oetochastioumalaorithmdecuimule

(RS)_’avantage principal de I'algorithme du recuit simulé aléatoire, est de permettre de
construire une solution « optimale » en minimisant une fonction d’énergie, appelée aussi

fonction du codt ou fonction d’objectif. Il a I'inconvénient d’'une convergence lente.

La structure tridimensionnelle est constituée d'un réseau ou grille de sites, appelés
aussi nceuds owoxels a chacun desquels est attribué une valeur qui représente I'état de ce

site.

Dans les paragraphes suivantes nous définissons les concepts élémentaires qui servent
a eétablir les informations morphologiques, notamment les différents modes de corrélation
points et la fonction du chemin linéaire. Un paragraphe est consacré a la description de la
procédure de minimisation par le schéma du recuit simulé et I'explication de différentes
étapes de lalgorithme de la reconstruction. Sont ensuite exposés des exemples de
reconstruction de structures de I'ordre a longue et a courte distance. La conclusion donne un
apercu des avantages et des inconvénients de cette méthode d’optimisation ainsi que sur les

perspectives d’emploi.

11.3. Concepts morphologiques élémentaires

Dans la littérature on trouve plusieurs types de descripteurs statistiques qui peuvent
étre choisis comme fonction de référence [1], toutefois le travail présenté ci-apres se limite a
'usage de la fonction de corrélation 2-points et a la fonction du chemin linéaire. Ces deux
sources d’informations morphologiques sont assez simples d’utilisation et elles contiennent

suffisamment d’informations sur la structure pour 'usage que nous envisageons.

[1.3.1. Fonction de corrélation 1-point

Dans un milieu binaire bi-phasique d’'une taille tote]le dans lequel la phasg
occupe une fractiory, de ce volume ainsi que la ph&®ccupe la fraction complémentaire
@ de facon queg, +¢ =1, la fonction de corrélation 1-point (connue aussi comme la

fonction de phase ou la fonction indicateur) est définie comme :

1 Vv,

Z(r) ={ 0 L0V (Eq. 11-2)

ce qui indique si le point (qui est un vectetirpppartient ou non a la phase de référence dont
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Vv,

la taille estV, =@y Vi -

ref *

La valeur de cette fonction donne la fraction volumique de la

phase :
sV =(z(r) = ¢ (Eq. 1I-3)

ce qui représente la probabilité de trouver un tpahoisi aléatoirement, en phaseCette

fonction donne la valeur de la porogitéuand l'une des phases est gazeuse. Cette fonction

est d’application simple. Il suffit, pour I'estimdans un milieu binaire, de compter fazels
(voxelsen 3D) qui appartiennent a une phase de référenpeis diviser ce nombre par le

nombre total de pixels du domaine d’intérét.

11.3.2. Fonction de corrélation 2-points

Dans une structure quelconque qui se compose dr plases, la fonction de

corrélation 2-pointsS(Fl,r2) est définie comme la probabilité de trouver lesxdpoints

r,,T,dans la méme phase :
SV(R.5)=(20 )2 () (Eq. 11-4)
Cette fonction dépend seulement du vecteur i, - F, dans un milieu isotrope:
sO(R)=(z" () 2, + R)) (Eq. 11-5)

La distanceR se mesure epixels ce qui signifie que cette distance a une valetiére.

Pour une phase donnée, deux propriétés importdatestte fonction sont:
1. 50=9¢,
2. limS,(R);... =¢ , en I'absence d'ordre a longue distance.

La fonction de corrélation de la deuxiéme phaseeadigte a celle de la premiére phase
par la relation :

sP(R)=sP(R)-2¢ +1 (Eq. 1I-6)
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La fonction de corrélation microstructurale 2-peirgst un descripteur statistique
efficace de caractérisation d’'une structure hétmegCette fonction contient les informations
guantitatives relatives aux propriétés microstriadts comme les fractions volumiques des
phases constituantes, la connectivité des phadesisbtropie morphologique. Elle convient
bien pour résumer des microstructures réalistesFigare II-7 donne un exemple de la

fonction de corrélation 2-points.

Pour une image binaire bidimensionnelle, Jiao eff38] ont écrit la fonction de
corrélation 2-point sous forme de I'équation :

S(x,y)= ii G, j)*l\'/l(i:NX’ i+y) (Eq. 1I-7)

dou M*N représente la taille de I'imagdyi, ) est un entier qui prend une des deux

valeurs : soit O soit 1.

(b)

Fonction de corrélation S2(R)

0 10 20 30 40 50
Longueur de référence R (pixels)

Figure II-7 : (a) Image binaire d’'un grées (sandstone) (lepores sont en blanc) de 300x3Qfxels
(le pixel fait 5um), (b) la fonction de corrélation2-points. (référence [36].)

La corrélation 2-points peut aussi étre décritatdisant la fonction d’auto-corrélation
2-points qui est la version normalisée de la famctie corrélation 2-points (voir Figuhe-
8):

(§)2<2(E-¢)-Z(ﬁ+§-¢)>

Eqg. 11-8
e (Eq. I1-8)
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(@) (b)

k 2
;??h

h Lﬁﬁ

Figure 11-8 : (a) Image d’'un agrégat de billes de verredés pores en noir) de 760x570ixels
(2.1x2.1 um) (b) La fonction d’auto-corrélation extraite de I'image (a). (référence [31].)

