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Struktura elektronowa pasmowa i wlasciwosci
ferroelektryczne krysztalow grupy TGS

Stowa Kkluczowe: krysztaly ferroelektryczne, struktura elektronowa pasmowa,
temperatura Curie

1. Wstep

Ferroelektryczne krysztaty siarczanu trojglicyny (7riGlycine Sulfate, TGS),
(CHNH,COOH)3-H,SO4, selenianu  trojglicyny (TriGlycine Selenate, TGSe),
(CH,NH,COOH)3-H,SeO4,  oraz  fluoroberylanu  trojglicyny  (TriGlycine
FluoroBeryllate, TGFB), (CH,NH,COOH);-H,BeF4 nalezg do jednej grupy (TGS)
i cechuja si¢ podobnymi wiasciwosciami. TGS jest juz od 50 lat intensywnie
badanym krysztalem, co jest po czesSci zwigzane z jego wlasciwosciami
piroelektrycznymi, znajdujacymi zastosowanie w piroelektrycznych detektorach
promieniowania podczerwonego. W temperaturze pokojowej, TGS jest w stanie
elektrycznie polarnym o strukturze krystalicznej, nalezacej do jednosko$nej grupy
symetrii P2;. Krysztal, przy podwyzszeniu temperatury powyzej temperatury Curie
Tc =322 K przechodzi do stanu elektrycznie niepolarnego o symetrii jednosko$nej
P2i/m [1, 2]. Komorka elementarna TGS zawiera dwie jednostki formutowe (Z = 2).
Cechg charakterystyczng krysztalu TGS sg silne wigzania jonowo-kowalencyjne
w grupach glicyny i siarczanu oraz stabe (typu van-der-Waalsa i wodorowych)
pomiedzy tymi grupami. Wektor polaryzacji spontanicznej P; krysztalu jest
skierowany wzdluz osi symetrii drugiego rzedu (o$ y krysztatu TGS). Glowny
wniosek w polaryzacje spontaniczng TGS pochodzi od orientacji podgrupy NHs*
grupy glicyny-1 (Rys. 1).
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Rys. 1. Rzut struktury krystalicznej TGS na ptaszczyzne prostopadia do krystalograficznej
osi ¢. Grupy glicyny oznaczone przez G1, G2, i G3

Ferroelektryczne wiasciwosei  krysztatow grupy TGS byly przedmiotem
intensywnych badan z zastosowaniem fal elektromagnetycznych glownie w zakresie
czestotliwosei od 10 Hz do 100 MHz, w ktorym obserwujg si¢ wyrazne maksima
zalezno$ci czgstotliwosciowych przenikalnosci dielektrycznej e(w) w zakresie
temperatur 7= T¢+ 30 K. Ten zakres czestotliwosci odpowiada czestotliwosciom
drgan wlasnych elementéw struktury domenowej ferroelektrycznych krysztatow
grupy TGS. Z kolei przenikalno$¢ dielektryczna tych krysztalow w zakresie
czestotliwosci  optycznych (od 10° Hz do 10" Hz) oraz relacje pomigdzy
wlasciwosciami ferroelektrycznymi a strukturg elektronowa krysztatow grupy TGS
nie sg przedstawione w literaturze naukowej w stopniu wystarczajacym. Z tego
wzgledu, jednym z ciekawych zadan jest wyjasnienie relacji pomi¢dzy temperaturg
Curie T¢ ferroelektrycznego przejscia fazowego a osobliwosciami struktury
elektronowej pasmowe;j krysztatow grupy TGS.

Niektore poréwnawcze charakterystyki krysztatbw TGS, TGSe, i TGFB s3
przedstawione w tabeli 1.
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Tabela 1. Poréwnawcze charakterystyki krysztatow TGS, TGSe, i TGFB

Krysztat TGS TGSe TGFB
Parametr
Temperatura Curie, Tc /K [3] 322 295 346
Polaryzacja spontaniczna Py /uC/cm? [3] 2.8 3.8 3.7
Wspotczynniki zatamania dla Fix 1.6398 1.6576 1.5770
dtugosci fali & =300 nm fy 1.5228 1.5413 1.4583
(T=293K) [4] 1y 1.6057 1.6194 1.5469

Intensywne badania wlasciwosci optycznych krysztatdw TGS, TGSe, i TGFB
(wspotczynnikow zatamania 7 i dwojtomno$ci An) w zakresie ich przezroczystosci
1eV do 5eV byly rozpoczete w pracach [4, 5]. Szereg teoretycznych
i doswiadczalnych badan struktury elektronowej i wiasciwosci optycznych
krysztalow TGS 1 TGSe zostaty wykonane niedawno [6 - 10].

W niniejszej pracy, sg przedstawione porownawcze wyniki obliczen typu ab initio
struktur elektronowych krysztatow TGS, TGSe i TGFB, wykonanych w ramach
teorii funkcjonatu ggstosci z uwzglednieniem miedzyatomowych oddziatywan
dyspersyjnych.

2. Metoda badawcza

Obliczenia struktur elektronowych i wlasciwosci pokrewnych krysztatow badanych
zostaly przeprowadzone za pomoca programu komputerowego CASTEP
(CAmbridge Serial Total Energy Package) [11] z pakietu ,Materials Studio 7.0”
dostepnego w ramach licencji krajowej. Program CASTEP dziala na bazie teorii
funkcjonatu gestosci (Density Functional Theory, DFT), pseudopotencjatow i fal
plaskich. W niniejszych obliczeniach zastosowano funkcjonat
Perdew—Burke—Ernzerhof (GGA-PBE) do uwzglednienia efektow wymiany
i korelacji [12] oraz ultra migkkie pseudopotencjaly o energii odcigcia 340 eV [13].
Kryteria zbieznosci elektronowej energii catkowitej byly wybrane nastgpujace:
2.4-107eV przy optymalizacji ukladu elektronowego oraz 1.0-107°eV przy
optymalizacji struktury atomowej. Odpowiednie przyjete wartosci tolerancji byty:
dla sit miedzyjonowych-3-102eV/A  oraz dla naprezen - 5102 GPa.
Optymalizacja (relaksacja) potozen atomoéw oraz wymiardw komorki elementarnej
krysztatow zostata wykonana dla rdéznych warto$ci zewngtrznego -cisnienia
hydrostatycznego. Po optymalizacji byly liczone energia catkowita E, entalpia H,
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dyspersja pasmowa FE(K), ggstos¢ stanow elektronowych (DOS) oraz funkcje
dielektryczne &(E) krysztalu dla geometrii zrelaksowanej. Obliczenia struktury
pasmowej E(k) zostaly wykonane z wykorzystaniem o$miu K-punktow
nieredukowalnej strefy Brillouina (ze wzgledu na stosunkowo duze wymiary
komorki elementarnej krysztan TGS, a=942A, b=12.65A, c=573A,
B =110°23" [2]) oraz rozmycia energii 0.1 eV.

Obliczenia zostalty wykonane z uwzglednieniem pol empirycznym migdzyatomo-
wych oddziatywan dyspersyjnych [14], ktdore sg istotne dla $rednich i stosunkowo
duzych wymiaréw komorki elementarnej i uwzglednienie ktorych jest mozliwe
w wersji ,,Materials Studio 7.0” pakietu (BIOVIA). Uwzglednienie oddziatywan
dyspersyjnych wydaje si¢ by¢ waznym dla krysztalow grupy TGS takze ze wzgledu
na ich molekularny typ, w ktorych zachodzg oddzialywania migdzyatomowe typu
van-der-Waalsa oraz wodorowe pomiedzy jonami z grup glicyny, SO4, SeOs, i BeFs.

3. Wyniki badan

Otrzymane struktury pasmowe dla krysztalow TGS, TGSe, i TGFB sg bardzo
podobne do siebie i sg podobne do struktury pasmowej TGS, otrzymanej w naszych
weczesniejszych pracach [6, 10]. W TGS i TGFB, przerwa mi¢dzypasmowa Ej, jest
skosna, typu I'=D, a w TGSe jest prosta, typu I'=T" (I' i D s3 punkty strefy
Brillouina). W celu ilustracji wplywu wspomnianych wyzej oddziatywan
dyspersyjnych [14] na struktur¢ pasmowa krysztalow badanych w pracy obliczono
odpowiednie wielkosci dla przypadkow nieuwzglednienia i uwzglednienia (OD)
tych oddziatywan. Ustalono nastepujace wartosci przerwy miedzypasmowe] Eg
krysztalow: TGS (E,=4.638¢V; E/OP=4.653¢V), TGSe (E,=4.186¢V;
E %P =4.175 eV), TGFB (E, = 4.639 eV; E,°?) = 4,640 V). Z tych danych wynika
brak wyraznego wptywu oddziatywan dyspersyjnych na przerwe migdzypasmowag
E, krysztatow grupy TGS. Jednak wplyw oddziatywan dyspersyjnych na wymiary
komorki elementarnej krysztatow okazatl si¢ by¢ wyraznym (Tabela 2). Im wigkszy
jest wymiar liniowy komorki elementarnej (wymiar b) tym wigksze jest skrocenie
tego wymiaru, spowodowane uwzglednieniem oddziatywan dyspersyjnych.
Najmniejsze takie skrocenie obserwuje si¢ dla TGSe w porownaniu do krysztatow
TGS i TGFB. Przyczyna tego sa prawdopodobnie pewne osobliwosci struktury
elektronowej atomow selenu w TGSe w porownaniu do atomow siarki w TGS. Dla
trzech krysztalow badanych uwzglednienie oddziatywan dyspersyjnych prowadzi do
zmniejszenia energii catkowitej E o wielkos¢ (4.3-4.4)eV (Tabela?2),
odpowiadajacego dodatkowemu oddziatywaniu przyciggajacemu mi¢dzyatomo-
wemu. W przypadku nieuwzglednienia oddziatywan dyspersyjnych, niewielka
réznica odleglosci miedzyatomowych dse.o = 1.65 A i ds.o = 1.50 A nie koreluje ze
stosunkowo duza r16znica wymiaru b komorek elementarnych TGSe
(brase = 13.86 A) i TGS (brgs = 15.85 A) (Tabela 2). Wiasciwe wytlumaczenie tych
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obserwowanych relacji mozna znalez¢ przygladajac si¢ osobliwosciom struktur
elektronowych atoméw tlenu, zawierajagcych izolowane pary -elektronowe.
W przypadku TGSe, izolowane pary elektronowe atomu tlenu przy anionie SeOj
prawdopodobnie s3 wciagniete do wigzan z innymi atomami wigcej niz
w przypadku par elektronowych tlenu przy anionie SOs w TGS.

Tabela 2. Energia catkowita E, wymiary liniowe a, b, ¢ oraz objgtos¢ V komorki
elementarnej TGS, TGSe, i TGFB otrzymane dla przypadkow nieuwzglednienia
(a) 1 uwzglednienia (b) oddziatywan dyspersyjnych

E eV alA b/A c/A VA3
TGS (a) -13327.15 9.60 15.85 5.76 800.38
TGS (b) -13331.47 9.57 12.88 5.67 650.88
TGSe (a) -13285.15 9.86 13.86 5.98 752.74
TGSe (b) -13289.55 9.65 13.04 5.79 678.44
TGFB (a) -14650.15 9.62 15.71 5.80 795.73
TGFB (b) -14654.53 9.51 12.79 5.68 645.11

Czastkowe gestosci  stanow elektronowych (PDOS) dla izolowanych par
elektronowych (p-elektrony) tlenu grup SO4 1 SeO4 w zakresie energii -3 eV do 0 eV
sag rozne dla TGS i TGSe (Rys.2, 3). Tutaj jest widoczny wigkszy stopien
hybrydyzacji p-standow tlenu w TGSe niz w TGS. Prawdopodobnie, jest to
spowodowane wickszym ekranowaniem dodatniego potencjatu jadra atomu selenu
przez wewngtrzne elektrony selenu w miejscu znajdowania si¢ zewnetrznych p-
elektronow tlenu. To z kolei sprzyja wigkszej hybrydyzacji p-elektronow tlenu
w TGSe niz w TGS. Podobny komentarz mozna takze przytoczy¢é do opisu
wickszego stopnia hybrydyzacji p-stanéw tlenu pasma przewodnictwa w TGSe niz
w TGS (Rys. 2, 3). Prawdopodobnie, opisane réznice standow p-elektronow tlenu
w TGSe i TGS sg takze zwigzane z réznym charakterem i wielkoScig przerwy
miedzypasmowej E, w TGSe (prosta przerwa E,'9%=4.186 V) i TGS (skosna
przerwa E,'% =4.638 ¢V). Po analizie danych na rysunkach 2 i 3 zostata takze
ujawniona korelacja migdzy réznicg energii walencyjnych p-elektronéw w grupach
glicyny Gl i G3 w zakresie -1eV do 0eV a temperaturg Curie Tc
ferroelektrycznych przejs¢ fazowych krysztatow TGS, TGSe i TGFB. Ta roznica
energii E,0% - E,0°! okazata si¢ by¢ wprost proporcjonalna do temperatury Curie T¢
krysztalow ze wspolczynnikiem determinacji R =0.988. Otrzymany wynik
wskazuje na korelacj¢ pomigdzy parametrami elektronowej struktury pasmowej
a temperaturg ferroelektrycznego przejscia fazowego krysztatow grupy TGS.
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Rys. 2. Czastkowe gestosci stanow elektronowych (PDOS) tlenu w grupach SO4, glicyny-1
(G1), glicyny-2 (G2), i glicyny-3 (G3) krysztatu TGS
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Rys. 3. Czastkowe gestosci stanow elektronowych (PDOS) tlenu w grupach SeQOs, glicyny-
1 (G1), glicyny-2 (G2), i glicyny-3 (G3) krysztalu TGSe

W zwigzku z tym, ze energia catkowita E odzwierciedla wszystkie glowne
oddzialywania w krysztale, rozsagdnym jest sprawdzenie korelacji réznicy energii
catkowitych faz para- i ferroelektrycznej E, — Er a odpowiednich temperatur Curie
Tc krysztatow TGS, TGSe 1 TGFB. Obliczone wielkosci E, — Er dla TGS, TGSe
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i TGFB okazaly si¢ by¢ proporcjonalnymi do odpowiednich temperatur Curie 7¢
przy zewngetrznym ci$nieniu hydrostatycznym P = 0 (Rys. 4, wstawka). Na rysunku
4, entalpia H jest rowna energii catkowitej E krysztalu przy ciSnieniu
hydrostatycznym P =0, zgodnie z definicja tej wielkosci, H=FE+ PV.
Otrzymali$my takze wyrazne podobienstwo miedzy barycznymi zalezno$ciami
wspomnianej wyzej roznicy entalpii H, — Hr= ¢(P) w zakresie do 10 GPa (Rys. 4)
a doswiadczalnie obserwowanymi zalezno$ciami barycznymi temperatury Curie
krysztatow badanych Tc=wy(P) w zakresie do 0.7 GPa [15, 16]. Zadowalajaca
korelacja obserwuje si¢ takze migdzy obliczonymi wielko$ciami nachylenia dH,/dP
(Rys. 4) a doswiadczalnymi wartosciami wspotczynnika barycznej zaleznosci
temperatury Curie d7¢/dP: dTc"S/dP = 26 K/GPa [15], dTcT95¢/dP = 37 K/GPa [15,
17], i dTc™B/dP =25 K/GPa [16]. Podobna proporcjonalno$¢ zachodzi pomiedzy
réznicami energii calkowitych E,— Er krysztalow grupy TGS a cisnieniem
hydrostatycznym P, co, z uwzglednieniem rezultatow prac [15 - 17], wskazuje na
korelacje¢ pomiedzy wielkosciami E,—Er i Tc. Opisane wyzej wyniki badan
krysztalow grupy TGS za pomoca obliczen w ramach DFT otrzymane po raz
pierwszy. Otrzymany tutaj wniosek o korelacji wielkosci £, — Er i Tc generalnie jest
oczekiwany, biorac pod uwage mechanizm typu ,,porzadek —beztad”
ferroelektrycznego przejscia fazowego krysztatow grupy TGS. Wedlug tego
mechanizmu, temperatura Curie Tc krysztatlow grupy TGS zalezy od bariery energii
mi¢dzy dwoma mozliwymi orientacjami grupy glicyny-1 o przeciwnym znaku
momentu dipolowego w strukturze krysztatow [18].

0.444 —«—TGS //'/ e
> -
1.04 » - *- TGSe e .
. TGFB - 7
T . — -
T /"7'/ -
- 7z
> 0.40 .//" e
(] -7 s
~ o~ ’
m‘d—t //
m|m_ 00 05 p/GPa 110/ .
7

0.5 e ./._TGS

P /GPa

Rys. 4. Baryczne zaleznos$ci roznicy entalpii w fazie paraelektrycznej i ferroelektrycznej
H,— Hy=f(P) krysztatbw TGS, TGSe i TGFB. Na wstawce sg zaleznosci H, —
H:=f{P) w zakresie 0 GPa do 1,1 GPa
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4. Podsumowanie

Uwzglednienie miedzyatomowych oddzialywan dyspersyjnych w obliczeniach
struktury elektronowej pasmowej z pierwszych zasad (ab initio) ferroelektrycznych
krysztalow TGS, TGSe i TGFB, cechujacych si¢ stosunkowo duzymi komorkami
elementarnymi, wyraznie ulepsza pokrywanie si¢ wartosci obliczonych
i do$wiadczalnych wymiardw geometrycznych komorek. Wplyw oddziatywan
dyspersyjnych na wartosci przerwy miedzypasmowej E, krysztatlow jest stosunkowo
niewielki.

