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této práce.
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Abstrakt

Tato práce se zabývá refaktorizaćı a rozvojem stávaj́ıćı aplikace ParaCell,
která slouž́ı k indexaci výsledk̊u v práškové difrakci. V práci je představena
problematika a je analyzován aktuálńı stav aplikace, která je následně rozš́ı̌rena
a přepracována. Hlavńımi př́ınosy jsou navržeńı a implementace grafického
rozhrańı ve frameworku Qt, přepracováńı stávaj́ıćıho CUDA kódu do alter-
nativńıch technologíı Vulkan a OpenCL a flexibilńı integrace sestavovaćıho
nástroje CMake. Výsledná aplikace je zdokumentována a podrobena automa-
tickému a uživatelskému testováńı.

Kĺıčová slova prášková difrakce, Qt, CUDA, Vulkan, OpenCL, CMake
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Abstract

This thesis deals with the refactorization and expansion of an existing ap-
plication called ParaCell, used for indexation of powder diffraction records.
The thesis introduces the problem domain, along with the analysis of the cur-
rent application. The main improvements are the design and implementation
of a graphical user interface, reworking existing CUDA code into alternative
technologies (Vulkan, OpenCL) and a flexible integration of the CMake build
system. The final application is documented and undergoes automatic and
user testing.

Keywords powder diffraction, Qt, CUDA, Vulkan, OpenCL, CMake
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3.1.2 Konfiguračńı soubory . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19
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3.5.1 Funkčńı požadavky . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
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3.5.4 Výběr GUI technologie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34
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6.2 Uživatelské testováńı . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 69
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4.3 Návrh hlavńı obrazovky . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47
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4.7 Návrh karty pro úpravu datových soubor̊u . . . . . . . . . . . . . . 49
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C.11 Sńımek rozděleńı karet . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 94
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C.16 Sńımek nastaveńı . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 96
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Úvod

Hlavńım bodem této práce je program ParaCell, který slouž́ı k analýze krysta-
lických látek z existuj́ıćıch naměřených dat metodou práškové difrakce. Tento
princip p̊uvodně vznikl v prvńı polovině 20. stolet́ı a mnoho dnes použ́ıvaných
metod jsou stále deśıtky let staré. Nicméně vzhledem k výpočetńı náročnosti
se stále jedná o problém, který i v aktuálńı době může benefitovat z moderńıch
výpočetńıch možnost́ı, předevš́ım z vysoké paralelizace. Program je poměrně
rozsáhlý ve svých možnostech, implementuj́ıćı v́ıcero r̊uzných výpočetńıch me-
tod s podporou r̊uzných formát̊u dat. Na vývoji se v nějaké mı́̌re pod́ılelo větš́ı
množstv́ı lid́ı (i v rámci některých daľśıch závěrečných praćıch) což mělo ne-
gativńı dopad na celkovou strukturu a konzistenci aplikace. Z toho d̊uvodu
vznikla tato práce, v rámci které bude program předělán pro jednodušš́ı bu-
doućı vývoj a jednodušš́ı použit́ı, spolu s rozš́ı̌reńım o některé nové funkce.

Osobńı motivaćı pro tuto práci byla možnost źıskat zkušenosti s praćı
na rozsáhleǰśım neznámém projektu, který je třeba vzhledem k celkovému
přepracováńı kompletně pochopit. Zároveň projekt nab́ıźı množstv́ı oblast́ı,
kde je možné uplatnit vlastńı schopnosti a kreativitu, od netechnického návrhu
uživatelského prostřed́ı po reorganizaci a reimplementaci zdrojového kódu,
s d̊urazem i na zachováńı výkonu. V neposledńı řadě byl motivaćı zájem
o naučeńı se v́ıce o výpočtech na grafických kartách, se kterými jsem měl
dosud minimálńı zkušenosti.
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Kapitola 1
Ćıle práce

Ćılem práce je seznámit se s aplikaćı a problémovou doménou a na základě
provedené analýzy aplikaci přepracovat a rozš́ı̌rit.

Úvod do problematiky krystalografie a práškové difrakce, které souviśı
s aplikaćı, je zpracován v kapitole 2. Analýze současného stavu aplikace se
věnuje sekce 3.1, spolu s popisem zdrojového kódu a s návrhy k refaktorizaci.

Pro jednodušš́ı sestavováńı aplikace (podporu v́ıce operačńıch systémů,
integraci s použ́ıvanými technologiemi, možnost konfigurace) byla do projektu
implementován sestavovaćı systém. Analýze dostupných možnost́ı se věnuje
sekce 3.2.

Pro některé výpočty jsou v projektu použ́ıvány grafické procesory pomoćı
technologie CUDA. V rámci této práce jsou grafické výpočty zobecněny a re-
implementovány pomoćı hardwarově nezávislých technologíı. Představeńım
a analýzou alternativńıch rozhrańı se věnuje sekce 3.3, implementačńı detaily
se pak nacházej́ı v sekci 5.2.

Aktuálńı aplikace nab́ıźı pouze prostřed́ı z př́ıkazové řádky. Daľśım ćılem
práce je vytvořeńı alternativńıho grafického prostřed́ı pro usnadněńı práce
s použ́ıvanými soubory a spouštěńı výpočt̊u. Analýze požadavk̊u kladených
na uživatelské prostřed́ı se věnuje sekce 3.5, návrh prostřed́ı je popsán v sekci
4.4 a detaily implementace v sekci 5.3.

Pro zlepšeńı kvality kódu byly implementovány některé nástroje pro sta-
tickou analýzu zdrojového kódu. Rešerše nástroj̊u byla provedena v sekci 3.6,
detail̊um implementace spolu s přepracováńım kódu se věnuje sekce 5.4.

Testováńı výsledné aplikace se věnuje kapitola 6. Pro hlavńı výpočetńı
a grafickou část aplikace byly vytvořeny automatické testy. Dále pro ověřeńı
kvality grafického prostřed́ı bylo rovněž provedeno uživatelské testováńı.

Kód z nových i p̊uvodńıch část́ı aplikace byl zdokumentován, s popisem
v sekci 5.5. Pro uživatelské použit́ı byla vytvořena instalačńı B a uživatelská
C př́ıručka.
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Kapitola 2
Představeńı problematiky

Program ParaCell slouž́ı k analýze krystalické struktury látek pomoćı dat
źıskaných metodou práškové difrakce.

Pro vysvětleńı, co a jak program dělá, je tato kapitola rozdělena do dvou
hlavńıch část́ı: prvńı je úvod do krystalografie, ve které budou vysvětleny
základńı pojmy a co přesně se program snaž́ı řešit. V druhé části bude popsána
metoda práškové difrakce, předevš́ım jak aplikace funguje.

Pro lepš́ı orientaci jsou hlavńı symboly použ́ıvané v této kapitole zapsány
do tabulky 2.1. Tabulka slouž́ı jako rychlá reference, všechny symboly jsou
podrobněji představeny v samotném textu.

a⃗, b⃗, c⃗ Vektory primitivńı buňky
a, b, c Délky vektor̊u primitivńı buňky
α, β, γ Úhly mezi vektory primitivńı buňky
h, k, l Millerovy indexy, definuj́ıćı osnovu rovin pro primitivńı buňku
dhkl Vzdálenost mezi rovinami osy definované indexy hkl

a⃗∗, b⃗∗, c⃗∗ Reciproké vektory zkonstruované z vektor̊u primitivńı buňky
d⃗∗

hkl Bod reciproké mř́ıžky osnovy definované indexy hkl. Pro velikost
vektoru plat́ı |d⃗∗

hkl| = 1
dhkl

Tabulka 2.1: Symboly použ́ıvané v této kapitole.

2.1 Úvod do krystalografie

Krystalografie je obecně vědńı obor zabývaj́ıćı se krystalickými látkami. Krys-
taly jsou pevné látky, jejichž vnitřńı struktura je pravidelně uspořádána (na
rozd́ıl od amorfńıch, nahodile strukturovaných látek). Krystalická struktura
má pak výrazný vliv na fyzikálńı vlastnosti látky, typickým př́ıkladem je ani-
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2. Představeńı problematiky

zotropie, kdy se vlastnosti látky mohou měnit v r̊uzných směrech. Informace
v této sekci jsou čerpány ze zdroj̊u [1] a [2].

2.1.1 Krystalové mř́ıžky

Krystalové mř́ıžky slouž́ı pro abstrakci pravidelné vnitřńı struktury krystal̊u.
Základńı metodou pro vytvořeńı pravidelného vzoru je translačńı opakováńı,
tedy že nějaký vzor (skupina atomů, molekul. . .) se pravidelně opakuj́ı ve všech
směrech, s nějakých konstantńım posunut́ım. Translačńı periodicitu je možné
popsat pomoćı prostorové mř́ı̌zky, kde jsou opakuj́ıćı se vzory abstrahovány
jako jednotlivé body (př́ıklad je ukázán na obrázku 2.1).

Pro vyjádřeńı struktury krystalu se použ́ıvaj́ı Bravaisovy mř́ı̌zky. Ty je
možné reprezentovat pomoćı 3 vektor̊u (⃗a, b⃗, c⃗) takových, že každý bod mř́ıžky
(značen T) lze vyjádřit jako součet celoč́ıselných násobk̊u těchto vektor̊u (vek-
tory tedy tvoř́ı lineárně nezávislý soubor a každý bod mř́ıžky lze vyjádřit jako
jejich celoč́ıselnou lineárńı kombinaci).

T = u · a⃗ + v · b⃗ + w · c⃗

Rovnoběžnostěn definovaný těmito vektory se nazývá primitivńı (nebo
elementárńı) buňkou, vizualizovanou na obrázku [2.2]. Délky těchto vektor̊u
(a = |⃗a|, b = |⃗b|, c = |⃗c|), spolu s úhly mezi nimi (α = ̸ (⃗b, c⃗), β = ̸ (⃗a, c⃗),
γ = ̸ (⃗a, b⃗)) tvoř́ı mř́ı̌zkové parametry. Př́ımky vytyčené jednotlivými vektory
se označuj́ı jako osy buňky, jejich pr̊useč́ık jako počátek (značen 0).

