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Uvod

Kdykoliv dojde ke styku dvou a vice latek stejného skupenstvi, dochézi mezi nimi
nevyhnutelné k difazi (dochézi k jejich promiseni). Je to jeden z transportnich jevi,
které hybou svétem kolem nas. Proto je velmi dtilezité tento neustale probihajici pro-
ces dokazat popsat [1, 2, 3, 4]. Kdyz dokdzeme definovat jeho priibéh, jsme schopni
provadét jeho simulace a pravé simulovani diftzniho procesu jsme si dali za kol v této
diplomové praci.

Konkrétné jsme se zabyvali tim, Ze jsme hledali nejvhodnéjsi pravidlo ¢i pravidla
pro blokové celularni automaty, coz je specificky typ celularnich automati, které by se
dalo pouzit pravé pro simulovani diftze. Podrobné jsme analyzovali vSsechna vybrana
pravidla a vybrali jsme z nich ta nejvhodnéjsi, kterda jsme poté porovnali s teoretic-
kym popisem diftize, abychom dokézali, Zze priibéh téchto konkrétnich pravidel spliuje
princip difizniho pribéhu.

Blokové celularni automaty nejsou tolik vyuzivany jako ostatni celularni automaty,
ale jejich specifické vlastnosti nabizeji dobré vyuziti pravé v ptfipadech, kdy nam jde
o pozorovani interakci mezi ¢asticemi. Proto jsme se rozhodli dokéazat, ze jsou vyuzitelné
kuprikladu praveé pro simulovani difazniho pribéhu.

Pribéhy vsech celularnich automatt, jejich analyzy a vysledna porovnavani s teorii
jsme realizovali v prostiedi softwaru Mathematica.

Na zavér bychom jesté radi zminili, ze myslenka zabyvat se simulaci diftze po-
moci celuldrnich automatt, pfesnéji pomoci blokovych celularnich automatti, vznikla
na tritydenni letni skole Wolfram Science Summer School 2012, kterd se uskutecnila

v Bostonu, MA, USA, a které se autor diplomové prace zucastnil.



1. Teorie diftize

Jak jiz bylo zminéno diive, diftze je jednim z transportnich jevi, pfi kterém dochéazi
k samovolnému pronikani ¢astic jedné latky mezi ¢astice druhé latky téhoz skupenstvi,
¢imz nam ze dvou cistych latek vznikne latka, kterd je jejich smési.

Skotsky chemik Thomas Graham byl prvni, kdo experimentalné studoval diftzi
v letech 1831-1833. Pii studiu vzajemné interakce dvou plynti o riznych hustotach
pozoroval, Ze se plyny neusporadavaji tak, ze by se leh¢i plyn pfesunul nad tézsi, misto
toho dochéazelo k jejich vzajemnému nahodilému promiseni [5].

V roce 1855 némecky fyzik Adolf Eugene Fick definoval zdkony, pomoci kterych
lze popsat pribéeh diftze. Fick vychazel ze zdkona pro tok tepla, ktery Jean Baptiste
Joseph Fourier definoval v roce 1822, jelikoz predpokladal spojeni mezi tepelnym tokem
a difuzi, protoze oba jsou ovlivnéni nahodnym pohybem molekul. Matematicka definice
diftze, jak ji stanovil Fick, stanovuje, ze velikost diftizniho toku difundujici latky ptes

jednotkovou plochu je proporcionalni ke gradientu koncentrace [6]:

oC

J = —D%, (1.1)
kde J je velikost diftizniho toku, D je difizni koeficient a C' je koncentrace difundujici
latky. Rovnice (1.1) byva ¢asto nazyvana Ficktv 1. zékon. Zéaporné znaménko predsta-
vuje skutecnost, ze latka difunduje z mist o vétsi koncentraci do mist s koncentraci
nizsi. Rychlost diftze ovliviiuje diftizni koeficient, ktery je pro kazdou latku specificky.

Jeho méfenim jsme schopni odlisit latky od sebe [7].
Fickuv II. zdkon je diferencilni rovnice, kterou lze odvodit z rovnice (1.1), podrobny

popis odvozeni lze najit v Crankovi [6]. Ve vysledku dostaneme rovnici

oC 0*C

ktera popisuje zménu koncentrace C' v case t.



Jeji diferenciaci a naslednou upravou dostavame rovnici

M
C = ——— exp(—a?/4Dt), (1.3)
2(nDt)z
ktera popisuje diftzni rozptyleni latky o mnozstvi M vlozené v case ¢ = 0 do roviny
x = 0. Takto definovana rovnice vSak pro nas nema prili§ valného uzitku, jelikoz jsme

1.25
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-

Obrazek 1.1: Krivky koncentrace v jednotlivych ¢asovych tsecich

pracovali s pfedpokladem, Ze nami simulovana latka neni umisténa v roviné, nybrz se
nachézi na konkrétni plose kone¢nych rozmért. Z toho diivodu jsme hledali feSeni rov-
nice (1.3) pro dva rtizné piipady umisténi latky: bud je poc¢atecni distribuce ohrani¢ena

z jedné strany, nebo je pocatecni distribuce ohrani¢ena z obou stran.

1.1 Pocatecni distribuce ohranicena z jedné strany

V prvnim pfipadé jsou pocatecni podminky definovany nasledovné:
C=0C, xx<0, C=0, x>0, t=0. (1.4)

Takto definované pocatecni podminky se daji prirovnat kuptikladu k vélci ¢isté vody,
ktery je postaven na valec s roztokem. Predpokladejme, ze difundujici latka, ktera
je umisténd v prvku 0§ je ¢arovy zdroj o sile Cyd€, potom podle rovnice (1.3) je
koncentrace v bodé P, ve vzdalenosti £ od prvku, a v Case t rovna

Co o0& &
—_— exp(—m

Q(WDt)% ) (15)



a konecné feseni, dané pocatecni distribuci (1.4), je ziskdno sumaci pfes vSechny na-

sledujici prvky d¢, tedy

[et-gapnac = [ ep-ian o)
T x/2\/ﬁ

Co

C(x,t) = m

pEPS

kde n = £/2v/Dt.
Ac

Co

o¢ x=0 P X

Obréazek 1.2: Schéma pocateéni distribuce [6]

Existuje znamé a velmi podrobné popsana matematicka funkce, kterou zde mtizeme
pouzit, a to je chybova funkce, ktera se znaci jako erf z. Nejvice se pouziva ve statistice,
odkud také plyne jeji nazev. Jeji definice je nasledovna:

z

2
erf z = — [ exp(—n®)dn. (1.7)
7r2
0

Vlastnosti této funkce jsou takové, ze

erf(—z) = —erfz, erf(0) =0, erf(co) =1, (1.8)
a tudiz, kdyz
2 [ 2 [ 2
— [ exp(—n = — /exp —1/ exp(—n?)dn = 1 — erfz = erfcz, (1.9)
7r2 T2 2
z 0 0

kde erfc z je komplementarni chybova funkce, feSeni diftzni rovnice (1.6) muzeme

zapsat ve tvaru

(1.10)

1
C(x,t) = EC’oerfCZfE.



0.4

0.2

O. | | | | l
-2 -1 0 1 2

X

2V Dt

Obrazek 1.3: Kiivka koncentrace pro systém s jednou stranou konec¢nych rozmért

Tento pripad lze také fesit pomoci Laplaceovy transformace [6]. Je to velmi ¢asto
pouzivana integralni transformace, ktera umoznuje fesit obycejné diferencialni rovnice
tak, ze vymizi zavislost na case.

Méjme funkci f(t), kde t musi nabyvat kladnych hodnot. Potom Laplaceova trans-

formace f(p) této funkce je déna jako

o0

(p) = /exp(—pt)f(t)dt- (1.11)

0

|

Pro nase experimentalni uspotadani, kdy mame pocatecni distribuci ohrani¢enou
z jedné strany, hleddme FeSeni rovnice pro Ficktv II. zakon, viz (1.2), které by spliiovalo

nasledujici hrani¢ni podminky

C=Cy x=0, t>0, (1.12)
a zaroven tyto pocatecni podminky

C=0, >0, ,t=0. (1.13)

Vynéasobenim obou stran (1.2) exp(—pt) a jejich integraci pfes ¢ v rozmezi od 0 do oo

dostaneme
o

/exp_pt ——dt — —/ex —dt = 0. (1.14)

0
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Pokud predpokladame, zZe 1ze vyménit poradi mezi diferenciaci a integraci, coz u funkeci,

se kterymi pracujeme lze, potom

7 Pc. 9*C
—pt _ —pt 14 _
/exp p Wdt = @/C’exp p dt = ? (115)
0 0
Integraci druhé ¢asti (1.14) dostaneme
00 i 90 N 00 B
exp Edt = [C’ exp(—pt)]O +p [ Cexp(—pt)dt = pC, (1.16)
0 0

kde vyraz v hranatych zavorkach vymizi ptfi ¢t = 0 v disledku pocatecnich podminek
(1.13) a pii t = oo naopak vymizi kvili exponencidlnimu faktoru. Poté tedy dojdeme
k tomu, Ze se diferencidlni rovnice (1.2) zredukuje na tvar

9*C

B

=pC. (1.17)

Nyni podobnym zptsobem vyfesime hrani¢ni podminky (1.12), kdy

o0

6:/C’Oexp_ptdt:ﬁ, r=0. (1.18)
p

0

Ve vysledku vidime, ze Laplaceova transformace zredukovala parcidlni diferencialni
rovnici (1.2) na béznou diferencidlni rovnici (1.17). ReSenim této rovnice, které by
splitovalo nami zadané hrani¢ni podminky, a pro které by C ziistavalo koneéné zatimco
by se x blizilo k nekone¢nu je

C = o exp **, (1.19)
p

kde ¢*> = p/D. V tabulkach pro Laplaceovu transformaci lze dohledat, 7ze funkce, je-

jiz transformace je déna (1.19) ma tvar

x
C = Cyerfc , 1.20
oDt (120

kde opét
erfcz = 1 — erfz. (1.21)

1.2 Podateéni distribuce ohrani¢ena z obou stran

Podobnym zptisobem lze pristupovat k feseni (1.3) pro pfipad, kdy byla latka v ¢ase

t = 0 ohranicend z obou stran, tedy zaujimala plochu —h < x < h, jak je tomu

11



v Obr. 1.4. V tomto ptipadé integrujeme od x — h po x + h na misto od = do oo,

jak tomu bylo v (1.6). Ve vysledku dostaneme vyraz

1 h—=x h+x
C = -Cy erf—— + erf—— ». 1.22
2 0{ YoVt o 2\/Dt} (122)

DEp
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g 1
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Obrazek 1.4: Ktivka koncentrace pro pocatec¢ni distribuci v ohrani¢eném prostoru

Dosavadni vypocty pracovaly se skutecnosti, ze latka je sice na zacatku obsazena
v ohranicené oblasti, ale jakmile ji nechame difundovat, bude tak délat az do neko-
necné vzdalenosti. V piipadé, ze bychom chtéli teoreticky popsat pripad, kdy je latce
umoznéno difundovat pouze v omezené oblasti, musime postupovat nasledovné.