Fonction de autocorrélation R(R)

120 160 200 240 280
Longueur de référence R (pixels)

Les propriétés de I'auto-corrélation 2-poifs(R) sont :
1. R,(0)=1,
2. lim Rz(ﬁ)ﬁw =0, en l'absence d’ordre a longue distance.

D’autres fonctions de corrélationpoints peuvent étre définies de facon a ce que les
points appartiennent toujours a la méme phaseé#udi

SV (5T ) = (Z0(6) 2O (). ... 2O () (Eq. 11-9)

En pratigue, l'estimation de la fonction de cori@ia n-points (n > 2) est
numeériguement difficile et couteuse en temps deutal

Notons que la fonction de corrélation 2-points p&wée obtenue expérimentalement
par la dispersion de rayons-X aux petits angles [37

Pour I'étude d’'un milieu anisotrope, la fonction derrélation 2-points peut étre

construite par I'analyse mutuelle de différenteapmas prises selon les trois axes principales
[38, 39].
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11.3.3. Surface volumique

La surface volumiques d’un milieu bi-phasique peut étre définie commaré de
l'interface phaselphase2divisée par le volume total unitaire du milieu (celieu étant
suppose représenté une masse de matériau). Ladm#ést I'inverse d’une longueur et c’est
une mesure caractéristique importante du milieufddn il est montré que la pente de la
fonction de corrélation 2-point prend, quand 0, peu importe la phase, la valeur des/4

dans I'espace tridimensionnelle, et en général :

g -s/2 D=1
d—Sz(r)‘r:(): -s/lm D=2 (Eq. 11-10)
' -s/4 D=3

D étant la dimension de I'espace. Dans un milieitalige dimensiorD , Eq. II-8 devient :

d
aSz(r)\rzo =—s/(2D) (Eq. II-11)

La procédure d’évaluation de la valeur slelans un milieu digital tridimensionnel est
la suivante : on compte la surface d’'interface dagoevoxel appartenant a une phase de
référence. Sachant qu'woxeldans I'espace est entouré parvaxels comme il est montré

dans la Figurdl-9.

Figure 11-9 : Un voxel© dans I'espace digital tridimensionnel est en conthavec 26voxels par
sommet©O, par arrét " et par face©.
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[1.3.4. Fonction du chemin linéaire

La fonction de corrélation 2-points ne peut pasdleé seule définir completement un
matériau hétérogene bi-phasique. Un autre desgript®rphologique de la structure d’un

milieu dispersé est la fonction du chemin liné&ee anglaislineal-path functioh Dans une

structure quelconque qui se compose de deux pHadesgction de chemin linéaire”(F,,)

est définie comme la probabilité de trouver tous peints d’un vecteuR =T, —F,dans la

méme phase :

L9(R)=P(5,.7,) (Eq. II-12)

o
—
el
l\)ql
~
1
—
_H
=T
O O
A O

(Eq. 1-13)

ou, F?DVref . Pour une phase donnée, deux propriétés impaostdeteette fonction sont :
1. LO)=S0)=9¢
2. limL(«)=0, dans I'absence de I'ordre & longue distance.

Cette fonction décrit la connectivité locale en @ milieu étudié, au moins le long
d’'un chemin linéaire. Elle reflete certaines infations a longue distance sur le systeme
étudié. Figure II-10 est un exemple de cette famcti

(b)

0.35 T
03+
025 +
024
015 £
01+

0.05

fonction du chemin linéaire Lp(R)

f f : f f
0 10 20 30 40 50
Longueur de référence R (pixels)

Figure 11-10 : (a) Image binaire d’'un grés (sandstone) (kpores en blanc) de 300x3Qtixels (le
pixel fait 5um), et (b) fonction du chemin linéaire. (réérence [36].)
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Pour résumer, la procédure de I'évaluation de t&tion L, (R) d’'une phase est faite

pour unpixel d’'une phase donnée par mesure de la distanp&elsentre cepixel et lepixel

le plus proche contenu dans la phase opposée dandinection. Il faut balayer la totalité de
'image, compter le nombre des essais dans lesguius les pointpikelg de cette ligne se
trouvent dans la méme phase concernée, et a defiropérations diviser ce nombre par le
nombre total des essais accomplies (ce nombrespume a la taille du milieu quand I'on
parle d’'un domaine périodique).

11.3.5. Fonction de percolation de volume

La percolation traduit le passage d'une informatéorire deux points d’'un systeme.
Dans le cas d'un corps poreux la percolation reytésla pénétration des pores entre deux

faces du matériau. Ce principe est illustré enfieigju11.

Figure II-11 : Percolation de la phase solide par les posgsphéres bleues) (référence [40]).

Les pores isolés rencontrés dans le matériau s@septs normalement mais ne
contribuent pas a I'écoulement. Ainsi, la fractidea volume des pores a travers lequel le
fluide peut percoler est tres importante lors éeulde de I'écoulement car elle montre le degré

de connexion de I'espace pores. La fraction degbation de volumef, :

fo =px¢ (Eq. 1I-14)

¢ le volume total des pores ¢t le volume des pores en connexion.
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11.3.6. Fonction d’amas 2-points

La fonction d’amas 2-points (en anglaig-points cluster functionC®(x,x,) est
définie comme la probabilité de trouver deux poimisx, choisis aléatoirement, dans le

méme amas (cluster) d’'une phase i. Elle est aigdGaune structure tridimensionnelle.