Obrázek 2.1: Př́ıklad mř́ıžky zobecněné na 2 dimenze. Skupiny tvar̊u (kruh,
čtverec, trojúhelńık) představuj́ı nějakou opakuj́ıćı se strukturu. Jednotlivé
body mř́ıžky pak tuto strukturu abstrahuj́ı. Převzato z [2, Obr. 2.3], vlastńı
zpracováńı.
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2.1. Úvod do krystalografie

Obrázek 2.2: Př́ıklad prostorové mř́ıžky s vyznačenou primitivńı buňkou.
Mimo bod̊u samotné buňky jsou viditelné i daľśı body mř́ıžky, které je možné
popsat celoč́ıselnou lineárńı kombinaćı vektor̊u. Převzato z [2, Obr. 2.8], vlastńı
zpracováńı.

Každou mř́ıžku můžeme ekvivalentně popsat v́ıcero (nekonečně) r̊uznými
primitivńımi buňkami podle výběru vektor̊u, nicméně každá buňka jedno-
značně definuje př́ıslušnou krystalickou mř́ıžku.

2.1.2 Krystalové soustavy

Podle souměrnosti se prostorové Bravaisovy mř́ıžky děĺı do 14 r̊uzných ka-
tegoríı. Každá z nich zároveň spadá pod jednu ze 7 krystalových soustav,
uvedených v tabulce 2.2. Ty kategorizuj́ı krystaly podle souměrnosti samotné
krystalické struktury.

Do nejobecněǰśı triklinické soustavy tak spadá každý krystal, zat́ımco
o ostatńıch soustavách lze uvažovat jako o speciálńıch př́ıpadech triklinické
soustavy. Např́ıklad znalost, že nějaký krystal patř́ı do kubické soustavy,
poskytuje výrazně v́ıce informaćı, než když v́ıme, že je monoklinický. Do
budoucna d̊uležitý je fakt, že požadavky jednotlivých soustav lze vyjádřit
podmı́nkami na jednotlivé mř́ıžkové parametry.

2.1.3 Osnovy rovin

Pro každou mř́ıžku se zvolenou buňkou můžeme definovat nekonečný počet
osnov rovin. Každá osnova je množinou rovnoběžných rovin, kdy každé 2 sou-
sedńı roviny maj́ı od sebe stejnou vzdálenost, označovanou d.

Uvažujme osnovy takové, že jedna z rovin procháźı počátkem, a daľśı rovina
nejbĺıže počátku vytýká na jednotlivých osách úseky délky a

h , b
k , c

h , kde h, k, l
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2. Představeńı problematiky

Krystalová soustava Omezeńı parametr̊u

Triklinická -

Monoklinická α = γ = 90◦

Ortorombická α = β = γ = 90◦

Romboedrická
a = b = c

α = β = γ

Tetragonálńı
a = b

α = β = γ = 90◦

Hexagonálńı
a = b

α = β = 90◦, γ = 120◦

Kubická
a = b = c

α = β = 90◦

Tabulka 2.2: Přehled krystalových soustav spolu s kladenými podmı́nkami na
mř́ıžkové parametry.

jsou celá č́ısla. Tuto trojici č́ısel nazýváme Millerovými indexy a znač́ı se (hkl).
Indexy lze interpretovat i tak, že jednotlivé roviny osnovy děĺı vektory a⃗, b⃗,
c⃗ na h, k, l stejně dlouhých část́ı. Trojice index̊u jednoznačně určuje celou
osnovu rovin (značeńı dhkl tak do budoucna bude označovat mezirovinnou
vzdálenost osnovy definované danými indexy). Př́ıklad osnov je viditelný na
obrázku 2.3.

V př́ıpadě, že je rovina rovnoběžná s některou z os, se př́ıslušný index
definuje jako 0. Pokud rovina na nějaké ose vytýká záporný úsek (tedy po-
kud směr od počátku k pr̊useč́ıku je opačný než směr př́ıslušné osy), je daný
index záporný, značeno např́ıklad h̄. Z požadavk̊u na osnovu zároveň plat́ı,
že nejbĺıže počátku jsou 2 r̊uzné roviny, ze kterých vzejdou stejné indexy,
ale s opačným znaménkem. Z toho vyplývá, že indexy (hkl) a (h̄k̄l̄) popisuj́ı
stejnou osnovu.

Pro libovolné indexy (hkl) můžeme źıskat novou osnovu přenásobeńım
každého indexu stejným celým č́ıslem n (nh; nk; nl). Tato nová osnova bude
obsahovat všechny roviny předchoźı osnovy, pouze mezi každé dvě p̊uvodně
sousedńı roviny bude vloženo n−1 rovin nových. Z toho vyplývá, že vzdálenost
mezi rovinami bude menš́ı, vyjádřitelná vztahem dnh;nk;nl = dhkl

n .

2.1.4 Reciproká mř́ıžka

Pro budoućı výpočty je d̊uležitým (byt’ na prvńı pohled značně abstraktńım)
konceptem takzvaná reciproká mř́ı̌zka. Mějme nějakou primitivńı buňku, de-
finuj́ıćı př́ıslušnou standardńı mř́ıžku (zvanou př́ımou). Dále mějme množinu
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2.1. Úvod do krystalografie

Obrázek 2.3: Př́ıklad r̊uzných osnov rovin na dvojrozměrném řezu pro vybra-
nou primitivńı buňku. Vektor c⃗ je kolmý na nákresnu a všechny osnovy jsou
s ńım rovnoběžné, tedy index l je vždy 0. Na osnově A je viditelný ekviva-
lentńı zápis pomoćı negovaných index̊u. Na osnovách D a E je znázorněno
vynásobeńı index̊u stejným č́ıslem. Převzato z [1, obrázek B.8], vlastńı zpra-
cováńı.

osnov rovin definovanými všemi r̊uznými kombinacemi index̊u (hkl). Každé ta-
kové osnově odpov́ıdá 1 bod v reciproké mř́ıžce, který lež́ı na kolmici osnovy
(= kolmici jej́ı libovolné roviny) procházej́ıćı počátkem mř́ıžky. Bod osnovy
lež́ı na této kolmici ve vzdálenost 1

d od počátku, v protisměru k osám mř́ıžky.
Reciproká mř́ıžka je tvořena všemi takto zkonstruovatelnými body.

Ekvivalentně lze reciprokou mř́ıžku zkonstruovat pomoćı primitivńı reci-
proké buňky, určenou vektory a⃗∗, b⃗∗ a c⃗∗. Ty jsou definovány jako vektory od
počátku k reciprokým bod̊um osnov (100), (010) a (001). Vektor a⃗∗ je tedy
kolmý na rovinu definovanou př́ımými vektory b⃗ a c⃗ a má velikost rovnou 1

d100
.

Ekvivalentně jsou definovány i ostatńı dva vektory.

Pomoćı nich je možné libovolný bod reciproké mř́ıžky popsat následovně:

d⃗∗
hkl = h · a⃗∗ + k · b⃗∗ + l · c⃗∗

Tedy, reciproký bod př́ısluš́ıćı osnově s indexy (hkl) lze zkonstruovat lineárńı
kombinaćı těchto vektor̊u.
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2. Představeńı problematiky

2.2 Prášková difrakce

V předchoźı sekci byly představeny základy krystalografie, spolu s možnost́ı,
jak popsat krystalickou mř́ıžku: nalezeńı př́ıslušné primitivńı buňky, která je
specifikována svými 6 parametry.

Krystalická struktura některých látek může být natolik velká, že je jasně
rozlǐsitelná pouhým okem. Na druhé straně jiné látky mohou obsahovat velké
množstv́ı extrémně malých, r̊uzně orientovaných krystal̊u. V takovém př́ıpadě
se hovoř́ı o prášku, s velikost́ı zrn v řádu mikrometr̊u. V této části bude
představen zp̊usob analýzy takto takových látek pomoćı rentgenového zářeńı.
Použity budou zdroje [1], [3] a [4].

2.2.1 Braggova rovnice

Pro jednoduchost budeme uvažovat ideálńı, nekonečný krystal. Základńı prin-
cip spoč́ıvá ve vyśıláńı paprsk̊u rentgenového zářeńı na daný krystal. Při
pr̊uchodu zářeńı látkou se každý atom stane vyśılačem elektromagnetického
zářeńı se stejnou vlnovou délkou (předpokládáme elastický rozptyl, kdy nedo-
jde ke ztrátě energie). Vyśılané zářeńı z jednotlivých atomů spolu interferuje
a v ideálńım př́ıpadech, kdy maj́ı obě vlněńı stejný fázový posun, dojde ke kon-
struktivńı interferenci (zvýšeńı amplitudy). Samotný pojem difrakce označuje
konstruktivně se skládaj́ıćı vlněńı, která se při pr̊uchodu překážkou (zde krys-
talem) ohýbaj́ı od svého p̊uvodńıho směru.

Na zař́ızeńı měř́ıćım amplitudy odražených paprsk̊u (obecně difraktometr)
je možné změřit směry, ve kterých je intenzita nejvyšš́ı a ve kterých tedy došlo
ke konstruktivńımu skládáńı. Vzhledem k pravidelnosti krystalu můžeme, po-
kud známe jeho strukturu, tyto směry vypoč́ıtat. Na druhé straně ale můžeme
z naměřených výsledk̊u rovněž zpětně vypoč́ıtat parametry krystalové mř́ıžky.

Pro ilustraci, kdy ke skládáńı dojde, budeme použ́ıvat krystalickou mř́ıžku
a zjednodušeně budeme předpokládat odraz od bod̊u této mř́ıžky. Pokud
bychom měli pouze jednu rovinu bod̊u mř́ıžky, dojde ke konstruktivńımu
skládáńı, pokud se úhel odrazu rovná úhlu dopadu. V př́ıpadě trojrozměrné
struktury je nicméně nutné zjistit př́ıpad, kdy dojde ke skládáńı s body lež́ıćımi
na r̊uzných paralelńıch rovinách. K tomu nám poslouž́ı dř́ıve zavedená os-
nova rovin (předpokládáme, že na každé rovině osnovy lež́ı body krystalické
mř́ıžky).

