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Abstrakt

Tato bakalafskd prace se zabyva problematikou pocitacového modelovani
fyzikalniho jevu penetrace ¢astic do struktury textilie v programu MATLAB. Teoreticka
Cast se zabyva popsanim a charakteristikou plazmatu ajeho nasledné vyuziti pfi
modifikaci povrchu materiald, v naSem piipadé se jednd o textilii. Dale je v teoretické
Casti zminéna oblast pocitacové modelace Vriznych programech a aplikace
modelaénich metod v oboru fyziky. Tyto metody jsou ovéteny V praktické ¢asti, ktera je
zam¢fena na samotné modelovani programem MATLAB a zpracovani vysledka

v jednotlivych grafech a modelech. Zdrojovy kdd je uveden v ptiloze.
Klicova slova

MATLAB, pocitacové modelovani, plazma, textilie, penetrace ¢astic, modifikace
Abstract

This diploma thesis deals with computer modeling of physical phenomena of
particle penetration into the structure of the fabric in MATLAB. The theoretical part
results describing a characteristic of plasma and its subsequent use for surface
modification of materials, in our case it is the fabric. The theoretical part is about
computer modeling in various programs and applications of the modeling methods in
the field of physics. These methods are validated in the practical part, which is focused
on modeling and MATLAB processing results in various graphs and models. Source
code is provided in the Annex.
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2 Uvod

Plazma je ¢tvrté skupenstvi hmoty, a ptrestoze jsme 0 ném do nedavné doby mnoho
nevédéli, setkavame se s nim dnes a denné. Plazma piekvapivé tvoii témet 99 % celého
vesmiru. Na Zemi se sice v tak obrovské mife nevyskytuje, pfesto ho vyuzivame stale
vice a vice, naptiklad jako zdroj svétla, k Upravé materialt, jako dezinfekci atp. a prave
jednim timto procesem vyuZzivajicim plazmatu a jeho naslednou modelaci se zabyva tato

prace.

Proces penetrace castic do textilie za pritomnosti plazmatu je velmi dilezitym
postupem pii modifikaci povrchu materialt ¢i ptipadné upraveé struktury. Tato technika
ma Vv soucasnosti obrovské vyuziti v mnoha oblastech. Takto plazmaticky oSetfené
materialy ziskavaji celou fadu chemickych vlastnosti, ato pti vyuziti velmi levné

a Casové nenarocné metody.

K zavére¢né modelaci v této praci byl vyuzit program MATLAB (matrix laboratory),
ktery ma celou fadu technickych vyuZiti nejen na poli fyziky, ale i chemie, matematiky,
biologie adalsich odvétvi. Pro jednotlivé procesy poskytuje velké mnozstvi

doplnujicich knihoven.

Samotnou modelaci procesu penetrace je mozné vytvofit iza pomoci jinych

programtl, jako je napf. COMSOL Multiphysics.



3 Plazma ajeho wvyuziti kupravé povrchovych

vlastnosti materialua

3.1 Plazma jako ¢tvrté skupenstvi hmoty

Plazma se fadi mezi ¢&tyfi skupenstvi hmoty ama mezi vSemi latkami nejvétsi
zastoupeni, piestoze na Zemi Se vyskytuje pouze ziidka. Tvori témér 99 % hmoty ve
vesmiru, jako jsou napf. mlhoviny, hvézdy, sluneéni vitr, polarni zare, blesky a dalsi. Je
to v podstaté ionizovany plyn, ve kterém se ¢astice pohybuji tak rychle, Ze jsou schopny

se navzajem rozbijet.

lonizace je proces vzniku volnych elektronti a iontl vV plynu zptisobem, pii Kterém
se nékteré molekuly rozstépi na kladny iont a elektron plsobenim ionizatoru nebo

vzajemnymi srazkami. Opacny d¢&j se nazyva rekombinace.
lont neboli nabita ¢astice mize vzniknout dvéma zplsoby:

e odevzdanim elektronu — vznikne kladné nabity iont, tedy kation

e pfijetim elektronu — v tomto ptipadé vznikne zaporné nabity iont, anion

Pii rekombinaci ionti, tedy opacném dé&ji Kk ionizaci, se opa¢né nabité ionty,

poptipadé kladné nabité ionty a elektrony, spojuji v neutralni molekulu iontu.[1]
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Obrazek 1: lonizace a rekombinace[2]

S ionizaci souvisi pojem excitace. Nabita ¢astice ztraci svou energii pii pruchodu
latkou v disledku Coulombovské interakce s elektrony latky. Je-li energie predana
nabitou Castici latce relativné mala, dojde k preskoku elektronu z nizsi energeticke

v v/

hladiny na vy33i energetickou hladinu, a tim dochazi k excitaci atomu.[3]



Plazma je plyn elektricky vodivy, nebot obsahuje elektricky nabité Castice, které
mohou pienaset elektricky proud. Pojem plazma zavedl v roce 1927 americky chemik
a fyzik Irving Langmuir, ktery se skute¢né nechal inspirovat krevni plazmou pfenasejici
Cervené a bilé krvinky, proteiny, hormony a mikroby stejné jako plazmatické skupenstvi

pienasi elektrony, ionty, radikaly, excitované ¢astice a neutralni ¢astice.

Plazma dé¢lime podle nékolika kritérii, ¢imZz snaze odhadujeme jeho konkrétni

vlastnosti.

e Plazma vysokoteplotni — plazma nizkoteplotni

Velmi dilezité je rozdéleni plazmatu podle teploty. Jedna se 0 vysokoteplotni (pIné
ionizované) plazma, jehoz teplota se pohybuje az kolem 10° K, a nizkoteplotni plazma,
pohybujici se v rozmezi 5 000 az 15 000 K. St¥edni energie nabitych castic se pohybuje

od 0,5-10 eV, pti¢emz vysokoteplotni plazma mize dosahnout hodnot pies 100 eV.

V elektrotechnice se vZzdy vyuZivaly pevné latky akovy. Plazma jako vodi¢ ma
nesporné vyhody oproti kovim pii vyuziti vV pramyslu, jelikoz je podstatné lehci.
Vv plazmé se elektrony odtrhavaji od atomt pii srazce dostatecné rychlych Ccastic,

pusobenim svétla nebo elektrickym nabojem.

V plazmatu se elektrony pohybuji neuspofadané (jako V plynech). DileZitou
vlastnosti plazmatu vSak je, Ze jeho zmagnetizovanim lze pfinutit castice, aby
se pohybovaly uspofadané. Ve zmagnetizovaném plazmatu se elektrony pohybuji jako
uspotadany kolektiv. Tudiz mtze byt v plazmé pohyb castic omezeny magnetickym

polem, které na plazma ptisobi diky elektrické vodivosti.

Dalsi dulezitou vlastnosti plazmatu je tzv. kvazineutralita, kterd znamena, Ze ve
velmi malém objemu (mikroskopickém objemu) je pocet kladné nabitych a zaporné

nabitych ¢astic vyrovnany.

Dilezitou veli¢inou pro posuzovani vlastnosti plazmat je Debyeova vzdalenost Ap.
Tento jev je pozorovan v pfitomnosti pevné latky v plazmatu. Pevné latka nese naboj,
ale ten je diky kvazineutralit¢ plazmatu odstinén. Ve vzdalenosti oznaované jako
Debyeho stinici vzdalenost je jiz plazma opét kvazineutralni. Dtlezitym parametrem je

mnozstvi ¢astic vV Debyeho sféfe, ve které tento proces probiha, atento pocet je

, , 4
definovén vztahem Np = - np>.



e Plazma kvantové — plazma klasické

U tohoto rozdéleni zalezi na poctu elektroni na jeden kvantovy stav. Pokud je
zanedbatelny, vykazuje elektronovy plyn klasické chovéni, popsan Boltzmannovym
rozdélenim. v opaéném piipadé uzivame Fermiho-Diracovo rozd¢leni a plyn se chova

kvantové.

e Plazma sdifundujicim magnetickym polem - plazma sezamrzlym

magnetickym polem

Plazma je vysoce vodiva latka. Pokud je magnetické pole v plazmatu zamrzlé,
sleduje veSkery pohyb ¢astic. Kdyz je pole ¢aste¢né zamrzlé, jeho vodivost je kone¢na
a magnetické pole ¢aste¢né difunduje (rozptyluje ¢astice do okoli, dokud se koncentrace

nevyrovna).
e Plazma rovnovazné — plazma nerovnovazné

Teplota iontt a elektront se muze lisit v disledku chaotického pohybu ¢astic.
Nejprve se diky srazkam zahfteji elektrony, které teplo predaji iontim. Pokud je tedy
teplota vSech Castic stejna, jedna se o plazma rovnovazné, v opacném piipadé o plazma

nerovnovazné.
e Plazma srazkové — plazma bezesrazkove

V plazmatu probihaji srazky, charakterizované Coulumbovou interakci (piitahovani
a odpuzovani). Chceme-li uvazovat o plazmatu bezesrazkovém, musi byt stiedni volna
draha (primérna vzdalenost urazena mezi dvéma srazkami) vétsi nez charakteristické

rozméry plazmatu.

e Plazma idealni — plazma neidealni

Je-li Ny > 1, to znamena, jestlize je pocet ¢astic vV Debyeho sféfe mnohonasobné
vétsi nez 1, prevladaji kolektivni procesy nad srazkami, ajednd setedy o plazma
idealni. Takové plazma je vysoce vodive a horke.

Pfi zkoumani plazmatu se setkdvdme i s dal$im téidénim podle urcitych vlastnosti,

jako napiiklad plazma relativistické a nerelativistické a podobné, ale pro technické

aplikace postaci predchozi déleni.

Prvni zminky o plazmatu se datuji uz rokem 1745, kdy némecky fyzik E. G. Von

Kleist vynalezl tzv. leydenskou lahev, se kterou experimentoval Pieter van



Musschenbroek apozdéji i Benjamin Franklin. Leydenskd lahev byla v podstaté
sklenéna nadoba, potazena zevnitf i zvenc¢i kovovou folii, aby bylo mozno uchovat
dostateéné mnozstvi elektrického naboje pro dosazeni vysokého elektrického

potencialu.
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Obrézek 2: Leydenska lahev[4]

Ptelom ve zkoumdani plazmatu nastal az v prvni poloviné dvacéatého stoleti, ato
konkrétné v roce 1927, kdy Irving Langmuir se svym spolupracovnikem Lewi Tonksem
zkoumal ionizovany plyn a pozoroval zmény elektronové hustoty Vv trubici s plazmovym

vybojem, které jsou oznacovany za plazmové viny.

Diky témto pfelomovym objevim védci zjistili pfitomnost zemské ionosféry v horni

Casti atmosféry, kterou tvofi vrstva nabitych Castic a kterd odrazi radiové viny.