11.3.7. Fonction de distribution de la taille des pores

La fonction de distribution de la taille des pofes anglais size distribution function
P(d) est définie comme la probabilité de trouver umpde la phase de pores a une distance
entre 5 et 0+dd du point le plus proche de l'interface solide/po@ette fonction est
différente de la distribution de taille de pore eshte directement par la technique du
porosimétre a mercure. Cette fonction est applecalllanalyse de la structure résultante de la

reconstruction tridimensionnelle [41].

II.4. Recuit simulé pour la reconstruction

tridimensionnelle

11.4.1. Procédure d’optimisation

Le probleme de reconstruction, ou de constructshun probleme d’optimisation [1].
Dans la suite de I'analyse, on considére un miiereux isotrope constitué de deux phases :
la phase solide continue et la phase disperséfoque des pores. Le but est de reconstruire
ce milieu en 3D en utilisant les informations siiques extraites d’'une configuration

représentative bidimensionnelle, par exemple ursgeMEB.

Soit la fonction de référenc§, (ﬁ) d’'une phase quelconque mesurée a partir de

'image MEB transformée en image binairﬁzysim(ﬁ) est la méme fonction mais ici de la

structure générée en 3D. La fonction de I'éneEy[d2], appelée aussi la fonction du co(t et
la fonction objective [36], est définie comme lansne de carré de différences entre la

—

fonction de réferencs, (F?) et la fonction estimée dans la structure générz'glg(R)
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r=R
— 2
E=Y [S,qnlt) =S ()] (Eq. 1I-15)
r=1
Le but sera donc de minimiser cette fonctierpour avec la structure reconstruite
obtenir I'état souhaité et qui est statistiquemszrnblable a la structure dont on a eu une
image bidimensionnelle. Dans le cas ou plusieunstions statistiques sont considérées, Eq.
[I-12 devient :

=}

j=nr
E=

j=1r

::R[Sz,sim,,»(r)—Sz,ref,j(r)]z (Eq. 1I-16)

ou, n est le nombre de fonctions considérées dans lalation. La technique d’optimisation
adaptée a ce genre de probleme est la méthodeultisenulé [43, 44]. Elle est utilisée pour
I'optimisation de probléme de grande échelle otmumimum global (nimimum minimoruin
s’est caché parmi plusieurs minima locaux. L'équatiénérale de I'énergie pour un systeme

multiphasique anisotrope s’écrit :
E=Y Y Ya, [109()- 109 (Eq. II-17)
i j k

a est un facteur de masse qui représente l'impcetaredative de chaque fonction
individuelle sur I'énergie totale [18]. La sommatipest multidimensionnelle sur toutes les
configurations. La sommatiorn concerne les différentes phases dans un sygighasique,

etk est relatif a I'anisotropie.

Le concept de chercher de I'état d’énergie mininpanle schéma du recuit simulé est
basé sur I'analogie avec la physique du recuitgguté utilisée par les métallurgistes [45, 46].
Lorsqu’'un systeme est chauffé jusqu'une températtieyée puis est laissé refroidir
lentement, il arrive a un état d’équilibre. Pouedempérature donnée, la probabilité d'étre
dans un état d’énergieest donnée par la distribution de Boltzmann [47] :

P(X)=ie><ﬁ{—%j (Eq. II-18)

X O Q (X est une configuration du systeme physique)est une fonction d’énergie définie

surQ et T est la températurek,; est la constante de Boltzmann. La températurezduitr
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diminue selon un programme prescrit jusque I'olibentle I'énergie du systeme dans un état
trés proche de I'état de I'équilibre a un seuiltolérance préalablement définie. Figulirel2

illustre la procédure du recuit.

Etat « visqueux »
Configurations désordonnées;
Energie élevée

O]
o]
O © o O
OOO OO o]
Technique O o Technique
du recuit o] de la trempe
Etat solide cristallin Etat solide amorphe
minimum global de 'énergie minimum local de I'énergie

&2 K

Figure 11-12 : Principe physique du recuit ; I'idée est dbbtenir un minimum global de I'énergie
du systéme.

Dans notre cas, pour commencer la simulation, unetare 3D, définie par un

volume total vV, = L, xL,xL,, est générée aléatoirement et de fagon que laephas
reconstruire soit controlée par la valeur de faactiolumique de cette phage Cette fraction

volumiqgue est déterminée directement de I'imageibénde référence en 2D ou méme par

voie expérimentale sur un échantillon du matériau.

Supposons que la phase des pores soit a recoest@irchaque itération ou
perturbation du systeme wmoxelde la phase des pores est choisi, aléatoirenilergiient ou
selon un critére de sélection [36], et échangé amemxelde la phase solide choisi de méme
maniéere. Cet échange garanti la conservation @édravolumique de chaque phase. Du fait
de cet échange, un nouveau systeme est obtenwerfierdsysteme est accepté si la valeur de
sa fonction de coGE' diminue : E' < E, sinon le systéme sera conditionnellement accepté

avec probabilitéP(AE). Ceci constitue l'algorithme de Metropolis [23]Ju(dMetropolis-

Hastings d’apres[43]) :
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1, siAE® <0

P(AE) :{e_AE(x),T(r)’ SIAE® >0 (Eq ||-19)

ou, AE=E'-E, etT estun variable appelé la « température » duttecui

11.4.2. Algorithme général de la reconstruction par la mmétéhdu
recuit simulé

La Figurell-13 illustre l'algorithme suivi dans ce travalla mise en place de cet
algorithme de calcul est relativement simple efjsdi suite, les différentes étapes seront

détaillées.