Př́ıklad je viditelný na obrázku 2.4, kde jsou zvýrazněny 2 paralelńı pa-
prsky, které se odraźı od bod̊u X a Y lež́ıćıch na mř́ıžce v sousedńıch rovinách1.
Předpokládáme, že oba paprsky jsou v bodech A a B ve stejné fázi, a ćılem
je zajistit, aby byly ve fázi i odražené paprsky v bodech D a E. K tomu
použijeme vlnovou délku, λ, která znač́ı vzdálenost uraženou vlněńım během

1Daný př́ıklad předpokládá, že body v sousedńıch rovinách lež́ı ”pod sebou“(př́ımka jimi
vedená je kolmá na osnovu). Aplikaćı daľśıch trigonometrických pravidel se však dá ukázat,
že pravidlo plat́ı i v př́ıpadě, že jsou body mezi sebou v rovinách posunuty.
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2.2. Prášková difrakce

Obrázek 2.4: Př́ıklad Braggovy rovnice. Převzato z [1, Obr. B.5] a [3, Fig. 1.6],
vlastńı zpracováńı.

jedné periody. Druhý paprsek oproti prvńımu nav́ıc uraźı úseky −−→
GY a −−→

Y H.
Aby byla zajǐstěna stejná fáze, muśı druhý paprsek mezi t́ımto úsekem urazit
dráhu rovnou nějakému celoč́ıselnému násobku své vlnové délky. Muśı tedy
platit n · λ = |

−−→
GY | + |

−−→
Y H|. Vzdálenost mezi rovinami je dána hodnotou d.

Pokud délky vektor̊u vyjádř́ıme pomoćı funkce sinus, dostaneme Braggovu
rovnici:

n · λ = 2d · sin(θ) (2.1)

Pro praktické použit́ı převedeme Braggovu rovnice na tvar, který ji prováže
s dř́ıve zavedenou reciprokou mř́ıžkou. Na přechoźım obrázku je viditelný vek-
tor h, definovaný jako rozd́ıl př́ıchoźıho vektoru S0 od odraženého vektoru S.
Vektor h je potom kolmý na odrazovou rovinu a plat́ı sin(θ) = 0.5|h|

|S0| , z čehož
plyne 2sin(θ) = |h|

|S0| . Z Braggovy rovnice potom plat́ı n·λ
d = 2sinθ = |h|

|S0| .
Pokud definujeme velikost vektoru S0 jako 1

λ , rovnice se redukuje na |h| = n
d .

V předchoźı části jsme pro každou osnovu rovin s indexy (hkl) definovaly
odpov́ıdaj́ıćı bod v reciproké mř́ıžce jako vektor d⃗∗

hkl kolmý na rovinu s délkou
d∗

hkl = 1
dhkl

. Pokud tedy dojde k odrazu podle roviny (hkl), podle předchoźı
rovnice plat́ı h = n · d⃗∗

hkl.
Pravou stranu rovnice můžeme zjednodušit přenásobeńı faktorem n. Jak

bylo zmı́něno při definici osnov rovin, pokud každý z index̊u přenásob́ıme
celým č́ıslem n, źıskáme osnovu stejně směrovanou, s mezirovinnou vzdálenost́ı
vydělenou n. Pro reciproký bod takto přenásobené osnovy plat́ı:

|d⃗∗
nh;nk;nl| = 1

dnh;nk;nl
= n

dhkl
= n · |d⃗∗

hkl|
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2. Představeńı problematiky

Obrázek 2.5: Ewaldova konstrukce. Převzato z [1, Obr. B.9] a [3, Figure 1.8],
vlastńı zpracováńı.

Ze stejného směru obou osnov potom plat́ı d⃗∗
nh;nk;nl = n · d⃗∗

hkl. Rovnici
vektoru h tedy můžeme přepsat jako h = d⃗∗

nh;nk;nl.
Zjednodušeně tedy můžeme ř́ıci, že ke konstruktivńı interferenci podle ro-

viny indexované (hkl) dojde tehdy, pokud námi definovaný vektor h odpov́ıdá
reciprokému bodu této roviny.

Tuto vlastnost ilustruje takzvaná Ewaldova konstrukce (Ewaldova koule),
naznačená na obrázku 2.5. Vezměme nějakou krystalickou mř́ıžku s počátkem
v bodě 0 a vektor rentgenového zářeńı S0 dopadaj́ıćı na tento počátek. Pokud
druhý konec vektoru označ́ıme ṕısmenem C, podle dř́ıvěǰśıho zavedeńı velikosti
vektoru plat́ı |S0| = 1

λ . Ewaldova koule je nyńı zkonstruována z bodu C s po-
loměrem 1

λ (na obrázku zjednodušeno jako kružnice). Koule tedy procháźı
počátkem 0. Pokud z počátku zkonstruujeme reciprokou mř́ıžku (všechny jej́ı
body), je možné, že koule bude procházet některými z reciprokých bod̊u.
Označ́ıme jeden takový bod jako d⃗∗ a zavedeme vektor S jako d⃗∗ −C. Pro bod
plat́ı:

d⃗∗ = d⃗∗ − 0 + C − C = (d⃗∗ − C) − (0 − C) = S − S0

Vektor S0 reprezentuje př́ıchoźı paprsek, vektor S odrazový paprsek při odrazu
od osnovy definované bodem d⃗∗.
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Každý reciproký bod lež́ıćı na Ewaldově kouli tak určuje rovinu, podle
které dojde k difrakci. Zároveň při rotaci krystalu (změně úhlu dopadu) dojde
k rotaci reciproké mř́ıžky a nové body se mohou stát difrakčńımi.

2.2.2 Srovnáńı krystalu s práškem

Doposud popisovaný zp̊usob předpokládal chováńı na jediném krystalu. Prvńı
pokusy s rentgenovým zářeńım skutečně použ́ıvali celistvé krystaly2.

Prášková difrakce nicméně neprovád́ı experimenty na jednotlivých krysta-
lech, ale na látce s velkým množstv́ım malých, r̊uzně orientovaných krystal̊u.
Při pr̊uchodu paprsku látkou tak efektivně může doj́ıt k difrakci podle v́ıce
krystal̊u najednou. Statisticky, při dostatečně velkém množstv́ı krystal̊u, je
možné najednou zachytit všechny možné rotace a všechny možné roviny, podle
kterých dojde k difrakci.

Nevýhodou oproti předchoźımu záznamu je, že vzhledem ke všem možným
rotaćım jsou mı́sto diskrétńıch bod̊u tvořeny soustředné kružnice. T́ım do-
jde ke ztrátě informace: v́ıme, pod jakými úhly dopadu došlo k difrakci, ale
ztráćıme informaci o směru odraženého paprsku. Zároveň daný zkoumaný vzo-
rek muśı být dostatečně kvalitńı: krystal̊u muśı být dostatečný počet, aby byly
reprezentované všechny možné orientace v podobném zastoupeńı.

2.2.3 Indexace

Pokud známe mř́ıžku popisuj́ıćı krystal, je možné vypoč́ıtat úhly, pod kterými
dojde ke konstruktivńımu skládáńı vlněńı.

Indexace je proces opačný, tedy z experimentálně naměřených difrakčńıch
dat se budeme snažit naj́ıt parametry dané buňky. V př́ıpadě práškové difrakce
máme k dispozici pouze úhly, pod kterými došlo k difrakci (upravené ve formě
2θ). Dále bude popsán postup, jak z naměřených úhl̊u vypoč́ıtat parametry
primitivńı buňky popisuj́ıćı mř́ıžku krystalu.

Rovinu, podle které došlo k difrakci, můžeme označit Millerovými indexy
(hkl), a vzdálenost mezi sousedńımi rovinami můžeme z Braggovy rovnice
vypoč́ıtat dhkl = λ

2sinθ . Pro př́ıslušný reciproký bod plat́ı |d⃗∗
hkl| = 1

dhkl
(jak

již bylo zmı́něno).
Pro skalárńı součin vektoru se sebou samým plat́ı, že se rovná kvadrátu své

velikosti, tedy (d⃗∗
hkl)2 = 1

(dhkl)2 . Zároveň podle vektor̊u primitivńı reciproké
buňky plat́ı d⃗∗

hkl = h · a⃗∗ + k · b⃗∗ + l · c⃗∗, po skalárńım součinu:

(d⃗∗
hkl)2 = h2a⃗∗2 + k2b⃗∗2 + l2c⃗∗2+

+ 2hk · a⃗∗ · b⃗∗ · cos(γ∗) + 2hl · a⃗∗ · c⃗∗ · cos(β∗) + 2kl · b⃗∗ · c⃗∗ · cos(α∗)

Zde již máme závislost na všech parametrech reciproké buňky (ze kterých
lze źıskat parametry př́ımé buňky). Dále se pro tento výpočet bude použ́ıvat

2za prvńı pokus v roce 1912 źıskal Max Theodor Felix von Laue Nobelovu cenu.
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2. Představeńı problematiky

následuj́ıćı rovnice:

Qhkl = h2A11 + k2A22 + l2A33 + hkA12 + hlA13 + klA23 (2.2)

kde parametry Axy pouze přeznačuj́ı výrazy z předchoźı rovnice. Do budoucna
se pro jednotlivé parametry složené z index̊u bude použ́ıvat značeńı pxy, podle
př́ıslušnosti k parametr̊um Axy (např́ıklad p11 = h2 pro A11 = a⃗∗2).

Takovou rovnici je třeba sestavit pro každý naměřený úhel, podle kterého
došlo k difrakci (”peak“). Źıskáme tak soustavu rovnic. Zat́ımco parametry
Axy určuj́ı parametry samotné buňky a jsou pro každou rovnici stejné, pro
každou z nich je třeba nav́ıc naj́ıt individuálńı indexy hkl (odtud název inde-
xace).

