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Abstrakt V c¢linku popisujeme teoreticki syntézu rontgenového difrakéného profilu ako superpoziciu spektrdlnych

komponent Kol a Ka2, optimalizovand voci experimentdlnym udajom metédou genetického algoritmu a nelinedrnymi
optimalizacnymi metédami 'Nelder-Mead downhill simplex' a Levenberg-Marquardtovou metédou. Vysledkom takejto
kombindcie globdlnych a lokdlnych optimalizacnych metéd je matematicky model difrakéného profilu, umoziujici

spol'ahlivé uréovanie charakteristik difrakénej linie pre ucely

analyzy vlastnosti Struktiry materidlu. Uvadzame tieZ

experimentdlne vysledky pri implementécii jednotlivych optimalizaénych procedir.

Summary In this paper we describe theoretical synthesis of the x-ray diffraction line profile as a superposition of the
spectral components Kol and Ko2 optimized to the experimental data by the genetic algorithm and nonlinear
optimization methods 'Nelder-Mead downhill simplex' and Levenberg-Marquardt method. Such combination of global and
local optimization methods results in a mathematical model of the diffraction profile, providing reliable determininig of
diffraction line characteristics for the material structure properties study. Experimetal results of the optimization preocedures are

given too.

1. UVOD

Vlastnosti mikro$truktiry materidlu vyznamne
ovplyviiuju proces difrakcie rontgenového Ziarenia a
tvar registrovanych difrakénych maxim. Z uhlovej
zdvislosti tvaru difrakénych maxim je preto mozné
urcovat’ cely rad mikroStruktirnych charakteristik —
vel'kost’ oblasti koherentného rozptylu,
mikrodeformdcie kryStdlovej mriezky, hustotu
dislokdcii a podobne. Pri rieSeni tychto tloh ma
zdsadny vyznam tvorba matematického modelu,
popisujiceho  tvar  experimentdlne  urceného
difrakéného obrazu na ziklade analyzy vplyvov
vlastnosti kryStalickej Struktdiry na procesy difrakcie.
Pri modelovani tvaru experimentdlnych difrakénych
profilov sa pouziva cely rad analytickych funkcii.
Velmi dobré vysledky sa dosahuji pri pouziti
konvolicie Gaussovej a Cauchyho fukcie a pri
pouZiti Pearson VII funkcie. V ¢ldnku popisujeme
syntézu matematického modelu rtg difrakéného
profilu pri implementdcii funkcie Pearson VII

pomocou  optimalizaénych  metéd na  béze
genetickych  algoritmov  (GA) a porovnanie
vysledkov ~ optimalizaéného  procesu GA s
optimaliziciou  modelovej  funkcie  metédami

Levenberg-Marquardt a Nelder-Mead simplex.

2. STRATEGIA SYNTEZY DIFRAKCNEJ
PROFILOVEJ FUNKCIE

Pri.  modelovani tvaru  difrakéného  profilu
predpokladdme, Ze spektrdlne komponenty Kol a
Ka2  difraktovaného rtg  Ziarenia, ktorych
superpozicia urCuje priebeh intenzity difrakéného
maxima, je mozné charakterizovat rovnakou
funkciou.

Ko2

Obr. 1. Modelovanie superpozicie spektrdlnych zlpgiek
Kal a Ko?2 difrakéného profilu
Fig. 1. Spectral components Kal nad K a2 superposi-tion
modelling

Poloha zlozky Koa2 je voéi polohe Kol posunutd a
intenzita je priblizne polovi¢na. Uhlovid zdvislost
intenzity profilu difrakcnej linie preto modelujeme
ako superpoziciu dvoch vzdjomne posunutych
profilovych funkcii Pearson VII, pricom pouzivame
modifikovanu verziu tejto profilovej funkcie [1]. Pri
takomto postupe je potrebné optimalizovat’ hodnoty
o0smich nezdvislych premennych modelovej funkcie,
generujicej teoreticky difrakény profil. Pre tucely
optimalizdcie teoretického modelu difrakéného
profilu voéi experimentdlnym hodnotdim sme
implementovali  geneticky  algoritmus  [2],[3].
Geneticky algoritmus patri medzi stochastické
metédy globdlnej optimalizicie, ktoré vyuzivaju
zovSeobecnené principy prirodného evolu¢ného
procesu, objavené v molekulovej biol6gii. Tato
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technika vyuZiva zndme evolu¢né operatory selekcie,
kriZenia a mutdcie, pdsobiace na bindrne retazce,
kédujice  hodnoty  nezdvislych  premennych
optimalizovanej modelovej funkcie. Na zaliatku
optimalizacného procesu sa v naSej implementdcii
GA ndhodne generuje pociato¢nd mnoZina binarnych
retazcov (nulovd populdcia P,), reprezentujlica
mozné rieSenia optimalizovanej funkcie. Pésobenim
genetickych operatorov GA produkuje
nasledovnikov retazcov nulovej populécie
(populdciu P,), z ktorych sa pocitaji nové modely
difrakénéko profilu. Mierou kvality kazdého nového
retazca v P; je hodnota funkcie F