Predstavme si, ze valec vody, do které bude roztok difundovat, ma konecnou délku

[ a zavedme si podminku, Ze na vrcholu tohoto vélce nedochéazi k diftiznimu toku, tedy
oC/0x =0, z=1. (1.23)

Tato podminka je splnéna, pokud je krivka koncentrace na hranici prostiedi zrcadlena
a tato zrcadlena kiivka je superponovana na kiivku originalni. V nami uvazovaném sys-
tému konecnych rozmeéri to znamena, ze kiivka v misté x = [ je zrcadlena na krivku
v misté x = 0 a poté v x = [ a tak dale - kazda nésledna reflexe je superponovana
na originalni kiivku (1.22). JelikoZ je originalni feSeni sou¢tem dvou chybovych funkei,

kompletni vyraz pro vyvoj koncentrace v prostfedi s koneénymi rozméry rovno neko-

12



necné sérii soucti chybovych funkci, ¢i jejich komplementi, tudiz dostaneme

C C efcx_h efcx+h+ef02l_h_x

= — I‘ —_— I‘ —_— I‘ e —
0 20v/Di 2Dt 20Dt
20+ h — =z 20— h+x 20+ h+

— erfc————— + erfc — erfc————

2v Dt 2V Dt 2V Dt
4l —h—=x 4l+h—=x
+ erfc———— —erffc——— + ...

2v Dt 2v' Dt

1 > h+2nl—x h—2nl+x
= _C, f + erf . 1.24
> {er oDl 2VDi } (1:24)
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2. Celularni automaty

Celularni automaty jsou diskrétnim systémem, ktery je slozeny z jednotlivych bunék,
kdy je, pii jednotlivych krocich evoluce, na kazdou z téchto bunék simultanné apliko-

vano evolu¢ni pravidlo.

2.1 Historie

S myslenkou sestrojit celularni automaty jako prvni ptisel John von Neumann. Bylo
to v dobé kdy pracoval na vyrobé prvniho digitalniho pocitace (40-ta léta 20. stoleti)
a jeho koncept celularnich automati vznikl pfi jeho snaze najit a zkonstruovat systém,
ktery by byl schopen sam sebe reprodukovat. Jeho vidinou byly pocitace, které by
byly schopny se samy opravovat. To ho vedlo k vytvoreni diskrétniho svéta slozeného
z bunék (odtud nazev celularni automaty), ve kterém aktivity probihaji simultanné
(analogie s biologickym systémem).

Jim zkonstruovany (sebereplikujici se) celularni automat predstavoval dvojrozmér-
nou ¢tvercovou miizku, ktera obsahovala az nékolik tisic bunék a kazda bunka mohla
nabyvat jeden z 29 moznych stavi.

Velky zajem o celularni automaty podnitil az v roce 1970 matematik John Conway
kdyz zformuloval, nyni jiz velmi znamé, pravidlo pro dvojrozmeérné celularni automaty,
které nazval Game of Life. Navazal tak na von Neumannovy poznatky a pokusil se
nalézt jednoduché pravidlo, které by vedlo na komplexni chovani [8]. Vysledkem byl
systém, ktery teoreticky modeloval chovani bunééného systému.

Stanovil, Ze butiky mohou mit dva stavy — butika mtuze byt bud Ziva, nebo mrtva.

Evolué¢ni pravidla, podle kterych se Game of Life vyviji, zni nasledovneé:
1. kazda ziva bunka, kterd ma méné nez dva zivé sousedy umira,

2. kazda ziva bunka, kterda ma dva nebo tii zivé sousedy ztistava nazivu,

14



3. kazda ziva bunka, kterd ma vice nez tii zivé sousedy zemfe,
4. kazda mrtva bunka, kterd ma presné tii zivé sousedy se stane zivou.

Ackoliv jsou tato pravidla velmi jednoducha, dokazala vytvorit velmi rozmanité druhy
chovani, jejichz studiu se do dnesni doby vénovala velka spousta lidi.

Na zacatku 80.let minulého stoleti se Stephen Wolfram vénoval studiu zakladnich
pravidel pro zakladni celularni automaty, které nazval Elementary Cellular Automata
(zkracené ECA) [8, 9]. Wolfram pozoroval, ze celularni automaty, a¢ to jsou diskrétni
systémy, vykazuji mnohé chovani, ktera jsou znama ze spojitych systému. Tyto po-
znatky ho vedly ke zformulovani revolucni teorie, kterou popsal v knize A New Kind

of Science [9].

2.2 Architektura

U celuldrnich automatt se vzdy pracuje s mfizkou bunék, kde kazda z téchto bunek
muze nabyvat presné definovanych hodnot. Nejjednodussi celularni automaty nabyvaji
dvou hodnot, tak jak je tomu kuptikladu v Game of Life. Pti kazdém evolu¢nim kroku
se vSechny bunky v mfizce vyviji simultanné podle pravidla, které se mu definuje.
V této diplomové praci pracujeme se znacenim pravidel tak, jak je uvadi ve své knize
Wolfram [9]. UkéZeme si to na piikladu elementarnich celularnich automati.

Elementarni celularni automaty jsou jednorozmeérné, kazda bunka miize mit pouze
dva sousedy a mohou mit pouze dvé hodnoty 0 a 1. Z kombinatoriky vime, ze maximéalni
pocet stavii, kterych mizou takto definované elementarni automaty nabyvat, je 8.

Kazdy z téchto osmi stavt méni hodnotu prostiedni buiiky bud na nulu (bild) ¢ na

A N H § EEpE }N EpEE pEEN

Obrazek 2.1: vSechny mozné stavy ECA

jednicku (Gernd) v zavislosti na tvaru pfislusného pravidla. To nés pfivadi k otazce, jaky
je maximalni pocet moznych pravidel pro elementarni celularni automaty. Odpovéd na
tuto otazku ziskame, pokud provedeme variaci s opakovanim tak, zZe chceme ziskat osm
prvkd kombinaci/variaci nasich dvou hodnot - bil a ¢erna. Vysledné ¢islo je 256. Z toho

je vidéet, ze elementarni celularni automaty jsou analogické s osmibitovym systémem.

15



Wolfram poté zkoumal vSechna tato mozna pravidla, ktera poté podrobné popsal
ve své knize [9]. Na Obr. 2.2 je znazornéno jedno z Wolframovych oblibenych pravi-
del, rule 30, které se mimochodem pouziva v softwaru Mathematica pii generovani

nahodnych cisel.

:IT--|:|'J--iiiII ']: ,I T E--
;ﬁ{}i L E.’F#"
i .1"-",'.]' ]|,l:'='_-|l o
.:r'! :T-I- -1_"';1 -,:5.1" i
STV “.'Tr;fT" N J

g .- T,

Obrazek 2.2: rule 30

Dalsi véci, kterou je potfeba u celularnich automat zminit je definovani jejich
hranic. Kazdy celularni automat predstavuje matici bunék a tyto bunky se méni na
zakladé svych sousedii. U Moorova sousedstvi pro dvourozmérné celularni automaty
by méla mit kazda bunka 8 sousedii. To plati pro ty co jsou ve stfedu, ale co ty buriky,
které jsou na okrajich této matice bunék? Ty nemtizou mit vSech 8 sousedii, ledaze ose-
tfime hrani¢ni podminky. Je nékolik typt hrani¢nich podminek, které mtizeme pouzit
[8]. My jsme se v této diplomové préci zaméfili na 2 typy hrani¢nich podminek: propo-

jend nebo také periodickd plocha a uzaviena nebo také fixovana plocha (viz Obr.2.3).

(a) Periodicka (b) Fixovana

Obrazek 2.3: Hrani¢ni podminky

16



2.3 Blokové celularni automaty

Blokové celularni automaty (dale jen BCA) se svou definici sousedstvi diametralné
odlisuji od ostatnich celularnich automatt vyuzivajicich von Neumannovo ¢i Moorovo

sousedstvi (viz Obr. 2.4). U nich se totiz celd miizka rozdéli na jednotlivé bunky a ke

(a) von Neumann (b) Moore

Obrazek 2.4: Dva typy sousedstvi pro 2D celularni automaty

zmeéné téchto bunék dochazi na zakladeé jejich sousedti. Naopak u BCA se miizka bunék
rozpadne na malé bloky, které obsahuji bud dvé (jednorozmérny piipad) ¢ ¢tyti buiiky
(dvojrozmérny ptipad). S myslenkou blokovych celuldrnich automatt prisel Margolius
a proto se také casto nazyvaji Margoliovo sousedstvi. Ke zméné dochazi ¢isté jen uvnitt
téchto blokii a tato zména neni nijak ovlivnéna jejich okolim. Z toho plyne, Ze by zde
nedochézelo k pfenosu informace mezi jednotlivymi bloky. Jelikoz by takto formulované
BCA nemély valného uzitku, zavadi se posun miizky, ¢imz dostaneme liché a sudé kroky

evoluce (viz Obr. 2.5). Nyni uz je zde pfenos informace pfitomen.

(a) Lichy krok (b) Sudy krok

Obrazek 2.5: Ukézka lichého a sudého kroku

Jednou ze zajimavych vlastnosti BCA je to, Ze jsou samy o sobé reverzibilni. Sa-
moziejmé musime dodrzet podminku, ze zvolené pravidlo nemitize prevést vice stavii

na jeden stejny (viz Obr. 2.6).
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Obrazek 2.6: Ukazka reverzibilniho a nereverzibilniho pravidla

Jsme schopni vytvorit reverzibilni chovani i u klasickych celularnich automati,
ale tady je potteba pro jejich evoluc¢ni pravidla zavést, kromé jejich zavislosti na okol-
nich bunkach, i zavislost na stavech bunky v predeslych evoluc¢nich krocich. Naopak

u BCA toho dosdhneme pouhym oto¢enim evolu¢niho pravidla (viz Obr.2.7).
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Y

HEH AEAEHES s FEdJSE
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Obrazek 2.7: Otoceni pravidla pro vratny déj
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3. Riuzné pristupy k simulovani di-

faze celularnimi automaty

Mechanismus celularnich automati byl objeven jiz pred pil stoletim a tudiz je
celkem rozumné predpokladat, zZe jiz do tohoto dne vzniklo par studii, které se nutné
musely zabyvat myslenkou studia a simulace diftize podle vyse zminénych celularnich
automatl. V této kapitole bychom se chtéli pravé témto studiim blize vénovat.

V literatute, kterd se zabyvala touto problematikou [8, 10, 11], jsme nasli zminky
o dvou typech celularnich automatt, které se pro simulovani diftize dosud pouzivaly.
Lisily se typem sousedstvi, jeden piistup vyuzival von Neumannova sousedstvi a druhy
vyuzival sousedstvi Margoliovo, coz je jiny zptsob oznaceni blokovych celularnich au-
tomati, kterymi jsme se zabyvali i v nasi diplomové praci.

V ptipadé von Neumannova sousedstvi fungovala evoluc¢ni pravidla tak, ze pro kaz-
dou buiriku existovala 25% pravdépodobnost, Ze si tato buiika vyméni pozice s jednim
se svych sousedt.