Image 2D
Informations morphologiques de
référence

Structure initiale 3D générée <—| Taille du domaine
aléatoirement

}

Informations statistiques
initiales en 3D

A

¢re'f

Systéme E ¢

Echange des voxels *

Systéme E' l

Informations statistiques en 3D

'

Ecart
E'-E

Non

Reégle de
Metropolis

Figure 11-13 : Algorithme général du recuit simulé avec Is différents paramétres de controle.
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[1.4.2.1. Structure tridimensionnelle initiale

La taille du domaine a reconstruire est limitée lparapacité de la machine du calcul.
Néanmoins, il n'est pas utile de choisir une graraiée qui serait pénalisée par le temps du

calcul. Pour un matériau donné, un domaine deetal?® est suffisant pour remonter a

I'espace 3D et, en comparant avec un domaine tle 67 par exemple, on arrive aux

mémes résultats en économisant 14 fois le temgsldul.

L’initialisation du domaine se fait aprés avoir @ane phase de référence dgnest
connue, par la génération aléatoiremenigdd/, , voxelsqui vont représenter cette phase. Le

reste deyvoxelsdu domaine sera attribué a la deuxieme phase.

Une autre possibilité est aussi de définir 'imalgeréférence dans le plah=0 et de

garder lesyoxelsintangibles pendant la procédure de reconstruction

[1.4.2.2. Echange degoxels: critére de sélection

Les voxelsa échanger peuvent étre choisis, de facon aléatdirement ou par un
critere de sélection. Zhao a montré [36] que I'agion d'un critére de sélection présente
'avantage de détecter, lors de la reconstructasvoxelsles plus fragiles dans le domaine ce
qui ajoute a I'amélioration de la qualité de lausture résultante d’'une part, et d’autre part
accélere le calcul et donc baisse le colt. Plusitests montrent que I'application de cette

procédure converge rapidement vers une énergianalai

D’'une maniere générale, si woxel A est entouré par d’autreoxelsde la méme
phase, on peut le considérer stable ou bien moagilé qu’'un autresoxelB entouré par des
voxelsd’'une phase différente. La sélectionhxel B, pour un échange ultérieur, ne détruit
pas un amascluste). C’est pour cette raison que la sélection widixel A n’est pas la

meilleure.

Pour un milieu poreux, dans le cas de la phaseades : unvoxelest d’abord choisi
aléatoirement puis sa connectivité a ces 26 voissisétudiée. Dans cette étude, les 6
directions principales ainsi que les 20 directidiegonales sont scannées (Figlf®). On
désigne pamN, le nombre de voisins qui sont définis comme « poreSi la connectivité est
inférieur & un nombréN, conventionnel, leoxelest sélectionné, sinon il est abandonné et un

autre est recherché. La méme procédure est appligue de la sélection d’'uvoxel de la
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phase solide. IciNg définit le nombre de voisins qui appartiennerd phase « solide ».

Cependant, a un certain moment une configuratiblol@enue, ou il n’existe plus de
voxelsa échanger, sans pour autant que la valeur dergj@nsoit minimale. Pour remédier ce
défaut, une Iégere modification dans I'étape decsién est appliquée en sorte que le nombre
conventionnel des voisins (s®ib ou Ns) soit incrémenté apres une série d'essais detgglec
avortées. Cette incrémentation conditionnelle gérda souplesse et la continuité de la

procédure de reconstruction sans générer de teenpalcll supplémentaire [48].

La valeur deN, et Ng dépendent fortement de I'expérience et de I'olz@n de

'image bidimensionnelle de référence. En généelidevarie entre 4 et 12.

11.4.2.3. Parameétre de contréle T « température du recuit »

La «température du recuit » joue un réle déterntirsaur la qualité de la structure
reconstruite. Elle est choisie de sorte qu’ellexgte la convergence progressive vers |'état
désiré le plus rapide possible et en évitant lgegid’'un minimum local d’énergie. Deux

variables sont distinguées ici: la « températuir@tiale et la « température du recuit ».

11.4.2.3.1. Comment déterminer la « température » initiale ?

Un point important pour la convergence est le clu@Xa « température » initiale, qui
doit étre choisie suffisamment élevée pour permedin systeme de changer aisément de

minimum local pendant les premieres étapes derlalation.

Le schéma classique proposé dans la littérature3(,842] est suivi ici. L’'estimation
de la « température » initiale est fondée sur lmpmrtement initial de la fonction de cdat

apres certain nombre de solutions accepiéda moyenne des sauts de la fonction de cout

AE est calculée :

_ %)
AE = 1ZAEW (Eq. 11-20)

ty =

puis, pour une valeute probabilité détermindg, la « température » initiale du reci

est estimée par I'expression :
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P =e?Mm (Eq. 11-21)
Les valeurs de, et B, sont généralement 1000 et 0.8, respectivement.

[1.4.2.3.2. Comment abaisser la « température » de recuit ?

En fait, la « température » est élevée, elle peti@adlution rapide de la configuration
initiale du systéme et donc l'acceptation de toutss solutions. Apres certain nombre

d’itérations la diminution de cette « températuespindispensable.