Vzhledem k experimentálńımu zdroji dat je náročné přesně určit jednotlivé
parametry. Naměřené pozice difrakćı se mohou překrývat, samotné naměřené
úhly mohou být mı́rně nepřesné. Pro data se povětšinou použ́ıvá prvńıch
20 až 30 pozorovaných difrakćı, větš́ı hodnoty úhl̊u jsou v́ıce citlivé na změny
parametr̊u.

2.2.4 Figures of merit

Pro vyhodnoceńı, zdali nalezené kandidátńı primitivńı buňky dobře odpov́ıdaj́ı
naměřeným dat̊um a která z nich buněk je nejlepš́ı, se použ́ıvaj́ı hodnot́ıćı
funkce nazývané figures of merit.

Prvńı funkćı je de Wolffovo kritérium, značené M20, která je definováno
následovně:

M20 = Q20
2ϵN20

Kde Q20 je hodnota dvacáté indexované difrakce, ϵ je pr̊uměrný absolutńı
rozd́ıl mezi naměřenými a vypočtenými hodnotami Q u prvńıch 20 pozo-
rovaných difrakćı a N20 znač́ı počet r̊uzných vypočtených hodnot Q mezi
prvńımi 20 pozorováńımi. Větš́ı hodnota znač́ı lépe odpov́ıdaj́ıćı buňku, tedy
nepřekvapivě je ćılem minimalizovat ϵ a N20. N20 slouž́ı k preferenci buněk
s menš́ım objemem. Kritérium je silně svázáno s počtem 20 difrakćı, který byl
zvolen jako kompromis z praxe.

Alternativou je Smith/Snyder index Fn, které poč́ıtá s libovolným počtem
n difrakćı. Definován je následovně:

Fn = 1
|δ · 2θ|

· N

Np

kde (|δ · 2θ|) je pr̊uměrný absolutńı rozd́ıl mezi naměřenými a vypočtenými
úhly 2θ.
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2.2. Prášková difrakce

2.2.5 Výpočetńı metody

Z vytvořené soustavy rovnic neńı možné hledat řešeńı nějakým jednoznačným
zp̊usobem. V pr̊uběhu let vznikly r̊uzné heuristické metody, které přistupuj́ı
odlǐsně k problému hledáńı s správných kombinaćı mř́ıžkových parametr̊u a in-
dex̊u. Metody se mohou výrazně lǐsit dobou běh̊u a kvalitou výsledk̊u, rovněž
mohou být r̊uzně závislé na kvalitě naměřených dat. Vzhledem k odlǐsnému
př́ıstupu každé z metod neńı možné některou z nich prohlásit objektivně za
nejlepš́ı. Konkrétńı př́ıklady jsou popsány v sekci 3.1.3, která se věnuje imple-
mentovaným metodám v programu.
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Kapitola 3
Analýza

3.1 Stávaj́ıćı řešeńı

3.1.1 Workflow

Aplikace je použ́ıvána skrze př́ıkazovou řádku, kdy každé spuštěńı provád́ı
jeden výpočet podle specifikovaných argument̊u. Program očekává 3 argu-
menty: cestu ke konfiguračńımu souboru, cestu k souboru se vstupńımi daty
a dobrovolně cestu k souboru pro výstupńı záznamy.

Následuje popis jednotlivých fáźı výpočtu, znázorněných na 3.1 ve formátu
UML activity diagramu ([5, kapitola 16]).

• V inicializačńı fázi jsou nejdř́ıve z předaných argument̊u načteny vstupńı
konfiguračńı a datové soubory. Konfiguračńı soubor kompletně specifi-
kuje požadavky na výpočet, tedy neńı možné konfigurovat výpočet přes
př́ıkazovou řádku. Podrobně je formát konfiguračńıch a datových sou-
bor̊u popsán v daľśı sekci.

• Před zahájeńım výpočtu je ještě vygenerována množina index̊u hkl, ve
které se budou hledat odpov́ıdaj́ıćı trojice pro nalezené záznamy. Apli-
kace rovněž podporuje dobrovolnou specifikaci vstupńıho souboru s de-
finićı index̊u (které poté nejsou generovány).

• Pro každou vygenerovanou trojici index̊u jsou následně předvypoč́ıtány
př́ıslušné parametry pxy z rovnice 2.2 (h2, k2, . . .).

• Po připraveńı index̊u následuje hlavńı výpočetńı část, tedy snaha o na-
lezeńı trojic index̊u pro každou pozorovanou difrakci ze vstupńıch dat
a nalezeńı korektńıch parametr̊u krystalické mř́ıžky.
Hlavńı výpočet se v závislosti na konfiguraci větv́ı podle dvou hlavńıch
podmı́nek: jednak podle specifikované metody a dále se každá metoda
větv́ı podle krystalové soustavy.
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3. Analýza

Inicializace

Post processing

Načtení konfigurace,
vstupních data

Korekce nalezených
řešení

Hlavní Výpočet

Generování HKL indexů,
předvýpočet HKL parametrů

Hledání kandidátních řešení
zvolenou metodou Přidání kandidáta do bufferu

Evaluace kandidátů

Hrubé ověření kandidátů
podle Q hodnot

Vyprázdnění bufferu

Výpočet mřížkových parametrů,
určení kritérií,

vložení do výsledků

Nalezení "super
buňky"

Optimalizace
řešení Nalezení směsi

[Ukončení výpočtu]

[Přidání kandidáta]

[Ne]
Buffer plný?

[Ano]

[Ne]

[Ano]
Konec
výpočtu?

Supercell?

Optimalizace? Mixture? Zeroshift?

Pokus o vylepšení
kandidáta

[Ne]
[Ano]

Improve cell?

Obrázek 3.1: Pr̊uběh výpočtu v programu.

• Během výpočtu metoda vytvář́ı kandidátńı řešeńı, specifikovaná para-
metry Axy, která vkládá do paměti se statickou velikost́ı (”buffer“). Nale-
zeńı kandidáti mohou být ještě před vložeńım upraveni, ve snaze zlepšit
jejich kvalitu (pokud to bylo vyžádáno v konfiguraci).

• Po zaplněńı paměti (nebo po dokončeńı výpočtu, pokud v paměti ještě
zbývaj́ı nezpracovańı kandidáti) proběhne fáze, kdy se pro každého kan-
didáta ověř́ı, jestli dobře odpov́ıdá všem naměřeným dat̊um. Tato část
výpočtu je výpočetně nejnáročněǰśı: pro každého kandidáta se iteruje
přes všechny vygenerované trojice hkl, pro kterou se vypočte hodnota
Q z rovnice 2.2. Následně se iteruje přes všechny pozorované difrakce
a porovnávaj́ı se naměřené a vypočtené hodnoty Q.

18



3.1. Stávaj́ıćı řešeńı

V ideálńım př́ıpadě se pro každou naměřenou pozici difrakce najde od-
pov́ıdaj́ıćı trojice index̊u. Kandidáti, kterým se nepodař́ı naj́ıt alespoň
specifikovaný limit dobře odpov́ıdaj́ıćıch difrakćı, jsou vyřazeni.

• Pro zbývaj́ıćı ověřené kandidáty jsou nalezené parametry Axy převedeny
do př́ımé mř́ıžky a jsou vypočtena kritéria M20 a Fn. Řešeńı je poté
přidáno do ”databáze“, instance struktury, ve které je ukládán daný
počet nejlepš́ıch řešeńı (podle vypočtených kritéríı) a zároveň jsou eli-
minována duplikátńı řešeńı. Každé z vláken obsahuje vlastńı instanci,
které jsou po dokončeńı výpočtu sjednoceny dohromady.

• Po dokončeńı hlavńıho výpočtu mohou podle konfigurace proběhnout
ještě dodatečné úpravy, na diagramu zobrazené ve spodńım rámečku.

”Superbuňka“ (supercell) nějaké buňky popisuje stejnou krystalickou
mř́ıžku, ale s menš́ım objemem (tedy, délky všech stran jsou vydělené
stejným faktorem). Tato možnost se pokuśı naj́ıt superbuňku u nej-
lepš́ıho řešeńı.
Optimalizace se u několika nejlepš́ıch řešeńı (počet je konfigurovatelný)
snaž́ı r̊uznými metodami vytvářet nová (ideálně kvalitněǰśı) řešeńı.
Dále může proběhnou pokus o nalezeńı 2 r̊uzných buněk, pokud byla
vstupńı data naměřena na směsi 2 rozd́ılných látek. Část vstupńıch
dat tak odpov́ıdá jedné látce, zat́ımco ostatńı odpov́ıdaj́ı látce druhé.
V pr̊uběhu výpočtu jsou přidávány řešeńı odpov́ıdaj́ıćı rozumné části
dat a na konci se z nejlepš́ıch řešeńı pokuśı vybrat pár, který by dohro-
mady dobře odpov́ıdal všem vstup̊um.
Zeroshift hodnota specifikuje možnou odchylku naměřených úhl̊u od
jejich skutečných hodnot. V konfiguračńım souboru může být specifi-
kována hodnota vyjadřuj́ıćı možné rozpět́ı. V takovém př́ıpadě se pro-
gram pokuśı opravit nalezená řešeńı postupným upravováńım vstupńıch
úhl̊u, s ćılem maximalizovat hodnotu Fn.

3.1.2 Konfiguračńı soubory

Konfiguračńı soubory maj́ı jednoduchou podobu ve formátu kĺıč = hodnota
na každé řádce. Rovněž je možné zapsat komentáře pomoćı symbolu % (po
zapsáńı je ignorován zbytek řádky).

V této části budou popsány hlavńı konfigurovatelné kĺıče a co reprezentuj́ı.
Mnoho z nich je nepovinných nebo relevantńıch pouze pro některé metody, pro
rychlý přehled je celková specifikace dostupná v př́ıloze D.