Nedlouho na to doSlo k zasadnimu objevu, ze pfevazna Cast vesmiru je tvoiena
plazmatem, aproto bylo zapotiebi toto skupenstvi dikladnéji prozkoumat. Hannes
Alfvén v roce 1940 objasnil teorii magnetohydrodynamiky, ktera o plazmatu uvaZzuje
jako o vodivé tekuting, a byly objasnény principy slune¢niho vétru, slune¢nich erupci

a skvrn, ptivod hvézd, struktura mlhovin a dalsi. [5]

V dnesni dobé se plazma hojné vyuziva V pramyslu, V zafivkach, uneonového
osvétleni, V elektrotechnice do plazmovych obrazovek, také v dermatologii pro
regeneraci kuize nebo k dezinfekci vzduchu a v mnoha dalsich odvétvich, jako jsou
lasery nebo upravy povrchu. Injektovani ionti do daného materialu se hojné vyuziva
Vv polovodi¢ovém prumyslu, takto upravené materialy se pak vyuZivaji ve zdravotnictvi,

strojirenstvi elektronice atd. Déle se plazma vyuZiva v zobrazovacich systémech, jako
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jsou televizory, které oproti béZznym TV maji nespornou vyhodu v tom, Ze nereaguji na

vnéjs$i magneticka pole.

VyuZiti nalezne plazma i v 1ékafstvi, at’ uz se jednd o dezinfekci 1ékaiskych nastroju,
nanaSeni tenkych wvrstev na povrch materidlu se specifickymi, napf. inhibi¢nimi,
vlastnostmi. Také se vyuziva pro zivotni prostiedi k plazmatickému zpracovani
odpadu.[6]

3.1.1 Interakce plazmatu s materialem

Z hlediska plazmového inZenyrstvi je velmi dilezita schopnost plazmatu reagovat
s materidlem. v plazmatu se ¢asto vyskytuji Castice, které se nedaji vytvofit béznymi
chemickymi reakcemi. Tyto ¢astice reaguji jak mezi sebou, tak s materialem.

wewvr

adsorpce. Ta ma dva druhy:

1. Fyzikélni adsorpce — adsorbované molekuly drzi na povrchu mezimolekulové
(van der Waalsovy) sily, adsorp¢ni energie je men$i nez 0,5 eV, nastava
nejéastéji pii interakci plynu a materiélu;

2. Chemicka adsorpce — adsorbované molekuly drzi chemické vazby, je silnéjsi nez
fyzikalni adsorpce, jeji energie je fadové nékolik elektronvoltd.

adsorpce fyzikalni chemicka
specificka ne ano
adsorpéni entalpie ~20 kI mol™? ~200 kI mol 't
molekuly ztraci identitu ne ano
desorpce je proveditelna obtizna | neproveditelna
adsorpce nastava i do vice vrstev do jeding wvrstvy

Obrazek 3: Rozdily mezi adsorpcemi[7]
depozice tenkych vrstev nebo také nanaSeni tenkych vrstev materialu. Je to proces
naneseni odolnéjsiho materialu ve formé tenké vrstvy na povrch upravovaného
materidlu. K tomu dochazi plazmatickym napafovanim za pouziti magnetronu nebo

plazmovych trysek.

DalSi metodou je plazmové leptani, proces, ktery probihd jak ve vakuu, tak

v atmosférickych podminkach pti velmi nizkych teplotach. Reaktivni atomy nebo ionty

11



(jako kyslik, chlor, fluor) jsou tvofeny v plynovem vyboji. lonty jsou urychlovany na
rozhrani mezi plazmou a podkladem s vysokou smérovosti. VyuZiva se pievazné

v mikroelektronice.

Velmi rozsitenou metodou je modifikace povrchovych vlastnosti materidlu, kde
se pomoci plazmatu na povrchu materidlu vytvaii chemické funkéni skupiny, diky nimz

se zméni vlastnosti povrchu. Muzeme takto upravovat napiiklad smacivost materialu.

12



3.2 Principy upravy povrchovych vlastnosti materiali pomoci plazmatu

Uprava povrchovych vlastnosti nejriizngjsich materiali, pomoci plazmatu se stala
velice populérni, nebot’” je levna a efektivni. PoZzadavky na vlastnosti jednotlivych
materiald jsou v moderni dobé ¢im dal vétsi, pricemz v mnoha ptipadech postaci upravit
pouze vlastnosti povrchu. Pfikladem muze byt naptiklad uprava povrcht kovu tak, aby
povrch materialu odpuzoval vodu, atim G¢inné zabranil korozi. Dalsi takové tpravy
se provadeji za ucelem ochrany povrchu, dekorovani nebo kvili zmén€ chemickych

a fyzikalnich vlastnosti povrchu materiélu atp.

Na povrch se nanese tenka vrstva pfedem definovanych vlastnosti. Nékteré materialy
lze modifikovat podle potieby pusobenim plazmatického paprsku, ktery i pfes Setrnost
Upravy docili vyrazné zmény povrchu. Vyuziva se k pokovovani, v biomediciné
(implantaty, katétry), ke zméné¢ adheze, elektronickych vlastnosti a také,
potiskovatelnosti, barvitelnosti, omyvatelnosti, pfilnavosti, sterilnosti, odolnosti proti
korozi, tepelné odolnosti atp. Vrstva se pfi nanaseni vytvari z atoma dopadajicich na
povrch materialu, kde se atom zachyti a poté se bud’ navazi trvalou vazbou. Tim

se zacne vytvaret vrstva, kterd se postupné rozsiruje.

O O

\ L |
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Obrézek 4: Tvorba povlaku [pFekresleny z 8]

Tyto procesy mohou byt jak chemické, tak fyzikalni. K modifikaci povrchu dochazi

obvykle pomoci plazmatu o vysoké hustoté, ionty plazmatu se vpravuji do povrchu.

1. Studené plazma

Studené plazma ma nizkou elektronovou hustotu, plastické srazky zptsobuji chemické

zmény plazmatu, mensi mnozstvi elastickych srazek lehce zahiiva tézké Castice.[9]
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Za vychozi rovnice budeme volit rovnici kontinuity pro elektrony, pohybovou
rovnici pro elektrony, aMaxwellovy rovnice pro c¢asovy vyvoj elektrického
a magnetického pole. Maxwelliv posuvny proud nelze vzhledem K frekvenci déju
zanedbat. VSude uvazujeme limitu mi — o; p — 0, tj. pro Sifeni elektromagnetickych

vIn plazmatem zanedbavame pohyb ionti a tepelné déje v plazmatu.[10]

Studené plazma bylo objeveno pomérné nedavno, ato v devadesatych letech
dvacatého stoleti. Védci zjistili, ze studené plazma ni¢i bakterie, coz se stalo
prelomovym objevem na poli biomediciny, kde se do t¢ doby oSetfovaly a sterilizovaly

I¢katské pomucky chemickymi a mnohdy nebezpecnymi latkami.

Tento typ plazmatu lze také vyuZzivat k leptani povrchu, nanaSeni vrstev plazmovych
polymert atp. Uziva se pii praci s materialy, ukterych hrozi poSkozeni v disledku
pusobeni vysoké teploty, protoze pii procesu UZiti studeného plazmatu se material

vyrazné neohfeje.

Pii oSetfovani studenym plazmatem je nutna vakuova komora, generator, zdroj
plynu, pfipadné pfizpiisobovaci €len pro indukéné nebo kapacitné vazané plazma. Je
nasnad¢ i vybér vhodného plynu nebo monomeru (vychozi latka pii vyrobé polymerd,
napf. ethen, propen atp.), ¢imz zajistime SirSi moznosti pfi modifikaci povrchu

materialu.

2. Horké plazma

Horké plazma dosahuje velmi vysokych teplot (aZ kolem 10 000 °C). Jsou to jadra

hvézd, slunecni koroéna, blesky apod.

Pfi modifikaci povrchi je v horkém plazmatu roztaven anorganicky prasek a poté je
rozpraSovan na povrch materialu. Je vyuZivan k vytvoteni tvrdych vrstev a oSetieni

piedevsim kovovych materialt a keramiky.

SM -PET nepekovovend SM - PET thkanina s

doprovodnd thamnina nanosem 1000 nm Ag

Obrazek 5: P¥iklad pokovovani tkaniny[8]
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3.3 Vybrané typy povrchovych Uprav za vyuZiti plazmatu

Pii modifikaci povrchti probiha interakce s reaktivnimi ¢asticemi, jejichz energie
nemusi byt vysoka. Vyuzivaji se dva druhy modifikaci. Uprava implementaci a bez

implementace

1. Uprava implementaci

a) Plazmaticky nastiik

Plazmaticky nastfik je metoda nastfikovani ur¢itého kovu nebo keramického
materialu na povrch, kde vytvari vysoce kvalitni povlak s minimalni deformaci
materialu  spojenim  vysoké  teploty, vysoké rychlosti  Castic  azdroje

vysokoenergetického tepla.
b) Plazmové ¢isténi

Necistoty jsou bombardovanim ¢astic plazmatu za povrchu materidlu odprasovany

a nasledn¢ odstranény odsavacim zafizenim.

Cooling o L
Water f/
Coating

Powder

Obréazek 6: Plazmatické nastiikovani[11]
c) Aktivace polymeril

Polymery jsou v moderni dob&é masove pouzivany Vv celém svété kvuli své pomérné
nizké cené, odolnosti vici korozi, moznosti barveni a dalSim kladnym vlastnostem.
Piesto je vSak v né€kterych piipadech K uZziti polymerd nutna jejich modifikace, ktera
se provadi pravé plazmatem. K pozadovanym zménam dochazi nejriiznéj$imi zptisoby,

jako je pusobeni kyslikového plazmatu pro zvySeni povrchové energie, plazmatu
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s obsahem skupin fluoru pro sniZeni povrchove energie, zvySeni povrchove vodivosti

a kluzkosti, odstranéni neéistot, zvyseni hydrofility a hydrofobity a dalsi.

d) PVD (physical vapour deposition)

PVD povlaky jsou nanaseny za pomérné nizkych teplot (400 — 600°C) odpatrenim
kovu pii reakci naptiklad s dusikem. Vznikaji velmi tvrdé vrstvy s odolnosti vuci

korozi, vysokym teplotam, otéru, kyselinam atp.