Ujawniono po raz pierwszy wyrazng korelacje migdzy parametrami struktury
elektronowej (ggstosci stanéw elektronowych, energii catkowitej, entalpii)
a temperaturg Curie ferroelektrycznych przej$¢ fazowych krysztatow TGS, TGSe
i TGFB. Otrzymana korelacja wskazuje na wazno$¢ ukiadu elektronowego
krysztatow badanych w ksztattowaniu ich wtasciwosci ferroelektrycznych.

Roznice whasciwosci elektronowych krysztatow TGSe i TGS pochodza gtownie
z 16znicy stanow izolowanych par elektronow atomow tlenu aniondéw SeOs (TGSe)
i SO4 (TGS), spowodowanej wigkszym ekranowaniem pola elektrycznego jadra
jonu selenu w poréwnaniu do takiego ekranowania jadra jonu siarki.
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Abstract

Comparative studies of the electronic band structures of the ferroelectric crystals
triglycine sulfate (TGS) (CH:NH,COOH);-H,SO4, triglycine selenate (TGSe)
(CH,NH>COOH)3-H2SeO4 and triglycine fluoroberyllate (TGFB)
(CH,NH,COOH);-H,BeFs have been performed. The respective ab initio
calculations have been carried out in the framework of the density functional theory
(DFT) with taking into account the interatomic dispersion interactions. The method
applied has permitted to obtain results which agree better with corresponding
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experimental studies. The correlation of the calculated total energy and the Curie
temperature for TGS, TGSe and TGFB has been detected for the first time.

Key words: ferroelectric crystals, electronic band structure, Curie temperature

Streszczenie

Wykonano  poréwnawcze badania  struktur  elektronowych  pasmowych
ferroelektrycznych krysztalow siarczanu trojglicyny (TriGlycine Sulfate, TGS),
(CHoNH,COOH)3-H,SO4, selenianu  trojglicyny (TriGlycine Selenate, TGSe),
(CH.NH,COOH)3-H;SeO4, oraz  fluoroberylanu  trojglicyny  (TriGlycine
FluoroBeryllate, TGFB), (CH,NH,COOH);-H,BeFs. Odpowiednie obliczenia
z pierwszych zasad (ab initio) przeprowadzono w ramach teorii funkcjonatu gestosci
z uwzglednieniem mi¢dzyatomowych oddziatywan dyspersyjnych. Zastosowana
metoda pozwolita na otrzymanie wynikow, lepiej pokrywajacych si¢ z badaniami
doswiadczalnymi. Po raz pierwszy zostala zaobserwowana Korelacja obliczonej
energii catkowitej i temperatury Curie krysztatlow TGS, TGSe i TGFB.

Stowa Kkluczowe: krysztaly ferroelektryczne, struktura elektronowa pasmowa,
temperatura Curie
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Wprowadzenie

System pomiarowy stuzacy do rejestracji szybkich obiektow zostat zbudowany
z wykorzystaniem mikrokomputera IBM PC wyposazonego w karte wejs¢-wyjsc
analogowych. System ten stuzy do:

zdalnego sterowania glowicg uktadu pomiarowego,

automatycznej obrobki sygnalu zawierajacego informacj¢ o przelatujacych
szybkich obiektach,

analizy statystycznej wynikow rejestracji.

System wykorzystuje radiolokacyjng stacje $ledzaca ZRP-1 ,,WAZA” pracujaca
z wirujacg wigzka. Umozliwia on:

imitowanie fikcyjnych, ruchomych i nieruchomych celow powietrznych,

poszukiwanie i $ledzenie kanatem optycznym rzeczywistych obiektow
powietrznych,

poszukiwanie 1 $ledzenie kanalem radiolokacyjnym rzeczywistych
obiektow powietrznych,

odbior i rejestrowanie echa radiolokacyjnego szybkich obiektow o kalibrze
23 mm i wigkszym,

analiz¢ parametrow echa i1 zobrazowania wartosci uchylen szybkich
obiektow od punktu centralnego,

analiz¢ statyczng wynikow kilku obserwacii,

przesytanie parametrow echa od szybkich obiektow do podgladu na
odlegtos¢ do 50 m,

drukowanie wynikow obserwacji,
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* dokonanie obserwacji porownawczej uchylen szybkich obiektow w torze

rejestracji telewizyjnej.

Stanowisko pomiarowe sktada si¢ z trzech elementow: zestawu S$ledzaco-
przelicznikowego, stacji oceniajgcej oraz stanowiska synchronizujgcego (rys. 1).
Zestaw §ledzaco-przelicznikowy $ledzi cel, wycelowuje armaty w punkt wyprze-
dzony oraz kieruje poprzez stanowisko synchronizujace stacje oceniajaca
w kierunku na cel lub punkt pozorny. Jezeli po oddaniu strzatu pocisk znajdzie si¢
w poblizu celu (punktu pozornego) echo radiolokacyjne dotrze do stacji oceniajacej
i na wejsciu karty pomiarowej mikrokomputera pojawi si¢ sygnat uzyteczny, na
podstawie ktorego dokonywana jest ocena.

Element
'\-V}'kOIlﬂ“’CZ}’
Y
-1 "W n | Sygnat ech
ZRP-1 "WAZ. ygnat eclia Zestaw
sledzaco -
(Stacja oceniajaca) ..
przelicznikowy

k

Stanowisko Wspohzedne obiekiu

Wspélrzedne obiektu | Synchronizujace |

Rys. 1. Schemat stanowiska pomiarowego

W celu sprzeggniecia karty pomiarowej komputera ze stacja oceniajaca
wykonano blok komutacji. W sktad bloku komutacji wchodza:

» ukfad dopasowania echa,
» transformator separujaco-dopasowujacy,
» uklad zasilania potencjometrow obrotowych.

2. Postaé i obréobka sygnalu pomiarowego

Obrobka sygnalu pomiarowego odbywa si¢ w dwoch etapach. Pierwszy etap
realizowany jest w bloku komutacji i jest etapem obrobki analogowej sygnatu.
Drugi etap jest cyfrowym przetwarzaniem sygnatu i odbywa si¢ w komputerze po
zmierzeniu sygnatow przetworzonych w bloku komutacji przez karte pomiarows.
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Schemat blokowy algorytmu obrobki echa przez blok komutacji i komputer
rejestrujacy przedstawiono na rysunku 2.

2.1.  Czes¢ analogowa ukladu obrobki sygnalu

Cze$¢ analogowa, znajdujaca si¢ w bloku komutacji (BK) sktada si¢ z szeregu
filtrow analogowych, uktadu wzmacniajacego oraz pelmookresowego prostownika
liniowego. Dziatanie uktadu mozna opisa¢ nastgpujaco: sygnat uzyteczny, ktory jest
sygnalem echa radiolokacyjnego e(f) podawany jest na filtr dolnoprzepustowy
o czestotliwosci granicznej 40Hz. Ma on za zadanie odfiltrowanie wyzszych
harmonicznych z sygnatlu echa e(f), a przede wszystkim odfiltrowanie sktadowych
o czestotliwosci powtarzania stacji (ok. 2 kHz). Po tym filtrze sygnat echa zawiera
zaré6wno sktadowa stala jak i zmienng w niezmienionych proporcjach i jest
przekazywany do komputera jako sygnal F40.

Sktadowa zmienng sygnalu echa otrzymuje si¢ po ponownym filtrowaniu sygnatu
F40 w filtrze pasmowym o czestotliwosci srodkowej 25 Hz. Sktadowa zmienna
przekazywana jest do komputera jako sygnat F40/25.

Sktadows zmienng sygnatu echa w postaci napigcia stalego proporcjonalnego
do tej wartosci — Un oraz skladowa zmienng F25 uzyskuje si¢ w nastgpujacy
sposob: sygnal echa e(f) jest wstepnie filtrowany w filtrze pasmowym
o czestotliwosci Srodkowej 25 Hz w celu wydzielenia skladowej zmiennej.
Skladowa zmienna po tym filtrze jest wyprowadzona jako sygnat F25
i wykorzystana w komputerze do wyznaczania fazy sygnatu echa.

/-\ Umsin(ot + o +8)
Z‘S i

A(t) + Umsin(ot + o + 8)

IBM PENTIUM

F40/25_A(t . .
Obliczenie Uklad
+ wspotezynnika|_m | przefi. XY
glebokosci czajacy
—

modulacji

F40

N
3_ /\ .
a0 i 50

arctga (-

Rys. 2. Algorytm obrobki sygnatu echa
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Sktadowa zmienna F25 wykorzystywana jest rowniez do wytworzenia
sktadowej statej Un. W tym celu sktadowa zmienna F25 podawana jest do
pelnookresowego prostownika liniowego i filtru dolnoprzepustowego o czgstotli-
wosci granicznej 40 Hz (F40). Filtr dolnoprzepustowy zastosowano w celu
wyréwnania przesuniecia fazowego wzgledem toru wyznaczania sktadowej statej,
a ponadto uzyskuje si¢ wstepne odfiltrowanie sktadowych sygnatu po prostowniku.
W celu zapewnienia jednakowych przesuni¢¢ fazy filtry dolnoprzepustowe 40 Hz
w torze wyznaczania sktadowej stalej i w torze wyznaczania napigcia Un sg
identyczne. Na rysunku 3 przedstawiono przyktadowo schemat ideowy zastoso-

wanego prostownika liniowego.
— . 1

20k 10k

————O
TLO62 do filtru 40Hz

I

o—e— 1}

z filtru 25Hz 20k

j’ 15k

IN914

Rys. 3. Schemat ideowy zastosowanego prostownika liniowego

Sygnat po prostowniku zawiera znaczng sktadowa zmienng. Eliminacje tej
sktadowej dokonuje si¢ poprzez wydzielenie sktadowej zmiennej o czestotliwosci
50 Hz z sygnatu po prostowniku i filtrze dolnoprzepustowym (F40) i odjecie jej od
sygnahu po prostowniku i filtrze F40 w ukladzie réznicowym.

Amplituda skladowej zmiennej sygnalu echa w postaci napigcia statego
przekazywana jest do komputera jako Un.

Poprzez blok komutacji do komputera doprowadzane sa rowniez sygnaty
z generatora napie¢ odniesienia (GON), tj. sinus GON i cosinus GON. Sygnaly te
(o czestotliwosci 25 Hz) podawane sg na transformator, ktory separuje komputer od
stacji, obniza poziom napi¢¢ odniesienia do wartosci 6,5 V oraz umozliwia podanie
na mase srodka uzwojenia wtornego.

2.2.  Czes¢ cyfrowa ukladu obrobki sygnatu

Cze$¢ cyfrowa uktadu obrobki sygnatu stanowi komputer osobisty klasy IBM
PC wyposazony w karte pomiarowg oraz program realizujacy wszystkie niezbedne
obliczenia.
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Sygnat uzyteczny wykorzystywany do rejestracji szybkich obiektow jest
sygnalem zmodulowanym, ktory niesiec w sobie trzy informacje. Sg to skladowa
stata (wolnozmienna), sktadowa zmienna 25 Hz oraz faza sktadowej zmiennej.
Informacje te mowia o odlegtosci obiektu od osi rownosygnatowej (sktadowa
zmienna), kierunku uchylenia w stosunku do tej osi (faza sktadowej zmiennej) oraz
0 polozeniu punktu najblizszej odlegtosci od osi rownosygnatowej w tzw. ,,bramce
odlegtosci” (sktadowa stata). Przykladowy przebieg sygnalu uzywanego do oceny
(sygnalu echa) przy duzym odchyleniu przedstawia rysunek 4 aprzy matym
odchyleniu rysunek 5. Aby niezbedng do oceny informacje uzyska¢ nalezy
przeprowadzi¢ szereg operacji arytmetycznych na sygnale uzytecznym (echa) oraz
sygnale odniesienia (widocznym réwniez na rys. 4 1 5). Operacje te wykonywane sg
przez program komputerowy. Sygnalami wejSciowymi do programu sg sygnaty
pochodzace od echa e(f) (wytworzone w bloku komutacji) oraz sygnaly z generatora
napi¢¢ odniesienia: sinus GON i cosinus GON.

Rys. 4. Przebieg sygnalu uzytecznego na tle sygnalu odniesienia przy duzym odchyleniu

Algorytm obliczen jest nastepujacy:
1. Oblicza jest sktadowg stala Uy jako roznice pomiedzy sktadowa F40 Hz

a sktadowg F40/25 Hz.

2. Uwzglednij przesunigcie fazy wprowadzane przez blok komutacji poprzez
przeliczenie:
sin GON = sin GON + 0,205 - cos GON (1)

cos GON = cos GON + 0,205 -sin GON

3. Oblicz sinus i cosinus fazy ¢ sygnatu bledu z zaleznosci:
sing = FF40/25 -cos GON )
cos @ = F40/25-sin GON

4. WygladzZ sinus i cosinus fazy ¢ sygnatu bledu. Wygladzanie realizowane

jest przez dolnoprzepustowy filtr cyfrowy Czebyszewa 4-rzedu
o czestotliwosci 40 Hz.
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5. Jezeli warto$¢ sktadowe;j statej jest wicksza niz zadany prog tla, to:
* oblicz fazg ¢ z zaleznosci

p=arctg il )
cos @

z uwzglednieniem ¢wiartki, poprzez badanie znakow sinusa i cosinusa @;
» rejestruyj w tablicy kolejne wartosci sktadowej zmiennej Un, fazy ¢
i sktadowej statej Uy;
+ zliczaj ilos¢ odebranych probek.
6. Jezeli warto$¢ skladowej stalej obnizyla si¢ ponizej progu tta i ilos¢
odebranych probek jest wieksza od 20, to:
* oblicz wspolczynnik giebokosci modulacji m z zaleznosci:

n (Usti _Umi)
. 2 @)

n

z (Usti + Umi)

i=l
gdzie n — ilo$¢ odebranych probek
+ oblicz $rednig arytmetyczng fazy
 znajdz probke o najwigkszej sktadowe;j statej
+ zobrazuj na ekranie $lad pocisku jako okrag.
7. Powrd¢ do oczekiwania na echo.

Rys. 5. Przebieg sygnalu uzytecznego na tle sygnalu odniesienia przy matym odchyleniu
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3. Graficzna prezentacja rejestracji obiektu

Zobrazowanie wynikow oceny przeprowadzane jest w postaci tarczy.
W programie dostgpne s3 dwa rodzaje tarczy — jest to tarcza z okrggami
o $rednicach 5, 10, 15 i 20 tysigcznych (rys. 6) lub siatka prostokatna o skali
réwniez 5 tysiecznych. Ponadto program umozliwia wyswietlenie $redniego punktu
trafienia 1 elipsy jednostkowej, prawdopodobienstwo trafienia jednym pociskiem
przy wystrzeleniu co najmniej 40 pociskow na odlegtosciach 1, 2, 3, 4 1 5 km
(rys. 6).

Kazdorazowe zarejestrowanie obiektu rejestrowane jest na dysku w postaci
pliku zawierajacego sygnat echa, czas jaki uptynal od pojawienia si¢ echa
i sktadowa sinusowa sygnatu. Ostatnio zarejestrowany obickt wySwietlany jest
w kolorze zottym, pozostale w niebieskim. Jednoczesnie na biezagco wyswietlany
jest przebieg sygnatu echa, zapamigtany zostaje przebieg sygnatu ostatnio
zarejestrowanego jako obiekt oraz wartos$ci uchylen w poszczegdlnych kierunkach.

numner 19

Py
NS

o]

syanal echa

pozion tla

P1= 0.995
P2= 0.742
P3= 0.433
P4= 0.288
P5= 0.196

esc wyiscie
F2 statystuczne

Rys. 6. Zobrazowanie wynikdw rejestracji w postaci tarczy
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4. Podsumowanie

Przedstawiony w artykule system rejestracji szybkich obiektow jest
uproszczonym opisem pelnego systemu pomiarowego jaki zostal zbudowany
i wielokrotnie wykorzystywany podczas strzelan doswiadczalnych na poligonie
w Ustce. Wyniki rejestracji umozliwiaja obrobke danych i zapamigtanie w celu
ponownej analizy wyniki obserwacji. Moze on by¢ stosowany dla pociskéw
o kalibrze od 23 mm wzwyz jednakze pociski o kalibrze 23 mm mogg by¢
rejestrowane tylko w matych seriach, co jest traktowane jako pojedynczy obiekt.
Echo radiolokacyjne pojedynczego pocisku 23 mm jest zbyt mate aby mogt by¢ on
zarejestrowany. Pociski o kalibrze 35 mm i wigksze mogg by¢ rejestrowane
pojedynczo. System ten jest nadal modernizowany tak, aby obrobka sygnatu
uzytecznego nie byla prowadzona z wykorzystaniem ukladéw analogowych
a nastepnie sygnaly byly wprowadzane do komputera w celu ich przeliczenia
i zobrazowania lecz aby obrobka w petni odbywata si¢ cyfrowo.
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Streszczenie

W pracy przedstawiono praktyczng realizacje analogowo-cyfrowego systemu
rejestracji szybkich obiektow. Przez szybkie obiekty rozumie si¢ przeciwlotnicze
pociski artyleryjskie o kalibrach powyzej 23 mm. System zostal zbudowany
z wykorzystaniem stacji radiolokacyjnej ZRP-1 ,WAZA” oraz sprz¢zonego z nig
komputera klasy IBMPC wyposazonego w karte wejs¢ — wyjs¢ analogowych.
Przedstawiono cze$¢ analogowa systemu oraz algorytm obliczen realizowanych
w komputerze traktowany jako cyfrowa obrobke sygnatow. Na koniec omowiono
wizualizacj¢ wynikow rejestracji. System ten byl juz wielokrotnie wykorzystywany
podczas badan nowych przeciwlotniczych zestawow artyleryjskich.