• DEVICE určuje, zdali má být použitý pouze hlavńı procesor (CPU,
výchoźı hodnota), nebo jestli má být pro některé výpočty použit CUDA
akcelerátor (GPU).
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3. Analýza

• METHOD specifikuje metodu, která má být použita pro výpočet, jej́ım
textovým názvem. Program podporuje 5 r̊uzných metod (které budou
popsány v daľśı sekci) a některé metody nav́ıc maj́ı v́ıce verźı. Dohro-
mady existuje 12 možnost́ı, definovaných ve specifikaci.

• SYSTEM udává krystalovou soustavu, ve které má být hledána ćılová
elementárńı buňka. Soustavy byly již dř́ıve popsány v tabulce 2.2. Hod-
nota systému je zapsána č́ıselně:

0. Romboedrická
1. Kubická
2. Hexagonálńı
3. Tetragonálńı
4. Ortorombická
5. Monoklinická
6. Triklinická

Výběr soustavy je jistým kompromisem mezi množinou výsledk̊u a do-
bou běhu. Vyhledáváńı kubických mř́ıžek je výrazně rychleǰśı, vzhle-
dem k nutnosti nalézt pouze jeden parametr, ovšem pravděpodobnost,
že reálná mř́ıžka je skutečně kubická, je poměrně malá. Oproti tomu
obecné monoklinické a triklinické mř́ıžky budou odpov́ıdat lépe, nicméně
doba běhu je výrazně deľśı.
Toto nastaveńı se rovněž použ́ıvá pro specifikaci, zdali má být hledána
směs, tedy 2 primitivńı buňky pro r̊uzné látky. Vyhledáváńı lze povolit
zdvojeńım č́ısla mř́ıžky (např. mı́sto SYSTEM=6 napsat SYSTEM=66),
obě buňky jsou vyhledávány ve stejné soustavě. Tento zp̊usob nastaveńı
je poměrně matoućı a do budoucna bude upraven do specifické nastavi-
telné hodnoty.

• Je možné omezit č́ıselné rozsahy, ve kterých má být hledána buňka.
Možné je nastavit podmı́nky na délku jednotlivých stran v angstromech
(MINIM A, MAXIM A a analogicky pro strany b, c), na velikost úhlu ve
stupńıch (MINIM ANGLE, MAXIM ANGLE zvoĺı společný rozsah pro
všechny úhly) a na objem buňky (MINIM V, MAXIM V, rozsah muśı
dávat smysl vzhledem k ostatńım omezeńım, aby v̊ubec mohla být nale-
zena buňka s daným objemem). Zadané rozsahy opět maj́ı výrazný vliv
na dobu běhu. Omezeńı na parametry, které nedávaj́ı smysl vzhledem ke
zvoleném soustavě (např. omezeńı na úhel pro kubickou mř́ıžku, která
má všechny úhly pravé) jsou ignorovány.

• INPUT ERR umožňuje specifikovat možnou malou chyby (ve stupńıch),
která se zohledńı v naměřených datech. Implicitně rovna 0, v takovém
př́ıpadě se použije chyba vypoč́ıtaná z poměru vstupńı vlnové délky.
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3.1. Stávaj́ıćı řešeńı

• LIMIT, RATIO a NON INDEXED jsou vzájemně se vylučuj́ıćı nasta-
veńı umožňuj́ıćı omezit počet pozorovaných difrakćı ze vstupńıch dat,
které budou brány v potaz. Jak bylo zmı́něno, prvńı pozorované difrakce
s menš́ımi úhly bývaj́ı přesněǰśı a větš́ı počet měřeńı může mı́t nega-
tivńı dopad na nalezeńı řešeńı, standardem je tedy se omezit na část
naměřených dat.
LIMIT s hodnotou přirozeného č́ısla př́ımo určuje počet použitých po-
zorováńı, ve výchoźım nastaveńım 20.
RATIO je hodnota v intervalu (0; 1], která urč́ı počet podle poměru
k celkovému počtu naměřených dat. Např́ıklad při hodnotě 0.5 stač́ı,
aby kandidát dobře odpov́ıdal polovině naměřených dat.
NON INDEXED funguje jako opak k LIMIT, specifikuje počet pozo-
rováńı, které se nemuśı správně oindexovat.

• THREADS umožňuje omezit počet vláken procesoru, která se použij́ı
při výpočtu. Ve výchoźı podobě se použij́ı všechna dostupná vlákna pro-
cesoru.

• DB BEST LIST nastavuje počet nejlepš́ıch řešeńı, která jsou při výpočtu
uchovávána v každé instanci databáze (tedy pro každé vlákno). Stan-
dardně rovno 100.

• DB DETAIL LIST umožňuje omezit počet nejlepš́ıch řešeńı, u kterých
jsou po výpočtu zapsány detailńı výsledky. U všech nejlepš́ıch řešeńı jsou
vypsány nalezené parametry, vypočtená kritéria a objem. Detailńı výpis
nav́ıc pro každou pozorovanou difrakci obsahuje indexy rovin a hodnoty
Q (vypočtené i naměřené).

• OPTIMIZE slouž́ı k dodatečnému vylepšeńı výsledk̊u po hlavńı části
výpočtu. Optimalizace prob́ıhá na zvoleném počtu nejlepš́ıch řešeńı,
z každého z nich jsou ve funkci vytvářeni r̊uznými zp̊usoby daľśı (po-
tenciálně lepš́ı) kandidáti. Výchoźı hodnota 0 znamená, že optimalizace
neprob́ıhá.

Následuj́ı některé binárńı možnosti, které je možné povolit nastaveńım hod-
noty 1. Ve výchoźım stavu jsou vypnuté:

• SUPERCELL, jestliže se má pro nejlepš́ı řešeńı naj́ıt ”super buňka“.

• IMPROVE CELL povoluje mı́rné úpravy na všech řešeńıch (před jejich
vložeńım do databáze), s ćılem zlepšit jejich kvalitu.

Pro některé metody je možné specifikovat některé dodatečné hodnoty, ty jsou
uvedeny ve specifikaci D a budou popsány v dále v následuj́ıćı sekci věnuj́ıćı
se implementovaným metodám.
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3. Analýza

3.1.3 Podporované metody

Program implementuje 5 r̊uzných metod pro výpočet, které budou v této
sekci představeny. Každá z nich odlǐsně generuje kandidáty, zbytek programu
pak pro všechny metody funguje stejně. Metody povětšinou vycháźı z algo-
ritmů publikovaných v r̊uzných vědeckých praćıch. Kromě vlastńı analýzy byly
použity informace z článku [6].

GRID

Nejjednodušš́ı metoda, která prohledává všechny kombinace parametr̊u v za-
daných rozsaźıch. V konfiguračńım souboru je možné nastavit počet krok̊u,
které metoda vykoná pro každý parametr. Jednou z možnost́ı jsou nastaveńı
změny, o kterou se parametr změńı v každém kroku (DELTA LATTICE pro
změnu délek stran a DELTA ANGLE pro změnu velikosti úhl̊u). Alternativně
je možné specifikovat konkrétńı počet krok̊u, které se maj́ı pro parametr vy-
konat (tedy, at’ už je interval jakýkoli, vždy se vykoná stejný počet krok̊u).
Hodnoty STEP1, STEP2 až STEP6 nastavuj́ı počet krok̊u individuálně pro
každý parametr, nebo je možné použ́ıt hodnotu STEPS, kterou použij́ı všechny
parametry.

MGLS

Metoda funguje podobně jako GRID, tedy generováńım parametr̊u mř́ıžky
ve specifikovaných intervalech podle diskrétńıch krok̊u. Oproti GRID metodě,
která takto vytvořené kandidáty okamžitě předává k ověřeńı, zkouš́ı MGLS
metoda pro každého kandidáta pro každou difrakci naj́ıt nejbližš́ı odpov́ıdaj́ıćı
hodnoty index̊u. Podle nich následně aproximuje kritérium Fn, ověř́ı kva-
litu kandidáta, a v př́ıpadě ńızké kvality jej může okamžitě vyřadit. Metoda
umožňuje stejné nastaveńı v konfiguračńıch souborech jako metoda GRID.

TREOR

Metoda [7] se snaž́ı naj́ıt kandidáty řešeńım maticové rovnice M · A⃗ = Y⃗ , která
se prakticky snaž́ı vyřešit několik Q rovnic najednou. M je čtvercová ma-
tice, která po řádćıch obsahuje indexové parametry hkl z p̊uvodńıch rovnic,
A⃗ je vektor obsahuj́ıćı postupně parametry A11, až A23 a Y⃗ je vektor hodnot
Q z naměřených dat.

Aplikace poté řeš́ı rovnici M−1 · Y⃗ = A⃗, tedy vlastně źıská požadované
parametry z podmnožiny naměřených dat a později zkouš́ı, jak dobře od-
pov́ıdaj́ı zbytku. Aplikace zkouš́ı vygenerovat několik matic M a pro každou
z nich zkouš́ı několik permutaćı naměřených dat (tedy, zkoušet přǐrazovat in-
dexy k jiné pozorované difrakci). Vzhledem k extrémńımu množstv́ı r̊uzných
kombinaćı je generována pouze podmnožina.
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3.1. Stávaj́ıćı řešeńı

DICHOTOMY

Metoda [8] funguje tak, že pro každý z hledaných parametr̊u rekurzivně p̊uĺı
prohledávané rozsahy na menš́ı podprostory (s až 6 dimenzemi v př́ıpadě
triklinické soustavy). Po rozděleńı na dostatečně malé velikosti jsou kandidáti
hledáni v rozsaźıch každého podprostoru, metoda však může pro každý pod-
prostor ověřit, zdali v něm může řešeńı existovat, a př́ıpadně jej vyřad́ı. Me-
toda je implementována v několika variantách: ve výchoźı podobě je pro-
hledáván prostor parametr̊u v př́ımé mř́ıžce, potom však pro ověřeńı kvality
muśı být dodatečně konvertovány do reciproké mř́ıžky. Alternativně mohou
být rovnou prohledávány a děleny prostory v reciprokých rozsaźıch (varianta
DICHOTOMYR). Metoda rovněž podporuje vlastńı vylepšeńı vytvořených
kandidát̊u pomoćı GPU výpočt̊u.

