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PREPROCESOR PRO SYSTÉM LISA
Petr HORA, Milan ŠIŇOR(
Abstract: The preprocessor for system LISA.                                       
In this contribution we pay attention to the propagation of the stress waves in an arbitrary complex inhomogeneous media. For the system of elastodynamic wave equations we have adopted the method of solution based on the local interaction simulation approach (LISA) and the sharp interface model (SIM) introduced for 1D, 2D and 3D cases in [1-3].

The implementation of LISA/SIM in 2D and 3D to computer codes is done in the C programming language. Preprocessor is done in the programming language Python with graphic libraries wxPython and wxWindows.

Key words: stress wave propagation, Python
1. Úvod
V tomto příspěvku se soustředíme na šíření napěťových vln v libovolně složitém nehomogenním prostředí.

Předpokládejme elastodynamickou vlnovou rovnici ve tvaru
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kde 
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 je složka výchylky, 
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 je hustota materiálu, 
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 jsou externí objemové síly a 
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 je koeficient viskózního tření. Na soustavu rovnic (1) jsme aplikovali metodu řešení založenou na přístupu simulace lokální interakce (LISA) a modelu ostrého přechodu (SIM) zavedené pro 3D případ v [3].

LISA/SIM metoda je odvozena pro 2D a 3D případ systémem pro počítačovou algebru Reduce [4]. Systémy pro počítačovou algebru jsou mocné softwarové balíky schopné zpracovat komplikované matematické vzorce na počítači. Tyto systémy mohou podporovat vývoj simulačních kódů pro numerické řešení parciálních diferenciálních rovnic v několika fázích: diskretizace, analýza vlastností numerických metod (např. stabilita) a generování numerického kódu. Všechny kroky této metodologie byly použity při vývoji 2D a 3D simulačních kódů pro elastodynamickou vlnovou rovnici. LISA/SIM 2D a 3D metody jsou implementovány v počítačových programech, jejichž části byly generovány poloautomaticky Reducem.

2. LISA/SIM ve 3D

V této části uvedeme stručnou rekapitulaci odvození podle článku Delsanta a kol. [3]. Elastodynamická vlnová rovnice ve 3D se souřadnicemi 
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Pro homogenní médium:
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Pro ortotropní materiály:
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kde je použito Voightovo konvence:
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Vlnovou rovnici (3) je vhodné psát ve tvaru:
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kde
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Diskretizace vlnové rovnice

Diskretizace je pro 3D provedena pravoúhlou rovnoměrnou mřížkou s mřížkovými kroky 
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a s pomocnými body ve vzdálenosti 
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 v dalším nahrazuje libovolnou složku vektoru výchylky 
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	Konečné diference pro derivace

	První řád
	Druhý řád, pro 
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3 rovnice v každém z 8 bodů 
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kde nadtržítko označuje posun.

Abychom získali spojitost složek tenzoru napětí, jsou zavedeny pomocné body 
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 s následující podmínkou 
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Navíc se předpokládá, že 
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atd., buňka je označena rohem s minimálními indexy.

Derivace v bodech 
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První derivace v bodech 
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Složky tenzoru napětí
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mohou být pro ortotropní materiál psány jako
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Dále předepišme spojitost napětí v rovinách
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Vhodnou kombinací diskretizovaných vlnových rovnic v 8 buňkách sousedících se středním bodem a rovnic spojitosti napětí eliminujeme neznámé první derivace v bodech 
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Po standardní diskretizaci časových derivací získáme explicitní diferenční schéma pro výchylky 
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Všechna odvození byla dělána ve složkovém tvaru v Reducu a kontrolována s výsledky Delsanta a kol. [3].

Generování kódu

Explicitní diferenční schéma (7) pro výchylky 
[image: image55.wmf](
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 nulových, tj. všechny s posuny 
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. Tyto koeficienty musí být uloženy v každém bodě 
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 sítě. Kvůli úspoře paměti stačí ukládat pouze 
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 koeficientů v každém bodě místo 
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 (3 rovnice, 3 složky a 3 posuny v každé ze 3 souřadnic).

Před generováním kódu bylo provedeno přeskupení z důvodu zahrnutí pouze nenulových koeficientů.

Hodnoty koeficientů 
[image: image61.wmf]ijkabc
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 nezávisí na čase a byly proto předpočteny.

Rutiny pro počáteční výpočty koeficientů a pro jeden časový krok byly generovány automaticky (cca 29 kB kódu v jazyce C).

3. Simulační kód

Implementace LISA/SIM ve 2D a 3D do počítačového kódu je dělána univerzálním způsobem. Dále uvádíme některé charakteristiky těchto programů.

Zadávání vstupních dat

Vstupní data pro 2D a 3D programy se zadávají přes textový soubor, který má tvar jako win.ini. Pro tvorbu tohoto vstupního souboru byl vyvinut jednoduchý preprocesor (viz obrázek), který je naprogramován v jazyce Python s podporou grafických knihoven wxPython a wxWindows.

[image: image1.wmf] 

Python je čistý objektový jazyk se správou výjimek, kompilací do bytekódu, mnoha vysoko-úrovňovými typy (řetězce, seznam, asociativní pole), plně podporující Unicode, lze jej doplnit o vlastní vestavěné typy a funkce pomocí C/C++, nebo naopak lze interpret začlenit do programu v jiném jazyce.

