfi krystaly), ve kterych sviraji vSechny tii hranice sousedicich krystalt uhly 120° (Boor
2016). Tento piedpoklad vychazi z toho, Ze divodem, pro¢ k Ostwaldovu zrani dochazi, je
snaha snizit celkovou povrchovou energii systému. Pii tomto procesu tak nedochéazi k pouhému
rozpousténi malych krystalti a rastu téch vétsich, ale také k optimalizaci poméru objemu
krystalti ku jejich povrchu. Jinymi slovy, Ostwaldovo zrani se snazi minimalizovat plochu
povrchu krystala. Télesem s minimalnim povrchem vzhledem k danému objemu je koule. Ve
2D je to kruh. V textufe horniny nemohou byt krystaly kulové a ve 2D fezu pak nemohou byt
kruhové. Pokud bychom totiz vedle sebe naskladali kruhové krystaly, vznikl by mezi nimi
prazdny prostor, k cemuz v prirod¢ samoziejmé nedochdzi. Namisto toho se tvary krystalii pfi
Ostwaldové zrani ptfiblizuji jinému tvaru, ktery se blizi tvaru kruhovému, ale je s nim mozno
vyplnit beze zbytku cely prostor. Timto tvarem je Sestiuhelnik. Pokud vedle sebe umistime tii
Sestithelniky, pak jejich hranice sviraji v trojném bod¢ prave 120°.

Pro ur€eni thl v trojnych bodech je nejprve potieba tyto trojné body nalézt. To se provadi jeste
v pribéhu simulace. Po kazdém kroku simulace, kdy se exportuji data, dochdzi také ke hledani
trojnych bodi. Hledani se provadi tak, Ze se pro kazdou hrani¢ni buiiku spocitd, kolik ma ve
svém Mooreové okoli odlisnych krystalti. Pokud mé4 dana buitka ve svém okoli pravé dva
krystaly jiné, nez ke kterému dand butika ndlezi, pak jde o trojny bod. Poloha trojného bodu je
sousedni krystaly. Pokud pro danou kombinaci krystall jesté¢ Zadny trojny bod nalezen nebyl,
pak je informace o poloze tohoto trojného bodu a informace o tom, mezi kterymi krystaly leZi,
uloZena do binarniho souboru. Pokud by pro danou kombinaci krystall jiz néjaky trojny bod
nalezen byl, pak je tento nov€ nalezeny totozny s tim pfedchozim a je tedy ignorovan. Timto
zpusobem jsou nalezeny trojné body ve vSech krocich simulace.

Nyni je tfeba urcit smeéry, kterymi z trojného bodu vychdzeji hranice mezi krystaly. UloZené
trojné¢ body jsou nasledné nacteny programem pro zpracovani dat psanym v jazyce C++.
Spolecné s nimi jsou nacteny také hrani¢ni bunky vSech krystald. Protoze zndme pro kazdy
trojny bod jeho polohu a také vime, mezi kterymi tfemi krystaly lezi, je mozné nalézt pro
piislusné krystaly 10 hrani¢nich buné€k, které jsou trojnému bodu nejblize (Obr. 17A). Po
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krystal zvlast’. Tim dostaneme tfi t€zisté (Obr. 17B). Kazdé z téchto tézist’ by mélo lezet uvnitt
ptislusného krystalu. Poté jsou vytvoteny tfi vektory sméfujici od trojného bodu k jednotlivym
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dvé c¢asti, ¢ast nalevo od daného vektoru a napravo od néj.

Nyni je potieba zjistit, které hrani¢ni body jednotlivych krystala lezi napravo a které nalevo od
piislusného déliciho vektoru. K tomu je vyuzito vektorového soucinu. Vektorovy soucin se
provede vzdy mezi piisluSnym délicim vektorem a vektorem sméfujicim od trojného bodu
k dané hrani¢ni bunce. Protoze pracujeme ve 2D prostoru, maji tyto vektory svou tieti slozku
vzdy nulovou. Vysledkem vektorového soucinu je novy vektor, ktery je k obéma vstupnim
vektorim kolmy, ma tedy nenulovou pouze tieti slozku. Pokud je tato slozka kladna, lezi dana
buiika nalevo od pfislusného déliciho vektoru, pokud je zaporna, pak buiika lezi napravo.
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Obr. 17 — Vizualizace procesu vypoctu uhlG v trojném bodé. Na obrazku A jsou znazornény
hranice tFi krystaltl, které jsou barevné odlieny dle ptislusnosti ke krystalu. Zluty bod uprostfed
pfedstavuje polohu trojného bodu. Obrazek B zachycuje stav, kdy jsou vytvoreny tfi délici
vektory a podle nich jsou hrani¢ni buriky rozdéleny do Sesti skupin. Fialové body pfedstavuji
tézisté hrani¢nich bunék jednotlivych krystall. Na obrazku C je Sest skupin hrani¢nich bunék
slou¢eno do tfi skupin (Cervené, modfe a zelené). Fialovymi body jsou zde opét vyznacena
tézisté tfi vzniklych skupin hrani¢nich bunék a hnédé jsou zde vyobrazeny hrani¢ni vektory,
smérujici ve smeérech hranic krystall. Obrazek D zachycuje zavér vypoctu, kdy jsou hrani¢ni
vektory normalizovany a jsou mezi nimi vypocteny uhly.

Takto ziskame pro kazdy krystal dvé skupiny buné€k, celkem tedy Sest skupin. Tyto skupiny
nyni musime slougit do tif skupin. Sest nalezenych skupin totiz tvoti dvojice (Obr. 17B),
pficemz kazda dvojice lezi mezi dvéma délicimi vektory. Jinymi slovy, mezi kazdymi dvéma
vektory lezi pravé dveé skupiny. Pfi slu¢ovani budeme hledat tyto dvojice a slucovat je do jedné
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tedy tézisté Sesti skupin rozdéleny do tii skupin podle ,,nejvzdalenéjsiho* déliciho vektoru.

Tyto skupiny jiz obsahuji buniky pfislusejici vzdy jedné ze tii hranic vychazejicich z trojného
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tf1 hrani¢ni vektory, které smétuji ve sméru jednotlivych hranic (Obr. 17C a 17D).

Dale staci vypocitat uhly mezi témito vektory. Pro tento ucel jsou hrani¢ni vektory
normalizovany (Obr. 17D), a poté jsou mezi nimi vypocteny skalarni sou¢iny. Tim ziskame tfi
hodnoty skaldrnich soucini pro jednotlivé dvojice hrani¢nich vektort a dle vzorce pro skalarni
soucin {19} je na tyto hodnoty aplikovana funkce arkuskosinus:

a-b = |al|b|cos(e) . {19}

Timto zplisobem jsou z trojnych boda vypocteny tthly mezi hranicemi. Pro kazdy trojny bod je
nalezen minimalni a maximalni thel a v kazdém kroku jsou pak vypocteny primérné hodnoty
minimdlnich a maximalnich uhla.

6.5 Stupen rekrystalizace

Stupném rekrystalizace se zde rozumi pocet bunék, které v pribéhu simulace zméni svou
ptisluSnost ke krystalu, tj. aktudlni krystal ke kterému dand buiika ptislusi se li$i od krystalu, ke
kterému tato bunka nalezela na pocatku simulace (v pocatecni textuie). Jde tak tedy o miru
popisujici rozdil mezi soucasnou a pocatecni texturou. Stupen rekrystalizace je udéavan
v procentech bunék, jejichz piislusnost ke krystalu se v daném kroku lisi od té v pocatecni
texture.

6.6 Délka mezizrnové hranice

Ostwaldovo zrani by mélo zplisobovat pokles povrchové energie systému, ¢ehoZ by mélo byt
dosazeno zmenSenim celkového povrchu krystald. Po kazdém kroku simulace je tedy spoc€itan
pocet hrani¢nich bunék. ProtoZe je hranice mezi dv€éma sousednimi krystaly tvofena vzdy
dvéma fadami hrani¢nich bunék, je nutné celkovy pocet hrani¢nich bunék vydélit dvéma. Tento
pocet je vynasoben velikosti jedné buiiky, a protoZe mliZze dand buiika pfispivat k délce hranice
délkou své hrany, tedy velikosti jedné buiiky, nebo délkou své diagonaly, tedy velikosti jedné
buiiky vynasobené druhou odmocninou ze dvou, je pocet bun¢k vynasoben jesté hodnotou (1 +
212y /2. Timto zptisobem je ziskdna pfiblizna hodnota celkové délky hranice.
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7 Zpracovani realné textury

Jednim z cilt této prace je porovnani vysledkl simulace s texturami vzorkl redlnych hornin, u
kterych se predpoklada, ze prod€laly Ostwaldovo zrani. K tomuto Gcelu byl vyuzit vzorek
dunitu z Kdyiiského masivu. V této ¢asti bude popsan postup zpracovani téchto textur za pouziti
softwaru Inkscape a programu pro zpracovani realné textury, ktery byl pro tento ucel vytvoien
v jazyce C++. Také zde bude podéan zakladni geologicky popis Kdynského masivu.