‘ SUBSTRATE

deposited
- ) layer
PLASMA .
L]
4 > sputtered
/ & < particles
100 4
2
o'e
.'. ®

TARGET

Obrazek 7: Nanaseni PVDJ[11]

e) CVD (Chemical vapor deposition),

V dusledku chemickych procest vznika na povrchu latky tenka vrstva, proces je
tvofen V reaktoru za pouziti plynnych slozek, které se za vysokych teplot rozkladaji
a ulpivaji na povrchu latky. PouZivaji se pfedevsim slouceniny kiemiku a titanu.

f) PECVD (plazmochemick& metoda)

Hlavni pfi¢inou vzniku této metody byla snaha snizit vysokou teplotu, ktera byla
uzivana pii aplikaci metody CVD. asnahou tuto teplotu snizit. Jedna
se 0 plazmochemickou depozici z plynné faze. Pii aktivaci par dochazi ke srazkam
elektron s molekulami plynu a ke vzniku reaktivnich ¢astic, které reaguji s povrchem
materidlu. v tomto piipadé lze pouZit substraty s nizkou teplotou tani (napf. hlinik).

g) Plazmova iontovéa implementace

Pii této metod¢€ reaguji zrychlené ionty s materidlem v oblasti stiednich energii. Ionty
tak vnikaji hloub&ji do povrchu materialu, kde ztraceji energii a stavaji se soucasti
struktury materialu. Jde zde hlavné o zvySeni tvrdosti a odolnosti materiélu.

h) Plazmatické leptani
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K plazmatickému leptani dochazi pomoci reaktivnich slozek v plazmatu ve vakuu i
v atmosférickém tlaku za nizkych teplot, kdy dochazi ke zménam v morfologii povrchu.
Tento proces plsobi na vzrist drsnosti (a proto zvetSeni povrchu materidlu), adheze

a dalsich vlastnosti vhodnych pfi lepeni materialu. [12]
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4  Penetrace ¢astic do poréznich materiala

4.1 ReSerse literatury, vybrané aplikace

Plazmatické oSetfovani zaznamenalo V posledni dob& obrovsky rozmach, at’ uz
se jedna o technicky prumysl, zemédélsky pramysl, textilni vyrobu, medicinu
a biomedicinu, dermatologii a dalsi. Védecka obec se zabyva ¢im dal podrobnéji a ve
vétsi mife problematikou plazmatu a jeho vyuZitim a pfichazi na stale nové zpisoby

aplikace, které mohou vyrazn¢ usetfit ¢as i penize.

Dulezité je vSak zminit celosvétovy vyzkum penetrace ¢astic plazmatu do poréznich
struktur, jimZ se zabyvaji pfedni svétovi odbornici na fyziku plazmatu. Vyzkumy
a ¢lanky jsou pak publikovany na nejznaméjSich védeckych serverech a ¢asopisech,

kterymi jsou piedevs§im Elsevier.com [13] a ScienceDaily.com [14].

Plazma je vyuZzivano pii upravé textilu. Vysledky vyzkumu, které se podileji na
problému upravy textilii plazmatem, zaznamenavaji odbornici napiiklad ve finském
Aalto University nedaleko Helsinek[14]. Zde se védci pod vedenim profesora Ilkka
Kilpeldinena zabyvaji zpracovanim celulézy do textilnich vléken, ktera se upravuji na
bazi iontovych rozpoustédel, proces je mnohem Setrnéjsi K Zivotnimu prostiedi nez

proces zpracovani viskézy a baviny a textilie je odolngjsi a silnéjsi.

V Yancheng Institute of Technology v Jiangsu v Cin& zkoumala v roce 2010 védecka
skupina pod vedenim CX Wanga[15] vliv velikosti porii na penetraci pii povrchové
upravé textilii oSetfovanych plazmatem a zjistila, Ze stupeit pronikdni APPJ
(atmospheric pressure plasma jet) se zvySuje srostouci velikosti porta a zavisi na
kontaktnim thlu. Shledali, Ze ptiisobenim APPJ plazma mtize projit celou porézni latkou

a ucinek na povrchu bude vzdy vétsi nez na spodni strané tkaniny.

CX Wang[16] také zkoumal hloubku priniku APPJ do né€kolika vrstev polyesterové
tkaniny. Vystavil osmivrstvy polyester pusobeni plazmatu a hodnotil povrchovou
hydrofilitu na horni ispodni strané kazdé vrstvy tkaniny. NarGst povrchového
kapilarniho napéti byl pouzit jako métitko ucinnosti modifikace pro jednotlivé vrstvy
latky. Sméacivost byla nejvetsi na horni strané prvni vrstvy latky a byla podstatné vétsi
neZ u kontrolni latky. Cim se §lo hloubg&ji do struktury latky, tim se efekt smacivosti
snizoval, protoze rozsah plazmové modifikace zavisel na stupni priniku plazmatu a ta

zavisela na velikosti port oSetfované tkaniny.
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Na belgické univerzité v Ghentu Rino Morent zkoumal v roce 2007 oSetfovani tkanin
studenym plazmatem[17]. Vzhledem k mnoZstvi potencidlniho vyuZiti oSetieni textilii

timto typem plazmatu byl vyzkum zaméien na u¢inky oSetieni a zpracovani vysledku.

Obrazek 7: Hydrofobni vlastnosti tkaniny[17]

Na obrazku ¢. 7 je jasné vidét rozdil mezi pivodnim stavem a situaci kdy byla
tkanina plasmaticky oSetfena a vyznacuje se pak hydrofobitou, tedy schopnosti odpudit

vodu.

Je to jedna z mnoha vlastnosti, které Morentova védeckd skupina testovala.
V podstaté zjistili obrovsky rozsah moznosti vytvotenych efekti po oSetfeni textilii
studenym plazmatem, dale také zjistili, ze velké mnozstvi riznych podminek pfi
oSetfeni mize mit za nasledek stejny efekt. Studené plazma ma velky potencial pro
ekologické i ekonomické tspory, plazmaticka technologie je schopna dobrych vysledkt
pii pouziti béznych prumyslovych reaktorti. PouZivani plazmatického oSetfeni textilu
bylo vyvinuto béhem dlouhého obdobi a vyvijeni, zavadéni a nasledné uZivani této
technologie v textilnim primyslu bylo pomalé a vleklé. Pfi¢inou tohoto zpomaleného
postupu v pramyslu mize byt nedostatek odborné literatury, kterd by popisovala
zésadni problematiku téchto technik, odlisné techniky pouzivani nebo neuzpiisobenost

prostiedku K jeji realizaci.
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Techniky oSetfovani plazmatem jsou stile ve vyvinu, dosud vSak zaznamenaly
zna¢ny pokrok a bylo publikovano velké mnozstvi odbornych ¢lankt a publikaci, které

objasiiuji nékteré problematické body.

Modelovani penetrace castic plazmatu Se mnoho c¢lankl ve svétovych odbornych

Casopisech nevénuje, spise vyzkumnici a védci s modelacemi a modela¢nimi programy

pusobeni.

Pro mij vlastni vyzkum mi vSak tyto ¢lanky pomohly objasnit néktera zakladni fakta
a pochopit problematiku plazmatického oSetfovani, abych se didle mohla vénovat

samostatné pfimo modelovani v MATLABU.
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4.2 Metody pocitacového modelovani penetrace castic do porézni

struktury materialu

v

Pocitacové modelovani nebo také pocitacova simulace je velmi rozsifeny samostatny
obor fyziky. Pocitacové modelovani se zpravidla vyuZiva k predikci chovani rtiznych
systémi pifi riznych vstupnich parametrech. Vv technické praxi tak umoziiuje nalézt

optimalni parametry, pii kterych lze sledovani systému provozovat.
Pro pocitacové modelovani pouzivdme nasledujici postup [18]:

1. Formulace problému — nejprve zvolime jev, ktery chceme zkoumat, a nasledné
popiSeme potiebnymi pojmy.

2. Vytvoreni modelu — pokud mame alespont minimalni data, je mozné na zaklad¢
zkoumaného jevu vytvotit zdkladni model, ktery ovSem nebude piesny, jelikoz Casto
nezname vSechna data, a tudiz je nasnad¢ si jej zjednoduSit. Nemame takeé jistotu jeho
korektnosti, je potieba model zkontrolovat s vysledky modelovani. Pfesnost modelu
zavisi na ptresnosti vstupnich dat.

3. Reseni modelu — zvolime postup, kterym budeme model fesit azvolime
| potfebné numerické hodnoty.

4. Srovnani vysledkti modelovani s experimentalnimi Udaji — vysledky modelovani

srovname s vysledky pfimého méfeni.
Techniky pocitacového modelovani [18]:

V této préci se budu zabyvat piedevS§im casticovym modelovanim, piesto zde
uvedeme kratky piehled dalSich technik, které se u poéitatového modelovani pouZzivaji.

Mimo ¢asticové modelovani tedy miizeme vyuzit jesté spojité a hybridni modelovani.

1. Spojité modelovani — tato modela¢ni technika pracuje S jevem na makroskopicke
arovni. Pracujeme s klasickou fyzikou, tedy s klasickymi zakony zachovani energie,
hybnosti, ndboje apod. Na uvazovanou latku, v tomto piipadé¢ na plazma, se divime
jako na kontinuum (hmotu povazujeme za spojité prostfedi 0 urcité hustoté, kdy
zanedbavame jeho cCasticovou strukturu) o urcité teploté, tlaku, slozeni, rychlosti
proudéni apod. z matematického hlediska bychom v tomto ptipadé vyuzili parcialnich
diferencialnich rovnic, poptipadé klasickych diferencialnich rovnic.

2. Casticové modelovani — tato technika po¢itaového modelovani je zdaleka

nejpresnéjsi a nejucinnéjsi. Popisuje zkoumany jev na mikroskopické trovni, chovani
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jednotlivych ¢asti, ze kterych se jev sklada. Charakterizujeme ji podle atomu, iontt
a elektrond. Testujeme-li chovani modelu, musime proveést statistické vyhodnoceni dat,
abychom byli schopni poskytnout informace o pohybu, poloze ¢i rychlosti ¢astic
v modelovaném souboru.

3. Hybridni modelovani — u hybridni modelace se uzivd kombinace spojiteho
a ¢asticového modelovani.

Pii ¢asticovém modelovani rozliSujeme nékolik metod podle toho, jak chovani
studovaného jevu popisujeme.

a) Metoda Monte Carlo — Tato metoda se nevyuZiva pouze v pocitaové fyzice. Je
to souhrn postupt, které feSeni problému ziskavaji pomoci mnohonasobnych ndhodnych
pokust. Popisujeme stochasticky chovani ¢astic pomoci zadkonli poctu
pravdépodobnosti. Tuto metodu si podrobnéji vysvétlime v nasledujici podkapitole 3.3.

b) Metoda molekularni dynamiky - patii mezi modely deterministického
¢asticového modelovani a fesi se pfi ni klasické pohybové rovnice.

c) Hybridni metody — tyto metody kombinuji jak stochasticky, tak deterministicky

popis na ¢asticové urovni pro dosazeni nejptesnéjsiho modelu.
Casticové modelovani také délime do dvou zakladnich skupin [19]:

e Selfkonzistentni metoda - hodnoty elektrického potencialu jsou pravidelné
prepocitavany mezi jednotlivymi kroky ¢astic. Uvazujeme zde vSechny dileZité castice
(kladné nabité ionty aelektrony). Casové je tato metoda neefektivni aje vhodna
Vv piipadg, kdy lze redukovat dimenzionalitu systému.