Základní balík obsahuje velké množství modulů, které lze ihned používat. Jmenujme moduly pro přístup k data-bázím, GUI, službám operač-ního systému, HTTP, FTP, POP3, SMTP a mnohým jiným protokolům. Samozřejmostí jsou regulární výrazy. Definuje také několik modulů pro přístup k vnitřním mechanismům Pythonu (garbage collector, parser, kompilátor). V Pythonu je taktéž napsán debugger a profiler tohoto jazyka.

wxPython je nástroj pro tvorbu grafického uživatelského rozhraní (GUI) určený pro programovací jazyk Python. Umožňuje programátorům jednoduše a rychle vytvářet programy s robustním, vysoce funkčním GUI. Je implementován jako rozšiřující modul Pythonu, který zapouzdřuje populární knihovnu GUI wxWindows, která je psána v jazyce C++ a je nezávislá na dané platformě (v současnosti jsou podporovány tyto platformy: 32-bitové Microsoft Windows, většina Unixů nebo Unixu podobných systémů a Macintosh OS X).

Stejně jako Python je i wxWindows a wxPython šířen pod licencí Open Source, tzn. zdrojové kódy jsou využitelné pro kohokoli a kdokoli také může přispívat do těchto projektů opravami nebo rozšířeními. 

Geometrické tvary počítaných domén

Vnitřní geometrické tvary mohou mít různorodý tvar s libovolnými rozměry a orientací v prostoru. Pozor, základní, tj. vnější, geometrie je vždy dána souřadnicovou soustavou, tj. obdélník ve 2D, kvádr  ve 3D.

	2D geometrie
	3D geometrie

	obdélník
	kvádr

	kruh
	koule

	mezikruží
	kulová výseč

	výseč
	kulová úseč

	úseč
	elipsoid

	elipsa
	paraboloid

	polygon
	válec


Druhy buzení

V programech lze aplikovat  jak počáteční výchylky, tak externí objemové síly.

U všech těchto zdrojů lze zadat libovolný: počet, pozici, úhel působení a tvar v prostoru i v čase.

Tvary jsou následující: gaussovská funkce, sinus, obdélník, polygon, chybová funkce, exploze a Rickerův pulz.

Volitelně lze zdrojový signál modulovat jinou funkcí.

Příklad zdrojového pulzu (Gauss modulovaný sinem v čase, Gauss v prostoru, kolmý dopad):
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parametry pulzu,
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rychlost vlny,
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zpoždění pulzu,
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frekvence sinusové vlny,
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fázový posun vlny,
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počet opakování pulzu,
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opakovací frekvence.

Okrajové podmínky

V kódu jsou implementovány různé typy okrajových podmínek:

· Podmínka volného povrchu 
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· Podmínka předepisující na hranici danou hodnotu výchylky.

· Podmínka bezodrazové hranice

Při tvorbě programu bylo vyzkoušeno několik typů absorpčních hranic:

· Extrapolace nultého a prvního řádu pracuje, ale výsledky nebyly moc dobré. Extrapolace druhého a vyšších řádů jsou obvykle nestabilní.

· Tlumení může být simulováno několika různými členy v elastodynamické vlnové rovnici (úměrnými první prostorové a časové derivaci amplitud výchylek). Tato metoda byla nakonec implementována v programech pro 2D.

· Paraxialní aproximace elastické vlnové rovnice dle [5]. Tato aproximace nelze použít všeobecně.
· Superpozice řešení s Dirichletovými okrajovými podmínkami 
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 a s Neumannovými okrajovými podmínkami 
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 [6]. Analytická formulace je přesná, nezávislá jak na frekvenci, tak na dopadajícím úhlu. Pracuje velice dobře s výjimkou rohů.

Ukládání dat

Z důvodu velkého množství dat generovaných 2D a 3D programy postavených na metodě LISA/SIM jsme se rozhodli pro ukládání dat použít souborový formát netCDF [7]. Souborový formát netCDF reprezentuje produktivní sadu programů pro ukládání, načítání a manipulaci s vědeckými daty.

Souborový formát netCDF je:

· strojově nezávislý (netCDF soubory jsou kódovány v XDR nebo IEEE, téměř všechny počítače poskytují přístup to XDR nebo IEEE a přístup k netCDF souborům přes počítačové sítě se děje bez modifikace dat),

· přímý přístup,

· samo-popisný,

· pod licencí Open Source,

· Existuje rozhraní pro mnoho programovacích jazyků, např.: Fortran, C, C++, Perl, Python, Java, atd.

· Existuje čitelný ekvivalent obsahu netCDF souboru - Common Data Language (CDL).

· Pro zpracování netCDF souborů existuje velký počet využitelných funkcí, operátorů a utilit.

· netCDF soubory mohou být načteny mnoha programy pro vizualizaci a zpracování dat (komerční: Iris Explorer, AVS, IDL, Matlab, NCAR graphics, atd., public domain: Khoros, Vis5D, LinkWinds, PolyPaint, SciAn, Ferret, PolyView, atd).

4. Závěr

V příspěvku jsme nastínili odvození a implementaci metody založené na přístupu simulace lokální interakce (LISA) a modelu ostrého přechodu (SIM) pro řešení šíření napěťových vln ve 2D a 3D prostředí.

V současnosti zahrnuje implementace pouze ortotropní materiály a vnitřní geometrii lze sestavit pouze z jednoduchých útvarů (2D: obdélníky, kruhy, elipsy, atd.; 3D: kvádry, koule, válce, atd.).

Naším přáním je do budoucna doplnit programy o obecné anizotropní prostředí s možností načítání libovolné geometrie, např. z obrazových dat metalografických analýz.
Závěrem je naší milou povinností poděkovat za podporu při řešení tohoto úkolu grantu GA ČR 106/01/0396 „Hodnocení struktury a vnitřních napětí funkčních materiálů ultrazvukovými metodami“ (řešitel Ing. M. Landa, CSc.) řešenému na ÚT AV ČR v Praze.
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