Pro pripad blokovych celularnich automatt pouzivali pouze pravidlo, které tikalo,
ze pro kazdy evolucni krok existuje pravdépodobnost p, ze dojde k rotaci obsahu ka-
zdého bloku o 7/2 nebo o —7/2. Pii studiu tohoto pravidla jsme dospéli k nazoru,
ze musi existovat vhodnéjsi pravidla pro simulovani difiize pomoci blokovych celular-

nich automati, nez-li pouhé rotace v bloku.
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4. Sestaveni BCA generatoru

4.1 BCA pomoci NestList

Software Mathematica [12, 13] je velmi sofistikované programovaci prostiedi, které
je témér kazdym rokem zdokonalovano. Obsahuje dokonce jiz i preddefinované funkce
pro generovani celularnich automati jako je funkce CellularAutomaton. Bohuzel, jelikoz
se blokové celularni automaty se svou definici od klasickych automati odlisuji a také
proto, ze nejsou tak Casto pouzivané, v Mathematice zatim funkce pro jejich reali-
zaci obsazena neni. Tudiz jsme je byli nuceni nadefinovat sami. Vysledny kéd vypada

nasledovneé:

BCAList [matrix , i_, j , k_, steps_] :=
Module [ {n = True},
NestList [If[n == True,
n = ! n; Flatten [Partition [#, {2, 2}] /.
SetRule [ {oneCPerm [i]], twoCPerm [j]], threeCPerm [k]}],
{{1, 3}, {2, 4}}], n=1!n;
RotateLeft [
Flatten [Partition [RotateRight [#, {1, 1}], {2, 2}] /.
SetRule [ {oneCPerm [i]], twoCPerm [j]], threeCPerm [k]}],
{{1, 3}, {2, 4}}]1, {1, 1}]1] &, matrix ,6 steps]

Dftive, nez prejdeme k popisu konstrukce funkce pro generovani blokovych celular-
nich automatt, méli bychom se okrajové zminit o zptisobu programovani v prostiedi
Mathematica.

Mathematica ma velmi silnou zékladnu pro funkéni programovani. Hranaté zavorky
ohranicuji argumenty funkci, slozenymi zavorkami se pisi vektory a matice, a také pred-
stavuji seznamy prvkia a velicin. Jednotlivé argumenty ¢i velic¢iny se oddéluji carkou,
stfednik se pouziva pro vlozeni vice prvki do jednoho argumentu.

Nyni miizeme pristoupit k popisu samotné funkce pro blokové celularni automaty.
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Jak jiz bylo v podkapitole 1.3 zminéno, funguji tak, Zze na matici bunék, které predsta-
vuji poc¢atecni nadefinovani, aplikujeme miizku, ktera je rozdéli na stejné velké bloky
o C¢tyfech bunkach. Pfi evoluci téchto automatt rozliSujeme mezi lichymi a sudymi
kroky, kdy se rozdélovaci miizka posune vzdy o jednu buriku, jak je znédzornéno na Obr.
2.5. Z téchto poznatki vyplyva, ze potfebujeme vytvorit funkei, kterd si vezme nami
nadefinovanou matici a pfi kazdém evolu¢nim kroku, u kterych bude rozlisovat zda-li
je lichy ¢i sudy, rozdéli matici bunék na radu blokt o rozmérech 2x2 bunky a kazdy
z téchto bloku se musi zménit podle presné definovaného evolu¢niho pravidla, které se
béhem evoluce neméni.

Nasi funkci jsme nazvali BCAList a jejimi argumenty jsou: poc¢atecni matice, kédo-
vané znaceni pravidel a nakonec pocet evolucnich kroki, po které ma evoluce probihat.
Jadrem je funkce Partition, ktera umi rozdélovat skupiny prvki na nami zvolené mensi
skupiny - pomoci ni rozdélime matici bunék na jednotlivé bloky.

Nyni miizeme aplikovat pravidlo evoluce. Zde ptichazi na fadu dalsi funkce, Repla-
ceAll, kterd ma symbolicky tvar "/.”. Do prvniho argumentu této funkce se vklada
usporadané n-tice prvki, se kterym chceme pracovat a druhym argumentem je skupina
pravidel, podle kterych chceme, aby se nami vybrané prvky seznamu zménily - definuji
se nasledovné: puvodni prvek—novy prvek. V nasem pfipadé je prvnim argumentem
fada blokt a ve druhém argumentu jsou transformacni pravidla, ktera predstavuji pra-
vidla pro evoluci automati.

Funkce SetRule byla dalsi funkce, kterou jsme si sami nadefinovali. Obsahuje jeden
argument, kterym je List, ktery se také znaci slozenymi zavorkami, o tfech neznamych:
oneCPerm, twoCPerm, threeCPerm. O téchto proménnych a o samotné funkci SetRule se
vice zminime v nésledujici podkapitole. Nyni jen zminime, Ze pfedstavuji definici pro
evoluc¢ni pravidla.

Po aplikaci evolu¢nich pravidel dostavame radu bloki, jejichz hodnoty se zménily
v zavislosti na prislusnych pravidel. Jelikoz ve vysledku chceme dostat matici bunék,
a ne jen fadu bloki, musime je dat opét dohromady a k tomu pouzijeme dalsi z mnoha
funkci programu Mathematica pro praci s fadami ¢i seznamy proménnych a tou je Flat-
ten. Jejim prvnim argumentem je nase fada blokl a druhym argumentem, ktery byva
volitelny, je kddovana zprava, ktera Flatten sdéli, jakym zptisobem je slozit dohromady.
V nasem ptipadé spoji vSechny bloky zpatky na matici bunék. Takto jsme vykonali je-

den krok evoluce. V tomto pripadé se jednalo o lichy krok.
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Rozdélovani matice na jednotlivé bloky je o poznani jednodussi pti lichych krocich,
nezli u sudych krokid. U téch totiz musime jesté pocitat s tim, Ze je tfeba posunout
miizku, kterd rozdéluje matici bunék na bloky, jak je znazornéno na Obr. 2.5 v pod-
kapitole 1.2.3.

Kéd pro evoluci sudého kroku je takika totozny s kédem pro krok lichy, opét pouzi-
vame Partition a ReplaceAll pouze s jedinym rozdilem, kterym je pfidani funkce Rotate-
Right, jez aplikujeme na matici bunek diive, nezli je rozdélime na jednotlivé bloky. Tato
funkce je stézejni pro evoluci blokovych celularnich automatti a umoznuje nam chyt-
rym a nenaro¢nym zpusobem provést pomyslny posun rozdélovaci miizky. Jeji vyuziti
si ukdzeme na nasledujicim prikladé.

Méjme matici bunék o rozmeérech 6x6 a kazdou buriku si pro prehlednost oznac¢me

¢islem od 1 do 36 (Obr. 4.1).

1 2 3 4 5 6
7 8 9 10 11 12
13 14 15 16 17 18
19 20 21 22 23 24
25 26 27 28 29 30
31 32 33 34 35 36

Obrazek 4.1: Podateéni matice bunék

P1i sudém kroku evoluce bude rozdélovaci miizka umisténa tak, jak je ilustrovano na
Obr. 4.2. Hned na prvni pohled je vidét, Ze na okrajich mame netplné bloky, ale to na-

1 2 3 4 5 6

7 8 9 110 11§12
13§14 15§16 17|18

19120 21 )22 23|24
250126 27|28 2930

31§32 33134 35]36

Obrazek 4.2: Rozdé&lovaci mrizka

pravime, pokud aplikujeme hrani¢ni podminku. V nasem pfipadé jsme vSechny strany
vzajemné propojili a ziskali jsme néco na zpisob toroidu (Obr. 4.3).

Je vsak zbytecné pridavat na vSechny strany dodateéné bunky, jejichz hodnoty
budou stejné (Obr. 4.4). Nam staci jen pfesunout pravou hranu doleva a spodni hranu

nahoru. To jsme uskutecnili pomoci jiz zminované funkce RotateRight. Jejim prvnim
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36 3132 3334 35]36 31

12 7 8 9 J10 11 Q)12 7
18 13§14 1516 17§18 13

24 19120 21§22 23|24 19
30 25126 27§28 2930 25

36 31132 33|34 35|36 31

Obrazek 4.3: Rozsifeni matice

36 31 |32 33
2 3
9

36 31

6 1

15

21
27

Obrazek 4.4: Rozsifeni matice 2

argumentem je pozadovana matice a ve druhém argumentu udavame zptisob rotace

(Obr. 4.5).

36 3132 3334 35
6 1 2 3 4 5

12 7 8 9 |10 11
18 13§14 15|16 17

24 19120 21§22 23
30 25026 27|28 29

Obrazek 4.5: Pouziti RotateRight

Dostali jsme tak matici, ktera obsahuje vSechny potfebné bloky aniz by se nam
néktery vyskytoval vicekrat (Obr. 4.6). Po aplikovani evolu¢niho pravidla na takto
vzniknuvsi matici neni pro nas nic snazsiho nezli vratit bunky do ptvodniho usporadani
funkci RotateLeft, u které budeme mit stejny argument pro rotaci jako u RotateRight.

Jakmile jsme méli hotovy mechanismus pro evoluci lichych a sudych kroki, vlozili
jsme jej do funkce NestlList a opatfili ho spinacem v podobé proménné n, kterou jsme

pomoci Module definovali jako lokalni proménnou. Funkce Nest obaluje sviij druhy
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Obrazek 4.6: Pouziti RotateRight 2

argument prvnim argumentem s tim, ze ji ve tfetim argumentu zadame, kolikrat tak
ma ucinit. V pfipadé, ze prvni argument je f a druhy argument je z, tak pokud
zadame, af se provede kuptikladu ttikrat, dostaneme f[f[f[x]]]. My jsme pouzili
funkci NestList, ktera nam vytvofi usporfadanou n-tici vSech vnoreni, tedy, vSech kroki

evoluce.

4.2 Pravidla pro evoluci BCA

S hotovym mechanismem pro generovani pribéhu BCA, jsme se mohli pustit do
hledani pravidla, které by nejlépe splinovalo teoreticky model diftize. Nejdiive jsme ale
museli stanovit, ktera pravidla budeme zkoumat.

Z kapitoly 2.3 vime, ze u dvourozmérnych BCA mtize kazdy blok nabyvat jednu ze
16 moznych hodnot. Kazdé evolu¢ni pravidlo vzdy obsahuje pfesné definovany zpiisob
evoluce pro kazdy z moznych stavi celularnitho automatu. Pro dvojrozmérné BCA to
dava celkem 16'® moZnych pravidel. Coz pfedstavuje az piili§ velky pocet moznosti.
Nastésti jsme byli schopni toto ¢islo zmensit diky predpokladu, ze by méla byt v celém
systému zachovan pocet Céstic a také by v tomto systému nemélo dochazet ke ztraté in-
formace, coz znamena, ze by se zadné dva rozdilné bloky nemély transformovat na blok
se stejnym usporadanim. To ndm umoznilo zmensit astronomické ¢islo 16'% na mno-
hem snesitelnéjsi velikost, a to na 414 720 pravidel. Rozdélili jsme tedy 16 stavii BCA
do péti skupin podle poc¢tu bunek a z nich jsme poté skladali pravidla. Krajni stavy,
kdy blok je bud prazdny nebo plny, maji jen jednu moznost zmény, a to na sebe sama.
Pokud mé blok jen jednu, nebo tii buiky, miize tato buiika, ¢i bunky, mtze zaujimat
¢tyti mozné stavy. Celkovy pocet moznych evoluci, které vyhovuji nasim podminkam,
dostaneme jako 4!, coz dava 24 moznych evoluci pro kazdy z téchto dvou pripadd.

Posledni moznost je ta, ze se v bloku budou vyskytovat presné dvé buiky. V tomto
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pripadé muzou v bloku zaujimat presné Sest stavi, coz dava celkem 720 (6!) moznych
pravidel evoluce. Zkombinovanim vsech pravidel pro jednu, dvé a tii bunky jsme dostali
jsme ziskali jiz zminéné cislo 414 720.