Abstract

In this work practical realization of the analog to digital recording system of the
fast object are presented. As a fast object the anti-aircraft artillery guns whit caliber
23 mm or greater are understanding. The system was build with use of the radar
station ZRP-1 “WAZA” coupling with computer IBMPC appointed an analog input-
output adapter. The analogue section and the algorithm of the computation realizing
in the computer, treating as digital data processing, are presented. At last
visualisation of the recording results are discuss. Presented system was repeatedly
used during a new anti-aircraft artillery systems research.
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Wprowadzenie

Odnawialne zrodta energii petnig w dzisiejszych czasach nieoceniong rolg.
Jedna z dziedzin nauki zajmujaca si¢ pozyskiwaniem energii z odnawialnych zrodet
jest fotowoltaika. Waznym aspektem w zakresie fotowoltaiki sg badania wydajnosci
pradowej ogniw stonecznych. Na ich wydajno§¢ maja wptyw wszelakiego rodzaju
defekty, np. jako$¢ wykonania powierzchni ogniwa, zmiany drogi dyfuzji czy tez
wplyw rezystancji lokalnych. Typowymi metodami oceny ogniwa s3: pomiary
charakterystyk I-V [1-2], metoda termografii lock-in [3-4], metoda elektro-
luminescencji [5-6] czy tez modulacji absorpcji na swobodnych nos$nikach [7-8].
W niniejszej pracy wykorzystang metodg jest nieniszczaca technika indukowania
pradu ogniwa wigzka laserowg LBIC (light beam induced current) [9]. W metodzie
tej wykorzystuje si¢ szybkie skanowanie wigzka laserowa w kazdym punkcie
powierzchni ogniwa, w wyniku czego nastepuje absorpcja i wzbudzenie elektronow
z pasma walencyjnego do pasma przewodnictwa. Proces moze jedynie zaistniec,
gdy energia fotonéw wigzki sondujgcej jest wigksza od przerwy energetycznej
krzemu (~1.1 eV). Wigzka skanujaca wzbudza pare¢ elektron — dziura w badanym
zlaczu fotowoltaicznym. Nastepuje indukcja pradu, ktorego analiza umozliwia
wyznaczenie wlasciwosci badanego ogniwa, a w szczegolnosci jego defekty.
Metoda ta ma swoje poczatki w latach siedemdziesigtych [10-12]. W pierwszych
badaniach wykorzystujacych dang metod¢ elementem ruchomym bylo zrodto
Swiatla, natomiast w podzniejszych pracach zastosowano przesuwanie badanego



26  Lukasz Bartlomiej Chrobak, Wiestaw Ryszard Madej, Mirostaw Andrzej Malinski

ogniwa [13-14]. Wykorzystanie silnikow krokowych umozliwito szybkie
i precyzyjne skanowanie ogniw.

Stanowisko badawcze

Schemat pogladowy stanowiska badawczego do pomiardéw ogniw
fotowoltaicznych z wykorzystaniem metody punktowego indukowania pradu
wigzka laserowa zostat przedstawiony na rysunku 1.

Lustro

Wigzka
Swiatta
e — Y ’

Badane ogniwo

\4

—

Karta pomiarowa

40 ,i0(10101010 .1 i
101010101040 +
EEng ‘oip : ] i

. Modut BNC

Rys. 1. Schemat pogladowy stanowiska badawczego do pomiaréw ogniw fotowoltaicznych
z wykorzystaniem metody punktowego indukowania pradu wiazkg laserowa

W skiad stanowiska wchodzi laser wzbudzajacy o diugosci fali 532 nm
i szerokos$ci plamki nieprzekraczajacej $rednicy 1 mm, stolik XY zbudowany na
bazie modutow MLA-K z silnikami krokowymi, szybka karta przetwornikow
analogowo-cyfrowych NI USB-6255 wraz z modulem przylgczeniowym NI BNC-
2120 oraz komputer osobisty. Fotografia przedstawiajgca zrealizowane stanowisko
badawcze zostala przedstawiona na rysunku 2.
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Rys. 2.Fotografia

stanowiska badawczego do pomiaréw ogniw fotowoltaicznych
z wykorzystaniem metody punktowego indukowania pradu wiazka laserowa

Cze$¢ wykonawcza stanowiska zbudowana jest z dwoch polaczonych

prostopadle modutow liniowych serii MLA z wbudowanymi silnikami krokowymi.
Przyktadowy modut z serii MLA zostal przedstawiony na rysunku 3.

575\GHB£‘4

Rys. 3. Modut liniowy serii MLA z wbudowanym sterownikiem silnika krokowego
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Modut liniowy MLA-K stanowi kompletne urzadzenie do realizacji
przemieszczen liniowych charakteryzujace si¢ prosta konstrukcja i doktadnosciag
(1 wm). Oprocz prostej konstrukcji i doktadnosci jego niewatpliwg zaletg jest
kompatybilnos¢ z systemami potaczen aluminiowych. Modult MLA-K wyposazony
jest w silnik krokowy 2-fazowy 60BYGH603 firmy WOBIT charakteryzujacy si¢
napi¢ciem zasilania 5V 1 poborem pradu wynoszacym 2.5 A. Do sterowania
modutu wykorzystano programowalny sterownik silnikow krokowych z budo-
wanym indekserem SIC-184. Sterownik jest zasilany napigciem stalym 12 V-36 V
i charakteryzuje si¢ zintegrowanym poborem mocy do 4 A. Dany sterownik posiada
mozliwo$¢ plynnej regulacji pradu silnika i redukcji pragdu w przypadku
bezczynnosci, mozliwos¢ wspolpracy z dowolnym enkoderem inkrementalnym
i posiada programowalny generator trajektorii ruchu. Komunikacja ze sterownikiem
jest zrealizowana z wykorzystaniem interfejsu RS485 MODBUS-RTU. Do konfigu-
rowania, programowania i diagnozowania sterownika wykorzystano interfejs USB.
Do sterowania pracg sterownika wykorzystano program w jezyku C++ komuni-
kujacy sie ze sterownikiem SIC 184 poprzez interfejs RS-485 z wykorzystaniem
protokolu  komunikacyjnego MODBUS-RTU. Do sprzegni¢gcia komputera
osobistego wyposazonego w port USB z interfejsem RS-485 wykorzystano
uniwersalny konwerter USB «—— RS-485 z separacjg galwaniczng AVIMODI14.

Wartosci punktowych napiec z fotoogniwa odczytywano za pomocg 16 bitowej
karty (charakteryzujacej si¢ czestotliwoscig probkowania 1.25 MS/s) przetwornikow
analogowo-cyfrowych NI USB-6255 firmy National Instruments. Sygnat
doprowadzany do karty byl za pomocg modutu NI BNC-2120. Omawiana karta
przetwornikéw wraz z modutem BNC zostata przedstawiona na rysunku 4.

Rys. 4. Karta pomiarowa NI USB-6255 wraz z modutem NI BNC-2120
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Procesem pomiarowym zarzadza aplikacja pracujaca na komputerze osobistym.
Algorytmy akwizycyjne i sterujace zostaly zaimplementowane w jezyku programo-
wania obiektowego C++. Projekt i kompilacja kodu zostaly zrealizowane przy
pomocy zintegrowanego $rodowiska programistycznego Microsoft Visual Studio
2008®. Interfejsy  uzytkownika  aplikacji  zostaly = zaimplementowane
z wykorzystaniem biblioteki MFC (ang. Microsoft Fundation Class) oraz bibliotek
i komponentéw dostarczanych przez firm¢ National Instruments. Na kolejnym
rysunku zostal przedstawiony panel aplikacji do badan wydajnosci ogniw
fotowoltaicznych z wykorzystaniem metody punktowego indukowania pradu.

[~ Channel Parameters:

Fhysical Channel  [Dey1/an -
Winimum (Volts) 0.0
Maximum (Volts) 1.0

- Timing Parameters

Samples {Channel  [200

Rate (Hz) 1000
~Measure Parameters.
% Destination (mm) 24.0
¥ Destination (mm) 240
X step (nm) [te
¥ Step frm) [ro

Status.

Reading the controls...
Cleanning tasks...

Preconfiguring...

Processing at 23,000 23.000 Completed!

s |

Rys. 5.Panel aplikacji do badan wydajnosci ogniw fotowoltaicznych z wykorzystaniem
metody punktowego indukowania pradu

W pierwszym kroku uzytkownik ustala, do ktérego wejscia modutu BNC zostat
doprowadzony sygnat z ogniwa fotowoltaicznego. Kolejne ustawienia dotycza ilosci
probek, z ktorych zostanie usredniona warto$¢ fotopradu oraz czgstotliwosci
probkowania. Ostatnim krokiem przed uruchomieniem procesu pomiarowego jest
zadanie pozycji koncowych XY oraz skoku. Podczas zbierania danych w czasie
rzeczywistym kreslona jest trojwymiarowa mapa fotopradu. Proces pomiarowy
konczy si¢ zapisem zebranych danych do pliku.
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Badania

W rozdziale tym przedstawione sa przyktadowe wyniki badan wydajnosci
pradowej ogniw fotowoltaicznych uzyskane na zrealizowanym stanowisku
badawczym. Obiektem przykladowych badan bylo ogniwo fotowoltaiczne
o rozmiarach 24 mm x 24 mm. Pomiary odbyly si¢ ze skokiem co 1 mm zaré6wno
w osi X jak 1 Y. Mapa powierzchniowa rozktadu pradu zwarciowego /s uzyskanego
dla badanego ogniwa fotowoltaicznego zostata przedstawiona na rysunku 6.

x10™

6

25 0 Y [mm]

X [mm]

Rys. 6. Mapa powierzchniowa rozktadu pradu zwarciowego uzyskana dla przyktadowego
ogniwa fotowoltaicznego o wymiarach 24 mm x 24 mm

Na kolejnym rysunku przedstawiono histogram rozktadu pradu zwarciowego
uzyskany dla zbadanego ogniwa. Histogram powstat na podstawie tych samych
danych, ktore zostaly przedstawione na rysunku powyzej.
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Procent [%]

-2 0 2 4
Isc [A] X 10-4

Rys. 7.Histogram rozktadu pradu zwarciowego uzyskany dla badanego ogniwa
fotowoltaicznego

Na podstawie przedstawionych powyzej wynikéw jasno mozna stwierdzic,
ze w badanym ogniwie pracuje wydajnie jedynie jeden z czterech sektorow.
Pozostate sektory nie dajg istotnego wktadu do catkowitej mocy ogniwa.

Podsumowanie

W pracy przedstawiono szczegoly realizacji stanowiska badawczego do badan
wydajnosci pragdowej ogniw fotowoltaicznych z wykorzystaniem metody punkto-
wego indukowania pradu. Omoéwiono szczegdtowo kazdy blok bedacy czescig
stanowiska. Przedstawiono aplikacj¢, w ktorej zaimplementowano algorytmy
sterujagce 1 akwizycyjne. Na zrealizowanym stanowisku zbadano przykladowe
ogniwo fotowoltaiczne. Przedstawiono wyniki pomiaréw w postaci mapy pradu
zwarciowego uzyskanej dla badanego ogniwa stonecznego. Jak wykazaly przepro-
wadzone badania technika ta umozliwia detekcje niejednorodnosci, jak i detekcje
calych sektorow ogniwa, ktore nie daja wktadu do wydajnosci pradowej ogniwa.
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Streszczenie

W pracy przedstawiono zbudowane stanowisko badawcze do badan ogniw
stonecznych z wykorzystaniem techniki punktowego indukowania pradu wigzka
laserowa LBIC. Omoéwiono szczegdtowo poszczegélne bloki wchodzace w sktad
kompletnego stanowiska badawczego. Przedstawiono i przedyskutowano wyniki,
w postaci mapy powierzchniowego rozktadu pradu zwarciowego, uzyskane dla
przyktadowego ogniwa fotowoltaicznego.

Abstract

This paper presents the realized experimental set-up for the investigations of
solar cells with the use of the laser beam induced current method. Individual blocks
as parts of a complete experimental set-up have been described in detail.
Experimental data in the form of the short circuit current surface map, obtained for
an example solar cell, have been presented and discussed.

Keywords: silicon, photovoltaics, solar cells, cells mapping, current efficiency
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1. Introduction

Handwriting identification and writer verification are still the open questions in
artificial intelligence and computer vision. Handwriting based author recognition
offers a huge number of significant implementations which make it an important
research area in pattern recognition [1]. There are so many possibilities and
applications of the recognition algorithms that implemented methods have to be
concerned on a single problem. Handwriting and signature identification represents
such a significant problem. In the case of writer recognition, described in this paper,
each person is represented by the set of modeled letters or symbols. The sketch of
proposed method consists of three steps: first handwritten letter or symbol must be
modeled by a curve, then compared with unknown letter and finally there is a
decision of identification. Author recognition of handwriting and signature is based
on the choice of key points and curve modeling. Reconstructed curve does not have
to be smooth in the nodes because a writer does not think about smoothing during
the handwriting. Curve interpolation in handwriting identification is not only a pure
mathematical problem but important task in pattern recognition and artificial
intelligence such as: biometric recognition [2-4], personalized handwriting
recognition [5], automatic forensic document examination [6,7], classification of
ancient manuscripts [8]. Also writer recognition in monolingual handwritten texts is
an extensive area of study and the methods independent from the language are well-
seen. Proposed method represents language-independent and text-independent
approach because it identifies the author via a single letter or symbol from the
sample. This novel method is also applicable to short handwritten text.

Writer recognition methods in the recent years are going to various directions:
writer recognition using multi-script handwritten texts [9], introduction of new
features [10], combining different types of features [3], studying the sensitivity of
character size on writer identification [11], investigating writer identification in
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multi-script environments [9], impact of ruling lines on writer identification [12],
model perturbed handwriting [13], methods based on run-length features [14,3], the
edge-direction and edge-hinge features [2], a combination of codebook and visual
features extracted from chain code and polygonized representation of contours [15],
the autoregressive coefficients [9], codebook and efficient code extraction methods
[16], texture analysis with Gabor filters and extracting features [17], using Hidden
Markov Model [18-20] or Gaussian Mixture Model [1]. But no method is dealing
with writer identification via curve modeling or interpolation and points comparing
as it is presented in this paper.

The author wants to approach a problem of curve interpolation [21-23] and
shape modeling [24] by characteristic points in handwriting identification. Proposed
method relies on nodes combination and functional modeling of curve points
situated between the basic set of key points. The functions that are used in
calculations represent whole family of elementary functions with inverse functions:
polynomials, trigonometric, cyclometric, logarithmic, exponential and power
function. These functions are treated as probability distribution functions in the
range [0;1]. Nowadays methods apply mainly polynomial functions, for example
Bernstein polynomials in Bezier curves, splines and NURBS [25]. But Bezier curves
do not represent the interpolation method and cannot be used for example in
signature and handwriting modeling with characteristic points (nodes). Numerical
methods for data interpolation are based on polynomial or trigonometric functions,
for example Lagrange, Newton, Aitken and Hermite methods. These methods have
some weak sides [26] and are not sufficient for curve interpolation in the situations
when the curve cannot be build by polynomials or trigonometric functions. Proposed
2D curve interpolation is the functional modeling via any elementary functions and
it helps us to fit the curve during handwriting identification.

This paper presents novel Probabilistic Nodes Combination (PNC) method of
curve interpolation and takes up PNC method of two-dimensional curve modeling
via the examples using the family of Hurwitz-Radon matrices (MHR method) [27],
but not only (other nodes combinations). The method of PNC requires minimal
assumptions: the only information about a curve is the set of at least two nodes.
Proposed PNC method is applied in handwriting identification via different
coefficients: polynomial, sinusoidal, cosinusoidal, tangent, cotangent, logarithmic,
exponential, arc sin, arc cos, arc tan, arc cot or power. Function for PNC
calculations is chosen individually at each modeling and it represents probability
distribution function of parameter a € [0;1] for every point situated between two
successive interpolation knots. PNC method uses nodes of the curve pi= (xi,y:) € R%,
i=12,...n:

1. PNC needs 2 knots or more (n >2);
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2. If first node and last node are the same (p1 = p»), then curve is closed

(contour);

3. For more precise modeling knots ought to be settled at key points of the
curve, for example local minimum or maximum and at least one node

between two successive local extrema.