7.1 Kdynisky masiv

Kdyiisky masiv je plutonicky komplex lezici v jihozapadni ¢asti Ceského masivu a ma rozlohu
okolo 300 km? (Bues et al. 2002). Tento intruzivni komplex leZi pfevazné na Seském tzemi,
ale zasahuje také na izemi Némecka. Stafi Kdynského komplexu je kambrické (vSepadlovsky
granodiorit — 524 + 3 Ma (U-Pb, Dérr et al. 2002), smrzovicky tonalit — 522 + 6 az 523 +£3 Ma
(U-Pb, Dorr et al. 2002), smrzovické gabro — 523 £ 1 Ma (U-Pb, Dérr et al. 2002), orlovické
gabro — 524 + 0,8 Ma (U-Pb, Dérr et al. 2002)).

Jihozdpadni ¢ast komplexu je tvofena pievazné olivinickymi gabry, gabry, gabronority,
peridotity a pyroxenovymi diority, zatimco v severovychodni ¢asti pievladaji kiemenné diority
(Bues et al. 2002). Tyto horniny intruduji do kadomskych siliciklastyk blovického komplexu
(Syahputra et al. 2023). Pouzity vzorek (DV-3) pochézi z lokality Orlovicka hora (Obr. 18), na
jejimz vrcholu se nachézi stard limonitovéa dobyvka.
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Obr. 18 — Geologicka mapa kdyriského masivu (Bues et al. 2002). Pfiblizna poloha mista
odbéru vzorku DV-3 je na mapé vyznaceno Cervené.
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Masiv je mozné rozdélit na tii jednotky (Vejnar 1984). Ve spodni zon¢€ se nachazeji predevsim
olivinicka gabra a gabronority. Stfedni zona je tvofena dioritem a svrchni zéna pak kfemennym
dioritem. Tyto jednotky predstavuji starsi intruzivni fazi a v okoli se nachazeji horniny mladsi
intruzivni faze, kterymi jsou tonality az trondhjemity (Vejnar 1984). Déle se uvnitf masivu
vyskytuji ocky a zily granitu, granitového a dioritového porfyru, aplitu a pegmatitu.

V SV pokracovani Kdynského masivu se nachazi kambricka granitoidni intruze stodského
plutonu a Kdynsky masiv ma vyraznou kontaktni aureolu v okolnich siliciklastikach (Vejnar
1984). Orlovicka hora, z niz pochazi vzorek DV-3, lezi ve spodni jednotce Kdyiiského masivu
a je tvorena prave olivinickymi gabry a gabronority a dunity.

7.2 Digitalizace realné textury

Textura horniny byla nafocena pod optickym polarizacnim mikroskopem pfi zkiizenych
nikolech. Pro kazdou zkoumanou oblast byly pofizeny tfi snimky pfi riznych stupnich natoceni
stolku. Diky tomu bylo mozné rozlisit jednotlivé krystaly. Pokud bychom m¢li k dispozici
pouze jeden snimek, byly by na ném nékteré krystaly zhaslé a mohlo by dojit prehlédnuti
hranice mezi dvéma zhaslymi krystaly. Vicero snimky pfi rizném natoCeni se tento problém
eliminuje. VSechny snimky byly potizeny pfi zvétSeni 4x10.

Nasledné byly snimky jednotlivych oblasti pteloZeny pies sebe a byly ru¢né obkresleny hranice
mezi krystaly. K tomu byl vyuzit software Inkscape. Obkreslené hranice byly vyexportovany
ve formatu PNG a nasledné nacteny programem pro zpracovani redlné textury. Obrazky
s obkreslenymi hranicemi maji u vSech pixel, kterymi hranice neprochazi, nastavenu
prithlednost na 0 (pixely jsou prihledné).

Po nacteni obrazku je vytvofena sit’ bun€k, podobné jako je tomu v ptipadé celuldrniho
automatu, jejiz velikost odpovida velikosti nac¢teného obrazku. V téchto bunkéch je uchovéana
informace o stavu (krystal nebo hranice krystalu) a také &islo krystalu, ke kterému nalezi. Cislo
krystalu je u vSech bunck na zacatku nastaveno na 0. Poté zacne program kontrolovat hodnoty
prithlednosti pixelti v prvnim fadku za ucelem nalezeni prvniho krystalu. Pii objeveni pixelu
s hodnotou prihlednosti 0 je tento pixel povaZzovéan za prvni pixel ndleZici nové nalezenému
krystalu. Poloha tohoto pixelu je ulozena a buiice na ptislu§né pozici je nastaven stav na krystal
a Cislo ptisluSného krystalu je nastaveno na 1 (prvni krystal). Nyni pokracuje kontrola pixeli
v fadku, pfi¢emz kazdy nasledujici pixel, ktery mé hodnotu prithlednosti 0 a pfisluSna bunika
jesté nebyla piifazena zddnému krystalu (buiika ma ¢islo krystalu nastaveno na 0), je povaZzovan
za pixel nalezici prvnimu krystalu, respektive naposledy nalezenému krystalu. Proto je vzdy
prislusné bunce zménén stav na krystal a Cislo krystalu je nastaveno na c¢islo naposledy
nalezeného krystalu. Pokud program v fadku objevi pixel s hodnotou prithlednosti vétsi nez 0
nebo pixel, jehoZ piislusnd burika jiz byla k n€jakému krystalu pfifazena, ptipadné prohledavani
narazi na konec fadku, kontrola pixeld se v tomto fadku ukon¢i a je vracena zpét na prvni
nalezeny pixel daného krystalu. Odtud je kontrola pfesunuta o fadek nize. Zde je opét
zkontrolovéana hodnota prithlednosti pixelu. Pokud je rovna 0, provede se pfifazeni ke krystalu
a poté je zkontrolovan pixel nalevo od soucasné¢ho. Pokud ma tento pixel hodnotu prithlednosti
0, proces se opakuje. Timto zpisobem postupuje kontrola a pfifazovani bunc¢k k danému
krystalu smérem doleva, dokud program nenarazi na pixel, ktery ma hodnotou priahlednosti
vetsi nez 0 nebo byl jiz piifazen k nékterému krystalu, pfipadné dokud program nenarazi na
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konec tadku. Poté se program posune zpét doprava a zacne kontrola pixelll na pravé strané
stejné jako probihala v prvnim tadku.

Pokud se vSak pfi posunuti o fadek nize program ocitne na pixelu, jehoz hodnota prihlednosti
neni 0 nebo byl tento pixel jiz pfifazen k jinému krystalu, program se vrati o fadek nahoru a
posune se zde o jeden pixel doprava, pokud tento pixel nélezi prave prohledavanému krystalu.
Tento proces se stale opakuje a kontroluji se dalsi a dalsi fadky, dokud nenastane situace, kdy
program nemuze nalézt jesté nepiifazeny pixel s hodnotou prihlednosti 0. To znamena, Ze byly
piifazeny vSechny pixely, které timto zpiisobem pro dany krystal pfifazeny byt mohly. Program
se poté opét vrati na prvni nalezeny pixel daného krystalu a vySe popsanym zplisobem zacne
hledat krystal novy. Nové nalezeny krystal pak bude mit Cislo o jedno vyssi nez krystal
piedchozi.

Timto zpisobem vsak nedojde k dokonalé identifikaci krystali. Nékteré skutecné krystaly
mohou byt po této fazi rozdéleny do nekolika dil¢ich krystalt. Proto zde musi byt jest¢ druha
faze, pti které dojde ke slouceni vSech dil¢ich krystali. Tim ziskame jednotlivé krystaly. Ty
jsou ale jesté oddéleny hranici, kterd ma na Sitku vice nez dva pixely. Proto nastane jesté treti
faze, béhem které jsou hrani¢ni pixely (pixely s hodnotou prihlednosti vétsi nez 0) postupné
pritazovany ke krystalu, se kterym dana buiika sousedi. To se d¢je, dokud nejsou ke krystaliim
pfifazeny vSechny hrani¢ni pixely. Na zavér jsou jesté nalezeny buiiky, které maji za svého
souseda bunku nalezici odlisSnému krystalu, a témto bunkam je zménén stav z krystal na hranice
krystalu. Tak ziskdme pln¢€ digitalizovanou texturu redlné horniny, kterou je mozno analyzovat
stejnymi metodami jako simulované textury.