K rozliseni jednotlivych pravidel, ktera splnuji vyse uvedené podminky, jsme si
zavedli vlastni zptisob znaceni, ktery sestava ze tii cifer, které oddélujeme pomlckou.
Kazda z téchto cifer predstavuje pravidlo pro urcity pocet bunék a my toto znaceni
¢teme nasledovné: pravidlo pro 1 bunku—pravidlo pro 2 bunky—pravidlo pro 3 bunky.
Vzorové pravidlo by tedy vypadalo takto: 5-250-6. To nas privadi k funkci SetRule,

kterou jsme vytvorili pro generovani podminek evoluce pro jednotliva pravidla.
SetRule[lis ] :=
MapThread [Rule,

{Join[{{{0, 0}, {0, 0}}}, oneC, twoC, threeC, {{{1, 1}, {1, 1}}}],
Join[{{{0, 0}, {0, 0}}}, Flatten[1lis, 1], {{{1, 1}, {1, 1}}}]}]

Nejdfive popiseme proménné oneCPerm, twoCPerm a threeCPerm. Jsou to permutace
vSech moznych stavii, které mtzou jedna, dvé nebo tfi bunky v jednom bloku zaujimat.
Oznadcili jsme je proménnymi oneC, twoC a threeC. Jednotlivé proménné oneCPerm, two-

oneC = {{{0, 0}, {0, 1}}, {{0, O}, {1, O}}, {{1, 0}, {0, O}},
{{0, 1}, {0, 0}}};

twoC = {{{0, 0}, {1, 1}}, {{1, 0}, {1, O}}, {{1, 1}, {0, 0}},
{{o, 1}, {0, 1}}, {{1, 0}, {0, 1}}, {{O0, 1}, {1, O}}};

threeC = {{{1, 1}, {1, 0}}, {{1, 1}, {0, 1}}, {{0, 1}, {1, 1}},
{{1, 0}, {1, 1}}};

oneCPerm = Permutations [oneC];

twoCPerm = Permutations [twoC];

threeCPerm = Permutations [threeC];

CPerm a threeCPerm tvoii tedy usporadané n-tice jednotlivych moznosti a my je jsme
schopni jednotlivé volat pomoci funkce Part, jejiz prvni argument predstavuje dany
seznam prvki, a druhy argument udava potradi ¢i umisténi prvku, ktery chceme zis-
kat. My hlavné pouzivame jejiho symbolického vyjadieni, které je mnohem jednodussi
na zapis. Funguje tak, ze za nami zkoumany seznam prvki vlozime dvé skupiny hra-
natych zavorek, které budou obsahovat potadi pozadovaného prvku. Pokud bychom
kuprikladu chtéli pouzit pro jednu bunku pravidlo 6, vysledny zapis by vypadal takto:
oneCPerm[[6]].

Funkce SetRule pomoci MapThread vytvoii ptikazy pro zménu bloki tak, ze propoji

prvni seznam, ktery zahrnuje vSech Sestnact moznjch stavi, s druhym seznamem,
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ktery zase predstavuje stavy, na které se maji pfi evoluci zménit.

4.3 Vyuziti cyklu Do

Kdyz jsme provadeéli evoluci na matici bunék o velkych rozmeérech, 500 a vyse,
po uréitém mnozstvi krokt/iteraci jsme narazili na limity, které funkce NestList ma.
Kazdy krok evoluce totiz se nabaluje na ty predeslé, a jelikoz z nich tvori fadu, narazime
zde na limity opera¢ni paméti, ktera po jednom az dvou tisicich krocich vypovida sluzby
a cely vypocet se stornuje a my ztracime potiebna data. Tudiz jsme prisli s dalsim
zpusobem generovani BCA, a to s vyuzitim cyklu Do. Vyuzivame ho v ptipadech,
kdy nepotifebujeme zaznamenat kazdy krok, ale staci nam provadét analyzu evolu¢niho
prubéhu kupiikladu po ur¢itych tsecich. Diky tomu nezatéZujeme pamét pocitace,

jelikoz pri kazdé operaci pracuje pouze s jednou konkrétni matici.

n = True;
Do [
If[n == True,
n=1n;
mat = Flatten [Partition [mat, {2, 2}] /.
SetRule [ {oneCPerm [6] , twoCPerm [666] ,
threeCPerm [6]}], {{1, 3}, {2, 4}}],
n=1n;
mat = RotateLeft [
Flatten [Partition [RotateRight [mat, {1, 1}],
{2, 23] /.
SetRule [ {oneCPerm [6]], twoCPerm [666],
threeCPerm [61}1, {{1, 3}, {2, 4}}1, {1, 1}11,
{X}1]
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5. Prvotni roztridéni

Jakmile jsme méli definovana pravidla, kterd budeme zkoumat a méli jsme sestro-
jeny mechanismus pro jejich evolu¢ni pribéh, mohli jsme prejit k samotnému cili této
diplomové prace, a tim je najit pravidlo pro BCA, které by nejvice odpovidalo difiz-
nimu pribéehu.

Postupovali jsme tak, ze jsme nejdiive chtéli od oddélit pravidla, jejichz pribéh
z nich délal mozné kandidaty pro simulovani diftze, od pravidel, jejichz priibéh se
k simulovani difizniho chovani pouzit nedal. Tykalo se to téch pravidel, jejichz evoluce
predstavovala prilis rychlé fluktuace ¢astic, a nebo naopak se ¢astice takika nehybaly.
Toto tfidéni jsme realizovali tak, zZe jsme si vytvorili poc¢atecni matici, kterou jsme
vertikalné rozdélili na dvé rovnomeérné piilky, kde levou ptilku jsme zaplnili ndhodnou

distribuci ¢astic a pravou jsme nechali prazdnou. Méfili jsme pocet ¢astic v obou téchto

Obrazek 5.1: Pocatecni definice matice

castech v pribéhu evoluce.
Vychéazeli jsme z predpokladu, ze pii diftznim chovani budou mit ¢astice tendenci
difundovat z mist s vysokym gradientem koncentrace (leva strana) do mist, kde je

tento gradient nizsi, tudiz se budou pohybovat smérem do pravé, prazdné, strany az se
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hodnota koncentrace v celém prostoru vyrovna na stejnou hodnotu. Kdyz tedy budeme
méfit pocet Castic na levé a pravé strané a vyneseme je do grafu, kde na ose z bude
doba evoluce v evoluc¢nich krocich, dostaneme dvé kiivky, jedna zacne na maximalni
hodnoté, druha na nulové, které by se mély vzajemné rovnomeérné priblizovat ke stfedni
hodnoté a dale jiz neklesat, ¢i nertst.

Podminky pro toto tiidéni jsme se snazili definovat tak, abychom ziskali co mozna
nejsmysluplnéjsi informaci o pribéhu konkrétniho pravidla, za co mozna nejkratsi dobu
prubéhu. Vedla nas k tomu skutecnost, ze kdyz by vypocet pribéhu kazdého pravidla
zabral byt jen sekundu realného ¢asu, tak pfi celkovém poc¢tu 414 720 pravidel bychom
museli nechat vypocty probihat po nékolik dni v kuse. Proto jsme pracovali s plochou
o rozmérech 40x40 buneék, jelikoz s rostouci plochou matice roste i doba vypoctu,
a evoluce vzdy trvala jen 100 krokti. Tato doba evoluce se mtize jevit prilis kratka, ale ve
skutecnosti nam tento pomér plochy matice ku dobé pribéhu stacil pro odseparovani
pravidel, jejichz evolu¢ni pribéh pro nas nemél valného uzitku. Jak jsme jiz diive
zminili, byli jsme schopni identifikovat t¥i typy prubéht jednotlivych pravidel. Prvnim
byl pribeh, ktery jsme hledali — dvé kiivky konvergujici ke stfedni hodnoté populace
(Obr. 5.2). Dalsim byl prubéh, kdy obé kiivky fluktuovaly okolo stfedni hodnoty s ptilis
vysokou frekvenci na to, aby doty¢na pravidla vykonévala diftzni proces (Obr. 5.3)
a na konec to byl typ prubéhu, jehoz castice se takika nehybaly a obé krivky ztstavaly
(relativné) konstantni (Obr. 5.4).

Jelikoz jsme védéli, jaké typy pribéhtt mizeme ocekavat, kdd, ktery se staral o tiidéni
jednotlivych pravidel, byl definovan tak, Ze roztfidoval podle pribéhu spodni kiivky,
jejiz gradient koncentrace je vzdy na pocatku nulovy. Pouzili jsme k tomu funkci Which,
ktera vezme zkoumany prvek a postupné ho porovna se vSemi zadanymi moznostmi
a prvni, ktera vrati hodnotu True se provede. Prvni podminkou, kterou nas kod zkou-
mal, byl pfipad, kdy dané pravidlo zptsobovalo kmitani obou kiivek kolem stfedni
hodnoty (Obr. 5.3). Tento pfipad jsme si oznacili pracovnim nazvem ,vysoké fluktu-
ace®.

Pomoci funkce Max jsme nasli maximalni hodnotu spodni kfivky a v pripadé, ze tato
hodnota byla vétsi, nez 70% z poctu vSech bunék v systému, tak potom toto pravi-
dlo vykazovalo pritbéh s prilis vysokymi fluktuacemi a bylo néasledovné umisténo do
patii¢né slozky. V pripadé, ze dané pravidlo tuto podminku nesplnovalo, funkce Which

se presunula na dalsi podminku v poradi a tato konkrétni podminka zjistovala, zda-li
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se jedna o pravidlo s difaznim pribéhem. Pro tento pfipad jsme si definovali promén-
nou, kterou jsme nazvali secna. Jeji hodnotou byl tithel ve stupnich, ktery s z-ovou osou
svirala primka protinajici body predstavujici pocet bunék na pravé strané matice v de-
satém a devadesatém kroku evoluce. Pravidlo jsme nechali zatadit do slozky obsahujici
diftzni pribéh v pripadeé, ze thel byl vétsi nez 2°. Pokud pravidlo nespliiovalo ani tuto
podminku, nepotifebovali jsme provadét dalsi testy, jelikoz uz mohlo jit pouze o pripad,
kdy prubeéh pravidla ztstava konstantni.

Tato metoda tiidéni vSak nebyla stoprocentni, chybu zde totiz zanasela sama hra-
ni¢ni podminka. Vyskytly se tudiz i pribéhy, které, ackoliv nepredstavovaly nami poza-
dovany pribéh, vlezly se pod pozadovanou hranici 70%. JelikoZ jsme ale potizovali vizu-

10F
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Podet castic

o4

0.0k,
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Obrazek 5.5: Nevyhovujici pribéh, ktery presto prosel selekci

alni zdznam, byli jsme schopni tuto chybu napravit. V Tab.5.1 na nasledujici strané jsou
shrnuty vysledky tohoto tiidéni. Pro vétsi prehlednost jsme jednotlivé typy prubéhi
rozdélili do 24 skupin podle pravidla pro jednu bunku, tedy podle pravidel prvni slozky.
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Pravidla 1. slozky Nerostouci Vysoké fluktuace Vyhovujici pribéh

1 963 0 16317
2 70 0 17210
3 623 0 16657
4 0 486 16794
5 0 486 16794
6 17 257 17006
7 62 0 17218
8 0 0185 12095
9 0 480 16800
10 11 0 17269
11 0 2038 12242
12 0 489 16791
13 0 489 16791
14 0 4979 12301
15 18 301 16961
16 0 478 16802
17 0 4748 12532
18 0 282 16998
19 9 0 17271
20 0 ATT 16803
21 0 479 16801
22 620 0 16660
23 0 273 17007
24 705 0 16575

Tabulka 5.1: Vysledné rozttidéni pravidel
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6. Pouziti ContourPlot pri zkoumani

prubéhu

Podarilo se nam oddélit pravidla s nepodstatnym pribéhem od pravidel, ktera by
mohla byt kandidaty pro simulovani diftize. V tomto okamziku jsme vSak nutné museli
prijit se zptisobem jak podrobnéji zkoumat priibéh jednotlivych pravidel, ktera jsme
z predeslého tiidéni ziskali. Chtéli jsme najit metodu, ktera by nam davala informaci
o pohybu bunék v prostoru a v ¢ase, pracujeme totiz s dvojrozmérnymi BCA. Predesla
metoda pouze secetla buniky ve velké oblasti, aniz by néjak rozlisovala jejich konkrétni
pozice.