- =Z (Ie(zeil)[(—zl,(zef))z , 0

%)

charakterizujica  stupenn  zhody teoretického
difrakéného profilu s experimentdlnym profilom.
Ie(ZHi) je intenzita experimentdlneho difrakéného

profilu pri uhle difrakcie 26;, 1,(26;,) je hodnota

intenzity teoretického modelu difrakéného profilu pri
tomto uhle, n je pocCet bodov experimentdlneho
difrakéného profilu. Typicky pocet retazcov Vv
mnozine P, je rddovo stovky. Populdcie tvorené
men$im poctom retazcov maji tendenciu zachytu v
lokdlnej oblasti parametrického hyperpriestoru v
dosledku straty diverzity rieSeni pri dominantnom
postaveni urCitého retazca nulovej populécie a jeho
nasledovnikov. Na druhej strane prili§ vel’ky pocet
retazcov  populdcie moZe  znizit  ucinnost
konvergencie modelovej funkcie ku globdlnemu
optimu v dosledku pretaZenia matematického
modelu slabymi retfazcami s vysokymi hodnotami
funkcie F. Teoretické difrakéné profily, ktoré maju
nizke hodnoty funkcie F sa vyznacuji dobrou
zhodou s experimentdlnymi hodnotami. Pri GA
optimalizdcii sa pdsobenim operdatora selekcie
zvySuje pravdepodobnost reprodukcie retazcov
(odovzddvania informdcie obsiahnutej v danom
retazci) s nizkou hodnotou F do nasledujicej
populécie. Ret'azec s najnizSou hodnotou funkcie F
sa do nasledujicej populdcie kopiruje automaticky.
Tymto sa zabezpeli, Ze kvalita matematického
modelu difrakéného profilu dosiahnutd v uréitom
stupni evolu¢ného optimaliza¢ného procesu sa pri
d’alSom pokracovani GA nezniZi. Funkcia F v tvare
(1) poskytuje podla naSich skdsenosti dobré
rozliSenie medzi vhodnymi a menej vhodnymi
syntézami teoretického difrakéného profilu.

V priebehu GA procesu sa pdsobenim
genetickych operatorov cyklicky generuje
postupnost’  nasledujicich  populdcii P — P,
binirnych ret'azcov. Operator selekcie vyberd z
danej populdcie na zdklade hodnoty funkcie F par
rodicovskych retazcov. Pravdepodobnost’ selekcie je
pritom vySSia pre retazce s nizSou hodnotou F.
Posobenim operdtora krizenia sa z tychto

rodi¢ovskych  retazcov generuje potomok.
Pouzivame pritom rozdelenie rodicovskych retazcv
v dvoch ndhodne vybranych bodoch a zdmeny takto
vytvorenych usekov pdvodnych retazcov
(dvojbodové kriZenie). Operitor kriZenia
zabezpeCuje produkciu potomkov, ktoré dedia
vlastnosti pdvodnych rodicovskych retazcov. Pri
mutdcii sa meni hodnota ndhodne vybranych bitov
selektovaného retazca. Operdtor muticie takto
vnasa do matematickéh modelu difrakéného profilu
novd informdciu, ktord sa predtym v populdcii P
nevyskytovala a zabezpecCuje tak potrebnd diverzitu
evolucného optimalizatného procesu. UmoZinuje
prehl'addvanie dalsej Casti parametrického
hyperpriestoru, ktord by bola pri pouZiti samotného
operatora krizenia nedostupnd. Z retazcov povodnej
populdcie, potomkov, generovanych krizenim a
mutaciou a kopirovanim retazca s minimdlnou
hodnotou funkcie F sa generuje nasledujica
populdcia. Tento iteraCny proces sa ukon¢i pri
dosiahnutf urcitej vopred stanovenej hodnoty F alebo
po urcitom pocte evolucnych epoch. Vyvoj hodnoty
funkcie F monitorujeme v priebehu optimalizacného
procesu graficky aj numericky. Tymto spdsobom je
mozné zastavit optimalizacny proces aj v pripade,
ked sa dosiahne stabilizicia konvergencie
matematického modelu poc€as vidc¢Sieho poctu
iteracnych krokov (ked’ sa zastavi pokles hodnoty F).