7.3 Extrahovani dat z realné textury

Digitalizovana redlna textura, ziskand procesem popsanym v kapitole 7.2, je uloZena
v podobném formatu jako textura vznikla béhem simulace. To umoZiiuje pouZit pro ziskani dat
z realné textury stejné postupy, jako v pitipadé textury simulované. Rozdil je pfedevsim v tom,
ze zatimco u simulované textury je mozné sledovat vyvoj jednotlivych parametrti, naptiklad
shlukovaciho indexu, redlna textura predstavuje stav v ur€itém ¢asovém okamziku. Navic tento
casovy okamzik nezndme a nezname ani pocatecni texturu, a tudiZz neni mozné nastavit
pocatecni podminky simulace tak, ze bychom nésledné¢ dokézali ur¢it, jak dlouho byla dana
hornina vystavena texturnimu zrani.

U redlné textury je pocitana pramérna velikost krystala (viz kapitola 6.1), shlukovaci index R
(viz kapitola 6.2) a CSD ktivka (viz kapitola 6.3). Ziskavana data jsou tedy stejna pro readlnou
1 simulovanou texturu a jsou pofizena stejnymi metodami. Je tak mozné jejich porovnani.
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8 Vysledky

V této Casti budou prezentovana data ziskana ze simulaci a z realné textury. Data byla ziskana
z jednoho vzorku realné horniny (vzorek DV-3) na kterém byly pofizeny snimky ¢ty oblasti a
na téchto snimcich byly nasledné€ rucné obkresleny hranice krystala olivinu. Néasledné byly tyto
hranice zpracovany tak, jak je to popsano v kapitolach 7.2 a 7.3. Pro ziskani dat ze simulaci
byly vytvofeny Ctyii pocatecni textury. Tyto textury byly generovadny pomoci prvni faze
simulace (viz kapitola 5.3.1), pficemz pro kazdou znich byly pouzity odlisné rychlosti
nukleace. VSechny cCtyfi textury pak byly vystaveny druhé fazi simulace (viz kapitola 5.3.2), ve
které dochézi ke zrani. Zrani probihalo po dobu 2 000 kroki (1 878,1 az 2 025,6 let v zavislosti
na pocatecni textufe). V prub¢hu simulaci byla exportovana data (viz kapitola 5.2.3), ktera byla
nasledné zpracovana dle popisu v kapitole 6.

8.1 Data ze simulaci

Jak bylo feceno vyse, pro ucely simulace byly vytvoreny ¢tyii odlisné pocatecni textury, které
byly nésledn¢ vystaveny simulaci Ostwaldova zrani. Tyto pocatecni textury jsou znazornény
na obrazku 19, a na obrazku 20 je zachycen vyvoj textury B v pribéhu simulace. Jednotlivé
pocateCni textury se 1isi zrnitosti, ¢ehoz bylo dosazeno pouzitim odlisnych rychlosti nukleace,
¢im vyssi rychlost nukleace, tim mensi velikost krystalt. Pfi generovani po¢atecnich textur byla
snaha o to, aby pfipominaly textury magmatickych hornin s viceméné log-linearni CSD kiivkou
(Cashman, Marsh 1988). Generovani takto odlisnych poc¢atecnich textur mélo za cil otestovat,
zda pii simulaci Ostwaldova zrani dochézi k ptepisu plivodniho texturniho zdznamu horniny
(Boorman et al. 2004). Z CSD kiivky textury po skonceni simulace by tak nemélo byt mozné
vycist, jak vypadala CSD kiivka pocatecni textury. Startovni a vysledné hodnoty parametri
jednotlivych pocatecnich textur jsou uvedeny v tabulce 1. Ze vSech ¢tyf simulaci byla potfizena
data stejného typu, proto zde budou prezentovany pouze ukazky téchto dat. Kompletni data ze
vSech Ctyf simulaci je mozZné nalézt v ptilohach 1 az 12.

Prvnim sledovanym parametrem je Casovy vyvoj prumérné velikosti krystalti (Obr. 21).
Velikosti krystali jsou reprezentovany polomérem kruhu o stejném obsahu jako je obsah
daného krystalu. Ve vsech provedenych simulacich primérna velikost krystalli nartistd a
pocatecni a vysledné primérné velikosti jsou uvedeny v tabulce 1. Nartst primérné velikosti
krystalil je nejrychlejsi na zaatku simulace a postupné se rychlost riistu zpomaluje.
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7 Obr. 19 — Ctyfi
pocate¢ni textury
pouzité v simulacich,
liSici se zrnitosti,
% Cehoz bylo dosazeno
rdznymi  rychlostmi
nukleace. Sitka textur
~ jevzdy 1 mm. Textura

5~ na obrazku A je
ks,.s". ‘. tvofena 655 krystaly,

A% 4 textura na obrazku B

,ﬁ’.* 4 By
Q’-’é}i‘-‘-\'—"ﬁ:" U 1420 krystaly,
textura C obsahuje
j 2492  krystalu a
++ textura D 1213

krystald.

Obr. 20 — Obrazky
. textury ze simulace
s poCatecni texturou
LS, ’ B. Deélka  hrany
TS ] R y  obrazku odpovida 1
o ,E‘S’é‘ SRS 8 SN ,' = /~ mm. Na obrazku A je
255y "‘62' Y, W NG ) L 7YS pocateéni textura. Na
7 obrazku B je textura
po 500 krocich
simulace (440,1 let) a
obrazek C zachycuje
texturu po 1000
krocich simulace
(931,8 let). Na
obrazku D je vidét
vysledna textura po
2000 krocich
(1 948,8 let).
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Pocateéni| Pocatecni Vysledny Pocatecni Vysledny
textura | pocet krystall | pocet krystalli | shlukovaciindex | shlukovaci index
A 655 200 1,19924 1,22514
B 1420 270 1,15536 1,34375
C 2492 334 1,16057 1,36423
D 1213 225 1,12191 1,27293
Poé?teéni Vys]edné : onc':é’tec':n_i : Vv)’/slgdné_ Vysledny stupeii
d(_elka dc_elka primérna yellkost primérna yellkost rekrystalizace [%]
hranice [m] | hranice [m] krystalu [m] krystali [m]
0,049 0,026 4,37E-05 8,63E-05 37,65
0,069 0,031 2,84E-05 7,55E-05 44,13
0,089 0,035 2,14E-05 6,80E-05 52,94
0,062 0,028 3,01E-05 8,05E-05 42,81

Tab. 1 — Startovni a vysledné hodnoty parametr poCateénich textur A az D.
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Obr. 21 — Casovy vyvoj pramérné velikosti krystalli v simulaci B. Velikosti krystalt odpovidaji
polomé&rdm kruh( o stejné ploSe, jakou ma dany krystal. Cas v sekundach byl vypocitan
v pribéhu simulace (viz kapitola 6.3.2.1), pozdéji byl pfepocitan na roky.

Parametr charakterizujici texturu jako celek je CSD kiivka. Proto byly pro simulace vykresleny
tt1 CSD kiivky, na nichz je vidét vyvoj textury v pribéhu simulace (Obr. 22). Prvni CSD kiivka
popisuje pocatecni texturu, druha zachycuje texturu po 500 krocich (427,9 az 474,3 let) a
posledni CSD kiivka je pro finalni texturu (1 878,1 az 2 025,6 let). Z obrazku 22, ktery
predstavuje vyvoj textury B, je vidét pfechod od log-linearni az konvexni CSD kiivky na
pocatku simulace, ke kiivce konkdvni v zavéru simulace. Tento trend je stejny pro vSechny
provedené simulace (Ptilohy 1 az 4). Ke zmén¢ od log-linedrni kiivky po konkavni dochazi
pievazné v casti CSD kiivky reprezentujici malé krystaly, u vétSich krystalii ziistava kiivka vice
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mén¢ log-linedrni a méni se spise jeji sklon. Protoze se jednotlivé pocatecni textury lisi zrnitosti,
jejich pocatecni CSD kiivky maji odlisny sklon.

103 7 — CSD kfivka na pocatku simulace
CSD kfivka po 500 krocich simulace
—— C5D kfivka po skonceni simulace

102 7

Cetnost

10 1

10 1

1 2 3 4 5 6
Polomér ekvivalentniho kruhu [m] le-5

Obr. 22 — CSD kfivky pro simulovanou texturu B na po¢atku simulace, po prvnich 500 krocich
simulace (440,1 let a 26,62 % rekrystalizace) a na konci simulace (1 948,8 let a 44,13 %
rekrystalizace).