¢ Neselfkonzistentni metoda — pii této metodé uvazujeme pouze jeden typ Castic,
jejichz charakteristiku hledame. Jsou vhodné v piipadech, kdy potiebujeme ze znamého
rozloZeni elektrického potencialu urcit rozdélovaci funkce rychlosti a s ni souvisejici

charakteristiky.

Pocitacové modely jsou vytvafeny Vruznych programech. Pro potfeby této
bakalaiské prace sipredstavime dva znich: program MATLAB aCOMSOL
Multiphysics.
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4.3 Pocitacové modelovani procesu penetrace ¢astic do textilie a vyuziti

metody Monte Carlo

V soucasné dob¢ =zaznamenavame trend Kk vyuZivani stochastickych metod
pocitatového modelovani. Stochastickou metodou rozumime metodu zaloZenou na
poctu pravdépodobnosti a zadkonech statistiky, tedy moznost pfirozenym zptsobem
ajednoduse vykreslit grafy funkci, ovéfit si spravnosti feseni rovnic apod. Opakem
stochastickych metod jsou metody deterministické, které jsou sice rozSitenéjsi, ale

u mnoha ptipadi méné efektivni.

Pro pfibliZzeni stochastického jevu uvedu piiklad: timto klasickym jevem je napt. hod
kostkou, kdy se vysledek neda ptedpovidat, nicméné da se spocitat statisticky ¢i za

vyuziti pravdépodobnosti.

Klasickym ptikladem stochastické metody pocitacového modelovani je metoda
Monte Carlo. Mezi tviirce této metody patii predev§im J. von Neumann, ktery zkoumal
na americké Narodni laboratoti v Los Alamos chovani neutronti a potieboval zjistit,
jaké mnozstvi neutroni projde riznymi materidly. Dale se na tvorbé této metody
podileli E. Fermi a N. Metropolis. Byla vytvofena uz ve 40. letech 20. stoleti a byla
rozSifena za druhé sveétové valky, kde sejiz pro atomovy vyzkum vyuZivaly

pocitace.[20]

Metoda Monte Carlo (MMoCa) je Siroka tfida numerickych vypocetnich metod,
ktera je zalozena na vyuziti ndhodnych veli€in a teorii pravdépodobnosti. Jde o simulaci
systémi pomoci stochastickych metod, které vyuzivaji pseudondhodnéd cisla. Ma
Sirokou $kalu vyuziti od simulace experimentll pfes pocitani urcitych integralti az

k feSeni diferencialnich rovnic.[21]
Reseni MMoCa mtizeme popsat ve tfech krocich:[20]

1. Rozbor problému a ndvrh modelu
pouzitelnd témé&F U vSech problémi ajeji formulace neni sloZita, nalezeni
vhodného postupu miize nezkuSenému uzivateli pisobit potize.

2. Generovani nahodnych veli¢in, transformace na veli¢iny sdanym
statistickym rozdélenim.
Pii tomto kroku se zpravidla opakuje cyklus, dokud se hledana hodnota pfilis

nelisi od hodnoty dané vypoétem. Rychlost konvergence chyby vysledku
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k nulové hodnoté je u MMoCa piiblizné rovna pievracené hodnoté odmocniny
Z poctu realizovanych pokusit N, z ¢ehoZ plyne, Ze nepatii mezi nejefektivnéjsi
metody.

3. Statistické zpracovani vysledki.
Hledand hodnota je zpravidla dana nékterym z momentu statistickych veli¢in,

nejcastéji sttedni hodnotou.

V nésledujicim textu si ukazeme tuto metodu na nékolika piikladech s doplnénim

zdrojového kodu psaném v MATLABuU.

Vypocet ¢isla

Nejbéznéjsim, nejéastéjsim a nejlépe popisujicim ptikladem je vypocet Ludolfova
Cisla . Mame ¢tverec 0 hrané velikosti 2, do kterého je vepsan kruh o maximalnim
obsahu (viz obr. 1). Strany ¢tverce jsou rovnobézné k osam kartézské souradné soustavy

a pocatek souradné soustavy lezi ve stiedu kruznice.
1
ﬁ{
2 K |

Obrézek 8: Vypocet Ludolfova ¢isla[16]

Kazdy bod v kruznici je definovan dvojici nahodnych ¢isel [yq,y,] Vv intervalu {-
1,1}. Podil poctu ¢isel, kterd lezi uvnitt kruhu Np,.,p,, avSech &isel uvniti Ctverce

N oikem J€ roven podilu obsahu kruhu Sy, @ obsahu ¢tverce S iperec. TUdIZ
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Nkruh _ Skruh _ nr? (1)

Ncelkem Sctverec Sctverec

Pokud zname hodnoty, tedy pocet generovanych ¢isel a polomér kruhu, mizeme pro

¢islo & psat:

SctverecNkruh (2)
BTV
4N celkem

V MATLABu pak muzeme vytvofit zdrojovy kdd.[20]

polomer=1;
N_celkem=1000000;

gammal=2*rand(N_celkem, 1)-1;
gamma2=2*rand(N_celkem, 1)-1;

v_kruhu=find((gammal.”2+gamma2.”2)<polomer."2);
N_kruhu=size(v_kruhu, 1);

pi=4*N_kruh/(N_celkem*polomer.”2);

Vypocet jednorozmérného urcitého integralu[20]

Pocitame-li jednorozmérny urcity integral, mizeme vychéazet z poznatki ziskanych

Vv pfedchozim piikladu.

1. Prvnim krokem je urCeni maxima integrované funkce. Mizeme vyuZit funkci
max ().

2. Definujeme obdélnik o strané AB, BC.

3. Vygenerujeme uspoiadané dvojice nahodnych ¢&isel [y4,¥,], kdy v, € < a,b >,
y,€ < 0,max (f(x)) >, apocitime polomér mezi body lezicimi uvnitf
integrované plochy avsemi generovanymi ¢isly. Hodnotu integralu pak
definujeme vztahem

] = NoblastSobdelnik (3)

Ncelkem
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Ukazka je provedenim vypoctu hodnoty integralu funkce sinus na intervalu (0, 7).
K vypoétu bylo pouzito milion nahodnych ¢isel. Jelikoz program MATLAB generuje
nahodna ¢isla rovnomérné rozlozena v intervalu (0, 1), musime je transformovat na

interval (a, b) dle vztahu[16]
y'=a+(b-a)y. (4)

Takto by pak vypadal zdrojovy kod pro tento vypocet:[20]

N_celkem=1000000;
a=0;
b=pi;

uzly=a:0.01:b;
maximum=1.1*max(sin(uzly))

gammal=(b-a)*rand(N_celkem, 1)-a;
gamma2=maximum*rand(N_celkem, 1);

v_oblasti=find(gamma2<sin(gammal));
N oblast=s ize(v_oblasti, 1);

S _obdelnik=maximum*(b-a);
I1=S_obdelnik*N_oblast/N_celkem

Jaky je tedy princip MMoCa? Ten spoc¢iva ve dvou bodech:[22]

1. Formulace problému s nahodnym charakterem, jejiz feSeni se shoduje s feSenim

ptedchozi ulohy.

2. Reseni nového problému ¢i tlohy pomoci ndhodnych experimentt.

Je tedy zifejmé, ze pii pouzivani MMoCa hleddme pfiblizné feSeni uloh, jejichz
exaktni (analytické) feSeni by bylo obtizné. Do tfidy objektli analyzovatelnych pomoci
MMoCa lze tadit prakticky libovolné funkce transformujici vstupy na vystupy (nikoliv
nutné deterministicky). Mame-li napiiklad sloZitou matematickou funkci, jediné, co
potiebujeme znat, jsou distribu¢ni funkce vstupt. Diky nim generujeme jednotlivé
nahodné  vstupy  (Cisla, vektory...) azaznamenavame  vystupy. Pokud
dosahneme dostate¢ného po¢tu opakovani, lze pomoci statistické analyzy vystupti

odhadnout parametr, ktery nés zajiméa
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4.4 Programy pro pocitacové modelovani

V této kapitole bychom si mohli pfiblizit n€které nejznaméjsi programy vyuzivané
pro pocitacovou modelaci, programy, které¢ jsem jiz zminila v ptedchozich kapitolach

3.2a3.3.
441 MATLAB

Firma MathWorks vyvinula vypocetni prostfedi, které je urené pro maticové
operace, technické vypoCty a vizualizaci dat. Je to integrované prostfedi s vlastnim
programovacim jazykem, vyuZiva se pro navrh vlastnich algoritmd, simulaci, analyzu

a prezenci dat apod.

Tento program zaznamenal v poslednich letech zna¢né rozsiteni po celém svété a stal
se vyznamnym programem pro Skoly, akademickou obec ivyzkumné laboratoie

a pfedni svétové odborniky.

Byl vytvofen, aby se pfizptsobil rozdilnym pozadavkim uzivateld, obsahuje
rozsahlé knihovny aplikaci a funkci, schopnost vytvofit 2D a 3D modelace, obsahuje

adaptabilni prostfedi pro praci s grafy, mnoZinami, matematickymi operatory apod.

MATLAB je vynikajici néstroj pro snadnou arychlou préci s maticemi realnych

nebo komplexnich ¢isel a nasledné grafické znazornéni vysledk.

Samotny programovaci jazyk MATLABuU je typ dynamického programovaciho
jazyka zapisujiciho kéd do piikazového okna (Command Window) nebo poskytuje
moZnost vloZeni textoveho souboru obsahujiciho skript a funkce v jazyku MATLAB.

Praktické ukazky zdrojového koédu budou uvedeny v dalsi kapitole 5.3. spolu

s konkrétnimi vypocty.
Vypocetni jadro

Algoritmy pro operace s maticemi realnych a komplexnich ¢isel jsou nejpodstatnéjsi
soucasti numerického jadra MATLABu. MATLAB umoziuje provadét vSechny bézné
operace jako nésobeni, inverze, determinant atd. a je moZno jej pouZit jako maticovy
kalkulator. MATLAB podporuje také typy slozitéjsi, jako jsou naptiklad vicerozmérna
pole realnych nebo komplexnich ¢isel. Dal§im datovym typem jsou tzv. pole bunék,

tedy struktury podobné maticim, ve kterych ovSem kazdy prvek mtze byt jiného typu.
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Podobné lze tvofit datové struktury, kde jsou prvky rozliSeny jménem, takze
pfipominaji struktury z béZznych programovacich jazykt. Skladanim téchto datovych
typli je pak mozné vytvofit libovolné slozit¢ datové struktury. MATLAB uklada
vSechna Cisla v tzv. dvojité piesnosti, nebo Si uzivatel zvoli Gsporn&jsi formu. Vektor
realnych ¢isel miuze v MATLABu piedstavovat i polynom. Operace s polynomy jsou
Vv MATLABu obsazeny. Vektory mohou také reprezentovat ¢asové fady nebo signdly
a MATLAB obsahuje funkce pro jejich analyzu - vypocet stiedni hodnoty, hledani
extrému, vypocet smérodatné odchylky, korelacnich koeficienti, rychlé Fourierovy
transformace, ataké podporuje specialni format ulozeni tzv. fidkych matic, coz jsou
rozmérem velké matice, které obsahuji vétSinu nulovych prvka. DalSi vyznamnou
vlastnosti jazyka MATLABU je moZnost prace s objekty. Ty uzivateli umoznuji rozsitit
vypocetni prostiedi 0 nové datove typy, na kterych je mozno definovat libovolné funkce

a operatory.