Condition 3 means for example the highest point of the curve in a particular
orientation, convexity changing or curvature extrema. The goal of this paper is to
answer the question: how to model a handwritten letter or symbol by a set of knots

[28]?

2. Probabilistic Interpolation

The method of PNC is computing points between two successive nodes of the
curve: calculated points are interpolated and parameterized for real number
a € [0;1] in the range of two successive nodes. PNC method uses the combinations
of nodes pi=(x1,y1), p2=(x2,y2),..., pi=(xn,yn) as h(p1,p2,....pm) and m = 1,2,...n to
interpolate second coordinate y for first coordinate ¢ = o-xi+ (1-at)-xi+1, i = 1,2,...n-1:

vy =y-y,+U0=p)y+yA=y)-h(p;, Prses P) >

a € [0:1], y=F(a) € [0;1].
Here are the examples of 4 computed for MHR method [29]:

Y Y
h(p,, p,) :x_lxz +_le

1 X,
or

1
(P> Dy» P3> Do) = —5—5 (X0, +X,X15 + XX, ), — XX, V5) +
xl +x3

1
+— 5 (X, + XX, Y, + XX, Y, = X,X3,)
X, +x,

The examples of other nodes combinations:

X X,
h(plapz):h-i_h
X2 N
or
VX, | WX
h(p,, p,) ==+ +=—
Vs Y1

or

(1)

2)
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h(py,py) =Xy, +x,9,

or

h(pi, p,) = x,%, + 1),
or

h(p;; Pysees P,) =0
or

h(p,) =xy,
or others. Nodes combination is chosen individually for each curve. Formula (1)
represents curve parameterization as o € [0;1]:

x(o) = oexi+ (1-00)-xis1
and

Wa)=F(a) y,+(1-F(a)y,, + F(a)1-F(@) h(p;,pyr-sPy) s
Wa)=F(@) (v, =y, +(0=F(@) h(p, Pyseees Pu)) + Vi1 -

Proposed parameterization gives us the infinite number of possibilities for curve
calculations (determined by choice of F and k) as there is the infinite number of
human signatures, handwritten letters and symbols. Nodes combination is the
individual feature of each modeled curve (for example a handwritten letter or
signature). Coefficient y = F(a) and nodes combination /4 are key factors in PNC
curve interpolation and shape modeling.

2.1. Interpolating functions in PNC modeling

Points settled between the nodes are computed using PNC method. Each real
number c € [a;b] is calculated by a convex combinationc=a - a + (1 - a) - b for

a=L=C e 01

b-a

Key question is dealing with coefficient vy in (1). The simplest way of PNC
calculation means & = 0 and y = o (basic probability distribution). Then PNC
represents a linear interpolation. MHR method [30] is not a linear interpolation.
MHR [31] is the example of PNC modeling. Each interpolation requires specific
distribution of parameter o and y (1) depends on parameter a € [0;1]:

vy =F(a), F:[0;1]-[0;1], F(0)=0, F(1)=1
and F is strictly monotonic. Coefficient y is calculated using different functions
(polynomials, power functions, sine, cosine, tangent, cotangent, logarithm,
exponent, arc sin, arc cos, arc tan or arc cot, also inverse functions) and choice of
function is connected with initial requirements and curve specifications. Different
values of coefficient y are connected with applied functions F(a). These functions
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vy = F(a) represent the examples of probability distribution functions for random
variable a.€[0;1] and real number s > O:

y=o', y=sin(a’n/2), y=sin’(orn/2), y=l-cos(a’-m/2), y=1-cos'(a-m/2),

y=tan(a’n/4),  y=tan’(o-nw/4), y=log:(a’+1), y=log:'(a+1),  y=(2*-1),

y=2/m-arcsin(a’), y=2/m-arcsina)’, y=1-2/n-arccos(a’), y=1-2/m-arccosa)’,

v=4/m-arctan(a’), y=(4/m-arctana)’, y=ctg(n/2-o’-n/4), y=ctg'(n/2-a-m/4),

y=2-4/m-arcctg(a’), y=(2-4/m-arcctga)’.
Functions above, used in y calculations, are strictly monotonic for random variable
0.€[0;1] as y = F(a) is probability distribution function. Also inverse functions F'(a)
are appropriate for y calculations. Choice of function and value s depends on curve
specifications and individual requirements. Considering nowadays used probability
distribution functions for random variable a.€[0;1] - one distribution is dealing with
the range [0;1]: beta distribution. Probability density function f for random variable
ae[0;1] is:

fl@)=ca-(1-a) ,s>0,r>0. (3)
When r = 0 probability density function (3) represents f(a)=c-o* and then
probability distribution function F is like f(a)=3¢* and y = o). If s and r are
positive integer numbers then y is the polynomial, for example ()= 6a(1-«) and

y = 30’-2¢’. Beta distribution gives us coefficient y in (1) as polynomial because of
interdependence between probability density f and distribution F' functions:

f@)=F(@ . F@~] for. @

For example (4):  f(@)=a-¢” and y=F(a)=(a-1)e" +1.

What is very important in PNC method: two curves (for example a handwritten
letter or signature) may have the same set of nodes but different & or y results in
different interpolations (Fig.6-14).

Algorithm of PNC interpolation and modeling (1) looks as follows:
Step 1: Choice of knots pi at key points.
Step 2: Choice of nodes combination i(p1,p,...,pm).
Step 3: Choice of distribution y = F(a).

Step 4: Determining values of a: o = 0.1, 0.2...0.9 (nine points) or 0.01, 0.02...0.99
(99 points) or others.

Step 5: The computations (1).

These five steps can be treated as the algorithm of PNC method of curve modeling
and interpolation (1).
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Curve interpolation has to implement the coefficients y. Each strictly monotonic
function F between points (0;0) and (1;1) can be used in PNC interpolation.

3. Handwriting Modeling and Recognition

PNC method enables signature and handwriting recognition. This process of
recognition consists of three parts:

1. Modeling — choice of nodes combination and probabilistic distribution
function (1) for known signature or handwritten letters;

2. Unknown writer - choice of characteristic points (nodes) for unknown
signature or handwritten word and the coefficients of points between nodes;

3. Decision of recognition - comparing the results of PNC interpolation for
known models with coordinates of unknown text.

3.1.  Modeling - the basis of patterns

Known letters or symbols ought to be modeled by the choice of nodes,
determining specific nodes combination and characteristic probabilistic distribution
function. For example a handwritten word or signature “rw” may look different for
persons A, B or others. How to model “rw” for some persons via PNC method?
Each model has to be described by the set of nodes for letters “r” and “w”, nodes
combination % and a function y=F(a) for each letter. Less complicated models can

take h(p1,p2,...,pm)=0 and then the formula of interpolation (1) looks as follows:
y@)=y -y + =7y
It is linear interpolation for basic probability distribution (y = o). How first letter “r”

is modeled in three versions for nodes combination # = 0 and ¢=0.1,0.2...0.9? Of
course o is a random variable and o€[0;1].
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Person A
Nodes (1;3), (3:1), (5;3), (7;3) and y = F(a) = o*:

3,5 o

3 * P e e e R g
&

2,5 1 .

L5 +

0,5 -

Fig. 1. PNC modeling for nine reconstructed points between nodes

Person B
Nodes (1;3), (3:1), (5;3), (7;2) and y = F(a) = o*:

3,5

2,5 + +

1,5 +

0,5

Fig. 2. PNC modeling of letter “r” with four nodes
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Person C
Nodes (1;3), (3:1), (5;3), (7;4) and y = F(a) = o’

[ 45
35 B
25 * *
15 & *

0,5

Fig.3. PNC modeling of handwritten letter “r”

These three versions of letter “r” (Fig.1-3) with nodes combination & = 0 differ at
fourth node and probability distribution functions y = F(o). Much more possibilities
of modeling are connected with a choice of nodes combination A(p1,p,...,pm). MHR
method [32] uses the combination (2) with good features because of orthogonal
rows and columns at Hurwitz-Radon family of matrices:
hp;, pi.) = Lxm + Mxt
xi i+1

and then (1)
W)=y i+ (=7 +y(A=7) "D, Pisys) -
Here are two examples of PNC modeling with MHR combination (2).
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Person D
Nodes (1;3), (3;1), (5;3) and y = F(0) = o*:

45
35
25 + *
1,5 - +

0,5

Fig. 4. PNC modeling of letter “r” with three nodes

Person E
Nodes (1;3), (3:1), (5;3) and y = F(a) = a!:

4,5

3,5 1

2,5 -

15 -

05

Fig.5. PNC modeling of handwritten letter “7”

[73%1] [T3 L)

Fig.1-5 show modeling of letter “r”. Now let us consider a letter “w
combination 4 = 0.

with nodes
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Person A
Nodes (2;2), (3;1), (4;2), (5;1), (6;2) and y = F(a) = (5*- 1)/4:

2,5 5
2 23
* .0’. .0,
* * 4 g
& &
1,5 -/ * * %
’0’ * '0’ *
e, * ., *
1 Yoy *ay
05 -
0 -+ .
0 1 2 3 4 5 6

Fig. 6. PNC modeling for nine reconstructed points between nodes

Person B
Nodes (2;2), (3;1), (4;2), (5;1), (6;2) and v = F(a) = sin(o-7/2):

2,5 =
2 Ny, oy, *
% * 0 @
0’ & 0. &
% *
15 ® r~ i~ ~
@ P ¢ 0
* L
& 3
1 o o
0,5 1
0 - .
0 1 2 3 4 5 6

Fig.7. PNC modeling of letter “w” with five nodes



The Method of Probabilistic Nodes Combination in Handwriting Recognition 45

Person C
Nodes (2;2), (3;1), (4;2), (5;1), (6;2) and y = F(a) = sin™(a-1/2):

2,5
2 % ) L
* * ¢ @
* * * *
1,5 * * + .
3 * ¢ *
¢ o o o
1 Yt et
0,5
0 i
0 1 2 3 4 5 6 7

Fig.8. PNC modeling of handwritten letter “w”

[T3e L)

These three versions of letter “w” (Fig.6-8) with nodes combination 4 = 0 and the
same nodes differ only at probability distribution functions y = F(a). Fig.9 is the
example of nodes combination /4 (2) from MHR method:

Person D

Nodes (2;2), (3;1), (4;1), (5;1), (6;2) and y = F(a) =2~ 1:

3
25 e
@ 0. o
2 * + *
¢ *

1,5 * Ay, oy,

' e ¥ o -

* 0.0 *

1 + > -
0,5

0 4

0 : 2 3 4 5 6 7

Fig. 9. PNC modeling for nine reconstructed points between nodes

Examples above have one function y = F(a) and one combination % for all ranges
between nodes. But it is possible to create a model with functions y; = Fi(a)) and
combinations A4 individually for a range of nodes (pi;pi+1). It enables very precise
modeling of handwritten symbol between each successive pair of nodes.



46 Dariusz Jacek Jakobczak

Each person has its own characteristic and individual handwritten letters,
numbers or other marks. The range of coefficients x has to be the same for all
models because of comparing appropriate coordinates y. Every letter is modeled by
PNC via three factors: the set of nodes, probability distribution function y = F(a)
and nodes combination /. These three factors are chosen individually for each letter,
therefore this information about modeled letters seems to be enough for specific
PNC curve interpolation, comparing and handwriting identification. Function 7y is
selected via the analysis of points between nodes and we may assume # = O at the
beginning. What is very important - PNC modeling is independent of the language
or a kind of symbol (letters, numbers or others). One person may have several
patterns for one handwritten letter. Summarize: every person has the basis of
patterns for each handwritten letter or symbol, described by the set of nodes,
probability distribution function y = F(a) and nodes combination 4. Whole basis of
patterns consists of models Sjfor j =0,1,2,3...K.

3.2.  Unknown author - points of handwritten character

Choice of characteristic points (nodes) for unknown letter or handwritten symbol is
a crucial factor in object recognition. The range of coefficients x has to be the same
like the x range in the basis of patterns. Knots of the curve (opened or closed) ought
to be settled at key points, for example local minimum or maximum (the highest
point of the curve in a particular orientation), convexity changing or curvature
maximum and at least one node between two successive key points. When the nodes
are fixed, each coordinate of every chosen point on the curve (xo,y0), (x1°y1,...,
(o, yu°) s accessible to be used for comparing with the models. Then probability
distribution function y = F(o) and nodes combination / have to be taken from the
basis of modeled letters to calculate appropriate second coordinates y of the
pattern S; for first coordinates xi, i = 0,1,...,M. After interpolation it is possible to
compare given handwritten symbol with a letter in the basis of patterns.

3.3.  Recognition - the writer

Comparing the results of PNC interpolation for required second coordinates of a
model in the basis of patterns with points on the curve (xo°,y0%), (x1°,y1,..., (e, yu°),
we can say if the letter or symbol is written by person A, B or another. The
comparison and decision of recognition [33] is done via minimal distance criterion.
Curve points of unknown handwritten symbol are: (xo,yo), (x1°y1),..., (xa",yu°). The
criterion of recognition for models S = {(@o‘y?), ()., (G yu?)},
j=0,1,2.3...K is given as:

M
Z‘yl.c — | > min
i=0
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Minimal distance criterion helps us to fix a candidate for unknown writer as a
person from the model ;.

4. Conclusions

The method of Probabilistic Nodes Combination (PNC) enables interpolation
and modeling of two-dimensional curves [34] using nodes combinations and
different coefficients y: polynomial, sinusoidal, cosinusoidal, tangent, cotangent,
logarithmic, exponential, arc sin, arc cos, arc tan, arc cot or power function, also
inverse functions. Function for y calculations is chosen individually at each curve
modeling and it is treated as probability distribution function: y depends on initial
requirements and curve specifications. PNC method leads to curve interpolation as
handwriting or signature identification via discrete set of fixed knots. PNC makes
possible the combination of two important problems: interpolation and modeling in
a matter of writer identification. Main features of PNC method are:

a) the smaller distance between knots the better;

b) calculations for coordinates close to zero and near by extremum require
more attention because of importance of these points;

c) PNC interpolation develops a linear interpolation into other functions as
probability distribution functions;

d) PNC is a generalization of MHR method via different nodes combinations;

e) interpolation of L points is connected with the computational cost of rank
O(L) as in MHR method;

f) nodes combination and coefficient y are crucial in the process of curve
probabilistic parameterization and interpolation: they are computed
individually for a single curve.

Future works are going to: application of PNC method in signature and handwriting
recognition, choice and features of nodes combinations and coefficient ¢,
implementation of PNC in computer vision and artificial intelligence: shape
geometry, contour modelling, object recognition and curve parameterization.
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Abstract

Proposed method, called Probabilistic Nodes Combination (PNC), is the method of
2D curve modeling and handwriting identification by using the set of key points.
Nodes are treated as characteristic points of signature or handwriting for modeling
and writer recognition. Identification of handwritten letters or symbols need
modeling and the model of each individual symbol or character is built by a choice
of probability distribution function and nodes combination. PNC modeling via
nodes combination and parameter y as probability distribution function enables
curve parameterization and interpolation for each specific letter or symbol. Two-
dimensional curve is modeled and interpolated via nodes combination and different
functions as continuous probability distribution functions: polynomial, sine, cosine,
tangent, cotangent, logarithm, exponent, arc sin, arc cos, arc tan, arc cot or power
function.

Streszczenie

Zaproponowana autorska metoda Probabilistycznej Kombinacji Weztow-
Probabilistic Nodes Combination (PNC) jest sposobem modelowania krzywej 2D
oraz identyfikacji i rozpoznania pisma odr¢cznego na podstawie punktow
kluczowych (weztow). Wezty traktowane sg jako punkty charakterystyczne podpisu
odrecznego lub pisma przed modelowaniem i rozpoznaniem. Dwuwymiarowe dane
sg interpolowane z wykorzystaniem ro6znych funkcji rozktadu prawdopodobienstwa:
potegowych, wielomianowych, wyktadniczych, logarytmicznych, trygono-
metrycznych, cyklometrycznych. W pracy pokazano propozycje algorytmu
modelowania i rozpoznania pisma odrecznego.
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1. Introduction

Rare earth cobaltites LaCoOs; with a perovskite structure and hole-doped
Ln;.+A,CoOs (Ln — lantahanide, A — alkaline earth metal: Ca, Sr or Ba) attract much
interests as they exhibit many unusual magnetic and transport phenomena [1]. The
Co ions in an octahedral symmetry may have either high (HS), intermediate (IS) or
low spin state (LS) as the energies of the crystal-field splitting of both the Co 3d
states (Ecr) and the Hund’s rule exchange energy (Ecx) are comparable.