Dal$im vyznamnym parametrem pro popis textury je shlukovaci index R (viz kapitola 6.2).
Shlukovaci index byl poc€itan v kazdém kroku simulace a ptiklad jeho ¢asového vyvoje ze
simulace B je vidét na obrazku 23. Protoze je Cas citlivy na specifickou volbu fady parametra
(naptiklad mobility), které se mohou v geologickych systémech vyznamné meénit, byla data
vykreslena také v zavislosti na jiném parametru, ktery predstavuje miru vyzralosti textury a
muze tak byt pouZit namisto ¢asu. Timto parametrem je stupen rekrystalizace a ptiklad vyvoje
shlukovaciho indexu v zavislosti na stupni rekrystalizace je zachycen na obrazku 24. Vyvoje
pro jednotlivé simulace se vyrazné lisi (pfilohy 14D a 5-8A). Zatimco v piipadé pocatecni
textury B je viditelny rostouci trend v pribéhu celé¢ simulace, u textury A dochazi po
pocatecnim rychlém nartstu k otoceni trendu na klesajici. U textury C dochézi po pocatecnich
strmém rustu k ustaleni na hodnoté okolo 1,36, kdezto u textury D po pocateCnim riistu dojde
pouze ke zpomaleni a rostouci trend pokracuje do ¢asu cca 500 let (asi 25 % rekrystalizace),
poté dochazi k ustaleni na hodnoté okolo 1,29.
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Obr. 23 — Casovy vyvoj shlukovaciho indexu R pro simulaci B.
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Obr. 24 — Vyvoj shlukovaciho indexu v zavislosti na stupni krystalizace. Data zobrazena na
obrazku pochazeji ze simulace B.

Jedna z ptedpovédi, kterou teorie Ostwaldova zrani poskytuje, je Ze by v trojnych bodech mély
byt vyrovnané uhly (viz kapitola 2.3). Proto byly pfi zpracovani dat vypocitany uhly v trojnych
bodech (viz kapitola 6.4) a nasledn¢ byly vypocitany primérné hodnoty minimélnich a
maximalnich hl& v trojnych bodech vkazdém kroku simulace. Casovy vyvoj téchto
primérnych hodnot je vykreslen na obrazku 25 a vyvoj v zavislosti na stupni rekrystalizace je
zachycen na obrazku 26. V obou obrazcich je vidét rychlé ptiblizovani obou kiivek na pocatku
simulace (do cca 8 % rekrystalizace), zatimco pozdéji dochéazi ke zpomaleni vzajemného
pfiblizovani az k ustdleni. Tento vyvoj je opét podobny pro vSechny provedené simulace.
ProtoZe je celularni automat zaloZen na siti buné¢k a jde tak o diskrétni systém, nikoliv spojity,
je obtizné sestavit z bun¢k hranice tak, aby sviraly dokonale uhly 120°. Z tohoto diivodu je za
120° trojny bod povazovan kazdy trojny bod, jehoz rozdil mezi maximalnim a minimalnim
uhlem je mensi nez 20°. Takovéto trojné body byly nalezeny a jejich pocet byl vydélen
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celkovym poctem trojnych bodl v daném kroku simulace. Tim bylo ziskano zastoupeni 120°
trojnych bodu v textuie. Jeho ¢asovy vyvoj je na Obr. 27 a vyvoj vici stupni rekrystalizace je
znazornén na obrazku 28. Opét je zde vidét rychly pocatecni nartist zastoupeni vyrovnanych
(120°) trojnych bodl a nasledné ustaleni okolo hodnoty 20 %. Tento vyvoj, i ustalend hodnota
20 %, jsou stejné u vsSech provedenych simulaci. Na ¢asovém vyvoji (Obr. 27) je vidét, ze
k ustaleni dojde velmi brzy po spusténi simulace. Z vyvoje zastoupeni vyrovnanych trojnych
bodl v simulaci v zavislosti na stupni rekrystalizace (Obr. 28) je vidét, ze k nejvetsi zmeéné
dochazi do cca 20 % rekrystalizace (v ptipadé textury A dochazi k nejvétsi zméné jen do cca 7

% rekrystalizace).
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Obr. 25 — Casovy vyvoj pramérnych minimalnich a maximalnich Ghld v trojnych bodech. Data
pochazeji ze simulace B.
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Obr. 26 — Vyvoj primérnych minimalnich a maximalnich uhlu v trojnych bodech v zavislosti na
stupni rekrystalizace.
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Obr. 27 — Casovy vyvoj zastoupeni 120° trojnych bodt v simulaci B.
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Obr. 28 - Vyvoj zastoupeni 120° trojnych bodl v simulace B v zavislosti na stupni
rekrystalizace.

Poslednimi dvéma parametry popisujicimi prubéh simulace jsou stupen rekrystalizace (viz
kapitola 6.5) a celkova délka hranice mezi krystaly (viz kapitola 6.6). Casovy vyvoj stupné
rekrystalizace je zachycen na obrazku 29 a zména celkové délky hranice s casem je vidét na
obrazku 30. Vyvoj celkové délky hranice v zavislosti na stupni rekrystalizace je zobrazen na
obrazku 31. Stupen rekrystalizace byl pouzit jako nahrada pfi vizualizaci dat za méné vhodny
Cas (viz kapitola 9). U vSech provedenych simulaci je opét vidét stejny rostouci trend, ktery se
udrzuje po celou dobu simulace, pouze dochdzi ke zpomaleni rychlosti rastu. Jednotlivé
simulace se li$i maximalnim dosaZenym stupném rekrystalizace (Tab. 1). Nejvyssiho stupné
rekrystalizace doséhla simulace s po¢atecni texturou C, ktera ma soucasné nejmensi pocatecni
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prumérnou velikost krystalii. Nejmensiho stupné rekrystalizace dosdhla simulace A, kterd ma
ze vSech provedenych simulaci nejvétsi pocatecni prumérnou velikost krystalti. Pramérna
velikost krystalii je na pocatku simulaci B a D podobna, ¢emuz odpovidaji také podobné
hodnoty maximalniho dosazeného stupné rekrystalizace. Z obrazkii 30 a 31 je vidét, ze celkova
délka hranice postupné klesa, pticemz rychlost zkracovani mezizrnové hranice s ¢asem rovnéz
klesa. VUc¢i stupni rekrystalizace dochazi ke zkracovani hranice rovnomérnéji nez vici casu. I
u tohoto parametru plati, Ze maji vSechny simulace stejny klesajici trend, 1i8i se pouze pocatecni
a vyslednou délkou mezizrnové hranice, pfiCemz pocateéni délka hranice opét souvisi
s pocatecni praimérnou velikosti krystalti. Cim je poateéni praimérma velikost krystald mensi,
tim je pocate¢ni mezizrnova hranice delsi (Tab. 1).
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Obr. 29 — Casovy vyvoj stupné rekrystalizace v prab&hu simulace B.
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Obr. 30 — Casovy vyvoj celkové délky hranice mezi krystaly v simulaci B normalizované
pocate¢ni délkou hranice.

44



100 A

$

80

70 A

60 A

Procento délky mezizrnoveé hranice
oproti pocatku simulace [%)]

50 1

0 10 20 30 40
Stupen rekrystalizace [%)]

Obr. 31 - Vyvoj celkové délky mezizrnové hranice simulace B normalizované poc¢ateéni délkou
hranice v zavislosti na stupni rekrystalizace.

8.2 Data z realné textury

Textura redlné horniny méla byt porovnavana s vysledky simulace jednoslozkového systému,
proto byl z dostupnych vzorkl vybran vzorek dunitu DV-3, pochézejici z Orlovické hory lezici
v Kdynském masivu. Tento vzorek byl zvolen, protoZe oproti ostatnim obsahoval nejmensi
mnozstvi minerall jinych neZ olivin (plagioklas, klinopyroxen). Ptesto vSak obsahoval zna¢né
mnozstvi rudnich minerald. Ze vzorku byly pofizeny snimky ze Ctyf oblasti, které byly co
mozna nejméné kontaminovany témito minerdly (Obr. 32). Z obrazku 32 je vidét slabé
protazeni a piednostni orientace krystald. Nasledné byly vzorky zpracovany dle popisu
v kapitolach 7.2 a 7.3 a vysledky budou prezentovany v této Casti prace.