Vypocetni jadro je implementovano s vyuZitim zékladnich matematickych knihoven
s podporou vice jader. K vyuZiti této vlastnosti sta¢i pouze zakladni MATLAB, Zzadny
dodate¢ny toolbox ani psani paralelnich algoritml neni potfeba. Neni ani nutné nijak

upravovat starsi programy, zrychleni se projevi automaticky.[23]
Graficky subsystém

MATLAB poskytuje nenaro¢né grafické zobrazeni a prezentaci vysledku ziskanych
vypoctem. MlZzeme pracovat S riznymi druhy grafi: dvourozmérné pro funkce jedné
proménng, tfirozmérné pro funkce dvou proménnych, histogramy, koldCové grafy
a dalSi. U vSech grafickych objektdi muZzeme téméf libovolné ménit vzhled pii jejich
vytvafeni i po jejich nakresleni. Je tedy mozné stinovat tfirozmérné grafy suréenim
zdroje dopadajiciho svétla, animovat grafy vcetné tfirozmérnych, zobrazovat kontury
a transparentni objekty, pouZivat pseudobarevné zobrazeni, a mnoho dal$iho. Vétsinu
téchto efektl je mozné docilit jednim nebo nékolika malo piikazy a pro jejich rychlé
vykresleni se pouziva algoritmus Z-buffer nebo technologie OpenGL, pokud ji pouzity

pocita¢ podporuje.

Obrazky v grafickych oknech MATLABuU nejsou statické, nebot’ kazdy jiZ
nakresleny objekt ma piifazen identifikator, a 1ze ménit vlastnosti objektu i jeho vzhled.

Grafické objekty muzeme také ménit interaktivné pomoci lisSty nastroja. Graficky
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systtm MATLABu, nazvany Handle Graphics, dovoluje vkladat do obrazi ovladaci

prvky (tlacitka, apod.) a vytvorit tak aktivni graficky ovladané uzivatelské rozhrani.[23]
Oteviena architektura

U MATLABu je velmi dulezitd jeho oteviena architektura, ktera piispéla k jeho
velkému rozsifeni. MATLAB je uplny programovaci jazyk a uzivatelé mohou vytvéaiet
funkce podle svych piedstav. Dokonce vétsina funkci s MATLABem dodavanych je
takto vytvofena a opravdu vestavéné jsou jen zakladni funkce. M4 to své vyhody: jazyk
MATLABu je téméf neomezené rozSifitelny a uZivatel se mize pii psani vlastnich
funkci poucit z dodanych algoritmt. Navic jsou takto koncipované funkce snadno
pfenosné mezi riznymi platformami, na kterych je MATLAB implementovan. VSechny
moduly systému doprovézi rozsahla pdf i hypertextova on-line dokumentace, ktera
uzivatelim usnadnuje orientaci ve funkcich. Oteviena architektura MATLABuU
inspirovala mnoho nezavislych firem k vyvoji a distribuci vlastnich produktu, které bud’
roz8ifuji vypocetni prosttedi MATLAB o dalSi knihovny nebo zajistuji propojeni
MATLABU s jinymi programy. MATLAB tak obsahuje kromé vice neZz 90 modult
z autorské dilny firmy The MathWorks jest¢ dalSich vice nez 300 komercné
distribuovanych ,third-party produktti adalsich voln¢ pfistupnych akademickych
aplikaci.[23]

Pracovni nastroje

V MATLABuU je moZné i programovani samotnych aplikaci. Programovaci jazyk
obsahuje vSechny nezbytné piikazy pro psani programu, jako jsou podminéné piikazy,
vétvici piikazy, cykly a podobné. MATLAB je uplnym programovacim jazykem ctvrté

generace, ve kterém je mozné vyvijet i velice sloZité aplikace.

Zé&kladnim nastrojem je uZivatelské rozhrani MATLAB Desktop. Pracovni nastroje
jako prohlize¢ adresati a soubort, prohlize¢ pracovniho prostoru, okno historie piikaz,
interaktivni spousté¢ aplikaci, editor, debugger, profiler, hypertextovd napovéda
a piikazové okno jsou do prostfedi integrovany. Pracovni plocha je ptizptisobena pro
potieby jak zaCate¢nikl, tak pokrocilych. UZivateli poméha interaktivni nastroj pro
vytvareni uzivatelskych rozhrani, ve kterém Ize snadno a ptehledné vytvofrit a uspotradat
ovladaci prvky aplikace. Dilezitym pomocnikem je interaktivni nastroj pro import dat

(text, tabulky, databéze, binarni data, obrazky, animace atd.).
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Velkou ptednosti programovaciho jazyka MATLABu je jeho integrace s jazykem
Java. Objekty jazyka Java mohou byt pfimo pouzity programem vV MATLABuU, coz
umoziuje jednak vytvaret slozita graficka rozhrani s pouzitim grafickych objektt Javy,
jednak vyuzit velkého mnozstvi volné dostupnych knihoven, které byly v jazyce Java
vytvofeny. Kromé toho je mozné k MATLABu pfipojovat také moduly napsané

v jazyce C a ve Fortranu.[23]
Toolboxy

Pro MATLAB bylo vytvofeno velké mnozstvi knihoven nazyvanych toolboxy, které
roz§ifuji pouziti v pfislusnych oborech. Tyto knihovny, navrzené v jazyce MATLABU,
nabizeji piedzpracované specializované funkce, které je mozno rozSifovat

a modifikovat, anebo jen Cerpat informace z dokumentovanych algoritmu.[23]

442 Simulink

Simulink je nadstavba MATLABU umoznujici simulaci a modelovani dynamickych
systémt pro numerické feSeni nelinearnich diferencialnich rovnic. Simulink dovoluje
rychle apiesné¢ simulovat rozsahlé ,stiff* systémy s efektivnim vyuzitim paméti
pocitace. Pomoci Simulinku a jeho grafického editoru lze vytvaret modely linearnich,
nelineadrnich, v ¢ase diskrétnich nebo spojitych systémi pouhym piesouvanim
funk¢nich blokti mys$i. Simulink také umoziiuje spoustét urcité Casti simulacniho
schématu na zékladé vysledku logické podminky. Tyto subsystémy umoziuji pouziti

programu Vv naro¢nych simula¢nich experimentech.

Hierarchicka struktura modelti umoziiuje koncipovat ivelmi sloZité systémy do
prehledné soustavy subsystému prakticky bez omezeni poc¢tu blokt. Simulink, stejné
jako MATLAB, dovoluje pfipojovat funkce napsané uzivateli v jazyce C. Vynikajici
grafické moznosti Simulinku je mozné piimo vyuzit k tvorbé dokumentace a velkou

vyhodou je nezavislost uzivatelského rozhrani na pocitacové platformée.[24]

4.4.3 COMSOL Multiphysics

Jedna se o dalsi z fady inzenyrskych nastroji, ktery je uréen pro modelaci a simulaci
fyzikélnich déja. Je velmi uziteCny V pfipadé interakce né€kolika fyzikdlnich vlivl

soucasn¢. Byl vytvoren pro feSeni téchto komplexnich problémti.
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Obsahuje pfivétivé uzivatelské rozhrani, vhodné ipro zacateniky, zahrnuje

S nimi.

Je vhodny pro feSeni uloh z oblasti pruznosti pevnosti (Mechanical), mechaniky

tekutin (Fluids), elektromagnetismu (Electromagnetic), chemie (Chemical) a dalsi.
Jeho velkou vyhodou je propojeni s programem MATLAB a mnoha CAD nastroji.

Pii praci s COMSOLem néasledujeme pracovni postup, sestavajici z péti hlavnich
krokua[30]:

1. Nejprve sevytvoii geometrie zkoumaného modelu pomoci CAD nastroji

v grafickém editoru COMSOL.u.

2. Zadadme okrajové podminky avlastnosti oblasti v modelu (hrany, body,

proménné, vyrazy, funkce apod.).

3. Poté se vygeneruje vypocetni sit’, v jejichZz uzlovych bodech budou vypoctena

potiebna data.
4. V predposlednim kroku feSime samotny model pomoci n¢kolika typt fesict.
5. Nasleduje konecné zpracovani vysledki.

Pro COMSOL existuje n¢kolik skupin nadstavbovych modulti S rozsitujicimi

vvvvvv

Elektromagnetismus (Electrical)

Ve skupiné Electrical umozinuji nadstavbové moduly modelovat tlohy z oblasti
elektromagnetismu nizkych a vysokych frekvenci, Sifeni svétla, MEMS systémd,
pomahaji analyzovat nizkoteplotni nejaderna plazmata nebo nabizeji detailni analyzu
polovodicovych prvkii. Moduly jsou tedy vhodné pro modelovani elektromotord, antén,

vlnovodd, svétlovodi, snimaci, riiznych typii osvétleni, plazmovych reaktort, atd.