ITO

ITO metoda se nejprve snaž́ı naj́ıt nadějné ”zóny“, ve kterých by se mohlo
nacházet řešeńı. Zóny jsou roviny takové, které maj́ı jeden z index̊u roven
nule. Pro zóny je spoč́ıtána hodnota, určuj́ıćı jejich kvalitu (pro zónu se zvoĺı
několik dvojic zbývaj́ıćıch index̊u a zjist́ı se, jak dobře odpov́ıdá naměřeným
dat̊um). Několik dostatečně kvalitńıch zón je následně prohledáváno společně
pro nalezeńı kandidátńıch řešeńı – tento počet je v konfiguračńım souboru
možné změnit hodnotou TOPZ. Dále je možné nastavit hodnotu Qe jakožto
zanedbatelný rozptyl při hodnoceńı zón (dvě zóny lǐśıćı se v hodnoceńı o méně
jak Qe jsou brány jako jedna zóna).

3.1.4 Datové soubory

Datové soubory specifikuj́ı úhly, pod kterými byly naměřeny difrakce, spolu
s daľśımi informacemi. Aplikace rovněž podporuje 2 r̊uzné formáty, hlavńı .dat
formát a dodatečně formát .dic.

Př́ıklad .dat vstupu je viditelný na 3.2. Řádky zač́ınaj́ıćı * nebo ! jsou
ignorovány jako komentáře. Z prvńıho (nekomentovaného) řádku jsou načteny
základńı informace (vlnová délka, nepřesnost od 0). Následně je na každém
řádku uvedena dvojice 2θ spolu s intenzitou (vzestupně podle hodnoty 2θ).
Intenzita samotná neńı v programu použ́ıvána.

Formát .dic vycháźı z programu DICVOL91 [9]. Oproti prvńımu formátu
umožňuje specifikaci větš́ıho množstv́ı parametr̊u, které mohou nahradit na-
staveńı z konfiguračńıho souboru (např. krystalová soustava, omezeńı na para-
metry a objem buňky, . . .). Celý formát je dostupný zde [10]. Hlavńı data (hod-
noty 2θ spolu s intenzitou) jsou po řádćıch zapsána postupně jako v předešlém
př́ıkladu.
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3. Analýza

*** Cd3(OH)5(NO3) J. Solid State Chem. 84, 58, 1990. ***
! Wavelength, zeropoint and NGRID
1.54056 0.0 -3
! Couples of 2-theta and intensities
8.025 100.
11.925 100.
16.070 100.
18.340 100.
19.432 100.
23.970 100.
24.190 100.
25.794 100.
27.286 100.
27.530 100.
27.869 100.
28.716 100.
30.119 100.
30.733 100.
31.265 100.
32.447 100.
32.680 100.
33.686 100.
36.745 100.
36.967 100.

Obrázek 3.2: Př́ıklad vstupńıho datového souboru.

3.1.5 Aktuálńı kód

Součást́ı refaktorizace je celková analýza a úprava stávaj́ıćıho kódu. Ćılem
je zajistit, aby kód např́ıč celou aplikaćı, mimo jiné, dodržoval konzistentńı
formátováńı, jmenné konvence a použ́ıval moderńı možnosti jazyka C++. Cel-
ková úprava by měla zajistit lepš́ı přehlednost a snazš́ı budoućı rozvoj.

Pro základńı přehled o struktuře kódu je na diagramu 3.3 zobrazena struk-
tura zdrojových soubor̊u. Pro ilustraci, jakou část výpočtu zajǐst’uje jaký sou-
bor, byly jednotlivé soubory rozděleny do stejných skupin jako workflow dia-
gram.

input mcm.cpp zajǐst’uje nač́ıtáńı konfiguračńıch soubor̊u, datových soubor̊u
a př́ıpadné souborem definované hkl indexy.

base.cpp obsahuje r̊uzné funkce použ́ıvané např́ıč projektem (matematické
funkce, funkce pro výpis, vkládáńı do databáze). Rovněž implementuje
generováńı hkl index̊u spolu s předvypoč́ıtáńım jejich parametr̊u a dále
některé post processing funkce.
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3.1. Stávaj́ıćı řešeńı

Hlavní Výpočet

Post processing

Evaluace kandidátů

input_mcm.cppcommon.h

search_grid.cpp

search_grad.cpp search_ito.cpp

search_treor.cpp search_dicvol.cpp

vyhodnot.cpp

main.cpp base.cpp

hledej_cpu.cpp hledej_gpu.cu

Inicializace

Obrázek 3.3: Přehled p̊uvodńıch zdrojových soubor̊u.

Každá z metod je implementovaná ve svém vlastńım souboru (search dicvol,
search grid, search grad (MGLS), search treor , search ito).

vyhodnot.cpp zajǐstuje zpracováńı kandidát̊u, od jejich přidáváńı do paměti
po analýzu a vyhodnoceńı řešeńı. Pouze samotné hrubé vyhodnoceńı
kandidát̊u je implementováno v souborech hledej cpu a hledej gpu, které
implementuj́ı ověřovaćı logiku na CPU a GPU (CUDA).

common.h p̊usob́ı jako hlavńı hlavičkový soubor pro celý projekt. V něm je
deklarována většina hlavńıch datových struktur a funkćı.

Na aplikaci v minulosti pracovalo v́ıcero lid́ı, což vedlo k celkové nekonzis-
tenci kódu např́ıč r̊uznými částmi. Mezi hlavńı problémy, které budou v rámci
práce vyřešeny, jsou následuj́ıćı:

• Hlavičkový soubor common.h svou rozsáhlost́ı poměrně znepřehledňuje
kód a výrazně zvyšuje dobu kompilace, vzhledem k nutnosti rekompilace
téměř všech jednotek překladu při jakékoli změně hlavičkového souboru.
Hlavńı struktury by měli být vyhrazeny do vlastńıch soubor̊u a deklarace
funkćı přesunuty do hlavičkových soubor̊u př́ıslušných implementačńıch
soubor̊u.

• V kódu se často vyskytuj́ı konstrukty a konvence jazyka C. Projekt bude
přepracován tak, aby lépe odpov́ıdal standardu C++17.

• Pojmenováváńı se značně lǐśı např́ıč celým projektem, at’ už základńımi
konvencemi (snake case vs CamelCase) nebo kombinace českého a ang-
lického jazyka v některých částech. Kód bude upraven tak, aby byl celý
v angličtině a co nejv́ıce konzistentńı.

• Projekt obsahuje nepouž́ıvaný kód, at’ už v některých nepouž́ıvaných
souborech (future.cu), nebo v nepouž́ıvaných zakomentovaných částech
kódu.
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Datové struktury

V této části budou představeny hlavńı datové struktury použ́ıvané např́ıč apli-
kaćı. Většina datových struktur je použ́ıváno ve stylu klasických struktur ja-
zyka C, př́ıpadné dodatečné chováńı pak zajǐst’uj́ı samostatně stoj́ıćı funkce.
Mezi hlavńı struktury patř́ı:

configuration zapouzdřuje všechny hodnoty načtené z konfiguračńıho sou-
boru, spolu s některými dodatečnými proměnnými (logovaćı soubor,
lad́ıćı proměnné pro profilováńı výpočetńıho času). Načteńı dat ze sou-
boru a jejich uložeńı do instance zajǐst’uje funkce nacti cfg.

measured obsahuje načtená vstupńı data (vlnová délka, zeroshift, dvojice
úhl̊u 2θ s intenzitou), relevantńı předvypoč́ıtané hodnoty (Q hodnoty
ze všech naměřených dat a podle zadané vstupńı chyby jsou určeny
horńı a dolńı meze interval̊u 2θ a Q hodnot, ve kterých se hledaj́ı řešeńı)
a vygenerované trojice hkl index̊u, spolu s předvypoč́ıtanými hodnotami
pxy z rovnice 2.2.

GPU data primárně slouž́ı pro dř́ıve zmı́něný buffer pro ukládáńı dat o vy-
tvořených kandidátech. Dynamicky je alokována pamět’ pro parametry
Axy (pole al), výstup z ověřovaćı funkce (vystup1, počet pozorovaných
difrakćı, kterým kandidát s nějakou trojićı index̊u dobře odpov́ıdal) a pro
př́ımé parametry buňky (direct, kromě 3 stran a 3 úhl̊u obsahuje i objem
buňky).

Pro data je alokována pamět’ i na GPU, spolu s daľśımi požadovanými
neměnnými daty (hkl trojice, limity intervalu naměřených Q hodnot).
V př́ıpadě čistě CPU výpočt̊u je tato struktura stále využ́ıvána, ovšem
bez alokaćı na GPU. Pro inicializaci a deinicializaci se použ́ıvaj́ı funkce
CPUGPU start, CPUGPU end, nebo CPUGPU start dic, CPUGPU end dic
pro DICHOTOMY výpočty.

database ukládá určitý počet nejlepš́ıch řešeńı, spolu s určitými informa-
cemi pro rozhodováńı (největš́ı/nejmenš́ı hodnota jednotlivých metrik).
Uložená řešeńı jsou ve formě instanćı struktury item best: pro každé
řešeńı jsou uloženy parametry př́ımé mř́ıžky spolu s objemem, hodnoty
kritéríı Fn, M20 a parametry Axy (např. při optimalizaci řešeńı se tyto
parametry při řešeńı rovnice stále použ́ıvaj́ı).