Cobaltites are very sensitive to external pressure as the energy of the crystal-
field splitting of the Co 3d states (E) strongly depends on the variation of bond
length Co-O and Co-O-Co angle. Applied pressure should stabilize non-magnetic
state LS as result of increasing interval between ty; and e, levels by decreasing bond
length Co-O causing a depopulation of magnetic state e;. This effect has been
observed in Pri,Ca,CoO; system [2]. Pressure effect on temperature of
ferromagnetic transition 7c was found to be very different for different compounds
[3, 4]. High negative d7¢/dP value was found in low doped compositions LaCaCoO
and LaSrCoO. This value changes sign by Sr doping level [3]. Positive sign of
dT¢/dP was found for La;..Ba,CoOs system in the whole doping interval. For x = 0.5
compound this coefficient is 1.8 K/kbar being maximal value for cobaltites [4]. A
possible explanation of pressure effect was proposed in [4]. According to [4] the
population of IS state is determined not only by competition between Ecr and intra-
atomic exchange interaction J., but also depends on bandwidth W resulting from o-
bonding Co-O-Co interactions. The broadening of W stabilizes the higher spin state
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therefore the population of higher spin states does not decrease under pressure
despite increasing E.r.

In this paper, we report that both the external pressure and external magnetic
field induce ferromagnetic-antiferromagnetic transition in the anion-deficient
cobaltites.

2. Experimental procedures

Ceramic samples of the La;..Ba,CoOs;s (x>0.5) system were obtained by a
solid-state reaction technique using the high purity oxides La,O;, CoO and
carbonate BaCO; taken in a stoichiometric ratio and thoroughly mixed in a planetary
mill (Retsch PM100, 300 rpm, 30 min). Synthesis was carried out in air at 1200°C
for 10 h in air using a two-step procedure with an interim annealing at 1000°C for
2 h followed by a thorough grinding. Samples were cooled from 1200°C with a rate
of 100°C/h down to 300°C. Strong oxygen reduction (6 =0.2) was performed by
annealing in vacuum sealed quartz ampoule with metallic tantalum as an oxygen
getter. The amount of tantalum is calculated from the desired oxygen deficit value.
The value of oxygen deficit was estimated by the weight loss after sample
decomposition into La;O3 and BaO simple oxides and metallic cobalt as well as by
an analysis of neutron diffraction data (accuracy of 0.03). Ceramic samples were
subjected to the study of structure by scanning electron microscopy (SEM) and
X-ray diffraction (XRD). For SEM images the LEO 1455VP microscope was used.
X-ray diffraction analysis was carried out at room temperature on the DRON-3M
diffractometer in K,-radiation of Cu. The neutron diffraction data at ambient
pressure were collected using the FIREPOD fine-resolution powder diffractometer
(E9) (wavelength 1.791 A.) [5] at the Hahn-Meitner Institute (Berlin, Germany).
The neutron diffraction measurements under pressure were performed at the D20
diffractometer [6] in the Institute Laue Langevin (Grenoble, France) using Paris-
Edinburg cell, equipped with cryostat. The pressure region was from ambient
pressure (1 bar) till 65 kbar and temperature region from 50 K to 300 K. Diffraction
patterns were collected at scattering angles 10—120 degrees with neutron wavelength
1.3 A. The sample was mixed with NaCl for better pressure control. Experimental
data were analyzed by Rietveld method using FullProf software package [7].
Magnetic properties of the samples were investigated with PPMS set-up in magnetic
fields up to 14 T and temperature range 5-320 K (Cryogenic Ltd).

3. Experimental results

Structural study using scanning electron microscopy method has shown the
samples to consist of crystallites with clearly defined cutting and high density
(Fig. 1). Crystallite size is in the range from 0.5 up to 5 pm. Note the presence of
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layered structure with the layers thickness in nanometric diapason. That is
characteristic of crystalline structure containing cobalt ions. Investigation of
composition of synthesized samples by registration of element distribution along
any given line on the surface has shown a good accordance with prescribed
parameters. There is insignificant variation observed of La, Ba and Co content in
different crystallites so one can regard the sample as practically homogeneous on the
composition.

Fig. 1. SEM image of the surface structure of LagsBagsCo023

The temperature dependence of the magnetization measured upon cooling for
the anion deficient composition LagsBaysCoO,s is presented in Fig. 2a. Under
normal pressure this compound was found to be antiferromagnet with ordering
temperature 7x about 250 K. The dependence below 150 K exhibits an anomalous
behavior as the magnetization drops with decreasing temperature. The isotherms of
the magnetization vs. magnetic field are presented in Fig. 2b. One can see that the
magnetic field induces a magnetic hysteresis in the temperature range 5-50 K.
Furthermore, the magnetic susceptibility slightly increases with increasing magnetic
field. This type of behavior can be associated with a metamagnetic phase transition.
The magnetic hysteresis disappears above 50 K and the magnetization vs. field
dependence becomes similar to that of superparamagnetism. The value of the
magnetic moment is in the whole studied temperature range much lower than
expected for a ferromagnetic state. One can conclude that the weak ferromagnetic
component is associated with clusters embedded in an antiferromagnetic or
paramagnetic matrix.
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Fig. 2. Magnetization vs. temperature (¢) and magnetization vs. field isotherms (b) for the
Lay.sBagsC00,3 sample

Phase transition antiferromagnet-ferromagnet can be induced also by external
magnetic field. In Fig. 3a there are isotherms of field magnetization dependences
shown for Lap4sBagssCo0s.5 compositions which evidence this hypothesis. Indeed
the large magnetic hysteresis observed in the (1-14) T range of the fields can be
associated with field induced transition from antiferromagnetic into ferromagnetic
state in some clusters. This hypothesis is supported by magnetoresistance data
(Fig. 3b). One can see that magnetoresistance well correlates with magnetization
data. So one can conclude that antiferromagnetic phase has much larger resistivity
than ferromagnetic one. It is can be related to larger anion deficiency of the
antiferromagnetic phase.
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Fig. 3. Magnetization vs. field isotherms (a) and magnetoresistance vs. field (b) for the
Lag45Bags5sCo03.5 sample

Neutron powder diffraction (NPD) of anion-deficient LagsBagsCoO,z data at
ambient pressure have been collected in the range 2-300 K. Rietveld refinement
carried out on the NPD patterns (Fig. 4) assumes cubic symmetry of the lattice
(space group Pm3m). We did not observe significant changes of the nuclear
structure upon cooling down to 2 K.
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Fig. 4. Observed pattern, calculated profile, and difference curve of the Rietveld
refinement done on the NPD data for the sample LagsBagsCo0O- s obtained at 2 K.
Tick marks below the graph indicate the calculated positions of the Bragg peaks for
nuclear and magnetic diffraction

The NPD data under pressure have been collected at 50, 100 and 300 K. We did
not observe significant changes of the nuclear structure upon cooling up to the
highest pressure 65 kbar used in the experiment. Half-width of reflexes increases
slightly under pressure. However, unit cell parameter decreases from 3.90 down
3.83 A by increasing pressure up to 65 kbar at 50 K (Fig. 5). The pressure was found
to result in gradual decrease of antiferromagnetic reflexes intensity disappearing
practically at 65 kbar and 50 K. Beginning from 40 kbar the intensities of (100) and
(110) reflexes strongly increase by occurring ferromagnetic component. This
indicates co-existence of antiferromagnetic and ferromagnetic components at
pressure about 40 kbar. Ferromagnetic moment value is 1.9 ps/Co at 65 kbar
(Fig. 5). This value is very close to ferromagnetic moment of stoichiometric
LagsBagsCoOs [8, 9] with unit cell parameter (¢ = 3.88 A, near the Curie point
Tc= 190 K) much higher than that of LagsBaysCo00, s at 65 kbar and 50 K.

We suggest that the pressure effect on the magnetic ground state in cobaltites
can be considered in terms of cobalt spin state crossover. In the simplest scheme the
magnetic ground state is determined by the spin state of cobalt ions which strongly
depends on the unit cell volume, doping level and 3d(Co)-2p(O) hybridization.
Pressure is expected to favor the population of the LS state since the ionic radius of
LS Co* (0.685 A) is smaller than that of IS Co** (0.717 A) [10] and the difference
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in ionic radii leads to a lattice-volume expansion observed at the LS into IS
transition [11]. However, the ionic radius of HS Co®" (0.750 A) is larger than that of
IS Co*. The IS state in cobaltites is realized via large 3d(Co)-2p(O) hybridization
[12]. This hybridization should enhance under pressure. Hence, high pressure can
induce the HS into IS transition at appropriate conditions.

As evidenced from the present work the pressure induced antiferromagnet-
ferromagnet transition is not accompanied by a perceptible distortion of the lattice
(Fig. 5). Apparently the IS state is stabilized by the increase of the 3d(Co)-2p(O)
hybridization resulting from the large volume contraction (Fig.5). This is in
agreement with the theoretical consideration [12]. The observed magnetic moment
value (1.9us/Co) indicates that cobalt ions located in both pyramids CoOs and
octahedrons CoOs adopt the IS state.

39— ———————————————————
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Fig.5. Lattice parameter vs. pressure (upper panel) and antiferromagnetic/ferromagnetic
moment vs. pressure (lower panel) for the LagsBagsCo05 at T= 50K
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4. Summary

The effect of pressure on the antiferromagnetic ground state in anion deficient
samples La;.xBayCoOs.s was investigated. It was found that both applied pressure
and external magnetic field induces a transition from the antiferromagnetic to the
ferromagnetic state. The observed magnetic moment for LaysBagsCoO. s at 65 kbar
is 1.9us/Co. Our results are in accordance with a model in which the driving force of
the antiferromagnet-ferromagnet transition should be a spin state crossover from HS
to LS induced by pressure or magnetic field. Magnetic interactions between Co ions
in HS state are antiferromagnetic while in IS one they are ferromagnetic. Both the
types of magnetic interactions are associated obviously with superexchange via
oxygen.
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Abstract

Magnetic properties of the anion deficient cobaltites La;BaCoOs.5 (x> 0.5)
have been studied. Magnetic field induces very large changes in resistivity
accompanied by large magnetic hysteresis. It is found that an applied pressure
transforms antiferromagnetic state into ferromagnetic one. It is assumed that
a ground magnetic state strongly depends on unit cell volume and transition is
associated with the cobalt ions spin state crossover. It is suggested that the
antiferromagnetic state corresponds to high spin state of cobalt ions whereas
ferromagnetic one is due to intermediate spin state of cobalt ions.

Streszczenie

Zbadano wplyw naprezenia na podstawowy antyferromagnetyczny stan w anion-
zubozonym La; xBayC00Os.5

Ustalono ze tak oddziatywanie cisnienia jak zewngtrznego pola magnetycznego
indukuje przejscie ze stanu antyferromagnetycznego w stan ferromagnetyczny.
Obserwowana warto$§¢ momenty magnetycznego dla LagsBagsCoQO,s przy 65 kbar
jest rowna 1.9us/Co.

Otrzymane wyniki sa zgodne z modelem, w ktorym sita dynamiczna
antiferromagnetyczno-ferromagnetycznego przejscia ze stanu HS w stan LS jest
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spowodowany przez ci$nienie lub pole magnetyczne. Oddziatywanie magnetyczne
pomiedzy jonami Co w stanie HS jest ferromagnetyczne, a w stanie IS —
antyferromagnetyczne. Oba typy oddzialywan moga by¢ zwigzane z superoddziaty-
waniem z atomami tlenu.

Stlowa Kkluczowe: cobaltites, przej$cia fazowe, struktura krysztalow, dyfrakcja
neutrondw neutron
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1. Introduction

Rapid development of electronics requires using materials of high quality.
Research on the development of inorganic dielectrics with desired properties has
become increasingly important. The important factor in process of obtaining
material is the possibility of formation of a required crystal structure, in particular,
using ultrasonic mechanoactivation [1].

BaAlSi;0g shows complex polymorphism and crystallizes in monoclinic,
orthorhombic and hexagonal structures [2-5]. The physical properties of celsian
depend on its crystal structure. For example, a compound with the monoclinic
structure is thermodynamically stable in the temperature range of 20-1590°C [5],
whereas the hexagonal phase of celsian is stable up to 1760°C [1].

Low thermal shock resistance that related to the structural transformation of the
hexagonal a-modification into the hexagonal B-modification in the 280-320°C
temperature range appears to be a drawback of hexacelsian [6].

Monoclinic form does not undergo polymorphic transformations and is
characterized by high dielectric and mechanical properties.
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The aim of this work is to study the influence of ultrasonic mechanoactivation
on crystal structure of BaAl,Si,0s.

2. Experimental procedures

BaAlSi,O was obtained by using the oxides of BaCOs, Al,Os, SiO, as the
initial components in the ratio of 1:1:2. The synthesis was carried out in alundum
crucibles in air by solid-state reaction at temperatures of 1300-1450°C, the time of
synthesis was 2 h. The synthesized powders were wet-ground in ethanol. The
coupling agent (e.g., PVA glue) was added to some parts of synthesized powder
after which that then pressed at 100 MPa into pellets. The sintering was carried out
at temperatures from 1440°C to 1520°C for 2 h in air atmosphere.

Another part of the powder was ultrasonically treated at normal atmospheric
pressure for 0.5-1.5 h using ultrasonic generator UZG 1-1 of 1 kW power and
magnetostrictive transducer PMS 1-1. Then obtained material was pressed at 100
MPa into pellets and sintered at temperatures from 1250°C to 1350°C for 2 h in air
atmosphere. The phase composition of the obtained material after processes of
synthesis, ultrasonic mechanoactivation and sintering was determined by X-ray
diffraction metod of monochromatized CuK,, radiation in the angle range of 20—-65°.
Dielectric measurements of the samples were made at 100 kHz with an E7-8 bridge
in the temperature range of 20-350°C. Open porosity was studied using the optical
microscope Olympus GX 41. Processing of the experimental data was performed
using the software Autoscan 2500 Studio.

3. Results and discussion

According to X-ray diffraction studies ceramics of hexagonal BaAlLSi,O is
obtained after synthesis (the presence of the monoclinic modification is recorded
only against a background (Fig. 1)).

The analysis of X-ray diffraction patterns shows that after sintering the crystal
structure is similar to the initial one for the samples obtained from the synthesized
material without mechanoactivation (Fig. 1).
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Fig. 1.
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Fig. 2. X-ray diffraction pattern of ceramic sample of hexagonal BaAlSi>O after ultrasonic

treatment and subsequent heat treatment: a) UVs treatment for 0.5 h; b) UVs
treatment for 1 h; ¢) UVs treatment for 1.5 h



64 L. Bliznyuk, T. Petrochenko, V. Fedotova, V. Rubanik, V. Shilin, V. Rubanik jr

It is found that the crystal structure of hexagonal modification was formed at
synthesis temperatures of 1300-1450°C. For single-phase ceramic samples of
hexagonal BaAl,Si,O the temperatures of synthesis and sintering must be 1450°C
and 1500°C, respectively.

The study of the samples obtained after mechanoactivation (UVs grinding) and
subsequent sintering shows that the influence of ultrasonic vibrations (UVs) for 0.5
h (Fig. 2a) leads to a monoclinic modification. The influence of UVs leads to the
increase of crystal structure of the monoclinic modification (Fig. 2b).

Further increase in ultrasonic exposure time for 1.5 h results in the formation of
monoclinic crystal structure (Fig. 2¢).

The results of studies of electrophysical properties of the samples with different
types of crystal structure are shown in Table 1.

Table 1
Properties Egg?ﬁg;?in l\rr/f(())gioffcl;?ilccm Phase mixture
Relative dielectric 6.540.2 63402 6.440.2
constant, e
Dielectric loss tangent, no more no more no more
tg d 0.0005 0.0005 0.0005
Temperature coefficient
of permittivity, 106 109 106
TK e 10°, 1/°C
Porosity, % 5.61 6.45 6.55

The temperature dependence of the dielectric constant of the samples with
different modifications of crystal structure shows that in the temperature range from
20°C to 290°C the dielectric behavior does not depend on the modification of crystal
structure.
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Fig.3. Temperature dependencies of permittivity of the samples with different
modifications of crystal structure: 1 — monoclinic, 2 — mixture of phases, 3 —
hexagonal

Structural transformation of hexagonal a-modification into -modification for
ceramic samples of BaALSi,O occurs in the temperature range of 280-320°C that is
coherent with the results of DTA analysis [8], where the transition temperature
corresponds to 312°C. Monoclinic form has not polymorphic transformations. The
phase transition for the two-phase samples is lack (Fig. 3).

Resume

The studies have shown that hexagonal BaAl:Si;O is synthesized at
temperatures of 1300-1450°C. Subsequent ultrasonic treatment of the synthesized
BaAl:Si,0 stimulates polymorphic transformations, i.e. by selecting the ultrasonic
treatment regime it is possible to obtain a material with the given modification of
crystalline structure. Thus, an increase in processing time of UVs up to 1.5 h leads
to the formation of the monoclinic-phase structure.

It has been determined that the values of electrical parameters of the sample
BaAlLSi,O do not depend on the modification of crystalline structure. This ceramic
material has low porosity, high Q-factor and good dielectric parameters that allows
to use it for ceramic resonators, and other microwave devices.
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Abstract

Mechanoactivation effect has been studied on crystal structure of BaAl;Si;Os
known as polymorphous compound. Ultrasonic treatment of the synthesized
material powder has been used as mechanoactivation method.