Vyhodou je moznost integrace modell do schémat ve SPICE formatu, kdy

se analyzovany model stava soucasti definovaného elektrického obvodu.[25]
Strojirenstvi (Mechanical)
Moduly z oblasti strojirenstvi umoziuji modelovat od klasické pruznosti pevnosti,

provadét analyzy nosnikl, vzpéru konstrukci az po skofepiny a membrany. Zakladni
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nabidku lze rozsitit o nelinearni materidly, zahrnout creep, plasticitu se Zivotnosti
konstrukci ataké teplotu. Zohlednénim téchto aspekti Se mnohonasobné rozsiti
aplikacni oblasti a piiblizi simulaci jes$té vice realité. S pruznosti a pevnosti souvisi

I akustika nebo geomechanika.[25]
Mechanika tekutin (Fluid)

Tyto moduly z oblasti tekutin pracuji s mechanikou tekutin od laminarniho proudéni
az po turbulentni, jak jednofazové, tak i vicefazové. Modelovani a analyzu rozsahlych
potrubnich systému lze fesit velice efektivné. s pfislusSnym modulem lze simulovat
proudéni Vv poréznich médiich nebo proudéni spojené s geologii, jako je napiiklad

modelovani spodnich vod.[25]
Chemie (Chemical)

Chemické moduly obsahuji pfeddefinované fyzikalni rozhrani pro modelovani
chemickych reakci, transportu rozpustnych latek nebo transportu latek v poréznich
médiich. z elektrochemie je mozné navrhnout a nasledné simulovat cykly baterii ¢i

palivovych ¢lanki. Muzeme simulovat i proces galvanizace anebo koroze.[25]
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5 Navrh modelu pro studium penetrace reaktivnich ¢astic

do struktury textilie

NavrZzeny pocitacovy model je zalozen na casticové modelovaci technice
a kombinuje principy deterministického a stochastického modelovani. Vlastni zdrojovy
kod, ktery je uveden v ptiloze, je rozdélen do tii Casti. v prvni ¢asti je generovana
struktura jednotlivych vldken na zaklad¢ vstupnich parametrti, kterymi je hustota vlaken
ajejich polomér. Druhou cast tvoii hlavni program, kde jsou nejprve generovany
polohy a rychlosti reaktivnich ¢astic. Nasledné je sledovana jejich trajektorie v Case a na
zavér jsou statisticky zpracovany vysledky aje provedena vizualizace. Tieti cast

modelu tvofi funkce pro odraz sledované ¢astice od povrchu vldkna.
5.1 Program pro generovani struktury vlaken

Cilem tohoto jednoduchého programu je nagenerovat strukturu vlaken o daném
poloméru r, po¢tu n avelikosti. Pracovni oblasti je obdélnik o stranach aa b.
Predpoklada se, ze vldkna jsou umisténa rovnobézné, pticemz jejich osa je kolma na
plochu obdélnika. Zdrojovy kod, vytvoieny v MATLABU pro tuto funkci, je uvedeny

v piiloze 1.

Princip algoritmu je takovy, Ze pomoci cylku for jsou generovana jednotliva
vlakna. Poloha stfedu je urena metodou Monte Carlo, tj. je nagenerovana nahodna
poloha stiedu vlakna 0 soufadnicich sx asy. Nasledné je proveden test, zda se nové
nagenerované vlakno neprotind s nékterym z jinych vlaken nagenerovanych dfive.

Pokud ano, je hodnota sx a sy zahozena, pokud ne, je uloZena do datoveé struktury.

Po nagenerovani potfebného poctu vldken jsou vSechny udaje uloZzeny do datové
struktury data.mat auloZeny na disk. Nasledné je tato datova struktura nactena
v druhé ¢asti programu. Ukazkové struktury ziskané z tohoto programu jsou uvedeny

v kapitole 5.
5.2 Hlavni program

Cilem hlavni ¢asti modelu je sledovat pohyb jednotlivych Castic a v kazdém ¢asovém
okamziku otestovat, zdali doSlo k interakci castice s povrchem vlakna. Vystupem

modelu jsou soufadnice bodu, v nichz ¢astice sviij pohyb ukoncila, tj. byla absorbovana
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na povrchu textilie. Zdrojovy koéd programu byl opét vytvoren v MATLABU aje
uvedeny v ptiloze 2. Rozdélit ho mizeme do né€kolika casti. Nejprve dochazi k nacteni
struktury data.mat, v niz jsou uloZzeny veSkeré informace o stiedech vlaken. Tyto
soufadnice byly ziskany Vv prvni ¢asti programu, viz kapitola 4.1. Zaroven jsou zadany
dalSi vstupni parametry, jako je hodnota sticking koeficientu, stfedni volné drahy apod.
Na zacatku programu je zaroven urceno, pro kolik reaktivnich ¢astic bude vypocet

proveden. v nasem piipadé jsme testovali 100 000 000 hodnot.

KaZda z uvazovanych ¢&astic je sledovana samostatné. K tomu je vyuzit cyklus for.
Nejprve je negenerovana poloha castice na povrchu struktury, na rozhrani

textilie/plazma. Zaroven je negenerovana jeji rychlost.

Trajektorie Castice je sledovana diskrétné v danych casovych okamzicich. Tyto
asové okamziky jsou uréeny Casovym krokem, ktery jsme v nasem modelu uréili 10%s.
v kazdém tomto okamziku je uréena nova poloha Castice aje otestovano, zda doslo
K interakci ¢astice S jinymi ¢asticemi plynu. Pokud ano, je pomoci MMoCa a vztahu (7)
uréena nahodna volna draha & Ve vztahu (7) A oznacuje stfedni volnou drahu, y,
nahodné ¢islo S normalnim rozdélenim. Vztah (7) mizeme vysvétlit tak, ze urazi-li
¢astice ndhodnou volnou drédhu, pak nastane srazka, coz vV modelu feSime pouze
generovanim nového sméru ¢astice a novou hodnotou &.

Modelem, ktery je takto vytvoren, mizeme vysvétlit napiiklad difuzi nebo pohyb
nabitych Castic v elektrickém poli.

Timto zptisobem je V programu realizovana interakce reaktivni ¢astice S ¢asticemi na
pozadi. Zaroven je tak do modelu zakomponovan prvek tlakové zavislosti.

Nasledné je testovano, zda doslo K interakci ¢astice s povrchem nékterého vlakna.
Test spociva V tom, Ze je zjiSténa vzdalenost reaktivni ¢astice od stfedu vSech vlaken.
v okamziku, kdy je tato vzdalenost mensi nez polomér vlakna, je uvazovana srdzka
¢astice S povrchem vlakna. Odpadla c¢astice se mize od vlakna bud’ odrazit, nebo jiz na
ném zustane uchycena. Dochazi k adhezi. Tento test je proveden pomoci samostatné
funkce, kterd bude popsana v kapitole 4.3. Pokud do$lo k adhezi ¢astice na povrchu
vlakna, je ulozena jeji poloha do matice. Poté, co jsou ziskdny hodnoty vSech ¢astic,
dochazi ke statistickému zpracovani vysledkt a ziskana data jsou prezentovana pomoci

grafu.
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na pocitaci s procesorem intel core i5 trval vypocet pro 100 000 000 ¢astic a 500 vlaken
ptiblizné 5 hod 30 minut.

Miuzeme uvést priklad pocitacové modelace pohybu nabitych Castic za vyuZziti
metody Monte Carlo, popis vyuzitych vzorct pro tuto problematiku a ukazky 3D

modeli ¢astic v elektrickém poli.

Pohyb nabitych éastic v elektrickém poli[20]

s s

Metodou Monte Carlo miizeme modelovat jevy z teorie plynt. Na plyn nahlizime
bud’ jako na kontinuum nebo na soubor ¢astic, které navzajem interaguji. Lze tedy
vytvofit jednoduchy casticovy model, kde budou zahrnuty veskeré aspekty realné¢ho

plynu. Model pak vytvofime ve dvou krocich.

1. Vyjédreni pohybu ¢astic v prostoru a case

Pohyb jednotlivych ¢astic popisujeme Eulerovym algoritmem

Pl =7k + kAt (5)

Bl = i (6)

V téchto rovnicich je 7 vektor polohy, v vektor rychlosti, At ¢asovy krok. Horni
indexy charakterizuji ¢islo ¢asoveho kroku, dolni ¢islo ¢astice. Jako vhodnou
délku mizeme zvolit délku Gasového kroku 1x10® s, podet &astic v pracovni
oblasti nemusi byt vysoky — v tomto piipadé bylo pouZito 50 ¢astic.[20]

2. Vhodnym zpusobem realizovat vzajemné srazky ¢astic
Srazky castic miZeme realizovat pfidélenim ndhodné volné drahy & definované

vztahem

&E=—-Nlny, (7)
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Obréazek 10: Trajektorie jedné ¢astice idealniho plynu[20]

5.3 Funkce pro odraz sledované ¢astice od povrchu vliakna

Teorie piedpoklada, ze ¢astice se od povrchu odrazeji nahodnym smérem. Z tohoto
pfedpokladu také vychazi algoritmus pro generovani sméru castice po odrazu od
povrchu vlakna. Vstupnimi hodnotami této funkce je poloha ¢astice na povrchu vlakna
soutadnice stfedu. V prvni ¢asti programu je uren vektor r, jehoz soutfadnice jsou
uréeny jako rozdil polohového vektoru polohy castice a polohového vektoru stiedu
vlakna. Nasledné je pomoci metody Monte Carlo negenerovan vektor rychlosti. v druhé
Casti je proveden test, zda Uhel, ktery svird vektor rychlosti v s vektorem r (vektor

vypoditam V prvni ¢asti), je menSi nez 90°. Pokud je tato podminka splnéna, je
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nagenerovana rychlost vystupem programu. Pokud tato podminka splnéna neni, tj. Uhel
mezi vektorem p a nagenerovanym smérem rychlosti je vétsi nez 90°, je cely vypocet
realizovan znovu. Algoritmus je ukoncen v okamziku, kdy dojde Kk uspésnému
nagenerovani vektoru rychlosti. Soufadnice tohoto vektoru jsou predany hlavni ¢asti
programu jako vystupni parametry této funkce. Zdrojovy kod funkce pro odraz

sledované castice je ptilohou 3.

Pro znézornéni pohybu c¢astice ptfi prichodu vlaken jsou vyuzity jiz diive
nagenerované hodnoty atyto hodnoty jsou vyuZity k zakresleni trajektorie. Vstupnimi
hodnotami této funkce je poloha ¢astice na zacatku pohybu, tlak p, Boltzmanova konsta
B ateplota T. Takto je poté proveden vypocet volné drahy. Pokud pro castici nastala
srazka, je Castice odklonéna afunkce generuje jinou drahu. Soucasti zakreslovani
trajektorie je i funkce pro generovani sméru opét vyuzivajici jiz zaznamenané hodnoty.

Ob¢ tyto funkce jsou uvedeny V piiloze 4.
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6  Ukéazkové vysledky
6.1 Vystup z modelu

Vysledné histogramy byly provedené v MATLABuU pro penetraci 100 000 000 ¢astic
do textilie 0 hustot¢ 500 vlaken na 1 cm X 2 cm a nazorné ukazuji linearné klesajici

funkci, tedy Ze mnoZstvi ¢astic liearné klesa v zavislosti na hloubce penetrace.

Mnozstvi Castic je zaznamenané V ptirozeném logaritmu, protoZe se jedna o vysoka

Cisla, a znazornéni linearni funkce by tak bylo problematické, v tom piipadé by se tedy

jednalo o funkci exponencidlni.

Pro porovnani byla penetrace znaroznéna pro tlak pti 13 Pa, 133 Pa a 1330 Pa a déle
pro sticking koeficient 0,5 a1, tedy pomér po¢tu adsorbovanych ¢istic na povrchu
vzhledem Kk celkovému poctu ¢astic, tj. pii 0,5 sticking koeficientu téchto ¢astic proslo

pouze 50 %, kdézto pii 1 sticking koeficientu jich projde 100 %.