Pro sestavováńı projektu aktuálńı verze aplikace použ́ıvá Visual Studio
projekt, př́ıpadně jednoduchý skript, který při každém spuštěńı překompiluje
všechny zdrojové soubory. Jedńım z ćıl̊u práce je implementace přenositelného
systému pro automatizaci sestavováńı, který bude umožňovat konfiguraci se-
staveńı. Výběrem systému se věnuje následuj́ıćı sekce 3.2.
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CPU výpočty

Pro paralelńı výpočty na procesoru projekt použ́ıvá rozhrańı OpenMP [11],
které zjednodušuje paralelńı programováńı pomoćı knihovńıch funkćı a pre-
procesorových direktiv (ve formátu #pragma omp). Paralelizaci kódu pak
zajǐst’uje kompilátor, který muśı OpenMP rozhrańı podporovat. Výhodou je
snadněǰśı implementace s lepš́ı konfigurovatelnost́ı a větš́ı bezpečnost́ı (oproti
samostatné manipulaci s ńızkoúrovňovými objekty pro vytvářeńı a synchroni-
zaci vláken většinou stač́ı použ́ıt několik jednořádkových direktiv).

GPU výpočty

Grafické výpočty se v aplikaci použ́ıvaj́ı primárně pro hrubé ověřováńı vy-
tvořených kandidát̊u (na diagramu 3.1 fáze zvýrazněná oranžově). Ač se může
zdát, že většina aplikace stále záviśı na CPU, ověřováńı kandidát̊u je natolik
náročnou (a častou) operaćı, že vliv grafických výpočt̊u je velký (v́ıce popsáno
v části 3.1.1).

Zároveň mohou být implementovány GPU výpočty na úrovni jednotlivých
metod. To částečně podporuje pouze metoda DICHOTOMY, nab́ızej́ıćı gra-
fické výpočty pro monoklinické a triklinické systémy (které jsou nejnáročněǰśı).
Ověřováńı kandidát̊u na GPU nicméně umožňuje metodě ”hloupě“ generovat
rychlá řešeńı, které potom mohou být rychle vyřazeny.

Celkově podpora daľśıch API znamená reimplementaci 4 CUDA funkćı:
calcGPU pro ověřováńı kandidát̊u a trojici refineGPU , calcGPUDichMon
a calcGPUDichTri pro výpočty DICH metody.

3.2 Sestavovaćı systémy

Standardem pro jazyky C a C++ je technologie CMake. CMake samotný
nezařizuje kompilaci, ale slouž́ı jako generátor pro r̊uzné technologie, od jed-
noduchých Makefile soubor̊u po projektové soubory pro pokročilá vývojová
prostřed́ı (např. již zmı́něné Microsoft Visual Studio).

Alternativ existuje poměrně velké množstv́ı, jako např́ıklad Bazel [12]
od společnosti Google, qmake [13] od tv̊urc̊u frameworku Qt nebo Gradle
[14], který je populárńı předevš́ım v Java ekosystému. Přesto z̊ustává CMake
z̊ustává nejpopulárněǰśım systémem (podle ankety ze zdroje [15]) a je bohatě
podporován např́ıč pr̊umyslem. I vzhledem k osobńım zkušenostem se tak
CMake jev́ı jako nejrozumněǰśı volba.

CMake projekty jsou popsány pomoćı kořenového souboru CMakeLists.txt,
podle kterého jsou následně generovány soubory. V souboru je možné se odka-
zovat na daľśı soubory, do kterých byla konfigurace rozdělena, př́ıpadně se re-
kurzivně odkazovat na daľśı CMake projekty definované vlastńım CMakeLists
souborem.
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V nejjednodušš́ı podobě CMake umožňuje specifikovat zdrojové soubory,
definovat požadované výstupńı spustitelné soubory nebo knihovny a nastavit
možnosti pro kompilaci. Dále CMake umožňuje např́ıklad:

Jednodušš́ı integraci s exterńımi technologiemi (např. CUDA), které může au-
tomaticky nalézt v systému, automaticky nalezne požadované knihovny
nebo cesty k požadovaným soubor̊um, které je pak snadné použ́ıt pro
sestavováńı.

Definovat dodatečné procesy, nesouvisej́ıćı př́ımo s kompilaćı (např́ıklad ge-
nerováńı nebo koṕırováńı soubor̊u). Ty lze nav́ıc dobře provázat s jed-
notlivými částmi projektu (co se má provést před a co po kompilaci).

Detekovat aktuálńı operačńı systém nebo použitý kompilátor, a podle toho
větvit konfiguraci.

Implementace CMake pro tento projekt je detailně popsána v části 5.1.

3.3 Porovnáńı GPGPU aplikačńıch rozhrańı

Jak již bylo dř́ıve zmı́něno, aplikace použ́ıvá CUDA framework pro urychleńı
paralelńıho ověřováńı kandidát̊u (a dodatečně pro výpočty v DICHOTOMY
metodě). Zat́ımco v minulosti grafické karty podporovaly pouze specifické
funkce pro grafické vykreslováńı, moderńı architektury umožňuj́ı uživateli for-
mulovat libovolné vlastńı funkce i pro obecné výpočty, někdy označováno jako
GPGPU (”general purpose GPU“). Tento trend je možný vidět i na vývoji
dlouho funguj́ıćıch grafických API, např́ıklad OpenGL.

Moderńı grafické karty jsou výrazně vhodněǰśı pro velmi paralelizova-
telné výpočty než standardńı výpočty přes CPU. Nevýhodou je obecně vyšš́ı
náročnost na samotné programováńı – zat́ımco pro standardńı procesory exis-
tuje velké množstv́ı r̊uzných programovaćıch jazyk̊u, pro GPU je výběr výrazně
menš́ı, vyžaduj́ı odlǐsný př́ıstup k programováńı a je nutné propojeńı s hos-
tuj́ıćım CPU programem.

3.3.1 CUDA

Framework CUDA [16] od společnosti Nvidia je velmi dominantńı platformou
od svého vydáńı v roce 2007. Hlavńı výhodou je snadná integrabilita se stan-
dardńım C/C++ kódem pro CPU pomoćı speciálńıho kompilátoru. Funkce pro
GPU mohou existovat s běžným kódem v jednom zdrojovém souboru a mohou
být snadno volány z CPU kódu speciálńı syntax́ı. Překlad a spouštěńı funguje
prakticky stejně jako u čistě CPU programů.

Hlavńı nevýhodou CUDA frameworku je limitace pouze na Nvidia hard-
ware, což znemožňuje použit́ı na ostatńıch fyzických platformách. To je také
hlavńım d̊uvodem pro implementaci GPU kódu na alternativńıch rozhrańıch.
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3.3.2 OpenCL

OpenCL [17] (Open Computing Language) je framework relativně podobný
technologii CUDA. Jazyk pro psańı programů je rovněž podobný jazyk̊um
C/C++ a nab́ıźı podobné možnosti. Použit́ı je ovšem oproti CUDA složitěǰśı,
část kódu muśı být věnována konfiguraci, samotný GPU kód nemůže existovat
spolu s CPU kódem a muśı být nač́ıtán za běhu.

Standard je aktivně vyv́ıjen konsorciem Khronos, nicméně budoućı pod-
pora ze strany pr̊umyslu je poměrně nejistá, Např́ıklad v systému macOS je
framework ”deprecated“ a podporována byla pouze verze 1.2 z roku 2011.

3.3.3 Vulkan

Oproti OpenCL je standard Vulkan [18] zaměřen primárně na grafické vykres-
lováńı. Vznikl jakožto následńık OpenGL (Open Graphics Library), s ćılem být
v́ıce ńızkoúrovňovým rozhrańım, poskytuj́ıćım programátorovi větš́ı kontrolu
nad hardwarem. Zároveň však podporuje obecné, negrafické, výpočty na GPU.
Přestože primárńı účel je použit́ı pro dodatečné výpočty při vykreslováńı, je
možné Vulkan použ́ıt jako čistě výpočetńı platformu.

Oproti CUDA nebo OpenCL je však použit́ı a programováńı výrazně
složitěǰśı, vzhledem k nutnosti výrazně větš́ıho množstv́ı kódu pro inicializaci
a obt́ıžnosti psańı samotného GPU kódu. Interně Vulkan použ́ıvá pro GPU
kód stejně jako OpenCL SPIR-V mezikód, ovšem v př́ıpadě Vulkanu se jedná
o omezeněǰśı shader model, který nenab́ıźı možnosti jako např́ıklad ukazatele.

Vulkan je stejně jako OpenCL v aktivńım vývoji pod stejným konsorciem,
nicméně oproti OpenCL se těš́ı výrazně větš́ı popularitě a je dobře podporo-
vaný na všech hardwarových platformách a operačńıch systémech.

3.3.4 Ostatńı

Existuje mnoho daľśıch otevřených technologíı, např́ıklad společnosti AMD
i Intel maj́ı své vlastńı platformy (AMD ROCm [19], Intel oneAPI [20]), které
jsou oproti CUDA otevřené, nebo standard SYCL [21] (opět od Khronos kon-
sorcia). Společnost Apple vyv́ıj́ı vlastńı API Metal [22], které je podporováno
na v́ıce hardwarových platformách, ale je limitováno na operačńı systémy
Apple (macOS, iOS). Zaj́ımavost́ı je Vulkan implementace na Apple zař́ızeńıch
(zvaná MoltenVK ), která interně použ́ıvá právě Metal.

Ani jeden ze standard̊u však neńı dostatečně podporován např́ıč všemi
výrobci, aby se jednalo o vhodnou volbu při snaze podporovat co nejv́ıce
hardwarových a softwarových platforem.

Nejdř́ıve byl pro implementaci zvolen Vulkan standard. Nicméně po im-
plementaci, ačkoli funkčńı, byl vývoj shledán jako př́ılǐs náročný pro př́ıpadné
budoućı rozš́ı̌reńı. Dodatečně byl tedy GPU kód implementován i v technologii
OpenCL. Funkčńı jsou tedy 3 r̊uzné implementace pro GPU výpočty. Detaily
o implementaci každé z technologíı jsou uvedeny v sekci 5.2.
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3.4 Rozš́ı̌reńı dávkových soubor̊u

V rámci přepracováńı kódu byl dodatečně vznesen požadavek na takzvané
dávkové soubory, které jsou vzhledem k aktuálńı struktuře kódu obt́ıžně im-
plementovatelné.