Ultrasonic grinding during 0.5-1.5 h was determined to result in polymorphous
transformation.

Dielectric properties of ceramics BaAlSi;Os have been investigated for
hexagonal, monoclinic modifications of crystal structure as well for that based on
phase mixture.

It is shown that sintering of ceramic material based on monoclinic crystal
structure modification of BaAl,Si;Os takes place in temperature diapason of 1300—
1350°C.

Ceramic materials based on BaAl,Si,Os compounds have been shown to exhibit
low porosity, high Q-factor and dielectric parameters allowing use them for
resonators, and other microwave devices.
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Streszczenie

Zbadano wlasciwosci magnetyczne anionowo zubozonego kobaltytu La;..Ba.CoOj.5
(x>0.5)

Pole magnetyczne powoduje bardzo duze zmiany w opornosci wraz z duza
histerezg magnetyczng. Ustalono Ze wywierany napr¢zenia zmienia stan
antyferromagnetyczny na ferromagnetyczny. Przyjeto si¢, Zze podstawowy stan
magnetyczny silnie zalezy od objetosci komorki jednostkowej oraz ze przejscia sg
zwigzane z tym ze jony Kobaltu odwracajg kierunek obrotu. Sugeruje si¢, Ze stan
antyferromagnetyczny odpowiada wysokiemu stanowi spinu jonoéw kobaltu podczas
kiedy ferromagnetyczny jest wynikiem posredniego stanu spinowego jonow
kobaltu.
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1. Introduction

The direct band gap semiconductor solid solutions Cu(In,Ga)(S,Se). (CIGSS)
are an excellent basic material for high-efficiency and low-cost thin film solar cells
(SCs) of the second generation. Fig. 1 shows schematically SC on the base of
CIGSS, where the CIGSS base layer is covered with a thin (30 — 50 nm) layer of
wide-gap semiconductor (usually CdS).

For improvement the efficiency of the CIGSS-SCs, there is required to optimize
their parameters taking into account the spectral characteristics of solar radiation.
This necessitates the creation of a nondestructive control system for the parameters
of SCs at various stages of their manufacture. Despite active investigations of
CIGSS-SCs and the available basic principles for modeling of the SCs spectral
characteristics, nondestructive control methods (specifically those based on spectral
measurements) for these parameters at various stages of the production process of
CIGSS-SCs are inadequate.

In this work, a method have proposed to evaluation the space charge region
(SCR) width and the diffusion length of minority carriers in a CIGSS-layer from
analysis of its spectral characteristics at various stages of SCs production after p-n-
junction formation.
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Front contact

0.5-15 [

0.03- 0.05 Tm lTO/ZnO /
\}w /
L5-20 Hm

Fig. 1. The CIGSS-SC sketch

2. Photocurrent and photovoltage spectra of solar cell

To correctly, it must be understood the spectral quantum efficiency under the
spectral response of SC. Namely, following ratio 7p %F , Where Jph = Jph (/1) is
the spectral photocurrent density (photocurrent spectra), e — the elementary charge,
F=F (/1) — the photon flux spectral density. Sometimes, however, it is used an
open-circuit voltage U, spectral dependence (photovoltage spectra) for estimation

of Jph values because there is a relationship between these two characteristics.
This correlation between the photocurrent density Jph and open-circuit voltage

U, can be expressed by the following function [1]:

U U
Jph:J0 exp —0C | _p|+20C (1)

mVp R

kT .
where ¥, = —, k — Boltzman constant, 7 — thermodynamic temperature, J, —
e

inverse current density, m — diode coefficient including the recombination processes
in SCR (m > 1), R, - parallel resistance in the equivalent circuit of SC. In case of a

low excitation level (U, < ¥; ), with due consideration for the first two expansion

components we can rewrite (1) as
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mVTRp

—J , =const-J
ph ph (2)
JORp +mVy

Uoc =

As follows from (2), Jph measuring is equivalent to the recording of U, .

Due to the requirement the condition of low excitation level, it is necessary to
realize the condition

W%V 1 3)

b

where W is the value of SCR in the dark, w" is the same but at illumination. The
condition (3) required for realization the condition J,, = const is always satisfied at

spectral measurements forU . < ¥;., as will be shown below.

3. The space-charge region width in Cu(In,Ga)(S,Se):-layer

The SCR width is one of the major parameters of SC which determines its
spectral sensitivity and efficiency.

The SCR width in n- and p-regions, designated respectively as x, and x,, can
be set by relations
28,8, B 2,8

0
eN W

(4)

b b

within the framework of a one-dimensional model for an abrupt junction. Here N,
and N, are the concentrations of non-compensated donors and acceptors,

respectively; &, — the electric constant, &, and ¢,  — the material permittivity, ¥}, —

P
built-in potential, W = x, + x b According to (4), we obtain

280 EpND +€nNA

W = —= 2V
0 (5)
e NAND
ZSPSO N
X, = VO' .
eN n (6)
A ND+8—NA
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Equation (5) makes it possible to estimate the correctness of condition (3) for
Uoe < Vy-Incase of the illuminated SC

L
W "% -UYoc o
w "

In the case of CIGSS-SC, ¥}, is approximately equal to 700 mV [2]. In such a

manner, the realization of U, <V, means fulfillment of the condition given by

A3).
Note that SCR is located mainly in a CIGSS-layer (see Fig. 1). Indeed, ¢, (CdS)

=10[3], ¢, (CIGSS) = 13.6 [3], N (CdS) ~ 10" cm™ [2], N, (CIGSS) ~ 10'* cm”?

[2]. From the condition of electro-neutrality N _x, = N x_ it follows that X%
D A7p Xn
~102.

4. Spectral characteristic of Cu(In,Ga)(S,Se); based solar cell

Let us use the one-dimensional model of SC presented in [4—6]. One of the
features of CIGSS-SC is a relatively large band gap of the front layer (3.3 eV for
Zn0) leading to its transparency for the most part of a solar spectrum. The band gap
of a buffer layer is also large enough (2.4 ¢V for CdS). Inasmuch as the thickness of
the buffer layer is several tens of nanometers only (Fig. 1) [7], extinction of the
visible and infrared radiation therein can be ignored.

Thus, a one-dimensional model of CIGSS-SC (just for a major part of the
spectral sensitivity) can be schematically shown like in Fig. 2, that is similar to the
appropriate scheme in [8].

Ilumination

’ | | P
I L, 1
7 * I<—>I
-p
| |
x=0 H

Fig. 2. One-dimensional model for SC CIGSS-layer: x T SCR value, L, - region with a
thickness equal to the diffusion length, A - thickness of CIGSS-layer
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Within the framework of this model, the photocurrent density consists of two
components

Ipn =Jn +Jscr (8)

where J, is the current density of the electrons generated in a quasi-neutral region

of the CIGSS-layer and arriving to SCR, Jg-, — current density of the carriers
generated in SCR of the CIGSS-layer.

Jscr = eF(l —r)|:l —exp (—axp ):| ’ )

where r = r(/i) is the reflectance, a = a(/l) — absorption index.

According to [4], at a low excitation level and in the absence of a «drawing»
field in the quasi-neutral region of the CIGSS-layer an equation for J, is given by

F(1-r)aL,
=e7exp(—ax )x
" azLi—l p
S, H H
—L ch— —exp\—aH ) |+sh—+al exp|—aH
) e ) R e S
x| aL, - ,
S, H H
—L, |sh—+ch—
L Dn Ln Ln B

where S, is the surface recombination velocity of electrons on the backside contact,

D, — the diffusion coefficient of electrons.

For CIGSS-SC, we have L, ~ 1 pm [9] and H ~2 -3 um. As a result,

SPARTA

Apart (11), we will suppose that there is no reflection of the minority carriers
from the backside contact and hence S, — o, as it was considered in [8]. In this
case, expression (10) can be rewritten as

, F(1-r)aL, L) g
=676xp(—ax ) al, —1-—exp| —| aH +— 12
" o’ -1 AT L (12)

n
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Using (8), (9) and (12), we get

Jph Oth

F(1-r) o1 -1

{m,,—1-;ex{{mZJﬂ{l_ap(_%)} "

As previously mentioned, we have L, ~ 1 pm [9] and H ~2 -3 pm for CIGSS-
SC. The absorption index « of CIGSS for a major part of the spectral sensitivity is

exp (—axp ) x

no less than 10° cm’! [10]. In this case, equation (13) can be simplified under the
assumption that

1 H
Eexp - aH—i—L— << 1 (15)

By this means, the following relation is true:

J
e (f}: r) = aZL’:Llexp (—axp)+[l—exp(—axp )] (16)

It follows that
1 1

x, =—In
Pog J

(l—r

To determine L, , we perform an analysis of the spectral characteristics over the
range, where
1

—>>x, (18)
a

In so doing, it is necessary not to violate the condition of (15). According to
(18), we can use the procedure described in [11] to determine L, .
Knowing L, , we can determine x » by expression (17). If we make

measurements of photovoltage spectra instead of photocurrent spectra, we need to
use correlation (2).
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As a result, we can determine the values of x » and L, from the analysis of the

spectral characteristics with the use of (13). The known value of x » allows to obtain

from (6) the concentration of non-compensated acceptors in the CIGSS-layer.

Resume

The method for determination of the space charge region width and diffusion
length in a CIGSS-layer in SC based on the analysis of a spectral characteristic is
proposed. This method can be used as a quick test procedure enabling one to
estimate the evolution of the CIGSS-layer parameters at various stages of SC
production after deposition of the buffer layer (p-n-junction formation).
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Abstract

In this work we present simple non-destructive method for extracting of
Cu(In,Ga)(S,Se),-based solar cell parameters (space-charge region width and
diffusion length of minority charge carriers in Cu(In,Ga)(S,Se), absorber) from the
analysis of solar cell spectral characteristics.

This method is based on one-dimensional model of a solar cell when the change
of in-depth distribution of the photogenerated carriers and, hence, the change of its
photoresponse with the variation of excitation wave-length in solar cell is taking into
account. The following assumptions are accepted: the reflection of charge carriers
from back contact and the «drawing» fields in the quasi-neutral area of the absorber
layers are negligible; window and buffer layers are transparent in the analyzed of
spectrum range; the injection level of minority charge carriers is low; the
recombination losses at the metallurgical p-n-junction interface of the studied
photosensitive structure are dependent linearly on the photocurrent density.

Streszczenie

W pracy przedstawiono prosta metode nieniszczacego Wyznaczenia
parametrow (szeroko$¢ obszaru tadunku przestrzennego i dtugos$¢ drogi dyfuzji
mniejszosciowych nosnikow tadunku w absorberze) dla ogniw stonecznych na bazie
Cu(In,Ga)(S, Se), z analizy charakterystyk widmowych ogniw stonecznych.

Metoda opiera si¢ na jednowymiarowym modelu ogniwa stonecznego, kiedy
zmiana rozktadu generowanych optycznie nos$nikow jest prostopadla do
powierzchni 1 zmiana fotoodpowiedzi ze zmiang dlugosci fali Swiatla
wzbudzajacego jest brana pod uwagg.

Przyjeto ponizsze zalozenia: odbicie nosnikow tadunku od tylnego kontaktu
oraz zmiana pola profilu w okolicy quasi-neutralne warstw absorbera sg nieistotne;
warstwy czolowa 1 buforowa sg przezroczyste w analizowanym zakresie
widmowym; poziom generacji mniejszosciowych nosnikow fadunku jest niski;
straty rekombinacyjne w bazowym n-p zfgczu badanej struktury sg uzaleznione
swiattoczutych liniowo od gestosci fotopradu.
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1. Introduction

The design of distributed databases usually applies to the problems of data
fragmentation, allocation and replication. The main goal of distribution is to
improve efficiency and to increase the reliability of the system. The first goal is
especially important because the distribution of data is a consequence of the nature
of distributed organization and the need for local searching and data processing as
well. In practice those problems are complex (NP-hard) because of that they are
mostly considered separately and they could be solved using heuristics which fulfill
chosen criteria.

The first stage of distributed data design is fragmentation defined as a partition
of single set of attributes for a given relation into two or more parts. However
joining back all of the parts allows to achieve original set of data without losing any
piece of information [9].

The aim of such a partitioning is to minimize the cost of processing for a given
set of attributes. The set of attributes is defined by the objective function and
estimated quality of obtained distribution [1]. Criterion of data distribution in the
fragmentation determines its type: vertical, horizontal or mixed that is a hybrid of
mentioned two. Vertical partitioning is most commonly investigated because it is
characterized by much higher degree of complexity. The existing solutions for
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vertical fragmentation are based on a model that describes the statistic of queries
that arrive to centralized system. This statistic define empirical data related with the
type and frequency of the queries.

An approach based on statistic of queries utilize affinity matrix as an input for
partitioning algorithms. Partitioning algorithms based upon graph theory are mainly
used. For these kind of graphs attributes and values of affinity matrix define
vertexes and edges of the graph. Simplification of graph structure (reducing the
number of edges) could be achieved by the application of modified affinity matrix
or alternative approaches based on statistic of queries.

This paper proposes an approach based on an application of correlation which is
a measure of the statistical relationship between inputs. It allows direction and
strength of relation between attributes and it remains an alternative technique for
reduction of the number of edges in the graph.

The reminder of the paper is structured as follows. Section 2 includes the
characteristic of vertical fragmentation databases. Section 3 describes the concept
and features of the approach based on affinity matrix and graphical algorithm. An
alternative approach based on correlation matrix is described in section 4 whereas
development of graphical algorithm that solves the problem of disconnected graph is
presented in section 5. Section 4 proposes alternative approach in a later section
there is a. Conclusions and anticipated directions for a future work are provided in
Section 6.

2. Characteristics of vertical partitioning

Vertical partitioning is the problem of clustering the attributes of a relation into
fragments named as a partitioning scheme. This scheme represents the input for the
allocation process in the next phase of designing data distribution. It should
minimize the execution time of user’s application that uses the obtained fragments.
Large number of possible solutions called Bell’s number makes the vertical
partitioning too expensive while using traditional methods. For example, the set of
ten attributes produces B10 = 115 975 of possible partitions whiles the set of 15-
attributes gives B15 =1 382 958 545. Such a rapid growth of search space results in
the need for using heuristic techniques with determined objective function. This
problem should be considered in the context of the optimization process. Heuristic
techniques are incomplete algorithms which enable finding an approximate solution
of the problem within acceptable execution time. Efficiency of these algorithms can
be determined within two categories: the quality of partitioning scheme and the
computational complexity of the algorithm.

Chakravathy [1] proposes quality evaluation of the obtained partition scheme. It
specifies the minimum value of processing cost for set of transactions. It depends
on the frequency of occurrence and fragmentation of elements to which they access.
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The quality evaluation enables to determine and compare the “goodness” of
obtained partition schema considering the same input data. It also allows to balance
the costs of the local and remote access to certain attributes by particular
transactions.

The best results (similar to optimal) are obtained by metaheuristics [3],[5] but
they are not used commonly due to high complexity (for example population
management). For the same reason they are less popular than classical algorithms.
Considering the criterion of computational complexity classical algorithms and their
modifications are the most efficient. Such an algorithm include the following:
RBPA [8], GPA [10] i CBPA[4]. All of above algorithms use Affinity Matrix as an
input. The matrix can be entered directly or after normalization.

3. Approach based on affinity matrix

Vertical partitioning algorithms based upon statistic of queries utilize the
Attribute Usage Matrix (AUM) as an input. This matrix determines both transaction
attribute reference times as well as transaction access frequencies within particular
timeframe. Values of the matrix are defined with the following function:

1if attribute A; is referred by transaction T;
0 otherwise

)

Values of the matrix define the access by transactions (rows of the matrix)
to attributes (columns of the matrix) with certain frequency. An example of
representative AUM matrix considered in [4],[8] and [10] is shown in table 1. It
contains 8 transactions referring to 10 attributes with the frequency determined
in column acc.

AUM(T, A;) = {

Table 1. The AUM for example 1

AUM | A1 A2 A3 A4 A AB AT AB A3 A1D | acc
T1 1 0 0 0 1 0 1 0 0 0 25
T2 0 1 1 0 0 0 0 1 1 0 50
T3 0 0 0 1 0 1 0 0 0 1 25
T4 0 1 0 0 0 0 1 1 0 0 33
T5 1 1 1 0 1 0 1 1 1 0 25
T6 1 0 0 0 1 0 0 0 0 0 25
7 0 0 1 0 0 0 0 0 1 0 25
T8 0 0 1 1 0 1 0 0 1 1 15

An Attribute Affinity Matrix (AAM) proposed in [6] is derived from the AUM
and frequency vector acc. It specifies affinity values between two attributes A; and 4;
of a relation R(4,,45,...,4,) as the sum of the concurrent access frequency of any two
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attributes for each transaction. Values of the matrix are defined by the following

equation.

AAM;; = Z acc(Ty) (2)
k|AUM(Ty,A)=1, AUM(Tj.Aj)=1

An example of the AAM obtained from AUM is shown in table 2. It Has
symmetrical structure and diagonal elements are always of the highest value found
in the corresponding columns and rows. Both, rows and columns, represent
attributes of the matrix and the values belong to the set of positive integers
(N+w{0}). High affinity value indicates that the same transactions access to the
same pair of attributes more often. Hence that the possibility of occurrence of the
same pair of attributes in the same fragment increases. For a zero value the pair of
attributes have no transactions in common or the transactions are characterized by
low frequency so the attributes are placed in different fragments.