Velky problém pro nas predstavovala sama diskrétni charakteristika BCA a sku-
teCnost, ze jsme pracovali s pravidly, kdy bunky mohly nabyvat pouze dvou hodnot.
Po nékolika netispésnych pokusech jsme se nakonec rozhodli rozdélit pribéh na kratké
useky, jejichz plochy, coz byly matice obsahujici jednicky a nuly, jsme secetli a poté je
vynesli pomoci Contour Plot jako vrstevnicovy graf. Byli jsme tak schopni vidét mista,
kde se bunky v té dobé nejcastéji vyskytovaly a také jsme byli schopni urcit smeér jejich
Sifeni. Slo nam hlavné o to identifikovat smér §ifeni bunék pro jednotliva pravidla. Jako
pocétecni distribuci jsme zvolili ndhodné rozmisténé butiky v kruhové plose (Obr. 6.1).
Volili jsme tak z toho diivodu, Ze jsme chtéli najit pravidla, podle kterych by se bunky
rozsitovali do volného prostoru co nejvice rovnomeérné a ve vsech smérech.

Rozhodli jsme se zjistit, jak moc jednotlivé slozky nami definovanych pravidel ovli-
viuji zptisob, jakym se bunky pohybuji po plose. Nejdiive jsme zacali se zkoumanim
prvni slozky pravidla, coz pfedstavovalo evoluci bloku s jednou bunkou, a ukazalo se,
ze jsme zvolili dobfe, jelikoz jsme zjistili, Ze nejvétsi vliv na pribéh daného pravidla
ma prave tato slozka, jak zahy ukazeme. Postupovali jsme tak, ze jsme zvolili nékolik
ndhodnych hodnot pro zbylé dvé slozky a na kazdé z jejich kombinaci jsme vyzkouseli

vSech 24 moznych evoluci prvni slozky. Nase matice méla rozméry 60x60 a pocatecni
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Obrazek 6.1: Kruhova pocatecni distribuce

usporadani bylo pro vSechna pouzitéd pravidla totozné. Castice byly na poc¢atku kon-
centrovany v kruhu, ktery mél polomér 15 bunék a stied mél ve stiredu matice. Evoluce
probihala po 200 krokt, které jsme rozdelili na mensi tseky o délce 10-ti kroki a ty
jsme vynesli pomoci ContourPlot.

Kdyz jsme prozkoumali vysledné pribéhy, vSimli jsme si, ze tvar pribéhi pravidel,
ktera meéla totoznou prvni slozku, Jakmile jsme takto prozkoumali vsech 24 moznych
pravidel pro slozku s jednou bunkou, rozdélili jsme je do sedmi skupin v zavislosti
na smeéru a zpusobu jak se buriky rozmistovali do prostoru.

Prvni skupina zahrnuje pouze pravidla, jejichz prvni slozka ma ¢islo 1 a jejich
pribéh vypada tak, Ze se buiky takika nerozmistuji do prostoru, dochazi maximalné
k preusporadani tvaru pocatecni distribuce. Takovyto pribéh je zobrazen v Obr. 6.2,
kde tento pribéh odpovida pravidlu 1-107-17. Je zde zietelné vidét, Zze na pocatku
mame castice nashromazdéné v kruhové distribuci a s rostoucim poc¢tem evolucnich
krokii dochazi pouze k preusporadani tvaru této kruhové distribuce. Nepozorujeme
zadné cCastice, které by se od této ,masy* oddélovaly.

Nejpocetnéjsi skupinou byla pravidla, u kterych dochazelo k pohybu ¢astic pouze ve
sméru jedné z diagonal. Do této skupiny spadala pravidla, jejichz prvni slozka byla 4, 5,
6,9, 12, 13, 15, 16, 20 a 21. U slozek 4, 5, 6, 12 a 20 se bunky pohybovali po diagonale
mezi prvnim a tfetim kvadrantem a slozky 9, 13, 15, 16 a 21 vykonavaly pohyb po
diagonéle mezi druhym a ¢tvrtym kvadrantem. Na Obr. 6.3 je vidét pribéh pravidla
5-441-17. Je vidét, zZe jiz v intervalu 11 az 20 krokt evoluce dochézi k rapidnimu posunu

castic ve sméru diagonaly.
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Dalsi skupina obsahuje pravidla jejichz prvni slozky maji hodnoty 2, 3, 7 a nebo 22.
U téchto pravidel se bunky formuji do trojihelniku, jehoz vrchol sméruje pro kazdou
slozku do jiného sméru: pro slozku 2 smétuje vrchol nahoru, pro 3 doleva, pro 7 doli
a pro 22 doprava. Na Obr. 6.4 je ukazka pravidla 7-290-13. Vidime, Ze s rostoucim
poc¢tem evoluc¢nich krokt dochazi ve vrchni poloviné matice k pohybu c¢astic smérem
od stfedu, ale naopak ve spodni ¢asti matice dochdzi ke shromazdovani ¢astic. Jiz od
intervalu 41 az 50 kroku je vidét, ze ¢astice se formuji do tvaru hrotu trojuhelniku.
Z poslednich péti intervalt je znatelné, Ze jakmile se ¢astice zformuji do tvaru hrotu
trojihelniku, tento tvar si jiz nadale zachovavaji a nedochézi k jejich rozptylu.

Ctvrtou skupinou byla pravidla se slozkami 11, 14, 18 a 23. Pohyb bunék u téchto
pravidel vypadal tak, Ze se z pocatecni kruhové distribuce zformovaly tii proudy, které
se vydaly kazdy jinym smérem. Na Obr. 6.5 je vidét priubéh pravidla 14-490-18. Ackoliv
je zde, hlavné v pozdéjsim vyvoji, viditelny pohyb c¢astic ve vSech smérech, stale se
nejednd o pravidla, ze kterych by se mohlo vychéazet pti simulaci difazniho pribéhu.

Pata skupina je svym priubéhem velmi blizka predeslé skupiné. Obsahuje jen jednu
slozku a to ¢islo 17, a od ptredeslé skupiny se lisi pouze tim, ze zde vznikaji ¢tyTi proudy
misto tfi. Pribéh jednoho z téchto pravidel, konkrétnéji pravidla 17-370-11, je vyobra-
zen na Obr. 6.6. Na zacatku vyvoje je viditelné, ze se z pocatecni, kruhové distribuce
castic, zacinaji castice oddélovat na ctyfech konkrétnich mistech, ktera predstavuji
pruniky diagonal s kruhovou distribuci.

Ptedposledni skupinou jsou pravidla se slozkami 8 a 24. Tato skupina ma zaji-
mavy prubéh v tom, Ze se na pocatku vyvoje zacnou castice oddélovat a pohybovat
pouze v horizontalnim sméru (slozka s ¢islem 8) nebo ve vertikalnim (slozka s ¢islem
24). Prubéh pravidla 8-33-8 je zobrazen na obrazku Obr. 6.7 a je zde zfetelné vidét,
ze jiz na zacatku evoluce dochazi k velmi rychlému pohybu ¢astic smérem od pocatecni
distribuce, a to pouze v horizontalnim sméru.

Posledni skupinou pravidel, ktera nam zbyla, jsou ta, jejichz prvni slozka je bud 10
nebo 19. A pravé tato pravidla se ukazala jako jedind, kterd umoznuji ¢asticim nasi
pomyslné latky, aby se rozptylovaly do prostoru co mozna nejrovnomérnéji. Na Obr.
6.8 a Obr. 6.9 je ukdzan prubéh pravidel 19-4-21 a 10-50-24.

Vysledkem tohoto tfidéni bylo, Ze ze 24 moznych pravidel pro pohyb/vyvoj jedné
bunky v bloku, pouze dvé splnuji nase pozadavky. Kdyz se blize podivame na to, jakym

zpusobem se bunka v bloku pohybuje, pokud je pouzita jedna z téchto dvou moznych
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slozek, dojdeme k prekvapivému zjisténi. Ukazalo se, ze slozka 10 predstavovala pra-
votocivy pohyb bunky a slozka 19 je jejim odrazem, u ni se bunlka pohybuje ve sméru

levotoc¢ivém. Timto tiidénim jsme ziskali poznatky o tom, kterym smérem soustie-

M | M |
H B H B
R L A A A
O | O O
O | H N
(a) pravidlo 10 (b) pravidlo 19

Obréazek 6.10: Schéma vhodnych pravidel prvni slozky

dit nase dalsi hledani, a také se nam radikalné snizil pocet pravidel, ze kterych jsme
potfebovali vybrat nejvhodnéjsi kandidaty.

Nyni jsme védéli, ze hledané pravidlo ¢i pravidla bude zacinat bud ¢islem 10- nebo
19-, ale stale ndm zbyvalo najit dvé zbylé dvé slozky, které by dohromady s prvni
slozkou davaly nejvhodnéjsi pravidlo pro simulovani diftze. I takto snizena oblast hle-
dani nam stale davala néco okolo 34 000 moznych pravidel. Ze zbylych dvou slozek ma
slozka pro dvé bunky vétsi vliv na tvar pribéhu nezli slozka pro tii bunky, a proto
jsme se v nasem dalsim zkoumani zamérili pravé na tuto slozku. Postupovali jsme tak,
ze jsme opét vygenerovali pritbéh vsech moznych pravidel pro blok se dvéma burkami,
kterych je presné 720, a udélali jsme tak pro nékolik vybranych hodnot ze tieti slozky.
Toto vyhodnocovani jsme udélali jak pro pravidla, ktera zacinaji ¢islem 10, tak i pro ta,
ktera maji na zacatku cislo 19. Matice, se kterou jsme tento prizkum realizovali, méla
rozmeéry 100x100 a evoluce probihala po dobu 1000 krokt. Porovnévali jsme vysledné
ContourPloty, pro tsek dlouhy 10 evolu¢ni krokt v dobé mezi kroky 990 a 1000. Ziskané
pribéhy jsme opét analyzovali vizudlné, jelikoz vyneseni do grafu by nam nedokazalo
poskytnout dostateéné podrobnou informaci o sméru a tvaru sifeni castic tak, jak jim
to prikazuje dané pravidlo.

Takto jsme ziskali pravidla, ktera se jevila jako nejlepsi kandidati pro simulovani

difizniho pohybu.

39



7. Ohraniceny prostor

Dosud jsme pouzivali matici, jejiz hranice byly vzajemné propojeny a vznikl ndm
tak toroidni systém. Takto definované prostiedi nam ale nenabizi ptiliS moznosti pro
modifikace a tpravy. Abychom tak mohli udélat, potfebujeme mit zpusob jak vytvorit
hranice a prekazky pro pohybujici se ¢astice v nasem systému.