Vsechny ctyfi nafocené oblasti pochézeji z jednoho vzorku, a tedy z jedné textury. Proto byly
velikosti krystalti z jednotlivych oblasti slouceny do jednoho datasetu, ze kterého byla
vykreslena CSD kiivka popisujici texturu tohoto vzorku (Obr. 33). Z CSD kiivky zobrazené na
obrazku 33 je konkavni zaktiveni zantelné pouze velmi slab¢, neni zde jasné viditelné ochuzeni
o malé krystaly, jako je tomu u simulovanych textur (Pfilohy 1-4C). Kfivka se jevi spiSe log-
linedrné a pokles v oblasti velkych krystalii je zpisoben malym zastoupenim velmi velkych
krystalt. Dale byly do tabulky 2 zapsany pocCty krystalt, hodnoty shlukovaciho indexu, celkové
délky mezizrnové hranice a primérné velikosti krystald pro jednotlivé oblasti.
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Obr. 32 - Nalevo fotky jednotlivych oblasti na vzorku DV-3 a nalevo pfislusna digitalizovana
textura. Na obrazku A je fotka a digitalizovana textura oblasti DV-3_1, obrazek B nalezi oblasti
DV-3_2, obrazek C patfi oblasti DV-3_3 a na obrazku D je oblast DV-3_4. Délka méritka je 1

mm a fotky byly pofizeny pomoci polarizaéniho mikroskopu pfi zkfiZzenych nikolech a zvétSeni
4x10.
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Obr. 33 — CSD kfivka textury vzorku DV-3. Vytvofeno z dat velikosti krystalt ze vSech Ctyr

oblasti, které byly na vzorku pofizeny (celkem z 589 krystalt). Kfivka je v oblasti malych
krystall jen velmi slabé konkavni.

Textura Poc':ete Sh!ukovaci Celkoyé délka | Primérna yelikost

krystalt index hranice [m] krystalt [m]
DV-3 1 132 1,38365 0,094 1,89E-04
DV-3 2 154 1,28058 0,097 1,74E-04
DV-3 3 136 1,2755 0,091 1,84E-04
DV-3 4 167 1,26594 0,101 1,66E-04

Tab. 2 — Zakladni texturni parametry jednotlivych oblasti ze vzorku DV-3.
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9 Diskuse

V této ¢asti probéhne diskuse vysledkl simulace s teorii. Dale zde budou diskutovany vysledky
zpracovani realné textury.

9.1 Vyvoj primérné velikosti krystali

Jako prvni zde bude diskutovan ¢asovy vyvoj primérné velikosti krystali. Dle LSW teorie
(Lifshitz, Slyozov 1961 a Wagner 1961) by se m¢l vyvoj velikosti krystalt fidit ,,power-law*
zakonem (rovnice {15}). Déle by mélo pro Ostwaldovo zrani platit, Ze exponent n (z rovnice
{15}) nabyva hodnot od 2 do 3 (Ardell 2010). Simulovana data byla tedy prolozena kiivkou
danou rovnici {15} (Obr. 34). Prolozena kiivka ma v ptipad¢ vSech pocatecnich textur exponent
n mimo pozadovany rozsah od 2 do 3 (Tab. 3). Navic z teorie vyplyva, ze by hodnota exponentu
n = 3 méla odpovidat Ostwaldovu zrani, jehoz rychlost je fizena difuzi, a hodnota n = 2
Ostwaldovu zrani pii kterém je rychlost fizena reakci mezi sousednimi krystaly (Ardell 2010).
V simulaci jednoslozkového systému neni vliv difuze nijak zohlednén, a proto je ocekavana
hodnota exponentu n blizka 2, ¢emuz prolozena kiivka neodpovida.

Hodnota exponentu n vyss§i nez 3 by mohla byt vysvétlena nevhodnosti nékteré ze zvolenych
metod pouzitych pifi vypoctu rychlosti pohybu hranic. Mohlo by jit o chybu pfi uréovani
kiivosti, pouzité pii vypoctu rychlosti (viz rovnice {9}). Pro stanoveni hodnoty poloméru
kiivosti byla totiz kvili snizeni vypocetni narocnosti zvolena vypocetné nejjednodussi metoda
je naptiklad metoda ,, Variation of the unite vector normal* (Wei et al. 2016)), by zmény
pramérné velikosti krystali 1épe odpovidaly ocekavané hodnoté. Dale by mohl byt na viné
zpusob, jakym se v simulaci pracuje s vypoctenou rychlosti pohybu hranice. Vypoctena
rychlost totiz neni pouzita piimo, ale je pfevedena na pravdépodobnost, s jakou dojde ke zméné
stavu pfisluSné hrani¢ni buniky, pro kterou byla rychlost vypoctena. Tento pfistup by mohl do
simulace Ostwaldova zrani vnést urcitou chybu, kterd by mohla pfispivat k pozorovanému
chovani. DalS§im vysvétlenim by mohlo byt, Ze LSW teorie pracuje s kruhovymi krystaly,
zatimco v simulaci se vyskytuji obecné tvary krystald, které maji mnohdy od kruhovych tvari
daleko. Proto by se mohly pozorované zmény pramérné velikosti liSit od teoretickych danych
rovnici {15}. Také by mohlo byt na vin¢, Ze LSW teorie plati pro trojrozmérny systém, zatimco
vytvorena simulace pracuje ve dvojrozmérném prostoru.

Z vySe teCeného vyplyva, ze se Casovy vyvoj prumérné velikosti krystall ,,power-law*
zakonem danym rovnici {15} fidi, ale hodnota exponentu 7 je vyssi neZ pfedpokladana hodnota.
Hodnota exponentu n ur€uje, jak moc je kiivka zakfivena. Pokud by platilo, Ze n = 1, kiivka by
byla linearni a &¢im je n vy$i, tim je kiivka zakfivengjsi. Casovy vyvoj primérné velikosti
krystalt je zakiiven zplisobem, jaky je vidét na obrazku 34, z diivodu postupného snizovani
rychlosti, s jakou se textura horniny méni. Rychlost pfetvaieni textury je nejvyssi na zacatku
simulace z ditvodu velké kiivosti hranic krystalii a pfitomnosti velkého poctu malych krystali
v pocatecni textufe. Tyto ostré hranice se v prib&hu zrani zaobli a dojde k rozpusténi malych
krystalli, coz zptsobi pokles celkové kiivosti hranic mezi krystaly. Tim dojde po rychlém
pocatecnim zrani zptisobeném velkou kiivosti mezizrnové hranice a vymizenim velmi malych
krystali k postupnému poklesu rychlosti, sjakou se méni primérnd velikost krystalti a
s postupujicim zranim se tato rychlost nadale snizuje. Vysokd hodnota exponentu n vSak
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znamena, ze k popsané zmén¢ rychlosti dochazi rychleji, nez by podle teorie mélo. Vysoké n
tedy ukazuje na chybu ve vypoctu rychlosti, jak je popsano vyse. Zaroven s chybnymi
rychlostmi souvisi také vypocet doby trvani jednotlivych krokti simulace, vuc¢i kterym jsou
vykreslovana data. To omezuje nase moznosti porovnavani vysledkli simulace s texturou
realnych hornin. Pfi porovnavani simulovanych dat s readlnou texturou tak nemtzeme urcit, jak
dlouho dana textura podléhala Ostwaldovu zrani. V tomto ohledu jde tedy o chybu, avsak tato
chyba neni fatdlni, protoze znemoziuje pracovat pouze s Casem, ale stale je mozné posoudit,
zda simulace splnuje jiné piedpovédi vychdzejici z teorie. Navic schopnost uréit dobu zrani
realné textury je omezena i jinymi faktory. Tim hlavnim je neznalost poc¢atecni textury realné
horniny a také mobilit, které jsou znamy spise fadove a siln¢ zaviseji na teploté (Evans et al.
2001).

le—-5

—— Simulované primérmé velikosti krystall
—— Teoretické primermé velikosti krystall

Primeérna velikost krystald [m]

0 1 2 3 a 5 6
Cas [s] lelo
Obr. 34 — Casovy vyvoj primérné velikosti krystalti v priib&hu simulace s proloZenou kfivkou
dle rovnice {15}. Kfivka ma hodnotou exponentu n = 3,9.

Pocatecni Exponent n Rychlostni
textura konstanta k
A 3,8 1e-26,28
B 3,9 1e-26,868
C 3,5 1e-25,392
D 3,4 1e-24,73

Tab. 3 — Tabulka hodnot exponentu n a rychlostni konstanty prolozenych kfivek pro jednotlivé
pocatecCni textury.

9.2 Vyvoj uhli v trojnych bodech

Teorie Ostwaldova zrani také ptfedpovida vyrovnani 0hll v trojnych bodech, tedy aby vSechny
tii Ghly v trojném bodé¢ méli 120°. V simulaci byly uhly pocitany postupem popsanym
v kapitole 6.4 a Casovy vyvoj primérnych maximalnich a minimalnich uhli je zachycen na
obrazku 25. Oc¢ekavany vyvoj vykreslenych kiivek je, Ze by se k sobé mély primérné minimalni
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a maximalni uhly pfiblizovat. K tomu dochazi predev§im na zacatku simulace, ale pozdé&ji se
vyvoj viditeln€¢ zpomali. V tomto piipadé nejde o chybu, ale tento rozdil mezi minimem a
maximem, ktery se ani po 2 000 krocich simulace vyznamn¢ nepfiblizi k nule, je dan jednak
tim, Ze nulovy rozdil mezi primérnym minimem a maximem je idedlni stav, ale také na tom
nese podil diskrétni povaha celularniho automatu (viz kapitola 8.1).