The figure 1 shows an undirected affinity graph based on AAM where the
numbers of edges define the attributes and edges of graph contain affinity value
between given vertexes. The number of graph’s edges represents the difference
between edges of full graph defined as n(n-1)/2 and the number of zero values
edges. For the graph in Fig. 1 the number of edges is 45-15 = 30.

Table 2.The AAM for Example 1

AAM| 1 2 3 4 5 6 17 8 9 10
1 D2 25 0 7/ 0 a0 2B B0
2 |25 W0 75 0 25 0 60 10 75 0
3 |25 7 M5 15 25 15 25 75 15 15
4 0 0 19 40 0 40 0 0 15 40
5 |7 2 25 0 75 0 30 2% 25 0
6 0 0 19 40 0 40 0 0 15 40
7|50 60 25 0 50 0 8 &0 25 0
8 |25 10 75 0 2 0 60 M0 75 0
9 |25 75 M5 15 25 13 25 7% M5 15
0[]0 0 15 40 0 40 0 0 15 40

Fig. 1. Affinity = graph  obtained
from AAM for example 1

In case of graphical partitioning algorithm GPA (based on affinity graph) the
graph linearization is performed by creating the tree of spread and next the cycles of
fragments identification are searched. Although the reduction of complexity O(n?)
is identified as the main advantage of the algorithm but the quality of partitioning
stays low especially for large number of attributes [10]. Because of low scalability
there are many alternative approaches based on modifications of the graph. They
refer to reduction of edges obtained by normalization of the affinity matrix and
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introduction of additional limiting parameters. An example of such algorithm is
CBPA. It enables to transform AAM into connection matrix for which particular
values determine the strength of connection between the pair of attributes. Next the
connection graph is created by limiting the number of edges and adopting an
arbitrary minimum threshold of connection strength of a pair of attributes that is
called acceptance threshold. Shortage of univocal rules to define the minimum
acceptance threshold values as well as choosing the additional parameters creates
significant problem and affects the quality of partitioning.

Presented approach allows to reduce the edges without limiting parameter by
applying correlation as a measure of relationship between the attributes.

4. Matrix and graph of attributes correlation

Affinity Matrix specifies the dependence between pairs of attributes as a sum of
frequency of simultaneous access to these attributes by particular transactions.
Values of the matrix are positive integers so the occurrence of a single transaction
instance that refers to the pair of attributes will produce the edge in a graph.

Occurrence of graph’s edge with a low affinity value increases complexity of
the graph but does not affect partition scheme. In order to avoid irrelevant edges and
to reduce complexity of the graph Pearson correlation coefficient was used. The
Pearson correlation coefficient is a measure of strength and direction of linear
dependence between two variables [11]. A basic property of Pearson's p coefficient
is that the direction can be positive or negative and its values fit the range of -1 < p
< 1. Using this relation the symmetric matrix called Attribute Correlation Matrix
(ACRM) can be generated. The ACRM defines a connection between two attributes
Ai and A j of the AUM matrix. Matrix values are defined as:

0< Paa; < 1, if positive relationship
ACRM;j = {-1< Paa; < 0, if negative relationship (3)
0, if no correlation

A characteristic feature of the ACRM is the possibility of negative relationship
between a pair of attributes. It is also the main difference comparing to AAM. It
means that most of the transactions refer to one attribute only and low frequency of
occurrence can be noted for common transactions. In case of lack of correlation
none of the transactions refers to both attributes at the same time. For all cases
above particular pair of attributes is not present in the same fragment so the values
of ACRM matrix can be omitted and will not be considered further for the analysis.
With such an assumption it is allowed to reduce the number of values in the matrix
without the necessity of determining an empirical acceptance threshold value
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similarly as in the CBPA algorithm. The correlation matrix obtained from the AUM

for example 1 is shown in Table 3.

Table 3. The ACRM for example 1

ACRM 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
1 1 007 -026 -045 1 045 047 007 -026 -045
2 0,07 1 026 -045 -007 045 047 1 026 -045
3 026 0,26 1 0 0,26 0 0,26 0,26 1 0
4 045 -045 0 1 -0.45 1 045 -045 0 1
5 1 007 -026 -045 1 045 047 -007 -026 -045
6 045 -045 0 1 0,45 1 045 -045 0 1
7 047 047 -026 -045 047 -045 1 047 026 -045
8 -0,07 1 026 -045 -007 -045 047 1 026 -045
9 026 026 10 0 0,26 0 026 026 1 0
10 045 -045 0 1 0,45 1 045 -045 0 1

An undirected correlation graph is based on the ACRM. It is similar by its
concept to the affinity graph presented in Figure 1. Vertexes define particular
arguments once the edges define elements of the matrix with positive dependence.
Table 4 presents all values of the ACRM and the corresponding graph is shown in
Fig. 2. Considering vertexes with positive correlation coefficient only allowed to
reduce the number of edges in correlation graph from 30 to14.

Table 4.Positive elements in the ACRM

ACRM* | 1 2 3 4 3 B 7 g 9 10
1 1 1 0.47
2 1 026 047 1 026
3 026 1 026 1
4 1 1 1
5 1 1 0.47
] 1 1 1
7 047 047 047 1047
g 1 026 047 1 026
9 026 1 026 1
10 1 1 1

Fig.2. Correlation graph obtained

from ACRM for example 1

It can be noted that the number of edges in the graph depends directly on the
characteristics of the transaction in the AUM. Table 5 shows the results of
experiment during which the author determines the average number of edges
depending on the degree of the AUM fulfillment assuming different approaches: the
AAM, the ACRM and the ACM. Fulfillment ratio of a matrix (FRM) is defined as a
ratio of positive elements number to the total number of all elements of a matrix.
The range of FRM values is based on literature studies and it varies between 25%
and 40%. The minimum values of acceptance threshold for the ACM is assumed as
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0.2 and 0,4. Average number of graph’s edges (NGE) is determined basing upon
the number of 10000 different AUM matrixes generated for given dimensions and
fulfillment ratio. Additionally, average number of disconnected graphs (NDG)
obtained from n-sample has been determined in relation to the AUM fulfillment
ratio. The average values has been obtained by multiple repetition of measurements.

Table 5. The average number of edges depending on the fulfillment ratio of the matrix in

example 1
AAM ACRM ACM (0,2) ACM (0,4)
FRM[%] | NGE | NDG[%] | NGE | NDG[%] | NGE | NDG[%] | NGE | NDG [%]
50 41,4 0,1 19,3 10,3 38,7 0,7 28,2 7,5
45 38,6 0,2 19,1 1,7 35,6 1,4 24,4 12,3
40 34,7 0,4 18,7 12,8 31,9 2,8 20,8 20,0
35 29,7 2,8 18,2 18,2 27,3 7,0 17,5 35,1
30 23,5 11,3 17,2 29,6 221 17,2 14,4 57,5
25 17,2 39,7 14,8 66,4 16,3 46,4 11,4 83,8
20 10,6 100,0 10,3 100,0 10,4 100,0 8,0 100,0

The results presented in table 5 show that the approach based on correlation is
not influenced by decreasing number of graph’s edges nor relative decrease of AUM
fulfillment ratio. For the low value of fulfillment ratio (25%) the number of graph’s
edges for particular cases reaches similar values due to characteristic of transaction
which appears in low number of accesses to attributes. For the higher values of
fulfillment ratio (45-50%) of AAM and ACM matrixes with acceptance threshold
set to 0,2 the number of graph’s edges equals 45 (full graph). Further increasing of
acceptance threshold to 0,4 and simultaneous decreasing the number of graph’s
edges to 25-30 still remains about 60% of full graph. The use of the Pearson
correlation coefficient and considering only its positive values allows to reduce the
number of edges in the graph to 20 and that gives about 50% reduction of graph’s
edges comparing to AAM and ACM. For the fulfillment ratio on the level of 30 to
40% the reduction of the edges is not so significant but still varies in the range of
20-40%.

Introduction of correlation as a measure of attributes dependence allows to
avoid the problem of empirical selection of parameters as observed for ACM.
Reduction of the number of edges can lead to disconnection of the graph. The
possibility of disconnected graphs appearance depends on the fulfillment ratio AUM
which has been presented in Fig. 2.

In all cases, the reduction of fulfillment ratio increases the probability of

disconnected graphs occurrence. More than a half of all disconnected graph are
obtained in the AUM fulfillment ratio in the range of 25-30% and 100%
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disconnection is obtained for 20%. In case of disconnected graphs it is not possible
to use graphical algorithm for the purpose of fragmentation process. For that reason
modification of the GPA algorithm has been proposed.

< 50
(A 40 -
kel
()]
s 30 —o—AAM
©
50 20 - == ACRM
[T
3 ACM (0,2)
c 10
3 =>é=ACM (0,4)
(&)
0
50 45 40 35 30 25 20
Fulfillment ratio AUM [%]

Fig.3. Number of graph’s edges for AAM, ACRM and ACM depending on the fulfillment
ratio AUM
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Fig. 4. Number of disconnected graphs depending on the fulfillment ratio AUM for
n=10000

S. Two-phase based correlation partitioning algorithm

In order to solve the problem of disconnected correlation graph the author has
proposed two-phase partitioning algorithm called Correlation-Based Partitioning
Algorithm (CRBPA). The first phase called the initial phase uses disjoined sets that
allows to split a correlation graph into independent sub-graphs. This phase is
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realized iteratively considering all of the graph’s edges. Starting from the one
argument sets graph’s edge is being taken. Later on the sets joining operation
(UnionSet) is being performed for attributes of considered edge. In effect the
content of the sets is gradually increased and their number is being reduced
simultaneously. In case of disconnected graph the end of this phase results in at least
two sets and the most numerous of them contains k-attributes for k <n.

Computational complexity of the first phase equals O(m) where m represents
the number of edges found in the correlation graph. In the second phase independent
sub-graphs are generated basing on the obtained sets and next the final partition is
being made using classic GPA algorithm for each of mentioned sub-graphs.

Computational complexity of GPA algorithm equals O(n*) where n denotes
number of attributes. Using of such algorithm and assuming its parallel execution
allows to reduce computational complexity to O(k*) where n denotes the number of
attributes of the most numerous set. Total complexity of proposed algorithm in case
of disconnected graph equals O(m+k*) or O(m+n?) otherwise. Considering the
example 1 which includes n=10 attributes first phases result in two sub-graphs
consisted of the following elements (4,6,10) and (1,2,3,5,7,8,9). The number of
graph’s edges received from ACRM equals m=14 and the number of attributes for
the most numerous set is k=7 so the computational complexity of proposed CRBPA
algorithm is lower than in case of GPA algorithm and fulfills condition O(m+k?) <
O(n?).

6. Conclusions

This paper presents a vertical fragmentation problem in the distributed database
design. The approach proposed utilize correlation of input data based on statistic of
queries and the frequency of its occurrence. For that purpose new technique of edges
reduction in correlation graph. The technique is characterized by low sensitivity to
fulfillment ratio of input data (AUM). Potential occurrence of disconnected
correlation graph depends mainly on characteristic of input data and it excludes
using classical GPA algorithm for partitioning process. The solution of disconnected
graph assumes modification of GPA algorithm with additional phase that is based
upon disjoined sets structure. Simultaneously, computational complexity of
proposed algorithm is decreased due to parallel processing of initially achieved sub-
graphs. That way the complexity stays at the level of O(m+k?) < O(n?) where k < n
in case of disconnected graphs.

In the future work author would like to focus on the application of correlation to
estimating an influence of the number of transactions on the partitioning scheme.
Another direction is to investigate the relation between significance level and
graph’s edge reduction.



86

Dariusz Bernatowicz, Anna Bernatowicz

References

L.

10.

11.

Chakravathy S., Muthuraj J., Varadarajan R., Navathe S.: An Objective
Function for Vertically Partitioning Relations in Distributed Databases and its
Analysis, Distributed and Parallel Databases, Vol. 2, No. 1, pp. 183-207, San
Diego, 1993

Cormen T.H., Leiserson C. E., Rivest R. L., Stein C.: Introduction in
Algorithms, Third Edition, The MIT Press, USA, 2009

Du J.,, Alhajj R., Barker K.: Genetic algorithms based approach to database
vertical partitioning, Journal of Intelligent Information Systems, Vol. 26 Issue
2, pp- 167 — 183, 2006

Du J., Barker K., Alhajj R.: Attraction - Global Affinity Measure for Database
Vertical Partitioning, In proc. of ICWI, pp. 538-548, 2003

Goli M., Raolnkoohi R., Taghi S. M.: A new vertical fragmentation algorithm
based on ant collective behavior in distributed database systems, Knowledge
and Information Systems, Vol. 30, pp. 435 — 455, 2012

Hoffer A., Severance D.: The use of cluster analysis in Physical Database
design, In. Proc. First Int. Conf. on very large Database, New York, 1975

Muthuray J., Chakravarthy S., Varadarajan R., Navathe S.: A Formal Approach
to the Vertical Partitioning Problem in Distributed Database Design, [In
Technical Report. CIS Dept, University of Florida, 1993

Navathe S.B., Ceri S., Wiederhold G., Dov J.: Vertical Partitioning Algorithms
for Database Design, ACM Trans. On Database Systems, Vol. 9, No. 4, pp.
680-710, 1984

Ozsu M. T., Valduriez P.: Principles of Distributed Database Systems, Second
Edition, Prentice Hall, 1999

Ra M., Navathe S. B.: Vertical partitioning and Database Design: A Graphical
Algorithm, In Proceedings of the ACM SIGMOD International Conference on
Management of Data, pp. 440-450, Portland 1989

Sobczyk M:, Statystyka. Aspekty praktyczne i teoretyczne, Wydawnictwo
UMCS, Lublin, 2006

Abstract

The main purpose of this paper is to describe an approach of using data input
correlation based on both statistic of queries and their frequency of occurrence
within distributed databases. This approach is an alternative technique for reducing
count of edges in the graph. It also defines a direction and strength of dependence
between particular elements and is used for determination of partitioning criterion.
This paper also presents a short characteristic of vertical fragmentation process
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based on statistic of queries and development of a graphical partitioning algorithm
which enable to solve the problem of disconnected graph.

Streszczenie

Celem ponizszej pracy jest przedstawienie podejscia dotyczacego zastosowania
korelacji danych wejsciowych opartych na statystyce zapytan i czgstosci ich
wystgpienia w rozproszonych bazach danych. Podej$cie to jest alternatywnag
technikg redukcji liczby galezi w grafie podzialu. Okresla takze kierunek i site
zalezno$ci pomiedzy poszczegdlnymi elementami, ktora jest wykorzystywana przy
ustalaniu kryterium podzialu. Zawarto rowniez krotka charakterystyke procesu
fragmentacji pionowej opartej na statystyce zapytan oraz rozwini¢cie algorytmu
graficznego umozliwiajacego rozwigzanie problemu niespdjnosci grafu.

Stowa Kkluczowe: fragmentacja pionowa, rozproszone bazy danych, graficzny
algorytm podziatu, macierz i graf korelacji
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Wstep

Segmentacja jest zasadniczym etapem w rozpoznawaniu obrazow. Jednoczesnie
jest ona problemem NP-trudnym, w rozwigzaniu ktorego czgsto poshugujemy si¢
metodami numerycznymi, takimi jak algorytm k-means. Decydujacy wptyw na btad
segmentacji k-means ma poczatkowy wybor Srodkow segmentow(Pena et al., 1999
[1]). Standardowym podej$ciem jest tu jednak zupehie losowy ich wybor i przyjecie
statystycznie najlepszego rozwigzania. Heurystyczne metody inicjalizacji algorytmu
k-means czesto maksymalizujg odleglosci wzajemne $rodkoéw segmentéw, nie
uwzgledniajg natomiast gestosci rozkladu wartosci pikseli ze wzgledu na duza
ztozonos¢ obliczeniowa. W niniejszym artykule przedstawiono metod¢ inicjalizacji,
ktora uwzglednia gestos¢ poprzez oszacowanie jej wartosci dla kazdego piksela.