Udélali jsme to tedy tak, ze v matici jsme prekazku, které jsme priradili hodnotu,
ktera je odlisna od hodnot pro plnou a prazdnou buiiku. Jelikoz jsme v nasem piipadé
pritadili prazdné buiice hodnotu 0 a plné hodnotu 1, prekdzku jsme definovali hodnotou
2. Jelikoz se evoluc¢ni pravidla tykaji pouze bloku a ne i sousedtl, vyskyt nové neznamé
v matici nema na nase pravidla jakykoliv vliv. Pro evoluci bloku, ktery obsahuje bunky
s prekazkou jsme stanovili, Zze tento blok ziistane nezménén. Kazdy blok méa 4 bunky
a v pripadé, Ze systém bude ohranicen, se bloky, obsahujici bunky prekazky, budou
vyskytovat pouze ve dvou variantach: blok bude mit 2 bunky prekdzky, nebo blok
bude mit 3 bunky prekazky. V bloku se 3 bunkami prekdzky, coz mohou byt pouze
rohové bloky, se nenabizi zadny volny prostor pro pohyb castice, tudiz je zbytecné
aplikovat na néj néjaké pravidlo pro evoluci, a blok se 2 butikami prekazky ma prostor
pro pohyb pouze jedné cCastice a to pouze posun ve vertikalnim, nebo horizontalnim
sméru. Rozhodli jsme se, ze i v tomto pripadé neaplikujeme pravidlo, které by s ¢astici
pohybovalo, jelikoz by to nemélo nijak vyrazny vliv na celkovy pribéh evoluce.

Ze zacatku jsme evoluci ohraniceného systému realizovali tak, ze jsme pfi lichém
kroku rozkladali na bloky neohrani¢enou matici a po aplikaci pravidel jsme vyslednou
matici opét ohranicili. V sudém kroku jsme pracovali s ohrani¢enou matici. K tomu
se dala pouzit pouze verze generatoru s cyklem Do. Pozdéji jsme ale zjistili, ze funkce
RotateRight si bez problémt poradi i se systémem, ktery je ohraniceny. Proto jsme od té
chvile pouzivali usporadani pro generovani lichych a sudych kroku tak, jak je uvedeno
v podkapitole 4.3.

Narazili jsme zde vSak na problém, ktery vznikl pii kontaktu castic s bariérou.
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Vlivem definice prvni slozky pravidla, ktera predstavovala pravotoc¢ivou rotaci (slozka
s ¢islem 10) nebo levotocdivou rotaci (slozka s ¢islem 10), se ¢astice zacaly posunovat

podél jedné ze stén (viz Obr. 7.1 a Obr. 7.2).

Obrazek 7.1:

Obrazek 7.2: Ukazka nevyhovujiciho pritbéhu po 10000 krocich

Kdyz jsme hledali zptisob, jak tento problém vyftesit, prvni véc, ktera nas napadla,
bylo pro kazdy evoluc¢ni krok vybrat nahodné jedno pravidlo ze vSech 414 700. Vychazeli
jsme z toho, ze skutecné castice se pohybuji zcela ndhodné a neni mozné presné stanovit,
kde se budou v daném okamziku nachézet.

V kédu pro vytvareni evoluci s ndhodnou volbou pravidel pro kazdy krok jsme
pracovali s variantou generovani pomoci cyklu Do. Mechanismus aplikace pravidel
a prepinani mezi lichymi a sudymi kroky se neméni, pouze jsme vytvorili tfi nové
proménné. Nazvali jsme je x1, x2 a x3 a priradili vlastnost ndhodného vybéru. Toho lze
v programu Mathematica dosahnout tak, ze misto klasického =, pouzijeme :=. Diky
tomu proménné neobsahovaly pouze jednu nadhodné vybranou hodnotu, kterou by si
zachovaly po celou dobu vypoctu, ale misto toho nyni obsahovaly samotnou funkci
RandomChoice, tak jak jsme ji pro kazdou proménnou nadefinovali. Ve vysledku jsme
tedy vzdy pri zavolani téchto proménnych dostali hodnoty, které se pri kazdém zavolani

meénily. Kazda z téchto tii proménnych predstavovala jednu ze tii slozek, ze kterych
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se jednotliva pravidla skladaji. Tudiz prvni proménna vybirala ze 24 moznych hodnot,
proménna v poradi druha vybirala ze 720 moznych hodnot a posledni proménna mohla
vybirat opét ze 24 hodnot.

Kéd pro generovani takovéhoto BCA pribéhu vypada nasledovneé:

x1 := RandomInteger [{1, 24}]; x2 := RandomInteger [{1, 720}];
x3 := RandomInteger [{1, 24}];

matx = ArrayPad [initTube, 1, 2];

n = True;

Do [
If[n == True,
n=11n;
matx = Flatten [Partition [matx, {2, 2}] /.
SetRule [ {oneCPerm [x1], twoCPerm [x2], threeCPerm [x3]}],

({1, 3}, {2, 4}}1,
n=1!n;
matx = RotatelLeft [
Flatten [Partition [RotateRight [matx, {1, 1}], {2, 2}] /.
SetRule [ {oneCPerm [x1]], twoCPerm [x2], threeCPerm [x3]}],

{{1, 3}, {2, 4}}1, {1, 1}11,
{1000}7;

Takovyto pribéh vykazoval jiz viditelné znaky difizniho pohybu (viz Obr. 7.3
a Obr. 7.4). Provedli jsme 10 méfeni pro stejnou poc¢ateéni matici, protoze jsme chtéli
zjistit, jak velky dopad na pribéh ma skutecnost, ze vybirame ndhodné pravidla pii
kazdém kroku. Ukazalo se, ze mezi 10-ti ndmi naméfenymi pribéhy, nedochézelo k vy-
raznym odchylkdm v pribéhu. Vysvétlujeme si to tak, ze kazdé pravidlo ovliviiovalo
Castice po tak kratkou dobu (pouze jeden evoluéni krok), ze se v pohybu ¢astic nedo-
kazal projevit vzor pohybu charakteristicky pro dané pravidlo.

Ackoliv jsme byli schopni simulovat difizni pohyb nahodnym vybérem pravidel,

Obrazek 7.3: Ukazka prubéhu pii ndhodném vybéru pravidel po 500 krocich
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Obrazek 7.4: Ukéazka prubéhu pii nahodném vybéru pravidel po 10000 krocich

nasim cilem bylo najit néjakd pevné dana pravidla, kterd by tento pohyb dokazala
simulovat taktéz.

Zamérili jsme se proto blize na jednotlivé slozky, ze kterych se nase pravidla skla-
daji. K rozptyleni ¢astic z pocatecniho usporadani dochazi tak, ze se postupné oddéluji
jednotlivé castice na okrajich a rozptyluji se do okoli. Z toho plyne, Ze nejvétsi, mozna
i jediny, vliv na zpisob ,jakym dojde k rozptyleni do okoli, mé prvni slozka, ktera obsa-
huje pravidla pro bloky pravé s jednou c¢astici. Uz vime, ze pti pouziti pravidel 10 a 19
dochazi k vyraznému pohybu castic podél stén a zbyla pravidla naopak nejsou schopna
produkovat rovnomérny diftzni pohyb. Nasi myslenkou bylo, Ze pokud zadné pravi-
dlo prvni slozky osamocené nedokaze simulovat diftizi v uzavieném prostoru, mohli
bychom vytvorit kombinaci téchto pravidel, kdy by se tato pravidla svym charakterem
vzajemné doplnovala a tudiz bychom byli schopni vyrusit nechtény jev cestovani ¢astic
po okrajich. Uz vime, ze pravidla 10 a 19 z prvni slozky predstavuji kruhovy pohyb
a z kapitoly 6 jsme ziskali pfibliznou predstavu o vyvoji pocatecni distribuce castic
ve volném prostoru, pokud ji nechame vyvijet podle jednoho z moznych 24 pravidel
prvni slozky.

Rozhodli jsme se pracovat pouze s kombinacemi pravidel 10, 19 a 17. Vychazeli
jsme z toho, ze pravidla 10 a 19 jsou pro nas pribéh stézejni, jelikoz maji na svédomi
rovnomérné rozptylovani ¢astic. Pravidlo 17 jsme pouzili, protoze jako jediné ze zbylych
pravidel prvni slozky zptisobuje rapidni pohyb do ¢tyt smeéri, a tudiz by mélo zabranit
¢asticim, aby se nasledkem pouziti pravidel 10 ¢i 19 posouvaly podél stén prekazky.
Ostatni pravidla vytvateji pribéh, ktery je prili§ nerovnomérny, nez abychom ho mohli
pouzit k simulovani rovnomérného diftzniho pribéhu.

Kéd, ktery nam umoznil generovat pravidla, kterd obsahuji kombinace pravidel

prvni slozky, byl v zékladé totozny s kédem pro generovani pribéhtt pomoci cyklu
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Do. Jedind zména se tykala proménné oneCPerm, kterd obsahuje transformacni in-
strukce pro evoluci pripadu, kdy je v bloku jen jedna castice. Udélali jsme to tak,
ze jsme si vytvorili proménnou, kterou jsme nazvali byakka a tato proménné obsahuje
usporadanou n-tici jednotlivych pravidel, ze kterych chceme vytvorit danou kombinaci.
Takto mizeme vytvaret kombinace o libovolné délce a jednotliva pravidla miizeme
prohazovat v poradi, v jakém pravé potiebujeme. Zaroven s touto proménnou jsme
vytvorili dalsi proménnou s nazvem sts, jejiz hodnota vzdy naroste o jednicku pii
kazdém evolu¢nim kroku. Kdyz tyto dvé proménné dame dohromady, vysledny tvar
pro vybér pravidla pro jednu ¢astici vypada takto: oneCPerm [[byakka [[1 + sts - Len-
gth[byakka]*Floor[sts/Length[byakka] | ]]. Dvojité hranaté zavorky pfedstavuji symbo-
licky tvar funkce Part. Toto usporadani funguje tak, ze pii kazdém kroku vydélime
hodnotu proménné sts poctem prvki, které jsou obsazeny v proménné byakka a zao-
krouhlenim této hodnoty doli dostaneme dostaneme celé ¢islo, kterym opét vynasobime
pocet prvkid v proménné byakka. Tak ziskavame celoc¢iselné nasobky poc¢tu proménnych,
které odecteme od hodnoty konkrétniho, pravé probihajiciho, kroku a ziskame infor-
maci o tom, ktery konkrétni prvek z proménné byakka se ma v daném okamziku pouzit.

Pracovali jsme tedy s kombinacemi pravidel 10 a 19, 10 a 17 a v posledni fadé 19
a 17. Ménili jsme rtzné délky periody a doby, po které jednotliva pravidla ptisobila
na dany systém a pritom jsme sledovali pribéh jejich evoluce pro pripad, kdy jsou
¢astice umistény v trubici a pro pripad, kdy jsou cCéastice na pocatku koncentrovany
v kruhové distribuci uprostied volného prostoru. Takto jsme byli schopni pozorovat,
jakym zptisobem se ¢astice rozptyluji do prostoru. Postupovali jsme tak, Ze jsme riizné
meénili periodu, po kterou budou jednotliva pravidla stridavé ovliviiovat evoluci dané
matice ¢astic a také jsme meénili silu vlivu téchto pravidel tak, Ze jsme je nechavali
pusobit nerovnomeérné dlouhou dobu.