Pocet Eastic (In M)

Hloubka penetrace [m) 3

Obrazek 11: Histogram penetrace €astic p¥i tlaku 13 Pa a 0,5 sticking koeficientu
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Paoget gastic (In)

Podet Eastic (In)

1 05 1 14 2 25 3 a5 4
Hloubka penetrace [m]

Obrézek 12: Histogram penetrace ¢astic p¥i tlaku 133 Pa a 0,5 sticking koeficientu

0 0s 1 1.5 2 25 3
Hioubka penetrace [m]

Obrézek 13: Histogram penetrace &astic pii tlaku 1330 Pa a 0,5 sticking koeficientu
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Paoget gastic (In)

1] 0.5 1 1.5 2 25 3 3.5 4 45
Hloubka penetrace [m)] -3

Obrézek 14: Histogram penetrace ¢astic p¥i tlaku 133 Pa a 1 sticking koeficientu

Pti porovnani jednotlivych histogram miZzeme dobie pozorovat vyrazny vliv tlaku
na hloubce penetrace, tedy Ze se stoupajicim tlakem hloubka penetrace klesa, jedna

se tedy 0 jev nepfimo umérny.

Dale mizeme také pozorovat na poslednim grafu rozdil pii prachodu ¢astic 0,5 al
sticking koeficientu pfi tlaku 133 Pa. Tento rozdil je takika neznatelny, tudiz mtzeme

tvrdit, Ze sticking koeficient na kone¢ny vysledek nema téméf zadny vliv.

Pro dal$i porovnani jsme zkoumali priichod 10° &astic pro 200 a 1000 vlaken na 1cm

X 2 cm o riiznych tlacich a opét jsme testovali zavislost sticking koeficientu.
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Pocet Sastic (In)

0 i 2 3 4 5 & !
Hloubka penetrace [m] w10°

Poéet Sastic (In)

0 05 1 15 2 25 3
Hloubka penetrace [m] w10°

Obrézek 16: Histogram penetrace ¢astic pii tlaku 133 Pa a 0,5 sticking koeficientu do struktury 1000 vldken
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Podet Eastic (In)

] 0.5 1 15 2 2.8 3 348
Hlaubka penetrace [m) 3

Pocet Eastic (In)

0 0.5 1 15 2 25

Hloubka penetrace [m) w10t

Obrézek 18: Histogram penetrace &astic pii tlaku 1330 Pa a 1 sticking koeficientu do struktury 1000 vldken
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Pocet gastic (In M)

0 0.002 0.004 0.006 0.005 0.01 0.012
Hloubka penetrace [m]

Obréazek 19: Histogram penetrace &astic pii tlaku 13 Pa a 1 sticking koeficientu do struktury 200 vidken

Znovu muzeme pozorovat vyraznou zménu hloubky penetrace, ato pii priachodu
Castic do textilie o hustot¢ 200 a 1000 vlaken pti tlaku 133, tedy ze hloubka penetrace

v textilii s mensim poctem vlaken je vétsi nez u hustsi textilie (Obrazek 15 a 16).

Dale jsme pro ovéteni nasi teorie vytvofili pfi testovani dva extrémy. Nejprve jsme
jako vstupni data pouzili tlak 01330 Pa a strukturu 1000 vlaken (Obrézek 18). Na
vstupnimi hodnotami zvolili tlak 13 Pa a struktrutu textilie 0200 vlaknech. Opét
se teorie ovéfila, tedy ze penetrace pii téchto podminkach je skuteéné nejvyssi. To vse

pii 1 sticking koeficientu.

Ukazkové struktury zminéné v kapitole 4.1 jsou generovany pro hustotu 200, 500
a 1000 vlaken (Obrazek 20, 21 a 22).
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e - - ..--.l. .' :.% l.
.. .® '] - -
0oie - LA T
. L' .:. - =.. : -1-_:--
RS el et
0.016 - 4y b Suet e s
. ! ’o‘ .t . .'n.. .
. e H . .e L4 . o
0.014 - [P s :'.. ‘-- .:.!..
et .e® - .
. - -
0.0$12 - - o: s . ...:::. ...l..:..
] - . ® -
= o. " 'o -. -. .c. .\‘
£ oot Yonop et e e
- L
.- . 1 P u“:. ... ‘-o...
0.008 - LI L] . : R :'-:. :fl..:... -
ang vy & - - .
0.008 - '...'_'..:.- LI %
* - - -
0.004 - b '.._:.- u',.:3 .::.p -
) : A
.l: l.‘. - .
* . . . LI
0.0z - ;‘ ..' ot "..' eug® veeste
- », n
.-. L] :.n. ..=l:.... ..0. - c..
u] It} ] 1 [} . " |
u & 10 15
x 1l ¥ 107

Obrazek 21: Struktura textilie o 500 vlaknech
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Obrazek 22: Struktura textilie 0 1000 vlaknech

V kapitole 4.3 jsme se zabyvali také kreslenim trajektorie ¢astice pfi prichodu
vlaknem, uvedenym v piiloze 4. Tato trajektorie byla generovéana opét na tlak 13, 133
a 1330 Pa, tentokréat se vak pro znazornéni vyuzila jedna Castice, kterou jsme nastavili
jako bod, tedy se zanedbatelnymi rozméry. v nasledujicich modelech je tomuto bodu

vygenerovana trajektorie tentokrat znazornéna ve 3D (Obrazek 23, 24 a 25).
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y 4 001

Obrazek 23: Trajektorie jedné ¢astice pii prichodu textilii 0 500 vldknech za tlaku 13 Pa

¥ 10

Obréazek 24: Trajektorie jedné ¢astice pii prichodu textilii 0 500 vlaknech za tlaku 133 Pa
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Obréazek 25: Trajektorie jedné ¢astice pii prichodu textilii 0 500 vldknech za tlaku 1330 Pa
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[ Zavér
Tato bakalaiska prace se zabyva obecnou problematikou plazmatu a jeho aplikaci.
Vv teoretické Casti se zabyvame plazmatem a jeho vyuzitim. Dozvédéli jsme se, ze jeho
vyuziti je celosvétové rozsifené a Vv soucasnosti velmi popularni, nebot’ jde o levnou
a ¢asove¢ nenaroc¢nou techniku. s vyuzitim plazmatu se setkavame naptiklad v medicing,
kde je uzivana k uc¢innému cisténi chirurgickych nastroji, v dermatologii pro oSetfovani
pleti, v elektronice pii zpracovani mikrosoucastek, V televizorech, v osvétleni,

osetfovani tkanin, dieva, kov atp.

Druha polovina teoretické ¢asti je zaméfena na pocitacovou modelaci, je zde popsana
vyuzitd metoda vypoctu, v naSem piipad¢ Slo o stochastickou metodu Monte Carlo.
v programu je tato metoda kombinovana i s deterministickymi metodami pro piesnéjsi
vypocty. Také jsou zde zminény programy vyuzivajici Se pro pocitaovou modelaci,

a to konkrétné¢ MALAB a COMSOL Multiphysics.

Jedna z aplikaci plazmatu, konkrétné penetrace reaktivnich castic do struktury
textilie, je zkoumana bliZze atento proces je pak nasledné modelovan v programu
MATLAB za vyuziti riznych hodnot atmosférického tlaku a koncentrace vlaken.

Testovany byly i rizné sticking koeficienty.

V MATLABU byly generovany vstupni hodnoty anasledné proveden vypocet a
modelace. Doba této modelace pro 500 vlaken se pohybovala zhruba kolem 5 hodin
a 30 minut. z vyslednych histogramt jsme zjistili, ze hloubka penetrace je nepiimo
umeérnd tlaku vyuzitému pii samotném procesu a zarovein je nepiimo Umeérnd mnozstvi
vlaken, respektive hustoté textilie. Tento projekt je soucasti praktické ¢asti, kde jsou
v kapitole 5 zaznamenany veskeré vysledky a zdrojovy kod programu, vytvotfeného

v MATLABU je uvened v piiloze.

Na pocatku této prace byl stanoven cil, ktery se nakonec podafilo splnit. v teoretické
¢asti byly vytvoreny zadkladni mezniky, podle kterych se podafilo realizovat praktickou
cast, aoverit tak teorii, ktera byla stanovena pro tento konkrétna ukol. VSe bylo

zdokumentovano, otestovano a realizovano ve finalni podobé této prace.
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Piilohy
Priloha 1

Generator struktury vlaken

% Vstupni parametry
polomer = le-4;
X_max=100*polomer;
y_max=200*polomer;

pocet_vlaken=500; % pocet vlaken, ktera budou
nagenerovana

% Definuje matice pro ukladani dat - matice
0 1xpocet_vlaken, na zacatku

% same nuly.

S x=zeros(1l, pocet_vlaken);

S y=zeros(1l, pocet_vlaken);

generovat_dalsi_vlakno=0; % bude pracovat tak dlouho,
dokud nebude hodnota rovna jedne.

for 1=1:1:pocet_vlaken

while generovat_dalsi_vlakno==0 % bude pracovat tak
dlouho, dokud nebude hodnota rovna jedne.

x=x_max*rand(1,1); % nageneruje nahodnou
polohu
y=y_max*rand(1,1);

vzdalenost=sqrt((S_ x-x)."2 + (S y-y)-"2); %
vypocita vzdalenosti nagenerovaneho bodu od jiz
nagenerovanych stredu. Na zacatku od nuly.

index=find(vzdalenost<=2*polomer); % porovna,

pokud by se vlakna protinala, tak vypocet zopakje (tj.
nezemeni hodnotu generovat _dalsi_vlakno na jedna)

1T isempty(index)

S x(1)=x;
S_y(i)=y;
generovat_dalsi_vlakno=1; %nastal uspesny
pokus
end
end

generovat_dalsi_vlakno=0; % reset
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end

uhel Fi=0:pi/50:2*pi;
X_kruh=polomer*cos(uhel_*fi);
y_kruh=polomer*sin(uhel_fi1);
X_kruh=[x_kruh x_kruh(1)];
y_kruh=[y_kruh y kruh(1)];

for 1=1:1:pocet_vlaken
patch(S_x(1)+x_kruh, S y(i)+y kruh, [0,0,0]);
hold on

end

axis equal % rovnost os - nedeformuje zobrazeni.

save data.mat S x S y x max y_max polomer

Piiloha 2

Penetrace do viladken

%

AR e R R R S R e S e e R R R R S S R AR AR e R R R o R e S S e e R R R R R R AR A e e R R S o o
R R AR R R R R o

%

AR e R R R S R S e e e R R R S R AR AR e R R R S A S S e e R R R R R R AR e R R R S o o e

R AR R R R R R R o o

% Tady zacina modelovani pronikani castic do struktury.
Tento usek je

% spolecny pro oba dva pripady, tj. pro rovnomerne
nerovnomerne rozlozeni

% castic v pracovni oblasti.