Plusieurs propositions ont été faites pour rédlaire température » de recuit au cours
du processus de reconstruction, parmi lesquellssHéma classique et le schéma en chaines

de Markov.

11.4.2.3.2.1. Schéma classique

Ce schéma « statique » est le plus rapide et ke ysuel en raison de la souplesse de
sa programmation. Aprés un nombre prédéfini detispis ou un certain nombre de solutions

acceptées la « température » du recuit est tout simplermédtite par un facteun

reduced?

varieentre O et 1:

T =A™, (Eq. 11-22)

m

m étant le nombre de chaines de Markov. Une cha:méVidrkov représente un nombre

prédéfini de solutions (acceptées).

11.4.2.3.2.2. Schéma des chaines de Markov

Par ce schéma « dynamique », le taux de réducdda & température » est régit par
le programme du recuit, et la variation de la valeila fonction de codt est prise en charge
lors de la réduction. Ce programme doit étre chaesinaniere a ce qu’un optimum global soit
atteint le plus rapidement possible. En pratiquest réduit par le facteut apres un certain
nombre prédéfini d'échanges, appelé chaine de Matk® facteur est calculé au moyen de la
relation [31, 49] :

EMarkov
A= Max{)lmm , Min(/]max, E’K}'Zrkovﬂ (Eq. 11-23)
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Awin €1 Ao SONt les facteurs maximum et minimum permis peuréduction. A chaque

min X

arkov
n

chaine de Markov, c'est-a-dire aptes,..;6change, les valeurs minimug>**'et moyenne

EM* de la fonction de codt sont extraites pour le wattu facteur de la réduction La

température du systéme est donc mise a jour par :
T =T,el ) (Eq. 11-24)

T, est la température initiale etest le nombre de chaines de Markov apres unriotabre

det,.,...q €Change.

La valeur det dépend de la taille de domaine a reconstruirer Rowlomaine de

reduced

100° voxels par exemple, il parait que®16st bon. Les valeurs dg. et del _ sont

X

comprises entre 0 et 1.

11.4.2.4. Criteres de convergence

Le calcul s’achéve pratiguement apres certain nend® rejections consécutives
MAX_REJECTIONSou lorsqu’une certaine valeur d’énergie minimgjg, est atteinte. La
valeur deMAX_REJECTIONSIgnifie gu'a un instant donné, le systeme neieabplus de
solution qui permette de poursuivre la minimisatia I'énergie ce qui se traduit par la

nécessité d’arréter le calcul.

11.4.2.4.1. Valeur d’énergie minimum

Le choix de la valel', .. , vue aussi comme la tolérance, joue un role trgsoitant

min ?
sur la qualité de la structure finale résultantdadprocédure de la reconstruction. Jiao et al.

[37] montrent que, pour [lalgorithme d’échantillage orthogonal, E_, est relié

linéairement a la taille du domaifpar :

E =_— (Eq. 11-25)

=~ NZE_ (Eq. 1-26)
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En d'autres termes, pol,,, prescrite, la reconstruction se termine a cetiewavec

in
un certain nombre deoxelsmal placés. Ces voxels n'ont plus d’influence Issrpropriétés

du milieu reconstruit.
La valeur deE,,, est définie dés le départ et elle est comprise &t et 1077,

11.4.2.4.2. Valeur de rejections successives maximales

Comme indiqué, apres certain nombre de solutionssémutives non acceptées
puisqu’elles ne vérifient pas le critere de minimtien défini par Eq. II-15 ou Eq. 1I-16 le
domaine reconstruit est ‘bloqué’ et la recherchtéridure des solutions devient inutile. Le
paramétreMAX_REJECTIONdans cette étude était ent@2x10*-10> solutions selon

'importance du probleme exposé.

[1.4.2.4.3. Nombre d'itérations maximum
Il est parfois nécessaire de terminer la procédi@ere@econstruction aprés un certain
nombre d'itérationsN,., .« - C& nombre est estimé en fonction de la taillgmée choisie
pour le domaine a reconstruire. Le fait d’augmemrmombre n’a pas d’influence sur le

temps de calcul, et une valeur maximalead 0° solutions peut donc étre imposé.

11.4.3. Algorithme d’échantillonnage orthogonal

A chaque échange dgoxels les fonctions statistiques de la structure seront
recalculées, et on comprend que le rendement duwti oumérique de reconstruction
dépendra fortement de la méthode adoptée pourlcel capétitif. Yeong et Torquato ont
introduit [18] l'algorithme d’échantillonnage orthonal (en anglaisPrthogonal Sampling
Algorithm).

En fait, I'étape qui consomme le plus du temps darsshéma du recuit simulé est la
détermination de la fonction de cdtita travers le calcul répétitif de la fonction derétation
S, (dans le cas d’'une seule information statisticuehaque échange dexels Ce calcul
peut étre considérablement amélioré en observantngufois la fonctionS, calculée pour la
structure initiale tridimensionnelle, il n'est plugcessaire d’échantillonner les structures

intermédiaires puisque le changement de la fonc8peera seulement lié au changement des

trois plansx, Y etZ que contiennent lesoxelsmodifiés. Cette modification de la valeur 8¢
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peut étre simplement évaluée en invoquant la proeéd’échantillonnage des rangs, des
colonnes et des lignes qui contiennent\a®sels ce qui est un ajustement des valeursSge

initialement stockées.