Ideélni stav nastane tehdy, kdyz se v systému vyskytuji pouze trojné body s vyrovnanymi thly.
Pokud se vsSak v systému vyskytuji také nevyrovnané trojné body, které se v simulaci
samoziejm¢ vyskytuji, dojde k navyseni primérné hodnoty maximalnich thli a ke sniZeni
pruméru minimalnich Ghli. Rozdil mezi minimem a maximem tak naroste. Ktivky na obrazku
25 se tedy nesetkaji. Dalsim dulezitym faktorem je, ze pokud v nékterém trojném bod¢ dojde
k vyrovnani 0hl, neznamena to, Ze bude toto vyrovnani zachovéano. Jeden z krystald tvoficich
dany vyrovnany trojny bod miize byt pozdéji rozpustén ve prospéch jiného. Pokud se tak stane,
dany trojny bod zanikne a je nahrazen jinym, ktery vyrovnané uhly mit nemusi.

Protoze v prubéhu zrani ze systému mizi také vyrovnané trojné body, nedava smysl sledovat
vyvoj jejich poétu. Namisto toho byly poc¢ty vyrovnanych trojnych bodl vydéleny celkovym
poctem trojnych bodu, ¢imz bylo ziskdno zastoupeni vyrovnanych trojnych boda v simulované
textufe. Pribéh tohoto zastoupeni napti¢ simulaci je zndzornén na obrazku 27. Na zacatku
simulace zde mizeme pozorovat prudky nartist v zastoupeni 120° trojnych bodu, ale zahy dojde
k vyraznému zpomaleni az mirnému snizeni jejich zastoupeni v textuie. Na obrazku je také
patrny znacny rozptyl hodnot, ktery by mohl byt disledkem nahlych naruSeni lokalnich
vyrovnané trojné body. U simulace s pocatecni texturou D je moZné vidét slaby rostouci trend,
ale obecné dochazi k nejveétsimu narlstu zastoupeni na zaCatku simulace a velmi brzy dochézi
k ustaleni na ptiblizné¢ 20 %. Oproti pocatecni textuie tedy doSlo pifi vSech provedenych
simulacich k nartistu zastoupeni vyrovnanych trojnych bodl. Déle jiz také vime, Ze b&hem
simulace se textura neustale vyviji a rovnovazny stav by nastal aZ ve chvili, kdy by byla cela
textura tvofena pouze jednim krystalem. Po celou dobu simulace jde tedy o dynamicky systém,
coz ma za nasledek, Ze vzniklé vyrovnané trojné body nemuseji byt zachovany. Zastoupeni
120° trojnych bodl tak mlZe v pribéhu simulace kolisat, ale protoZe nenastane rovnovazny
stav, pak ani toto zastoupeni nebude 100 %. Z tohoto pohledu tak simulace odpovida teorii,
protoZze na pocatku simulace k nartistu zastoupeni vyrovnanych trojnych bodi dochazi.
K ovéteni, zda hodnota 20 %, okolo které zastoupeni kolisa béhem ustaleného stavu, odpovida
realité, by bylo tfeba spocitat zastoupeni 120° trojnych bodu v textufe redlné horniny, ktera
prokazatelné podstoupila Ostwaldovo zrani.

9.3 Vyvoj CSD ktivek

Nyni zde budou diskutovany CSD kiivky, které zachycuji stav textury jako celku a je na nich
tedy mozné sledovat jeji celkovy vyvoj, tedy vyvoj zrnitosti simulované textury. Na CSD
kiivkach pocatecnich textur (pfilohy 1-4C) je vidét, ze nejsou idealné linearni a textura B ma
jisty nadbytek velmi malych krystali. Rtizné poc¢atecni textury byly vytvotfeny piredevsim proto,
aby ov¢éftili tvrzeni, Ze Ostwaldovo zrani pfepisuje star$i texturni zaznam (Boorman et al. 2004).
V piipad€¢ vSech ¢tyf simulovanych textur je pozorovéan stejny trend, totiz vyrazny ubytek
malych krystaltl a nartist poctu velkych krystalt v pribéhu simulace. VSechny CSD kiivky se
tak méni z pseudolinearnich a konvexnich na konkavni (v logaritmickém méftitku), textura se
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tak stdva v prib¢hu simulace stale vice stejnozrnnou (Ptilohy 1-4C a 9-12). Toto chovani je
v souladu s ptedpovédi teorie (Marsh 1988, Ni et al. 2014). Jak je mozné vidét na obrazku 22,
z vysledné CSD kiivky nelze vy¢ist tvar CSD kiivky pocatecni textury, ani jeji sklon. Tento
vysledek je tedy ve shod¢ s Boormanem et al. (2004). Navic, protoze maji vSechny textury
podobny trend, dochdzi také ke stirani rozdill, které mezi nimi existovaly na zac¢atku simulace
zrani. Zajimavé je také porovnani vyvoje CSD kiivek ze simulaci s obrdzkem 5, na kterém jsou
vykresleny CSD kiivky dle LSW teorie (Obr. 5A) a také CSD kiivky podle teorie
,, Communicating Neighbours‘ (Obr. 5B). Z tohoto porovnani vyplyva, ze vyvoj CSD kiivek
v simulaci se podoba spise CSD ktivkdm vykreslenym v souladu s teorii ,, Communicating
Neighbours “ (DeHoff 1991).

9.4 Vyvoj shlukovaciho indexu

Dal$im parametrem popisujicim texturu jako celek, tentokrat z pohledu prostorového
uspofadani krystalll, je shlukovaci index R. Ptiklad ¢asového vyvoje shlukovaciho indexu je
zachycen na obrazku 23, jde o data ze simulace s po¢atecni texturou B. Vyvoj shlukovaciho
indexu pro vSechny Ctyfi pocatecni textury je mozné nalézt v ptilohdch 1-4D. V ptipadé tohoto
parametru je mezi jednotlivymi pocateCnimi texturami rozdil. U vSech simulaci dochazi
zpocatku k rychlému rtstu shlukovaciho indexu, tj. krystaly jsou ¢im dal tim vice prostoroveé
usporadané. Kratce po zacatku simulace se vSak vyvoje jednotlivych textur za¢nou lisit. U
pocateCni textury B dojde ke zpomaleni ristu hodnoty R, ale riist i nadale pokracuje. Pti
simulaci zrani textury A dos$lo po pocatecnim rychlém rastu k postupnému klesani hodnoty R
(viz Ptiloha 1D). U textury D doslo nejprve ke zpomaleni ristu, podobné jako u textury B, ale
pozdéji se vyvoj hodnoty R ustalil okolo hodnoty 1,285. Vyvoj parametru R u textury C se
ustalil na cca 1,36 jiz kratce po pocatecnim ristu. Kromé textury A doslo u vSech textur
k narGistu uspotadanosti. V ptipadé¢ simulace s pocate¢ni texturou A vedlo zrani naopak
k prostorovému uspotadani krystald, které se vice priblizuje ndhodnému rozmisténi.

Maximalni hodnota R, kterd odpovida idealné uspofadané texture, je rovna 2,148 (Jerram et al.
1996). Jerram et al. (1996) také upozoriiuje na mozny vznik chyby, zplisobené malou populaci
krystal. Zaroven vSak uvadi, ze populace nad 300 zrn vykazuji jen zanedbatelnou odchylku
hodnoty shlukovaciho indexu. Nejmensi pocate¢ni populaci krystali ma simulace A s 655
krystaly. Pocet krystali ve vSech simulacich vSak postupné klesa, a to az k hodnoté 200
krystal®, opét u simulace A. Jedinad simulace, kterd si zachova pocet krystalid nad 300 az do
konce simulace, je simulace C. U simulaci by tak vznikla chyba dle Jerrama et al. (1996) neméla
byt vétsi nez asi £0,04, pfi¢emZ na zacatku simulace se mizZe chyba pohybovat okolo +0,02
(nad 1 000 krystalti — Jerram et al. 1996). Trochu jinak je tomu pak u realné textury, kde se
pocty krystala v jednotlivych vyiezech pohybuji v rozmezi od 132 do 167 krystalti. Dle Jerrama
et al. (1996) to odpovida chybé v urceni hodnoty R pro jednotlivé vytezy zhruba mezi £0,04 a
+0,06.