Medzi vyhody GA metddy patri skuto¢nost’, Ze
proces GA nezastavuje pri dosiahnuti lokalneho
extrému v parametrickom hyperpriestore. Typickou
¢rtou GA metddy je paralelny reZzim cinnosti (v
jednotlivych iteraénych krokoch sa simultdnne
analyzuje velky pocet pripustnych rieSeni) a
necitlivost’ na kvalitu odhadu pociato¢ného modelu
difrakéného profilu.

3. SPRESNENIE MODELU DIFRAKCNEHO
PROFILU

Po uréeni parametrov profilovej funkcie pomocou
metédy GA sa spresiiuje matematicky model
metédami nelinedrnej multiparametrickej
optimalizacie. Implementovali  sme metodu
Levenberg - Marquardt a metédu Nelder - Mead
simplex. Levenberg-Marquardtova metéda je
modifikdciou  Gauss-Newtonovej optimalizacnej
metddy. VyuZiva aproximdciu Hessidnu a rieSi aj
problémy s jeho vel'mi malymi vlastnymi hodnotami
[4], [5]. Je to Standardnd metdda optimalizécie

diferencovatel'nych  funkcii, ktoré nemaji prilis
vel'ky pocet premennych.

Simplexova metdéda konStruuje \Y
parametrickom priestore pri optimalizacii

geometrickd formu - tzv. simplex a s jeho vrcholmi
prevadza cely rad geometrickych transformdcii. Pri
tychto transformdcidch sa simplex presiva k
lokdlnemu minimu modelovej funkcie. Metdda je
robustnd, nevyuZziva derivicie modelovej funkcie a
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pracuje aj v relativne komplikovanej Struktire
parametrického hyperpriestoru [6], [7].

4. PRAKTICKA REALIZACIA SYNTEZY

DIFRAKCNEHO PROFILU

Procediry optimalizacie difrakénych profilov sme
realizovali v prostredi Delphi. V hlavhom menu
aplikdcie st implementované procedury pre pracu s
experimentdlnymi ddajmi, ich konverzia zo
Standardnych datovych Struktir beznych
difraktometrov, zobrazovanie a archivacia. Pred
matematickym modelovanim difrakéného profilu sa
separuyje pozadie difrakéného obrazu a vhodne sa
prefiltruje Sumovd zlozka experimentdlnych tdajov.
Pri separdcii pozadia pouZivame v dzkom intervale
difrakénych uhlov v profilovej oblasti linedrnu
aproximiciu priebehu pozadia. Pre tucely filtracie
Sumu sd implementované viaceré FIR filtre,
Fourierovska filtracia, sada waveletovych filtrov a
Volterrov nelinedrny filter. Vplyv aplikovaného
¢islicového filtra sa posudzuje subjektivne a oblast
ostrého difrakéného maxima je moZné z procesu
filtracie vynechat aby sa deforméciou tvaru profilu
neznehodnotila informdcia, Specificky viazand na
tento priebeh. Zdikladny odhad parametrov
modelovej funkcie sa robi automaticky analyzou
polohy, Sirky a maximdlnej intenzity difrakéného
profilu. Pred GA optimalizdciou sa uréi pocet
retazcov v populdcii, pocet iteracnych krokov a
pravdepodobnosti genetickych operdtorov muticie a
kriZzenia. Priebeh GA optimalizacného procesu sa
vyhodnocuje subjektivne na zdklade okamzZitej
hodnoty fitnes funkcie najlepSieho rieSenia v danom
iteratnom kroku (populdcii). Tymto spdsobom
ziskany matematicky model difrakéného profilu sa
eSte  spresfiuyje  pomocou simplexovej alebo
Levenberg — Marquardtovej metédy. V tomto Stddiu
tvorby matematického modelu difrakéného profilu
uz nie je rozhodujice subjektivne grafické
porovnanie  experimentdlnych a  teoretickych
modelovych hodnét ale aj v tomto kroku pouzivame
na posiddenie kvality modelu hodnotu F urcend
podla (1). Vystupom optimalizaéného procesu je
komponenta Kol difrakéného profilu, ktorej tvarové
charakteristiky  (poloha, maximdlna intenzita,
FWHM, integrdlna Sirka a d’alSie) sa vyuzivajui v
rade difraktometrickych metéd urcovania vlastnosti
Struktiry materidlu. Podobnym spdsobom sa
spracovdva aj difrakény obraz vzorky S$tandardu.
Charakteristiky difrakénych linif vzorky Standardu sa
pouZivaji pri dekonvolicii pristrojovych vplyvov z
experimentdlneho difrakéného obrazu na urcenie
charakteristik fyzikdlneho profilu.