Ukazalo se, ze pfi pouziti kombinace pravidel prvni slozky 10 a 19 nejsme schopni
zaznamenat pribéh, ktery by byl pro simulovani difiize vhodny. Ménili jsme dobu po
kterou ptsobilo pravidlo 10 a pravidlo 19 prvni slozky na danou matici bunék tak,
ze jsme zacali s pravidlem 10, které piisobilo vzdy jen po jeden evolu¢ni krok, nasle-
dované pravidlem 19, které jsme naopak nechali ptisobit po 9 krokid. Postupné jsme
zvysSovali pocet kroki, po které bude pravidlo 10 piisobit na danou matici bunék, a
zaroven jsme umeérné k tomuto navysovani zmensovali pocet kroki, po které bude pra-

vidlo 19 ptisobit. To jsme provadéli tak casto, dokud jsme nedostali kombinaci, kdy
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pravidlo 10 bude ptisobit po 9 kroki a pravidlo 19 bude ptisobit vzdy pouze po jeden
krok. Jako prvni jsme tyto kombinace nechali vyvijet v prostfedi trubice. Méli jsme
matici bunék, ktera meéla rozméry 100x200, a castice jsme méli na pocatku koncent-
rovany v prostoru o rozmérech 100x, ktery zabiral celou levou polovinu trubice. Tato
trubice byla samoziejmé ohranicena. Byli jsme schopni pozorovat prubéhy, které jsou

zobrazeny na snimcich Obr. 7.5 az Obr. 7.22.

Obrazek 7.7: Pravidlo 10 pro 2 kroky a pravidlo 19 pro 8 krokt, 500 krokt

7 jednotlivych pribéhi je patrné, ze pripady, kdy se c¢astice pohybovaly pospolité
a rovnomeérné, misto toho aby putovaly podél stén, nastavaly pouze kdyz pravidla
10 a 19 ptsobila po lichy pocet kroki, nezavisle na tom, které z nich ptisobilo delsi

dobu. Vyvstala zde tedy moznost, ze tyto kombinace by se daly pouzit pro simulovéani
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Obrazek 7.11: Pravidlo 10 pro 4 kroky a pravidlo 19 pro 6 kroki, 500 krokt
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Obrézek 7.14:

Obrazek 7.15: Pravidlo 10 pro 6 kroki a pravidlo 19 pro 4 kroky, 500 krokt
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Obrazek 7.19: Pravidlo 10 pro 8 kroki a pravidlo 19 pro 2 kroky, 500 krokt
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Obrazek 7.20: Pravidlo 10 pro 8 kroki a pravidlo 19 pro 2 kroky, 2500 krokt

Obrazek 7.21: Pravidlo 10 pro 9 kroki a pravidlo 19 pro 1 krok, 500 krokt

Obrazek 7.22: Pravidlo 10 pro 9 kroki a pravidlo 19 pro 1 krok, 2500 krokt
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diftize. Abychom si to mohli potvrdit, bylo jesté tfeba zjistit, jak vypada jejich pribéh
v pripadé, kdy je ¢asticim umoznén pohyb do vSech smérti, ne jen do jednoho. Pouzili
jsme k tomu ohrani¢enou matici o rozmérech 200x200, ktera uprostied obsahovala
kruhovou distribuci ¢astic o poloméru 50 bunék. Vyvoj jsme provedli pro vSechny
kombinace pravidel prvni slozky 10 a 19. Vysledné pribéhy lze vidét na Obr. 7.23 az
Obr. 7.31.

Zjistili jsme, pro¢ u pripadi, kdy obé pravidla ptisobi po lichy pocet kroki, do-
chazi k rovnomérnému pohybu castic v trubici. Na Obr. 7.23, Obr. 7.25, Obr. 7.27,
Obr. 7.29 a Obr. 7.31 vidime, ze v pribéhu evoluce dochazi k oddélovani ¢astic pouze
v horizontalnim a vertikdlnim sméru, které tak svym pohybem vytvari tvar podobny
kiizi. Z toho plyne, ze ackoliv lze tuto kombinaci pravidel pouzit pri simulovani di-
fazniho pohybu v trubici, jako univerzalni pravidlo pro simulovani diftze v rozli¢nych
usporadanich se pouzit neda.

Jesté jen zminime, ze v piipadé pocatecni distribuce ve tvaru kruhu, pozorujeme na-
opak u kombinaci pravidel 10 a 19, které obé ptisobi po sudy pocet krokt, rovnomérny
pohyb castic do vSech smeérii.

Tato skutecnost nas utvrdila v tom, Ze nase hledané pravidlo ziskame pouze vy-
tvofenim kombinace 10 a 17 nebo kombinace 19 a 17. Definice pravidel pro jednu buiku
10 a 19 se od sebe lisi pouze ve sméru, ve kterém dochazi k rotaci buneék. Tudiz by se
prubéhy u pravidel s kombinaci 10 a 17 a kombinaci 19 a 17 nemély vyrazné od sebe
lisit.

Rozhodli jsme se tedy, ze se zaméfime pouze na kombinaci pravidel prvni slozky 10

(a) 500 kroku (b) 1500 kroku

Obrazek 7.23: Pravidlo 10 pro 1 krok a pravidlo 19 pro 9 kroki
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(a) 500 kroku (b) 1500 krokt

Obrazek 7.24: Pravidlo 10 pro 2 kroky a pravidlo 19 pro 8 kroki

(a) 500 kroku (b) 1500 kroku

Obrazek 7.25: Pravidlo 10 pro 3 kroky a pravidlo 19 pro 7 krokti

(a) 500 kroku (b) 1500 krokii

Obrazek 7.26: Pravidlo 10 pro 4 kroky a pravidlo 19 pro 6 krokt
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(a) 500 kroku (b) 1500 krokt

Obrazek 7.27: Pravidlo 10 pro 5 krokt a pravidlo 19 pro 5 kroki

(a) 500 kroku (b) 1500 kroku

Obrazek 7.28: Pravidlo 10 pro 6 kroki a pravidlo 19 pro 4 kroky

(a) 500 kroku (b) 1500 krokii

Obrazek 7.29: Pravidlo 10 pro 7 kroki a pravidlo 19 pro 3 kroky
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a 17. Nejdfive jsme sledovali priibéh pro ptipady, kdy kazdé z obou pravidel ovliviiuje
vyvoj systému po rozdilnou délku kroki. Zacali jsme s pripadem, kdy pravidlo 10 ptisobi
vzdy po dobu pouze jednoho kroku a pravidlo 17 naopak ptisobi po dobu 7 kroki.
Postupné jsme zvysSovali pocet kroki pro pravidlo 10 a zaroven jsme, timérné k tomuto
zvysSovani, snizovali pocet krokti pro pravidlo 17, az jsme skoncili s kombinaci délek
kroki zrcadlové obracenou k poc¢ateéni kombinaci. Céstice jsme opét nechali vyvijet
v prostredi trubice. Na Obr. 7.32 az Obr. 7.45 jsou vidét vysledné pribéhy. Zjistili
jsme, Ze pouze v ptipadé, kdy obé pravidla ptisobi po stejné dlouhou dobu (Obr. 7.38
a Obr. 7.39), jsme schopni pozorovat rovnomérny pohyb ¢astic aniz by dochazelo ke

zvysSené aktivité castic, které jsou ve styku s jednou ze stén.

Obrazek 7.32:

Obréazek 7.34: Pravidlo 10 pro 2 kroky a pravidlo 17 pro 6 kroki, 500 krokt
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Obrazek 7.37:

Obrazek 7.38: Pravidlo 10 pro 4 kroky a pravidlo 17 pro 4 kroky, 500 krokt
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k 7.39: Pravidlo 10 pro 4 kroky a pravidlo 17 pro 4 kroky, 2500 kroki

’

aze

Obr

e

k 7.40: Pravidlo 10 pro 5 kroki a pravidlo 17 pro 3 kroky, 500 krokt

Obréze

k 7.41: Pravidlo 10 pro 5 kroki a pravidlo 17 pro 3 kroky, 2500 krokt

Obréaze

Pravidlo 10 pro 6 kroki a pravidlo 17 pro 2 kroky, 500 krok

Obrazek 7.42:
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Obrazek 7.43: Pravidlo 10 pro 6 kroki a pravidlo 17 pro 2 kroky, 2500 krokt
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Obrazek 7.44: Pravidlo 10 pro 7 kroki a pravidlo 17 pro 1 krok, 500 krokt

Obrazek 7.45: Pravidlo 10 pro 7 kroki a pravidlo 17 pro 1 krok, 2500 krokt
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Od této chvile jsme se vénovali jen pripadim, kdy obé pravidla ptsobi po stejné
dlouhy pocet kroki. Na Obr. 7.38 a Obr. 7.39 je zobrazen prubéh kombinace 10 a 17
pro pripad kdy obé pravidla urcuji evoluc¢ni pribéh systému vzdy po dobu ¢tyt kroki.
Polozili jsme si tedy otazku, jak mohou vypadat pribéhy této kombinace pravidel, po-
kud bude doba, po kterou budou ptisobit na systém vétsi ¢i mensi nezli ¢tyti kroky?
Zacali jsme tedy s pripadem, kdy obé pravidla aplikujeme vzdy jen po dobu jednoho
kroku a postupné jsme tuto dobu zvétsovali, az do hodnoty Sestnacti kroku. Sledovali
jsme, jak se ¢astice pod vlivem danych pravidel pohybuji v ptipadé, kdy jsou umistény
do trubice a v pripadé, kdy jsou koncentrovany do kruhu ve stfedu ¢tvercového pro-
storu.

Z namérenych pribéht jsme vypozorovali, ze pokud délka, po kterou pravidla jed-
notlivé piisobila na systém nenabyvala hodnoty tii ¢i se nerovnala nasobktm ctyft,
dochazelo, v pripadé pohybu v trubici, k vyraznému pohybu c¢astic podél jedné ze stén
¢imz se stavaly pro nas zameér zbytecnymi. Tyto délky doby naopak vykazuji velmi rov-
nomérny rozptyl v p¥ipadé, kdy za¢indme s kruhovou distribuci ¢astic. Uplné opacéné je
tomu praveé v pripadech, kdy doba ptisobeni pravidel na systém je rovna celoc¢iselnému
nasobku ¢isla ¢tyti. Pokud sledujeme jejich priibéh v trubici, vidime, Ze ¢astice se velmi
rovnomérné a také rychle pohybuji z mist s vysokou koncentraci do mist s koncentraci
nizsi. Velky problém nastava v pripadé, kdy jsou castice na pocatku koncentrovany
v kruhu. Dochézi zde totiz k rychlému pohybu éastic do vSech étyf rohti (Obr. 7.46),
coz si vysvétlujeme tim, ze v téchto pripadech ma pravidlo 17 prilis velky vliv na pohyb
castic, a to se pravé odrazi ve sméru pohybu ¢astic.

Nakonec nam tedy zitistal pripad, kdy obé pravidla ptisobi stfidavé po dobu tii
kroku. Kdyz se blize podivame na prubéh této kombinace, pro ptipad trubice (Obr.
7.47 az Obr. 7.50) a kruhové distribuce (Obr. 7.51 a Obr. 7.54), vidime, Ze pravé
tato kombinace vyhovuje obéma prostiedim a tudiz jsme, po dlouhém patrani, ziskali
pravidlo, které spliuje vsechny pozadavky nutné k tomu, abychom ho mohli pouzit pro
simulovani difize. Samoziejmé i u této kombinace se nemizeme vyvarovat pripadd,
kdy se pii probihajici evoluci od hlavni masy c¢astic oddéli malé mnozstvi. Tento jev
je vsak pro tuto konkrétni kombinaci, v porovnani s ostatnimi dosud zkoumanymi,
minimalni.