9.5 Vyvoj celkové délky mezizrnové hranice

K Ostwaldovu zrani dochézi z dlivodu snizeni povrchové energie systému, proto by u textury,
ktera Ostwaldovo zrani prodé¢lala, mélo dojit ke snizeni celkové délky mezizrnové hranice.
Casovy vyvoj tohoto parametru je zachycen na obrazku 30. Casovy prabéh celkové délky
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hranice mezi krystaly je u vSech pocatecnich textur podobny. Dochdzi k postupnému
zmenSovani délky hranice, a to v prub¢hu celé simulace. Opét je pokles nejrychlejsi zpocatku
a postupné se zkracovani hranice zpomaluje. Takovyto vyvoj je tedy v souladu s predpokladem,
ze pii Ostwaldové zrani dochéazi ke zmenSeni povrchu krystali za ucelem snizeni povrchové
energie (Voorhees 1985).

9.6 Vyvoj stupné rekrystalizace

Jako posledni ziskany parametr je stupen rekrystalizace, ktery je ptredstavovan procentem
bunék, jejichz aktudlni prislusnost ke krystalu se neshoduje s ptislusnosti v pocatecni texture,
tj. bunika v daném kroku ndleZi jinému krystalu nez na zacatku simulace. Ptiklad vyvoje stupné
rekrystalizace, pochazejici ze simulace s pocatecni texturou B, je zobrazen na obrazku 29.
Vyvoj tohoto parametru je opét velmi podobny u vSech pocatecnich textur a potvrzuje trend,
ktery je mozné vidét u vSech ptredchozich parametrii, tedy rychlé zrani na pocatku simulace a
postupné zpomalovani. Toto pozorovani je tak také v souladu s teorii, protoze rychlé pocatecni
zrani a nasledné zpomalovani Gizce souvisi s vyvojem primérnych velikosti krystald, které se
ma dle teorie fidit rovnici {15} (Ardell 2010). Protoze tento parametr urcitym zpisobem
popisyje, v jakém stadiu vyzrélosti se textura nachazi, byl pouZit jako nahrada za ¢as a byl viici
nému zkouman vyvoj jednotlivych parametri (shlukovaci index, thly v trojnych bodech atd.).
Z vyvoje celkové délky mezizrnové hranice je vidét, ze k nejveétsi zmeéné dochdzi na zacatku
simulace (Obr. 30), ale vici stupni rekrystalizace je vidét, ze ke zméné délky hranice dochazi
s narustajici rekrystalizaci pomérné rovnomérné (Obr. 31). Tento piistup odstraiiuje problémy
spojené s casem. Na obrdzku 35 jsou znazornény vSechny cCtyfi vyvoje celkové délky hranice
normalizované délkou hranice pfisluSné pocatecni textury. Z tohoto obrazku je vidét, ze se
vyvoje pro riizné pocatecni textury pfili§ nelisi (nejvyse o cca 4 % pocatecni délky hranice).

100 A Simulace A
Simulace B
Simulace C

Simulace D

[1e]
o
|
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Procento délky mezizrnové hranice
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50 1

40 1

T T
0 10 20 30 40 50
Stupei rekrystalizace [%)]

Obr. 35 — Vyvoje délek mezizrnovych hranic normalizované délkou hranice pocatec¢ni textury
vykreslené vici stupni rekrystalizace pro vSechny ¢tyfi provedené simulace.
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9.7 Data z textury realné horniny

Nyni zde budou diskutovany vysledky zpracovani realné textury. Data z realné textury byla
pofizena a zpracovana stejnymi postupy jako v pfipad¢ dat ze simulaci. Je tak mozné oba
vysledky navzajem porovnat. Nevyhodou realnych vzorki vsak je, ze nezname jejich pocatecni
texturu a nemohli jsme sledovat ani jejich vyvoj, zndme tak pouze findlni texturu. DalSim
problémem, ktery se u redlnych textur dunitu objevil je, Ze neobsahuje pouze olivin, ale jsou
v ném pritomny také jiné mineraly (plagioklas, klinopyroxen, rudni mineraly). Jak jiz bylo
feCeno v kapitole 8.2, byl zvolen vzorek, ktery je nejméné kontaminovany t€émito mineraly
(vzorek DV-3). Minimalni pocet minerala jinych, nez olivin byl pozadovan z divodu potieby
porovnavat ziskana data se simulaci zrani jednoslozkového systému. Vzorek DV-3 vsak stéle
obsahuje zna¢né mnozstvi rudnich mineralii (cca 4 az 7 mod. %), a i ptes snahu pofidit snimky
z oblasti s co nejmensi kontaminaci nechténymi minerdly, nebylo mozné v pozadované
velikosti oblasti pfitomnost téchto minerald zcela eliminovat. Pfi digitalizaci snimku tak byly
tyto mineraly povazovany v ramci textury rovnéz za olivin. Tento pfistup vnesl do zpracovani
dat urcitou chybu.

Pfi néasledném vykresleni CSD kiivky vytvofené z dat ze vSech ctyt oblasti (Obr. 33) bylo
zjisténo, zZe textura nevykazuje znamky vyrazného ubytku malych krystalt, jak to ptfedpovida
teorie Ostwaldova zrani (Marsh 1988). Namisto toho je CSD kiivka v oblasti malych krystal
témer log-linearni, coz je bézné spise u pivodnich magmatickych textur (naptiklad Cashman,
Marsh 1988). Tento trend se objevuje 1 u CSD kiivek jednotlivych oblasti. Tento vysledek
znamena, Ze textura horniny nemiZze byt povaZzovéana za vysledek pouze procesu Ostwaldova
zrani. Vysledna CSD kiivka, ze které neni patrné ochuzeni textury o malé krystaly, je patrné
ovlivnéna chybou zpiisobenou ptitomnosti rudnich minerald. Pokud hornina skute¢né
Ostwaldovo zrani prodélala, mohla byt plivodné vyzrald textura pozdé&ji pretvorena jinymi
procesy, které vedly k pfepsani plivodniho texturniho zaznamu. Takovym procesem by mohla
byt naptiklad dynamicka rekrystalizace (naptiklad Urai et al. 1986 nebo Huang, Logé 2016).
Béhem tohoto procesu se vétsi krystaly ,,rozpadaji* na mensi, z divodu piisobiciho napéti. To
by tak mohlo vysvétlit, Ze textura neni ochuzena o malé krystaly. Pro toto tvrzeni hovoti také
slabé protazeni krystall a jejich pfednostni orientace, kterou je mozné videét na obrazku 32,
ptedevsim pak na obrazku 32A. Z tohoto ditvodu bohuZel nejsou ziskané data z realné textury
vzorku DV-3 relevantni pro dal§i porovnavani se simulovanymi daty. Pro porovnani by bylo
tteba digitalizovat vzorek, ktery by 1épe odpovidal jednoslozkovému systému a zérovei na ném
bylo patrné ochuzeni o malé krystaly. Takovyto vzorek v§ak bohuZzel nebyl v dobé zpracovani
dat k dispozici.
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10 Zavér

Cilem této prace bylo vytvofeni simulace procesu Ostwaldova zrani a nasledné zhodnoceni jeji
spravnosti pomoci porovnani vysledkl této simulace s teorii a s texturou vzorka realnych
hornin, které¢ Ostwaldovo zrani prodé€laly. Simulace Ostwaldova zrani byla skute¢né vytvotrena
a vramci této prace byla vytvoiena také zjednoduSend simulace krystalizace horniny
z magmatu, za ucelem ziskani realistické pocateCni textury, kterd byla nasledné vystavena
zrani. Poté byl vytvofen program na zpracovani dat exportovanych v priabehu simulace, v rdmci
kterého byla mimo jiné vyvinuta metoda na vypocet uhla v trojnych bodech. Déle byl vytvoien
program na digitalizaci realné textury, ktery zaroven z dan¢ textury extrahuje data, ktera mohou
byt pouzita pro porovnavani s vysledky simulace. V prubéhu simulace je mozné exportovat
bitmapové obrazky, zachycujici aktualni stav simulované textury. Samotna simulace 1 vSechny
zminéné pomocné programy byly vytvoieny v jazyce C++. Vysledna vizualizace dat byla
nasledné provedena v jazyce Python.