Un bon choix de la longueur de référenée,, améliore le rendement de cet

algorithme, et abaisse le temps du calcul réelg&mréral, dans le cas d’un systéeme avec un
ordre a longue distance, cette longueur ne déegesséa moitié de la dimension linéaire du

milieu reconstruit.

Il est bon de savoir que cet algorithme est valdales le cas ou le milieu est défini

comme isotrope.

11.4.4. Schéma de reconstruction « hybride »

La signification du terme « hybride » ici corresdoa lI'incorporation de plusieurs
informations morphologiques dans la procédure deimisation quand est reconstruit, de
facon stochastique, un domaine tridimensionnel airpal’'une image de référence
bidimensionnelle. Ce schéma peut, théoriquemenmir@r les points faibles dus a
I'exploitation d’une fonction statistique unique.

Plusieurs schémas sont proposés dans la littératans lesquelles soit deux sources
d’'informations morphologiques sont utilisées [18, 119, 36], soit linitialisation de la
structure du milieu [42] est différente. Ici, comrmaliqué, le schéma hybride integre la
fonction de corrélation 2-points et la fonction doemin linéaire dans une procédure de
reconstruction. La procédure de minimisation pe@ucas d’'un milieu périodique et isotrope

est décrite par une forme modifiée de la relatiénégale (Eq. II-17).
& sim(; ref (]2 sim(s ref [+ 2}
£=5 {s:m)- 5 () +en)- 1y 6)] (€. 1-27)
i=1

R étant toujours la longueur de référence (exprierégxels.

11.4.5. Algorithme « Lattice-Point »

Cet algorithme est proposé par Jiao et al. [35,eBdéveloppé spécialement pour les

problemes traités avec une seule information sumdaphologie celle de la fonction de
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corrélation 2-points.

Cet algorithme efficace préserve l'isotropie dstlacture. Il est fondé sur le balayage
de la totalité de la structure et dans toutes iectibns possibles. Avec cet algorithme, au
lieu de considérer le domaine digital comme I'enslendlepixelsou voxelsnoires et blancs |l
est considérée qu’'une seule phase, cellpixigs noirs, vue comme des molécules gazeuses
sur un réseau particulier. Ces molécules sont ssesd la condition de I'impénétrabilité [50]
ce qui préserve la fraction volumique de la phasecernée. La référence [37] présente en
détail cet algorithme. Figurell-14 compare les deux résultats de reconstruction
bidimensionnelle du milieu présenté en (a) ensatiit I'algorithme « lattice-point » (b) puis

I'algorithme d’échantillonnage orthogonal (c).

(@)

(b) ()

TYXXX]
Saeded
BOBSH
BOBGO
XY XY

Figure 11-14 : Reconstruction bidimensionnelle de I'imageinaire de référence (a) avec
¢ = 034 (pixelsen noir), (b) résultat de la reconstruction via lalgorithme « lattice-point » et (c)

résultat de la reconstruction via I'algorithme d’éhantillonnage orthogonal.
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11.5. Applications

Apres avoir discuté les différentes propositionsatémas déja élaborés, les résultats
préliminaires obtenu son présentés ci-dessous gligaant I'algorithme général illustré en
Figure 1I-13 ainsi que les modifications apportées a dgobrdhme chaque fois que
nécessaire. Ces résultats sont toujours dans ldecksreconstruction tridimensionnelle d’'un
milieu bi-phasique a partir d’'une image binairggi@ile) bidimensionnelle dans laquelle sont
distinguées deux phases : phase A représentéaaln poirs et phase B représentée en pixels

blancs.

Pour présenter nos travaux et résultats, un outiérique fondé sur le langage de
programmation Visual Basic V06 est développé an dailaboratoire. Cet outil a 'avantage
d’'une part d’étre construit avec un langage singdldisible, et d’autre part, il permet la
visualisation simultanément au cours de la procgdi# la reconstruction ce qui simplifie

considérablement le travail.

La reconstruction d’'un milieu bi-phasique, adopit@e est implicitement fondée sur

deux hypotheéses.
1. Le milieu est supposé stationnaire et en equiliveemodynamique.

2. Toutes les informations sur la morphologie d’'unegehdu milieu sont supposées
contenue dans deux fonctions : la fonction de &ioh 1-point et la fonction de

corrélation 2-points.

Le domaine a reconstruire est supposé isotropeaked’'un domaine anisotrope bien

gu’envisageable n’est pas étudié ici.

[1.5.1. Sélection d’'une image de référence

Soit un matériau poreux de porosie (¢est ici la valeur réelle obtenue par voie
expérimentale), il est possible d'ajuster le niveauseuil appliqué a I'image MEB qui décrit
la structure du matériau de sorte que l'image benabtenue vérifie la valeug de la

porosité. L'ajustement se fait a l'aide de I'hisimgme du niveau de gris des pixels en
fonction [51], Figurdl-15.
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éput M‘a‘gn
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Figure 1I-15 : Image MEB d’un échantillon de cordiérite (g et image binaire obtenue par
I'application d’une valeur du seuil qui maintient une valeur de porositég = 42% (b).

Dans le cas ou cette image reflete la microstrectimn matériau céramique poreux,
une de ces deux couleurs représente la phase weritindis que l'autre représente la phase

des pores.