% Castice jsou generoavany na urovni y=0, tj. y-ova osa
udava hloubku

% penetrace.

% Nacteni dat ziskanych vypoctem programu
generovani_struktury.m

clear all

clc

load data.mat

global sticking_koeficient

v_0=100; % rychlost castic
lambda_0=8e-5; % 133 Pa 2.5e-4 pro 13 Pa,
2.5e-5 pro 1330 Pa, 8e-5 pro 133 Pa
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delta_t=1e-8;

pocet kroku=1e6;

sticking koeficient=0.5; % velic¢ina rika, kolik
procent castic je zachyceno na povrchu vlakna; hodnota 1
= vsechny castice jsou zachyceny

% y-ova souradnice me vubec nezajima, castice at si lita
jak chce, je to ve smeru vlaken

Zz min=0;
zmax=0;

tlouska_vrstvy=2*polomer;
pocet_vrstev=floor(y_max/tlouska vrstvy);

for vrstva=1:1:pocet_vrstev
index=Find(S_y>(tlouska vrstvy*(vrstva-1) - polomer) &
S_y<=(tlouska_vrstvy*vrstva + polomer) );
Stred_x{vrstva}=S x(index);
Stred_y{vrstva}=S y(index);
end

% matice pro ukladani dat - tato cast se da predelat pomoci
zeros!

souradnice_dopad_x=zeros(1l, pocet kroku);
souradnice_dopad_y=zeros(l, pocet _kroku);

for cislo_castice=1:1:pocet_kroku
cislo_castice

% rozehraje polohy castice a otestuje, zda se netrefila
tato poloha do vlakna. v tom pripade nageneruje novou
polohu.

mimo_vlakno=0;

while mimo_vlakno==0

x=(xX_max-x_min)*rand(1,1);

y=0; % pro dalsi vypocet je dulezite jen kvuli
zmensovani stredni volne drahy

z=0;
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% otestuje, zda nove nagenerovana castice nelezi
uvnitr vlakna. Jinak nageneruje jinou.

vzdalenost=sqrt((Stred_x{1}-x) ."2+(Stred_y{1}-
y)-"2);

index=find(vzdalenost<=polomer);

ifT 1sempty(index)==
mimo_vlakno=0;
else
mimo_vlakno=1;
end
end

% generuje rychlost vcetne slozek rychlosti
provedeno=0;
while provedeno==0
x_pom=2*rand(1,1)-1;
y_pom=2*rand(1,1)-1;
z_pom=2*rand(1,1)-1;
r=sgrt(x_pom."2+y pom."2+z_pom.”"2);

if r<=1
Vv_Xx=v_0*x_pom/r;
v_y=abs(v_0*y pom/r); % rozehraje pouze

v kladnem smeru, kde se nachazi pracovni oblast.

v_z=v_0*z_pom/r;
provedeno=1;

end

end

lambda=-lambda_O*log(rand(1,1));

dopad=0;
while dopad==0

x_old=x;
y_old=y;
z _old=z;

x=x+Vv_x*delta_t;
y=y+v_y*delta_t;
z=z+v_z*delta_t;
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% srazkove procesy
dist=sqrt((x_old-x) ."2+(y_old-y) ."2+(z_old-z) ."2);
lambda=lambda-dist;
if lambda<0
lambda=-lambda_O*log(rand(1,1)); %generuje
novou nahodnou volnou drahu

% nageneruje novou rychlost

provedeno=0;

while provedeno==0
X_pom=2*rand(1,1)-1;
y_pom=2*rand(1,1)-1;
z_pom=2*rand(1,1)-1;
r=sgrt(x_pom."2+y pom."2+z_pom.”"2);

if r<=1
V_Xx=v_0*x_pom/r;
v_y=v_0*y pom/r;
v_z=v_0*z_pom/r;
provedeno=1;

end

end
end

%osetri opusteni pracovni oblasti
ifT x<x_min+polomer
v_x=abs(v_x);
end
it x>x_max-polomer
Vv_Xx=-abs(v_x);

end

if y<y min
dopad=1;
break

end

if y>y max
dopad=1;
souradnice_dopad_x(1, cislo_castice)=x;
souradnice_dopad_y(1, cislo_castice)=y;
break

end

% test, zda castice dopadla na kouli. Nejprve
se zvoli vrstva, ve ktere se castice nachazi, pote
se rozhodne, zda dopadla na povrch.
if y<0
vrstva=1;
else
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vrstva=floor(y/tlouska vrstvy)+1; %prideli
vrstvu
end

vzdalenost=sqrt((Stred_x{vrstva}-
X) ."2+(Stred_y{vrstva}-y)."2);
index=find(vzdalenost<=polomer);

if 1sempty(index) % castice se nenachazi uvnitr
koule, muze se s ni znovu pohnout
dopad=0;

else % castice dopadla na vlakno - bud se pohlti

nebo odrazi

nahodne_cislo=rand(1,1); % rozhoduje o tom,
jeslti se castice odrazi neo zustane na povrchu vlakna
if nahodne _cislo <= sticking koeficient %
castice je zachycena na povrchu vlakna a nepokracuje
v pohybu
dopad=1;
souradnice_dopad_x(1, cislo_castice)=x;
souradnice_dopad _y(1, cislo_castice)=y;

else % castice se odrazi
[x, y, z, v.x, vy,
Vv_z]=odraz_od_castice(x, y, z, Stred x{vrstva}(index),
Stred_y{vrstva}(index), v_0, polomer);

end
end % end 1If
end
% hist(souradnice_dopad y(1l:1:cislo_castice), 30)
% drawnow
% iT mod(cislo_castice, 10)==
% disp(cislo_castice)

nejvetsi=max(souradnice_dopad_y);
edges=linspace(0, nejvetsi, 31);
n=histc(souradnice_dopad_y, edges);
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zl=log(n);

if cislo_castice>=pocet_kroku

figure
bar(edges, zl, "histc")
% semi logy(edges(1:1:l1ength(edges)),
n(1l:1:1ength(edges)))
% axis(JO nejvetsi+0.0001 O 100))
% drawnow
end
% end
% iT mod(cislo_castice, 500)==
% save vystup2.mat
% end

% prubezne ukladani dat pro zpracovani
if mod(cislo_castice, leb5)==
retezec_pom=num2str(cislo_castice);

save(nazev_souboru)
end

end % konci for

nazev_souboru=["vystup_" retezec pom *_ kroku.mat"]

Ptiloha 3

Qdraz od c¢astice

function [X, Yy, z, V. X, V.y, v_zZ]=odraz_od_castice(X, y, z,

stred_vlakna x, stred vlakna y, v _0, polomer)

r_x=x-stred_vlakna_ x;
r_y=y-stred_vlakna y;
r z=z-0;

r=[r X r.y r_z];

provedeno2=0;
while provedeno2==0
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provedeno=0;

while provedeno==0
x_pom=2*rand(1,1)-1;
y_pom=2*rand(1,1)-1;
z_pom=2*rand(1,1)-1;
r=sqrt(x_pom.~2+y pom.~2+z_pom."2);

it r<=1
V_x=v_0*x_pom/r;
v_y=abs(v_0*y pom/r); % rozehraje pouze

v kladnem smeru, kde se nachazi pracovni oblast.

v_z=v_0*z_pom/r;
provedeno=1;

end

end

v=[v_.X V.y VvV_Z];

norma_r=sqrt(r_x"2+r_y~"2+r_z"2);
norma_v=sqrt(v_x"2+v_y”"2+v_z"2);

uhel=acos((v.*r)/(norma_r.*norma_v));

if uhel<=pi/2
Vv_x=v_0*x_pom/r;
v_y=abs(v_0*y pom/r); % rozehraje pouze v kladnem
smeru, kde se nachazi pracovni oblast.
v_z=v_0*z_pom/r;
provedeno2=1;
end
end

% presun bodu na okraj vlakna
pomer=polomer/norma_r;
x=pomer*(x-stred_vlakna_x)+stred_vlakna_x;
y=pomer*(y-stred_vlakna_y)+stred vlakna y;

Pfiloha 4

Kresleni trajektorie

clear all
clc
tlak=1330;

casovy_krok=1e-8;
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v=683;

% Hodnoty pro vypocitani volne drahy
lambda_133=8e-5; % volna draha pri tlaku 133 Pa

p_133=133; % tlak
k B=1.38e-23; % Boltzmannova konstanta
T=300; % teplota

prumer_molekuly=sqrt(k_B*T/(sqrt(2)*pi*p_133*lambda_133));

% vypocet stredni volne drahy na zaklade pro dany tlak
stredni_lambda=k_B*T/(sqrt(2)*pi*prumer_molekuly*prumer_mol
ekuly*tlak);

g
O OO

[V_X, v.y, v_z] = generator_smeru(Vv);
lambda = -stredni_lambda*log(rand(1,1));

for pocitadlo=1:1:1e5

% provede pohyb castice
x_old(pocitadlo)=x;
y_old(pocitadlo)=y;
z_old(pocitadlo)=z;

X = X + v_Xx*casovy_Kkrok;
y =y + v_y*casovy_ krok;
z = z + v_z*casovy_Kkrok;

posun = sqrt((x-x_old(pocitadlo)) ."2+(y-
y_old(pocitadlo)) .~2+(z-z_old(pocitadlo)) ."2);

% zmensi nahodnou volanou drahu a pokud nastala
srazka, tak
% generuje jinou

lambda=lambda-posun;
it lambda <O
lambda = -stredni_lambda*log(rand(1,1));
[V_X, v.y, v_z] = generator_smeru(Vv);
end
end
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plot3(x old,y old,z old,"r")
XLabel ("x");
yLabel ("y*);
zLabel("z");
title("137)

view([0, 90])
axis([-2e-2 2e-2 -2e-2 2e-2])
axis equal

Generator smeéru

function [v_Xx, v_y, v_z]=generator_smeru(Vv)

ukoncit_generovani=0;
while ukoncit_generovani==
smer=2*rand(1,3)-1;

% Zde by teoreticky melo byt

%

velikost=sqgrt(smer(l,1)."2+smer(1,2)."2+smer(1,3).-"2);

% ale odmocnina z cisla vetsiho nez jedna dava hodnotu
vetsi nez jedna a naopak. Vyrazne tak urychli vypocet

% Odmocni se az konecna hodnota

velikost=(smer(1,1) ."2+smer(1,2)."2+smer(1,3)."2);

iT ((velikost<l) & velikost~=0)
velikost=sqgrt(velikost);
v_x=v*smer(1l,1)/velikost;
v_y=v*smer(1,2)/velikost;
v_z=v*smer(1,3)/velikost;
ukoncit_generovani=1;

end

end
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