1. Segmentacja k-means

Celem segmentacji jest zmiana podzialu zbioru n-elementowego na zbidr
o mnigjszej liczbie elementow k, minimalizujaca pewng funkcje kosztu bedaca
bledem segmentacji. Z tego punktu widzenia segmentacja jest przeksztalceniem
podobnym do aproksymacji, ale operujgcym na zbiorach. Metody segmentacji
najczesciej dzieli si¢ na metody klastrowe, ktore podczas tgczenia pikseli biorg pod
uwage wylacznie warto$¢ przetwarzanego piksela i metody kontekstowe, ktore
uwzgledniajg rowniez wartoSci pikseli sgsiednich — z otoczenia przetwarzanego
piksela. Segmentacja jest problemem NP-trudnym nawet w przypadku podziatu
pojedynczego obrazu na dwa segmenty. W celu szybkiego znalezienia rozwigzania
w postaci minimum lokalnego wykorzystuje si¢ najczesciej metody iteracyjne.
Najpopularniejszym takim algorytmem jest klastrowa segmentacja k-means (Forgy
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1965 [2]; MacQueen 1967 [3]; Lloyd 1982 [4], Wu et al., 2008 [5]). Sposob
podzialu obrazu na segmenty metodg k-means zalezy jedynie od wartosci piksela,
nie uwzgledniajac ani jego potozenia, ani wartosci pikseli sgsiednich, dlatego jej
wynikiem sg w ogolnosci klastry niespdjne. Liczba segmentow-klastrow £, na ktore
obraz zostanie podzielony ustalana jest z gory. W pierwszej iteracji wybieranych
jest k wartosci srodkow segmentéw i piksele przydzielane sg do najblizszych im
segmentow. Srodki klastrow s3 nastepnie przeliczane do wartoéci $redniej ze
wszystkich pikseli nalezacych do danego klastra i procedura przydziatu jest
przeprowadzana ponownie. Algorytm w kazdej iteracji wykonuje zatem dwie
operacje: przypisania pikseli do klastrow i korekcji wartosci srodkéw klastrow.
Nietypowa cecha k-means wsrod algorytmow segmentacji jest mozliwose
doktadnego okreslenia btedu. Algorytm k-means minimalizuje sume¢ kwadratow
odlegtosci wartosci pikseli od przyporzadkowanych im Srodkow segmentow.

P
error =3 min (xli]—c[/]f (1)
i=1 7S\

Algorytm k-means jest zawsze zbiezny, gdyz Srednia arytmetyczna jest estymatg
bledu, ale iteracje mozna réwniez przerwa¢ w momencie uzyskania wystarczajaco
matego bledu segmentacji. Jesli funkcja kosztu bylaby suma wartosci
bezwzglednych odlegtosei pikseli od przypisanych srodkow, w drugim kroku kazdej
iteracji nalezaloby korygowac $rodki segmentéw do wartoSci mediany z pikseli
nalezacych do klastra (k-median).

Algorytm k-means mozna rdéwniez wykorzysta¢ do Kklasteryzacji danych
wielowymiarowych. Procedura segmentacji sekwencji obrazéw ma za zadanie
wyznaczy¢ zbiory skladajace si¢ z podobnych charakterystyk wartosci pikseli
w funkcji numeru kadru. Segmentacja k-means sekwencji obrazow moze byc
zastosowana w przypadku, gdy, dla kolejnych kadrow, wartosci pikseli nalezacych
do tego samego klastra zmieniajg si¢ w podobny sposob. Sytuacja taka ma miejsce
m.in. dla sekwencji obrazéw termicznych uzyskanych technikg termowizji aktywne;j
podczas rejestracji odpowiedzi temperaturowej probki na pobudzenie cieplne
o okreslonym widmie. W kazdym kadrze sekwencji uzyskujemy wowczas rdzne
obrazy, ale grupy pikseli z obszaréw o podobnych parametrach cieplnych bedg
przyjmowa¢ podobne wartosci. Metoda k-means porownuje ze sobg wektory
wartosci pikseli w kolejnych kadrach, czyli charakterystyki pikseli. Po segmentacji,
dla kazdego klastra, otrzymujemy jego S$rodek w postaci wektora — $redniej
charakterystyki klastra w funkcji kadru. Segmentacji moga by¢ poddane zaréwno
sekwencje w dziedzinie czasu jak i czestotliwosci (Rys. 1).
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a)

Rys. 1. Obraz segmentacyjny sekwencji obrazéw termicznych w dziedzinie czasu a)
i sekwencji amplitudowej b)

Dla sekwencji obrazéw definiujemy btad bezwzgledny segmentacji na S obiektow
jako sumeg odchylen wartosci wszystkich P pikseli od przyporzadkowanych im
srodkow segmentow dla wszystkich K kadrow:

error = ; fnzll% kzz; (x[k, i]— C[k, j])2 = ; glllr;”x[l]— C[j]|2 (2)

Warto podkresli¢, ze algorytm k-means fatwo zaimplementowaé z wykorzystaniem
przetwarzania rownolegtego pikseli w celu przyspieszenia obliczen.

Algorytm k-means jest szczegolnym przypadkiem segmentacji FCM (Fuzzy C-
Means) [6], w ktorej zaktada sie, Ze piksele mogg naleze¢ do segmentéw zgodnie
z okreslong funkcjg wagowa p. Zaktadajac, ze S oznacza liczbe segmentow a r
stopien rozmycia przynaleznosci pikseli do segmentow:

xlilel7l)= ”x[i]—c[j]r”(“l)
/1( [], [J]) Z;”x[i]_c[k]rzqﬂ) .

W kazdej iteracji $rodki klastrow modyfikowane sg przez wyznaczenie $rodka
ciezkosci segmentow:

£- > il e Bdi]
> il els)

Jesli tylko dla jednego segmentu waga jest niezerowa, algorytm degeneruje si¢ do
metody k-means. Algorytm FCM w og6lnosci znajduje lepsze rozwigzanie, jest
jednak znacznie bardziej ztozony obliczeniowo, jest trudniej zbiezny i wymaga
dobrania odpowiedniego wspotczynnika rozmycia r.

)
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2. Popularne metody inicjalizacji

Algorytm k-means jest zawsze zbiezny jesli miarg odleglosci wektorow jest
metryka euklidesowa, ale o szybkosci zbieznosci i doktadno$ci rozwigzania
decyduje przede wszystkim wybor poczatkowy srodkoéw klastrow (Pena et al., 1999
[1]). Istnieje kilka popularnych metod inicjalizacji srodkow klastrow:

1. Inicjalizacja Forgy’ego [2] — przyjmuje si¢ wartosci losowe, wybrane
sposrod  danych  wejSciowych, przy jednorodnym  rozktadzie
prawdopodobienstwa.

2. KKZ (Katsavounidis et al. [7]) — na pierwszy $rodek mozna wybra¢ piksel
o najmniejszej lub najwigkszej wartosci. Kolejne przyjmujg wartosci pikseli
potozonych najdalej od znalezionych juz s$rodkéw. Maksymalizujac
odleglos¢ pomiedzy srodkami gwarantuje si¢ dobra separacje segmentow.
Metoda jest bardzo szybka, poniewaz przechowujac tablice minimalnych
odleglosci kazdego piksela od znalezionych srodkow wybieramy na nowy
srodek piksel o maksymalnej odleglosci i korygujemy tablice tylko dla
pikseli najblizszych znalezionemu $rodkowi. Wadg tej metody jest czeste
tworzenie segmentoéw z niewielkiej liczby pikseli o wartosciach skrajnych,
tzw. outlierow.

3. k-meanst+ (D.Arthur, S.Vassilvitskii [8]) - przyjmuje si¢ wartosci losowe,
wybrane sposrdd danych wejsciowych, przy rozktadzie prawdopodo-
bienstwa proporcjonalnym do odleglosci od juz wyznaczonych srodkéw.
W tym celu wyznaczamy sume¢ odleglosci wszystkich pikseli od
znalezionych $rodkow. Losujemy pewng odlegtos¢ d z zakresu od 0 do tej
sumy 1 znajdujemy indeks piksela, dla ktorego suma odlegtosci pikseli
przekroczy warto$¢ d. Znaleziony piksel dodajemy do wektora srodkow.
Metoda Iaczy w sobie zatem wykorzystanie statystyki i analiz¢ odlegtosci
od juz wyznaczonych srodkow.

3. Inicjalizacja uwzgledniajaca gestos¢ pikseli

Powyzsze inicjalizacje algorytmu k-means nie uwzgledniajg jednak gestosci
okreslonej jako rozklad wartosci pikseli. Wymaga ona obliczenia wzajemnych
odleglosci pomiedzy pikselami, czyli liczby operacji rzedu O(n?). Dla problemow
wielowymiarowych w celu oszacowania ggstosci mozna postuzy¢ si¢ strukturg
drzewa kd dzielgcego przestrzen danych w kolejnych wymiarach (S.Redmond
i C.Heneghan [9]). O duzej gestosci piksela decyduja niewielkie odleglosci od jego
sgsiadow. Mozemy te funkcje okresli¢ zatem np. poprzez sumowanie odwrotnosci
odlegtosci od pozostatych pikseli (Inverse Distance Weighting Function):

— c 1
A BT+ ?



Inicjalizacja segmentacji k-means uwzgledniajqca rozklad gestosci pikseli 93

Czynnik ¢ jest dodatni i zwigzany z kwantyzacja danych, w wyniku ktorej niektore
odleglosci pomiedzy pikselami sg zerowe. Wyznaczenie tak zdefiniowanej funkcji
jest bardzo kosztowne obliczeniowo, ale mozna jej warto$¢ podda¢ oszacowaniu.
Zat6zmy, ze odleglosci piksela k od pozostatych sg zawsze takie same, wowczas:

L 1 P
plk]=>" = 6)

i1 ||x[i]—x[k]|2 +e dlk]+e

Gestos¢ piksela & mozemy okresli¢ korzystajac z rozwinigecia w szereg Taylora
funkcji (d + 1)™' =1—d + d? — d® + -+, poniewaz:

A —— =1Z[”x BT J 0

i-1 ||x[i]—x[k]| +& €0

Rozwijajac rowniez prawg strong przyblizenia (3), otrzymujemy:

oL Sl el + LSl -

2[4

Z poréwnania pierwszych sktadnikow rozwinie¢ wynika, ze odlegltos¢ d dla piksela
k powinna by¢ réwna sredniej ze wszystkich odleglosci tego piksela wzgledem
pozostatych. Mozna ja szybko wyznaczy¢ dla wszystkich pikseli na podstawie
wartoSci  $redniej X 1 wariancji Var[x], przy =zalozeniu jednakowego
prawdopodobienstwa przyjmowanych wartosci przez piksele.

=%§:||x[i]—x[k]|2 -
LS+ el -l -l

Przyblizenie bgdzie prawdziwe jesli ciagi nie beda si¢ rozbiega¢ zbyt szybko, tzn.
dla € > d[k]. Poniewaz czynnik ¢ powinien by¢ jak najmniejszy i staly dla
wszystkich pikseli, przyjmiemy za jego warto$¢ Srednig ze wszystkich odleglosci
dk]

©)

=—Zd Z(Var[x +|x- x[k]|) 2-Var|x] (10)

i=1
Gestos¢ piksela mozemy zatem oszacowac jako:

P
k|= 11
Ple] 3»-Var[x]+||)_c—x[k]|2 (b
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Metoda inicjalizacji uwzgledniajacag gestos¢ pikseli okreslona zostata jako High
Density (HD). Na s$rodki segmentow powinny zosta¢é wybrane piksele o jak
najwigkszej gestosci ale 1 jak najbardziej odlegte od juz wyznaczonych Srodkow,
dlatego w metodzie na pierwszy srodek jest wybierany piksel o najwigkszej
gestoSci, natomiast pozostale $rodki segmentow przyjmujg wartosci pikseli
o maksymalnym iloczynie gestosci piksela i jego odleglosci od juz wyznaczonych
srodkow.

4. Porownanie metod inicjalizacji

W eksperymencie porownane zostaly wyniki segmentacji czterech sekwencji
obrazow uzyskanych za pomocg techniki termografii aktywnej. Wykorzystano
metody inicjalizacji FA, KKZ, kmeans++ oraz nowa metod¢ HD. W Tabeli 1
przedstawione zostaly bledy wyznaczone zgodnie z (2) dla segmentacji sekwencji
obrazow na 16, 50, 100 i 1024 klastrow. Rys. 1 przedstawia te wyniki w postaci
wykresow, pomijajgc segmentacje na 1024 obiektow, ze wzgledu na podobne bledy
dla wszystkich metod inicjalizacji.

Tabela 1. Bledy segmentacji przyktadowych sekwencji w funkeji liczby segmentow dla
roznych metod inicjalizacji

Segments count 16 50 100 1024
Seql FA(S) 22,58 7,04 5,36 3,03
KKZ 10,97 6,52 5,4 2,91
KM++ 22,83 9,22 8,37 3,09
HD 9,44 6,02 5,15 2,95
Seq2 FA(S) 1,58 0,886 0,615 0,319
KKZ 2,1 0,892 0,639 0,297
KM++ 1,62 1,17 0,808 0,331
HD 1,69 0,817 0,597 0,308
Seq3 FA(S) 48,74 20,86 15,67 8,99
KKZ 62,3 22,97 16,73 8,56
KM++ 59,48 22,36 16,17 9,08
HD 54,2 22,39 16,31 8,83
Seq4 FA(S) 3,25 2,71 1,99 1,027
KKZ 7,77 2,05 1,56 0,603
KM++ 3,36 2,74 2,26 1,058
HD 33 1,55 1,2 0,635
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Rys. 2. Wykres bledow segmentacji sekwencji Seql do Seq4 dla réznych metod
inicjalizacji

Srodki segmentow w przypadku FA wybierane sa statystycznie z najlepszej
inicjalizacji losowej. W ten sposob algorytm kmeans traci jednak swa najwicksza
zalete, jaka jest szybko$¢ znajdowania rozwigzania. W eksperymencie wybrano
najlepsza segmentacj¢ losowa z pigciu prob.

Metoda KKZ uniezaleznia wynik segmentacji od statystyki. Kolejne s$rodki
wyznaczane sg jak najdalej od znalezionych wczesniej srodkow, skutkujac prawie
rébwnomiernym ich rozmieszczeniem.
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Inicjalizacja kmeans++ stara si¢ wykorzysta¢ zalety inicjalizacji KKZ i FA.
Poniewaz jednak, podobnie jak FA jest metoda statystyczng, wymaga w zasadzie
kilku niezaleznych uruchomien algorytmu, a wiec kilkukrotnie dtuzszych czasow
przetwarzania. ROwniez blad segmentacji jest czesto wyzszy niz w metodzie KKZ
(szczegolnie dla wigkszej liczby segmentow). W eksperymencie, algorytm
wykonywany byt dla inicjalizacji kmeanst+ tylko raz, stad tez bledy segmentacji
przewaznie wyzsze niz dla pigciu uruchomien FA.

Dla inicjalizacji HD algorytm k-means zachowuje si¢ podobnie jak
w przypadku KKZ, ale ze wzgledu na wykorzystanie informacji o rozkladzie
gestosci  pikseli blad koncowy segmentacji jest mniejszy. Liczba iteracji
potrzebnych do znalezienia minimum jest rOwniez mniejsza i tym samym czas
przetwarzania, mimo dodatkowych obliczen podczas inicjalizacji, jest podobny jak
w metodzie KKZ (Rys. 3).

120
100 r' "
80
@ / —o—FA(5)
€ 60
= .‘ —8—KKZ
40
— KM++
20
— —5—HD
0
0 500 1000

segments count

Rys. 3. Czas segmentacji sekwencji Seql dla réoznych metod inicjalizacji

Podsumowanie

Metoda k-means znajduje bardzo szerokie zastosowanie ze wzgledu na szybkos$c
i tatwo$¢ implementacji w segmentacji, kwantyzacji wektorowej i rozpoznawaniu
cech. Zasadniczy wplyw na doktadno$¢ znalezionego rozwigzania ma wybor
poczatkowy $rodkow segmentow. W artykule przedstawiono metode inicjalizacji,
ktora korzystajac z oszacowania ggstosci pikseli, pozwala na uniezaleznienie od
wyboru statystycznego i uzyskanie wynikow z mniejszym btgdem od znanej metody
KKZ. Wyniki wielokrotnej inicjalizacji metodami statystycznymi, ktore sg
standardowo uzywane, moga dostarczy¢ podobnego rozwigzania, ale czasy
przetwarzania beda wowczas wielokrotnie dtuzsze.
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Streszczenie

Artykut przedstawia modyfikacje inicjalizacji KKZ algorytmu k-means,
uwzgledniajaca, oprocz wzajemnych odleglosci $rodkéw segmentdw, rowniez
rozktad gestosci pikseli. Funkcja gestosci piksela jest sumg odwrotnosci odlegtosci
piksela od pozostatych i jest poddawana oszacowaniu na podstawie odleglosci
piksela od wartosci Sredniej i wariancji wartosci pikseli. W eksperymentach
segmentacji podlegaly cztery rézne sekwencje obrazoéw termicznych uzyskanych
metodg termografii aktywnej. Pomimo dodatkowych obliczen podczas inicjalizacji,
metoda wykazata szybszg zbiezno$¢ algorytmu z czasami bardzo podobnymi do
inicjalizacji KKZ, ale mniejszym bledem koncowym segmentacji.
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Abstract

This article presents a modification for the KKZ initialization of the k-means
segmentation algorithm, which, in addition to the mutual distance of segments, takes
into account the density of pixels. Pixel density is expressed asa sum of the inverse
of the pixel’s distance to the other pixels and is subjected to estimation based on the
distance from the mean and variance of the pixel values. In the experiments, four
different sequences of thermal images were used, obtained using active
thermography. Despite the additional calculations during initialization, method
showed a faster convergence of the algorithm, with processing times very similar to
the KKZ initialization, but with a lower final segmentation error.