11.5.2. Influence de la condition de bords périodiques

Un milieu périodigue est un milieu qui se répételigpement aprés un certain
intervalle d’espace. Sdit la condition de frontieres périodiques qui gatdatcontinuité d’'un
milieu périodique. A chaque fois que la conditianld périodicité est appliquée, le systeme
est conceptuellement infiniment large ce qui jisstih valeur moyenne calculée pour la

fonction$, en Eq. 11-4.

Sur I'exemple présenté en Figutel6, on constate une influence négligeable sur la

fonction S, quand on applique la condition de bords périodique

Dans le calcul, la condition de la périodicitéiegplicitement inclue.

11.5.3. Influence de l'isotropie du milieu étudié

Le méme constat que celui fait en Figlirel6 s’impose quand la fonctioB, ou la

fonctionLp d’'un matériau isotrope est étudiée dans une de dieections principales, comme

le montre la Figuré—17.
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Figure 11-16 : (a) Image MEB de SiC de taille 712x484%ixels, (b) image binaire de référence de
40x400pixelset (c) influence négligeable sur la fonctiof, est constatée quand la condition de
bords périodiques est appliquée.
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Figure 11-17 : Pour le milieu présenté en Figurdl-16-b, une influence négligeable sur les
résultats est constatée quand la fonctio8, (a) et la fonction L, (b) sont étudiée selon I'une ou
l'autre des deux directions orthogonales principals.

11.5.4. Reconstruction de disques

Par la suite, c’est le résultat de la reconstractio domaine illustré en Figuhe-18-a
dans l'espace tridimensionnel. Ce domaine se coenplesdisques noirs dd pixels de
diametre, définis comme pha&e(a reconstruire), placés de fagon périodique daescavité
carrée, définie comme phaBe Ce cas est important pour des applications degedans le
domaine de la science des matériaux [17] et ilfbeguent dans les applications industrielles.

Cette configuration illustre I'ordre a courte dista.

La simulation commence avec une structure initelkatoire dont Figurel-18-b
représente une coupe, générée a l'aide de la vdkedraction volumique de la phage

@, =0.312. La taille du domaine & reconstruire est de*MiXelset seule la fonctios; est

calculée pour la structure 3D.

La Figurell-19 présente une structure proche de celle dérsphpériodiques dans un
cube. En fait, on ne peut pas retrouver de vrgieres (Figurdl-18-d et Figurell-18-e)

pour deux raisons :

1. les disques présentés dans I'image en FigeE8-a sont bidimensionnelles et elles
peuvent étre des coupes droites ou inclinées damspheres ou dans des cylindres,

2. le balayage du domaine, lors de I'étude Sledans la structure 3D, se fait selon les

directions principales orthogonales et les autmesxtions ne sont pas considérées.
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(d) (e)
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Figure 11-18 : Résultat de la reconstruction 3D des disque (a) Image binaire de référence
(100x100pixels) de disques périodiques dans une cavité carrée) (@upe dans le domaine initial
3D aY=50pixels (c) évolution de la structure initiale a plusieus étapes intermédiaires durant la

simulation a Y=50 pixels (d) coupe dans la structure finale =50 pixels (e) coupe dans la

structure finale a Y=50 pixels
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Le méme rangement des amas noirs est reprodufaitita solution du probleme de
la reconstruction n’est pas unique ; il est possitllobtenir une infinité de structures
statistiguement vraisemblables et différentes dauméme courbe a partir de la fonction

statistique.

Figure 11-19 : Représentation en 3D de la structure recornsuite en Figure [I-18-a.

En Figurell-20 la fonction de corrélation 2-points en fooctide la longueur de
référenceR est tracée. Le fait de changer cette longueur impog Iégere modification sur

la structure finale constatée par une baisse daléar deE, . .

[1.5.5. Reconstruction d’'un damier

En Figurell-21 une image binaire d’'une taille du réseau 64x104 pixels dans

laquelle les deux phases ont la méme fraction vigjueng, =¢, = 05 (I'indice n pour les

pixelsnoirs etb pour lespixelsblancs), il s’agit d’'une matrice d’inclusions czs distribuées
de facon réguliere. Cette structure, complétemétdrthinée (elle n’est donc pas arbitraire),
illustre la capacité de la procédure de reconstm@ reproduire la structure souhaitée avec

une précision acceptable.

Ce type de structure peut étre imaginé comme unpecdans un matériau bi-phasique
composite ce qu’il donne l'importance d’une telteusture et ses propriétés physiques en

science des matériaux.
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Figure 11-20 : Fonction de corrélation S, du milieu étudié en Figurell-18-a pour différentes

valeurs de longueur de référence : (aR ., =20 pixels E, . =3.7x10°, (b) R _ =40 pixels
E,., = 33%10°, (¢) R,,, =60 pixels E,,, =55x10°, et (d) R, =100 pixels

E,., = 9.1x107°. Tous les autres paramétres de simulation sont gdées constants.
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(@)

(©) (d) (e)

Figure 11-21 : Résultat de la reconstruction 3D d’un damie : (a) Image binaire de référence de
104x104pixels (b) coupe dans le domaine initial 3D &=57 pixels, (c) coupe dans la structure
finale a X=14pixels, (d) coupe dans la structure finale &=54 pixels et (e) coupe dans la

structure finale a Z=61 pixels
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Figure 11-22 : Fonction de corrélation S, du milieu étudié en Figurell-21-a pour deux valeurs
de longueur de référence : (@R, = 26 pixels E,,, =55x10°, (b) R, =104 pixels

E.., =11x10™. Tous les autres paramétres de simulation sont ga&es constants.