5.ZAVER

V  ¢lanku  popisujeme  konkrétnu  syntézu
matematického modelu difrakéného profilu pomocou
optimalizaénych metéd na bdze genetického
algoritmu a nelinearnych multiparametrickych met6d

Nelder - Mead simplex a Levenberg - Marquardt. Pri
takejto kombindcii optimalizaénych metéd je moZné
dosiahnut vel'mi dobri zhodu matematického
modelu difrakéného profilu a experimentdlnych
udajov. Vysledny priebeh komponenty Kol je
pouzity v dekonvolu¢nej metdde pri odstraneni
pristrojového rozsirenia a umoziuje tak spolahlivé
rieSenie problémov difrakénej analyzy Struktiry
materidlu. Vyhodou genetickej optimalizicie je jej
nezdvislost od kvality pociatoénych podmienok.
Geneticky algoritmus stochasticky prehladdva cely
parametricky priestor a poskytuje vhodny vstupny
model pre tradi¢né nelinedrne multiparametrické
optimalizacné metédy. Implementicia genetického
algoritmu je pomerne jednoduchd a preto umoZiuje
velmi komfortni tvorbu teoretického modelu a
analyzu procesu difrakcie vo vidzbe na vlastnosti
realnej difraktujicej Struktiry. Po implementdcii GA
optimalizdcie a spresneni modelu pomocou
simplexovej alebo Levenberg - Marquardtovej
metédy dosahujeme velmi nizke hodnoty suctu
Stvorcov rezidudlnych odchylok teoretického modelu
a experimentdlnych udajov, ktoré je obtazné
dosiahnut’ inym spésobom. Na ilustraciu dosiahnutej
kvality matematického modelu pri jednotlivych
krokoch popisovanej syntézy uvddzame v Tab. 1
hodnoty funkcie F, polohu a maximilnu intenzitu pri
optimalizdcii modelu difrak¢énej linie vzorky palddia,
meranej v  Bragg-Brentanove] geometrii na
difraktometri URDG6 [8].

Tab. 1. Hodnoty funkcie F pri optimalizdcii modelu
difrakcnej linie vzorky palddia
Table 1. Function F values after the optimization of the
palladium diffraction line

metéda poloha Kol | I (Kol) F
deg sT st
pociato¢ny odhad 40.19538 21677 4787
GA 40.19511 21650 2547
GA+ simplex 40.19512 21647 2190
GA + LM 40.19514 21656 1341

Experimentdlne udaje neboli filtrované, pozadie bolo
separované Standardnym  spdésobom. Uvedené
charakteristiky profilu difrakénej linie sa pouZivaju
spolu s radom dalSich charakteristtk (FWHM,
tvarovy faktor, integrdlna Sirka a pod.) pri rieSeni
problémov redlnej Struktiry materidlu. V uvedenom
priklade sa hodnoty tychto charakteristik pri pouZziti
roznych otimalizacnych postupov liSia vel'mi mdlo,
pricom hodnota funkcie F, charakterizujica kvalitu
matematického modelu difrakéného maxima sa meni
vyrazne. Znamend to, Ze u danej modelovej funkcie
sa vyrazne menia ostatné parametre. Pri hodnoteni
kvality optimalizovaného modelu pozorujeme vel'mi
vyrazny vplyv tych parametrov, ktoré modifikuju
tvar difrakéného profilu v oblastiach vzdialenych od
polohy difrakéného maxima. Spominand kombindcia
globdlnych a lokdlnych optimalizatnych metéd
umoznuje dosiahnut' vysSiu kvalitu matematického
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popisu tvaru difrakéného maxima. Problematika
vzdjomnej vdazby hodndt parametrov optimalizovane;j
modelovej funkcie a redlnej Struktiry materidlu je v
sicasnosti predmetom intenzivneho Stidia.
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