Jelikoz jsme jiz vytesili problém s pravidlem prvni slozky, zbyvalo nam jen vybrat

vhodné pravidla pro druhou a tfeti slozku. Pravidlo druhé slozky hraje hlavné velkou
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Obrazek 7.46: Kombinace pravidel 10 a 17 ptisobici po 4 kroky; 500 kroku
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Obréazek 7.49: Kombinace pravidel 10 a 17 ptisobici po 3 kroky; 10000 krokt

99




Obrazek 7.50: Kombinace pravidel 10 a 17 ptisobici po 4 kroky; 15000 kroki

Obrazek 7.51: Kombinace pravidel 10 a 17 ptsobici po 3 kroky; 100 kroku

Obrazek 7.52: Kombinace pravidel 10 a 17 pusobici po 3 kroky; 1000 kroki
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Obrazek 7.53: Kombinace pravidel 10 a 17 ptisobici po 3 kroky; 2000 kroki

Obrazek 7.54: Kombinace pravidel 10 a 17 ptisobici po 4 kroky; 3000 kroki
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roli v ptipadu, kdy jsou castice na pocatku koncentrovany v kruhu. Prozkoumali jsme
tedy vSechna mozna pravidla a po zevrubné vizualni analyze jsme zvolili pravidlo ¢islo
383, jelikoz se nam priibéh c¢astic pro toto pravidlo jevil jako nejvhodnéjsi. Latka se pro
tento pripad rozpinala do prostoru se stejnou rychlosti ve vsech smérech. Pravidlem
pro tieti slozku jsme zvolili pravidlo 17. Na Obr. 7.55 a Obr. 7.56 jsou nazorné ukazana
evolucni transformace pro piipad, kdy evoluci daného systém zrovna fidi pravidlo 10-

383-17 a pro pripad, kdy ho v daném kroku fidi pravidlo 17-383-17.

R T e e O T T R R

T e T T T T A T

Obréazek 7.56: Schéma pravidla 17-383-17
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8. Srovnani nalezeného pravidla s

teoretickym modelem

Konec¢né jsme méli sestavené pravidlo, které by mélo byt mozné pouzit pro simu-
lovani diftize. Nyni jsme potiebovali zjistit, jak, pokud vibec, se od sebe lisi data
nameérend pro nase pravidlo od teoretického modelu diftize, ktery je popsany v kapitole
1. V kapitole 1 je podrobné popsan pripad, kdy je na pocatku méfeni zaplnéna leva
polovina trubice (1.6) a také pfipad, kdy je latce umoznéno pohybovat se do obou
sméri trubice (1.22).

Chtéli bychom zdiraznit, ze nas model je ve své podstaté bezrozmérny. Presné
jednotky délky a casu zde zavadi az definice hodnoty konkrétniho diftiizniho koeficientu.

Pro prvni pripad nase experimentalni usporadani vypadalo tak, ze jsme méli trubici
o rozmeérech 200x 100 a castice jsme umistili do levé poloviny trubice, takze zabiraly

prostor o rozmérech 100x100 (Obr. 8.1). Pro druhy piipad jsme pouzili trubici o roz-

Obrazek 8.1: Poc¢atecni matice pro ptripad zaplnéni trubice z levé strany

mérech 300x100 a castice opét zaplnovaly prostor o velikosti 100x 100, ale tentokrat
byly umistény do stfedu trubice (Obr. 8.2). Obé trubice byly samoziejmé ohraniceny,
¢emuz odpovida sedivé zbarvena ¢ara po obvodu.

Postupovali jsme tak, ze jsme vzdy na zacatku meéreni zjistili pocatec¢ni koncentraci
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Obrazek 8.2: Poc¢atecni matice pro pripad zaplnéni trubice v jejim stfedu

Co. Tuto hodnotu jsme ziskali tak, ze jsme secetli vSechny ¢astice v prostoru pocatecni
distribuce a podélili jsme ji poctem bunek, prazdnych i plnych, v tomto prostoru.
Pro oba ptipady se jednalo o pocet 100x100 bunék. Nésledné jsme pro jednotlivé
prubéhy vzdy meéfenou trubici rozdélili na 200, v pripadé castic ve stfedu na 300,
sloupci, ve kterych jsme secetli vSechny castice a, stejné jako v pripadé pocatecni
koncentrace, jsme tuto hodnotu vydélili poc¢tem vSech bunék ve sloupci (bylo to vzdy
100 bunek). Ziskali jsme tedy hodnoty koncentraci po celé délce trubice a mohli jsme tak
sledovat, jak se postupné, s probihajici evoluci systému, zvysuje hodnota koncentrace
v mistech, kde na pocatku byla koncentrace nulova. Pro nazornost jsme méli vzdy na
ose y vyneseny hodnoty pro pomér C'/Cy. Na Obr. 8.3 a Obr. 8.4 je vidét, Ze teoreticky

model a pribéh vlastniho pravidla se od sebe vyrazné nelisi.

1.0

0BF

CiCh

LS

o0 L 1 L L 1 L 1 L I"'n"'!.l L L L 1
1] 50 104 150 200

Delka trubice

Obrazek 8.3: Porovnani teoretického priibéhu s naméfrenym

Aby se nas model dal pouzit k simulovani difizniho pohybu pro konkrétni latku,
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Obrazek 8.4: Porovnani teoretického pribéhu s naméfrenym

je tfeba, aby se pro danou latku nakalibrovala doba, po kterou trva jeden evoluc¢ni krok.
Kazda latka méa jinou hodnotu diftzniho koeficientu, ktera zavisi na teploté a jinych
velicinach. Proto je zapottebi zjistit, jak dlouhy casovy tsek predstavuje jeden krok.

Postupovali jsme tak, ze jsme si zvolili hodnotu diftizniho koeficientu pro plyn
vodiku, kterd pii teploté 273K a tlaku 0,1 MPa méd hodnotu 1,604 cm?/s [14]. Vzali
jsme si data pro pripady diftize v trubici, s pocatecni distribuci ¢astic na levé strané,
pro hodnoty 10, 60, 120, 180, 1200, 3000 a 6000 krokii a ty jsme pouzili pro stanoveni
priblizné doby, kterou zabere jeden evoluc¢ni krok.

Nejdfive jsme vSechny tyto pribéhy nafitovali pomoci funkce FindFit, ktera je v soft-
waru Mathematica obsazena, pro danou hodnotu difizniho koeficientu. Tato funkce
pouziva pro fitovani kiivek metodu nejmensich ¢tverct.

7 fitovani pres funkci FindFit jsme ziskali hodnoty ¢asu pro vybrané hodnoty kroki
a ty jsme vydélili tak, abychom pro kazdy pripad ziskali dobu pro jeden krok. Pozorovali
jsme, ze tyto hodnoty se lehce lisily pro kazdy z vybranych pribéhii. Proto jsme z nich
udélali aritmeticky primér a ziskali jsme primérnou hodnotu casu na jeden krok.
V Tab. 8.1 jsou zobrazeny hodnoty casu pro pripad diftze vodiku. Pro vodik nam
vysla primérnéa doba, kterou zabere jeden krok, jako 0,868 sekund.

Nyni jsme potiebovali zjistit, jak velmi se od sebe lisi kiivky ziskané fitovanim po-
moci funkce FindFit a kiivky, které jsme ziskali pro jednotlivé pribéhy, kdyz jsme

jednomu evolu¢nimu kroku prifadili hodnotu 0,868 sekund. Postupovali jsme tak,
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Krok Cas ziskany fitovdnim [s] Piepocet na 1 krok [s]

10 5,60 0,560
60 41,24 0,687
120 85,63 0,714
180 127,40 0,708
1200 750,03 0,625
3000 2501,80 0,834
6000 11711,40 1,950

Tabulka 8.1: Doba trvani v sekundéach pro jednotlivé kroky

ze jsme vzdy vypocetli sumu ¢tverc (RSS) pro naméfend data a dané kiivky, kte-
rymi jsme je chtéli fitovat, a poté jsme porovnavali takto ziskané hodnoty pro oba
pripady, abychom zjistili jak moc se od sebe odlisuji. V Tab. 8.2 je vidét, ze hodnoty
sum ¢tvercu pro pripad, kdy jsme prubéhy fitovali funkci FindFit a kdy jsme pouzili

jednotnou dobu pro krok se velmi casto lisi pouze v fadech desetin az setin.

Krok RSS pro fit RSS pro jednotny cas

10 1,31982 1,33973
60  0,949184 0,954514
120 1,10247 1,10479
180 0,87186 0,885774
1200 1,23229 1,3044
3000  0,913716 0,912188
6000  0,841596 1,09013

Tabulka 8.2: Hodnoty sum ¢tverct

Na Obr. 8.5 az Obr. 8.18 je mozné vidét, jak se konkrétné od sebe lisi kiivky ziskané
funkci FindFit a kiivky pfi jednotné délce kroku, kdyz je porovname s konkrétnimi

namérenymi hodnotami.
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7. aver

P1i prozkouméavani pravidel blokovych celularnich automati jsme objevili pravidlo,
presnéji feceno kombinaci pravidel, ktera vykazuje, pii své evoluci, difizni pohyb. Toto
tvrzeni jsme podlozili poznatky ziskanymi pfi porovnavani pribéht této, nami zvolené,
kombinace pravidel a teoretického modelu difiize.

Dovolujeme si tvrdit, ze nase pravidlo je mnohem vhodnéjsi pro piipad, kdy jsou
castice umistény v uzavieném prostoru, nez-li pravidla, kterda byla pfi simulovani di-
faze pomoci blokovych celularnich automat® pouzivana dosud. Pii pouhé rotaci bunék
v bloku dochéazi totiz nevyhnutelné k jevu, kdy se ¢astice koncentruji hlavné podél stén
daného systému, coz logicky neodpovida teorii difizniho pohybu. Naopak nase pravidlo
bylo vytvofeno pravé s ohledem na to, aby se dalo pouzit pro uzavieny systém. Vérime,
ze by se nemuselo omezovat pouze na vodorovny pohyb v trubici, ale mél by obstat
i v komplexnéjsim systému, jako napiiklad v soustavé trubic, které by byly vzajemné
rlizné propojené.

Bylo by velmi zajimavé pozorovat pribéh naseho pravidla pro systém, jehoz roz-
meéry by byly nékolika set nasobné vyssi, nez s jakymi jsme pracovali v této diplomové
praci. Zjistili jsme vSak, Ze rozméry tohoto modelu nelze zvysovat do libovolné veli-
kosti. Hlavni problém zde hraje skutecnost, Ze pri realizaci tohoto modelu v prostredi
programu Mathematica jsme narazili na urcitou hranici, které byla ovlivnéna operacni
paméti pocitace, na kterém jsme vypocty provadeéli. Je zde tedy snaha vyzkouset nas
model na mnohem vykonnéjsim pocitaci nez jsme dosud pouzivali a pokusit se sledo-
vat evolucni prubéh systému s co nejvétsimi rozmeéry. Je nutné také pocitat s tim, ze
se zvétsovanim rozmért dochézi také k prodluzovani doby vypoctu jednotlivych krokt
evoluce. Tudiz by se mohlo stat, ze vypocet jednoho kroku miize zabrat i minuty. V pri-
padé, ze by vypocet jednoho kroku zabral pouhou minutu, tak by nam, kuptikladu pii
evoluci po 10000 kroki, vypocty zabraly néco okolo 6 dni.

Ackoliv jsme nas model realizovali v prostfedi s mensimi rozméry, byli jsme schopni
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pozorovat velmi vyrazné charakteristické znaky difiizniho pribéhu. Tudiz i pti mensich

rozmérech je nas model schopen velmi presné simulovat diftizni pohyb.
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