Cule et Torquato [19] ont présenté dans leur ttdeairésultats de la reconstruction
bidimensionnelle selon un algorithme rapide desi@mé de Fourrier (FFT) pour calculer la
fonction de corrélationS, modifiée aprés chaque échangepilels Un avantage de cette

méthode peut étre le balayage d’autre directioagafiale ou axiale, mais au détriment de
I'efficacité de la procédure et au prix d'un colevé@ du temps de calcul ainsi que de la

limitation du réseau a un nombre migelsde I'ordre de2".

Le fait de balayer la totalité du systeme et doacloisir une longueur de référence
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de 104 pixels n'a pas d’influence sur la structure finale ob&npour la procédure de

reconstruction ce qui est montrée en Figl22.

La Figurell-23 présente les résultats de la reconstructianedautre configuration

dans laquelle la phase de reconstruction reprégen@s.

(a) (b)
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Figure 11-23 : (a) Structure de 134x134ixelsavec une fraction volumique deg = 0.3 a

reconstruire. Le résultat de la reconstruction 3D ent (b) une coupe dans la structure finale a
X=110pixels (c) une coupe dans la structure finale ¥=111pixels, et (d) une coupe dans la
structure finale a Z=121pixels

Encore une fois I'exactitude des résultats n’est parfaite en raison de I'étude de la
structure 3D selon trois directions orthogonaladeseent. L'étude d’autres directions peut

ameliorer les résultats au détriment du temps bhelca

[1.5.6. Reconstruction d’'un matériau céramique poreux

Dans la suite, la reconstruction de la structuguiell-24-a est présentée. Il s’agit
d’'un matériau céramique de carbure de silici®nC étudié par Politis et al. [42]. L'image

digitale est de 16@ 67 pixelsavec une taille dpixel ~2 pm. La phase représentée en noir

sera reconstruite avec une valeur de la fonctionadeélation 1-pointg = 042. La taille de
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domaine 3D est 13%oxels
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Figure 11-24 : Image binaire de SiC (a) et représentation de la fonctiorS, (b). Taille de I'image
est 167x16pixelsavec une taille dupixel ~2 pm (référence [42]).

La simulation commence avec la génération d’'ungciire aléatoire contrélée par la
fraction volumiquez = 042. La valeur d’'une fonction de colt d&@=10"" est atteinte et la

simulation est terminée. Figurd—-25 est I'exemple de la structure tridimensiotmel

résultante.

Figure 11-25 : Résultat de la reconstruction de la structve présentée en Figurél-24-a. Le
volume de pores est en noir.
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11.6. Conclusion partielle

La reconstruction stochastique d’'un milieu poresx grésentée de facon détaillée
dans ce chapitre. Cette reconstruction s’effectymrdir des informations morphologiques

extraites statistiquement d’'une image qui repré&sknmicrostructure du materiau.

Cette méthode de reconstruction est fondée surhiénsa de minimisation du recuit
simulé (RS) a l'aide duquel les milieux isotropesamisotropes peuvent étre reconstruits. Les
informations morphologiques d’une image bidimensgle utilisées ici sont la corrélation 1-

point ou la fraction volumique d'une phasela fonction de corrélation 2-pointS, et la

fonction de chemin linéaite, .

Pour ce faire, un outil numérique de reconstrucstmthastique est développé pour
représenter les structures tridimensionnelles fférdnts matériaux céramiques poreux dont

la valeur de la porositg¢ est connue a partir de leur image de structure Gf.outil est

utilisé pour I'analyse structurale des matériawstds. La structure résultante peut servir pour
une estimation ultérieure des propriétés physigqhessysteme étudié a l'aide d'un outil
numerique approprié qui peut étre fondé sur la oudhde discrétisation de Boltzmann sur

réseau, theme du prochain chapitre.

Différents exemples de structures déterminées Il{g¥ga) ou aléatoires rencontrées
dans le domaine de science des matériaux songésétudi reconstruction stochastique par le
schéma de minimisation du recuit simulé peut géndes configurations vraisemblables, du

point de vue statistique, dans I'espace 3D.

Souvent les informations statistiques contenues tiafonction de corrélatios, ne
sont pas suffisantes pour la description completéad(micro)structure qu’elles ne peuvent
pas seules caractériser la microstructure méme siinimum global d’ « énergie »est atteint.
L'incorporation d’'une deuxieme fonction, comme ¢adétion du chemin linéaile,, améliore

la qualité de la structure résultante dans la neesurelle informe sur la connectivité de la

phase reconstruite.

L’amélioration de lisotropie de la structure restmite peut aussi se faire par

balayage d’autres directions que les trois dirastiprincipales orthogonales par transformée
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de Fourrier rapide. Cette solution est efficacesncauteuse en temps de calcul.

Les milieux anisotropes, ce qui est le cas destdgpasma, peuvent étre traités en

choisissant des images de référence pour chacgatidir principale.

Les faiblesses de la méthode de reconstructiorhastique par le schéma du recuit

simulé sont les suivantes :
1. Sa nature aléatoire en raison du tirage aléatesesdxels.
2. Des paramétres de contrbles empiriques.

3. Une connectivité de la phase reconstruite qui dimiavec la fraction volumique de

cette phase.
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