Pfi porovnavani s teorii byla u simulace zjisténa odchylka od teorie tykajici se pravdépodobné
vypoctenych rychlosti pohybu hranice, kterd omezila moznosti porovnavani dat s texturou
realnych hornin. Nicmén¢ ostatni diskutované parametry se s teorii v zdsad¢ shoduji, at’ jde o
vyvoj CSD kiivky simulované textury, vyvoj shlukovaciho indexu, vypoc¢tené uhly v trojnych
bodech, ¢i o vyvoj délky mezizrnové hranice. CSD kiivka simulované textury se postupné méni
z log-line4rni az mirn€ konvexni v oblasti malych krystali na kiivku konkavni. To znamena,
7e v textufe ubyva malych krystalii a zvEétSuji se ty vétsi, tak jak to vyplyva z teorie (Marsh
1988, Higgins 2011), a textura se tak stdva vice stejnozrnnd (Marsh 1998). Hodnota
shlukovaciho indexu dle oc¢ekavani v pribchu simulace nardsta, s vyjimkou jedné simulace.
RovnéZ narlsta také zastoupeni vyrovnanych trojnych bodl v simulované textufe, pfi¢emz
k nejvétSimu nariistu dochdzi na pocatku simulace a pozdéji dochazi k ustaleni na hodnoté
okolo 20 %. Také celkova délka mezizrnové hranice kles4. Zkracovani délky hranice je opét
nejrychlejsi na zacatku simulace a postupné se zpomaluje. Vici stupni rekrystalizace je vSak
zkracovani témér linedrni s nartistajicim stupném rekrystalizace (Pfiloha 5-8B). Simulace tedy
funguje v zasad¢ spravné, teorii neodpovidaji pouze doby trvani jednotlivych krokli simulace.
Po odstranéni této chyby by tak mohlo jit o funkéni simulaci, kterd by mohla byt pouZita pro
dalsi vyzkum.

Cilem, ktery se v této praci nepodafilo zcela naplnit, je porovnavani vzorkii realnych hornin
s vysledky simulace. Byl vytvotfen cely postup ziskavani a zpracovani dat realnych textur. Pi
jeho pouziti se vSak objevil problém se samotnou redlnou texturou, ktery znemoznil relevantni
porovnavani dat. Problémem je jednak to, Ze textura obsahuje mimo olivin jesté dal§i mineraly,
jejichz ptitomnost ovliviiuje data, ale také to, Ze redlna textura ziejme prodélala dynamickou
rekrystalizaci. To zplsobilo pfepsani texturniho zdznamu a pokud textura v minulosti
Ostwaldovo zrani prodé€lala, ptipadné k nému dochéazelo spolecné s dynamickou rekrystalizaci,
ktera ale probihala s v&tsi rychlosti, neni to na ni jiz zcela patrné. Tento cil byl tak vyfeSen po
teoretické 1 praktické strance, ale nebylo mozné ho zcela dokoncit z divodu absence vhodné
realné textury.
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12 Prilohy

Priloha 1 — Data ze simulace zrani s po¢atecni texturou A. Na obrazku A (délka hrany je 1
mm) je pocatecni textura. Obrazek B znazorfiuje vyvoj praimérné velikosti krystall a kfivku
proloZzenou témito daty, dle rovnice {15}. Na obrazku C jsou vykresleny tfi CSD kfivky
zachycuijici vyvoj textury v pribéhu simulace. Obrazek D zobrazuje ¢asovy vyvoj shlukovaciho
indexu R. Na obrazku E je vidét prabéh primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhld
v trojnych bodech a obrazek F zachycuje vyvoj zastoupeni 120° trojnych bodld v simulaci.
Obrazek G znazoriiuje vyvoj celkové délky mezizrnové hranice a na obrazku H je zobrazen
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Priloha 2 — Data ze simulace zrani s po¢atecni texturou B. Na obrazku A (délka hrany je 1
mm) je pocatecni textura. Obrazek B znazorrnuje vyvoj primérné velikosti krystald a kfivku
proloZzenou témito daty, dle rovnice {15}. Na obrazku C jsou vykresleny tfi CSD kfivky
zachycuijici vyvoj textury v pribéhu simulace. Obrazek D zobrazuje ¢asovy vyvoj shlukovaciho
indexu R. Na obrazku E je vidét prabéh primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhld
v trojnych bodech a obrazek F zachycuje vyvoj zastoupeni 120° trojnych bodld v simulaci.
Obrazek G znazoriuje vyvoj celkové délky mezizrnové hranice a na obrazku H je zobrazen
pribéh stupné rekrystalizace systému.
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Priloha 3 — Data ze simulace zrani s po¢ate¢ni texturou C. Na obrazku A (délka hrany je 1
mm) je pocatecni textura. Obrazek B znazorrnuje vyvoj primérné velikosti krystald a kfivku
proloZzenou témito daty, dle rovnice {15}. Na obrazku C jsou vykresleny tfi CSD kfivky
zachycuijici vyvoj textury v pribéhu simulace. Obrazek D zobrazuje ¢asovy vyvoj shlukovaciho
indexu R. Na obrazku E je vidét prabéh primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhld
v trojnych bodech a obrazek F zachycuje vyvoj zastoupeni 120° trojnych bodld v simulaci.
Obrazek G znazoriuje vyvoj celkové délky mezizrnové hranice a na obrazku H je zobrazen
pribéh stupné rekrystalizace systému.
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Priloha 4 — Data ze simulace zrani s po¢ate¢ni texturou D. Na obrazku A (délka hrany je 1
mm) je pocatecni textura. Obrazek B znazorrnuje vyvoj primérné velikosti krystald a kfivku
proloZzenou témito daty, dle rovnice {15}. Na obrazku C jsou vykresleny tfi CSD kfivky
zachycuijici vyvoj textury v pribéhu simulace. Obrazek D zobrazuje ¢asovy vyvoj shlukovaciho
indexu R. Na obrazku E je vidét prabéh primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhld
v trojnych bodech a obrazek F zachycuje vyvoj zastoupeni 120° trojnych bodld v simulaci.
Obrazek G znazoriuje vyvoj celkové délky mezizrnové hranice a na obrazku H je zobrazen
pribéh stupné rekrystalizace systému.
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Priloha 5 — Vyvoj shlukovaciho indexu (A), celkové délky mezizrnové hranice normalizované
délkou hranice pocatecni textury (B), primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhlu
v trojnych bodech (C) a zastoupeni 120° trojnych bodl v simulaci A v zavislosti na stupni
rekrystalizace.
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Priloha 6 — Vyvoj shlukovaciho indexu (A), celkové délky mezizrnové hranice normalizované
délkou hranice pocatecni textury (B), primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhlu
v trojnych bodech (C) a zastoupeni 120° trojnych bodl v simulaci B v zavislosti na stupni
rekrystalizace.
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Priloha 7 — Vyvoj shlukovaciho indexu (A), celkové délky mezizrnové hranice normalizované
délkou hranice pocatecni textury (B), primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhlu
v trojnych bodech (C) a zastoupeni 120° trojnych bodd v simulaci C v zavislosti na stupni
rekrystalizace.
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Priloha 8 — Vyvoj shlukovaciho indexu (A), celkové délky mezizrnové hranice normalizované
délkou hranice pocatecni textury (B), primérnych hodnot minimalnich a maximalnich uhlu
v trojnych bodech (C) a zastoupeni 120° trojnych bod( v simulaci D v zavislosti na stupni
rekrystalizace.
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Priloha 9 — Obrazky
textury ze simulace
s pocatecni texturou
A. Délka  hrany
obrazku odpovida 1
mm. Na obrazku A je
pocatecni textura. Na
obrazku B je textura

! po 500 krocich

simulace (474,3 let) a
obrazek C zachycuje
texturu po 1000

" krocich simulace

(971,9 let). Na
obrazku D je vidét
vysledna textura po
2 000 krocich
(2 025,6 let).

Priloha 10 — Obrazky

. textury ze simulace
. S pocCateCni texturou

-~ B. Délka hrany
)

obrazku odpovida 1

." mm. Na obrazku A je

pocatecni textura. Na
obrazku B je textura
po 500 krocich
simulace (440,1 let) a
obrazek C zachycuje
texturu po 1000
krocich simulace
(931,8 let). Na
obrazku D je vidét
vysledna textura po
2000 krocich (1
948,8 let).



. Pfiloha 11 — Obrazky
textury ze simulace
s pocatecni texturou
‘z:':l...r,.“ P C. Délka hrany
LY gbe sy s ¢ obrazku odpovida 1
'%Q;“%{O“,‘,;‘ ‘ ?"’?‘ NSy ,-‘50.3: T L% mm. Na obrazku A je

SR, £ % d . pocatedni textura. Na
obrazku B je textura
po 500 krocich
simulace (427,9 let) a
obrazek C zachycuje
texturu po 1000
krocich simulace (894
let). Na obrazku D je
vidét vysledna textura
po 2000 krocich (1
1) 878,1let).

. PFiloha 12 — Obrazky
textury ze simulace
s poCatecni texturou
D. Délka  hrany
obrazku odpovida 1
mm. Na obrazku A je
pocatecni textura. Na
obrazku B je textura
po 500 krocich
simulace (450,3 let) a
obrazek C zachycuje
texturu po 1000
krocich simulace
(942,7 let). Na
obrazku D je vidét
vysledna textura po
2000 krocich (1
981,1 let).
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