Aplikace v aktuálńı podobě se vždy spoušt́ı pro jeden vybraný konfiguračńı
soubor, kdy jsou prohledány vždy celé zadané rozsahy a v nich jsou nalezeny
nejlepš́ı řešeńı. Výpočet však v daných rozsaźıch vždy proběhne celý, což může
zbytečně zdržovat, pokud již kvalitńı kandidát byl nalezen. Zároveň však neńı
jisté, že konfigurace nalezne v̊ubec nějaké rozumné řešeńı.

Dávkové soubory by měli být alternativou k individuálńım konfiguračńım
soubor̊um. Měli by umožňovat specifikaci kvalitativńıch požadavk̊u na hledané
řešeńı (hodnota kritéríı F20 a M20 ze sekce 2.2.4) – jakmile výpočet najde
vhodného kandidáta, sám se zastav́ı, což řeš́ı prvńı zmı́něný problém. Zároveň
umožňuje specifikace několika konfiguračńıch soubor̊u, které budou postupně
použity pro výpočet, dokud se nenajde dostatečně kvalitńı řešeńı (odtud název
dávkový soubor, výpočet je ”dávkově“ spouštěn s r̊uznými konfiguracemi). To
pak řeš́ı druhý zmı́něný problém, kdy se řešeńı hledá obt́ıžněji.

3.5 GUI

Původńı aplikace nab́ızela pouze terminálové uživatelské rozhrańı. V rámci
této práce bude jako alternativńı možnost implementováno plně grafické roz-
hrańı. Tato část se věnuje požadavk̊um, které by rozhrańı mělo splňovat.

3.5.1 Funkčńı požadavky

F1 Správa aplikačńıch soubor̊u
V aplikaci bude uživatel moci pracovat s konfiguračńımi, dávkovými
a datovými soubory (obecně aplikačńımi soubory) a to ve všech podpo-
rovaných formátech.
Načtené soubory všech r̊uzných typ̊u bude aplikace schopna reprezento-
vat pomoćı grafických prvk̊u a bude schopná zobrazit informace o všech
hodnotách ze standardńı textové podoby. Hodnoty rovněž uživatel může
upravovat a pozměněné soubory uložit.
Kromě existuj́ıćıch soubor̊u bude uživatel moci vytvářet soubory nové.

F2 Úprava konfiguračńıch soubor̊u
Pomoćı GUI bude možné vytvářet nové konfiguračńı soubory a upra-
vovat soubory existuj́ıćı. Automaticky bude kontrolována validita za-
daných hodnot a aplikace bude vhodně reagovat na sémantické závislosti
mezi r̊uznými hodnotami (např́ıklad volba r̊uzných krystalických soustav
zabráńı/povoĺı zadáńı rozsahu prohledávaných úhl̊u).
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F3 Úprava dávkových soubor̊u
Podobně jako u konfiguračńıch soubor̊u bude možné vytvářet a upra-
vovat dávkovaćı soubory. U nich bude možné nastavit r̊uzné parametry
výpočtu a zvolit jednotlivé konfiguračńı soubory. Aplikace bude ověřovat
existenci a validitu zvolených konfiguračńıch soubor̊u.

F4 Spouštěńı výpočt̊u
Z GUI bude možné spouštět samotný hlavńı výpočet. Aplikace bude
umožňovat graficky zvolit argumenty pro výpočet u kterých automaticky
ověř́ı jejich korektnost.

F5 Šablony konfiguračńıch soubor̊u
Pro usnadněńı výpočt̊u bude aplikace nab́ızet předem vytvořené kon-
figuračńı soubory (” šablony“), které bude uživatel moci snadno použ́ıt
pro výpočet, bez nutnosti vytvářeńı a nač́ıtáńı vlastńıch soubor̊u.
Kromě předpřipravených soubor̊u bude uživateli umožněno mezi šablony
přidat vlastńı soubory, ze kterých si následně bude moci vyb́ırat.

3.5.2 Nefunkčńı požadavky

N1 OS podpora
Aplikace bude desktop aplikaćı, ovládaná myš́ı a klávesnićı. Požadovaná
je podpora hlavńıch operačńıch systémů (Windows, macOS, Linux).

N2 Prevence chyb
Aplikace bude uživateli při úpravě libovolného typu souboru umožňovat
navraceńı provedených úprav.
U všech nastavitelných hodnot soubor̊u aplikace umožńı zadáńı pouze
korektńıch dat, nebo uživatele na př́ıpadnou chybu upozorńı. V př́ıpadě,
že se upravovaný soubor stane nevalidńım, nebude možné jej uložit.
Uživatel při pokusu o ukončeńı aplikace bude upozorněn na př́ıpadné
neuložené změny.

3.5.3 Model př́ıpad̊u užit́ı

Dále bude podle požadavk̊u na grafické rozhrańı představen model př́ıpad̊u
užit́ı. Jeho ćılem je konkretizovat, jaké akce bude uživatel v aplikaci provádět
a jakým zp̊usobem budou naplněny funkčńı požadavky. Př́ıpady užit́ı pak
poslouž́ı jako specifikace, co přesně má navrhované uživatelské prostřed́ı umět.
Model je zpracován jako diagram 3.4, společně s textovým popisem každého
př́ıpadu

1 Načteńı souboru
Uživatel může v aplikaci nač́ıst jednotlivé aplikačńı soubory. Po zvo-
leńı systémové cesty k souboru se aplikace pokuśı soubor nač́ıst a podle
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Načtení adresáře

Načtení souboru

<<include>>

Vytvoření nového
souboru

Uzavření
souboru/adresáře

Přidání konfigurační
šablony

Odebrání konfigurační
šablony

Nastavení výpočetních
argumentůSpuštění výpočtuPřerušení výpočtu

Výběr konfigurační
šablony

<<include>>

Upravení souboru

Obrázek 3.4: Model př́ıpad̊u užit́ı.

obsahu automaticky zjistit jeho typ. Pokud soubor žádnému formátu ne-
odpov́ıdá, je uživatel upozorněn. Po úspěšném načteńı je soubor přidán
do seznamu načtených soubor̊u, odkud může být otevřen k úpravám.

2 Načteńı adresáře
Kromě jednotlivých soubor̊u může uživatel nač́ıst celou složku. Automa-
ticky budou načteny všechny relevantńı soubory a uživatel může praco-
vat se všemi z nich. Rovněž budou rekurzivně načteny všechny podsložky
a jejich soubory. Otevřená složka je přidána do seznamu soubor̊u, odkud
uživatel může přistupovat k jej́ım soubor̊u.

3 Vytvořeńı nového souboru
Uživatel si může od aplikace nechat vytvořit nový aplikačńı soubor.
Nejdř́ıve uživatel muśı zvolit typ souboru a následně vybere systémovou
cestu, kam je soubor okamžitě uložen.
V př́ıpadě nového konfiguračńıho souboru muśı uživatel ještě před zvo-
leńım umı́stěńı souboru vybrat konfiguračńı šablonu, která urč́ı výchoźı
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obsah souboru. Nový datový soubor bude obsahovat předpřipravené
hodnoty s komentářem, podle kterých může uživatel soubor upravit.
Dávkový soubor bude vytvořen prázdný a před použit́ım muśı uživatel
přidat alespoň jednu konfiguraci.

4 Úprava aplikačńıch soubor̊u
Ze seznamu načtených soubor̊u může libovolný z nich uživatel otevř́ıt
pro úpravy. Zobrazená obrazovka pro prováděńı úprav se lǐśı podle typu
souboru. Po provedeńı úpravy je soubor označen jako modifikovaný a je
graficky označen v seznamu. Pro každý soubor jsou uchovávány změny
a je možné provádět krok zpět/vpřed pro navraceńı provedených změn.
Při pokusu o uložeńı aplikace zkontroluje, zdali je soubor validńı. Apli-
kace nedovoĺı uložeńı nevalidńıho souboru.

5 Uzavřeńı souboru/adresáře
Kořenové složky a soubory (tedy ne podsoubory a podsložky nějakého
adresáře) mohou být po načteńı uživatelem odstraněny ze seznamu.
Při pokusu o uzavřeńı aplikace zkontroluje, zdali má soubor (nebo re-
kurzivně některý z podsoubor̊u adresáře) neuložené změny, a př́ıpadně
uživatele upozorńı a nab́ıdne jejich uložeńı.

6 Výběr konfiguračńı šablony
Při výzvě pro zvoleńı šablony je uživateli zobrazen seznam vestavěných
a uživatel přidaných konfiguraćı. Před zvoleńım si uživatel může pro
každou šablonu nechat zobrazit jej́ı informačńı popis (např. pro jaké
výpočty má být použita).

7 Přidáńı konfiguračńı šablony
Načtené konfiguračńı soubory ze seznamu může uživatel přidat mezi
ostatńı nab́ızené šablony. Ty se poté automaticky zobraźı v seznamu,
když je uživatel vyzván k výběru.

8 Odebráńı konfiguračńı šablony
Při výzvě o vybráńı šablony může uživatel rovněž ze seznamu odebrat
šablony, které sám přidal. Vestavěné šablony odebrány být nemohou.

9 Nastaveńı výpočetńıch argument̊u
Před spuštěńım výpočtu v aplikaci muśı uživatel povinně zvolit kon-
figuračńı (nebo dávkový) soubor, soubor s naměřenými daty a dob-
rovolně soubor pro výpis řešeńı. Všechny soubory mohou být zvoleny
pomoćı systémové cesty k souboru. Konfiguračńı, dávkové a datové sou-
bory je rovněž možné zvolit ze seznamu načtených soubor̊u. Mı́sto speci-
fického konfiguračńıho souboru může uživatel rovněž vybrat konfiguračńı
šablonu.
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10 Spuštěńı výpočtu
Aplikace při pokusu o spuštěńı zkontroluje uživatelem nastavené argu-
menty a v př́ıpadě korektńıho nastaveńı spust́ı výpočet. Aplikace auto-
maticky zobrazuje výstup z výpočtu. V př́ıpadě, že uživatel nenastavil
některý z povinných argument̊u, bude aplikaćı upozorněn.

11 Přerušeńı výpočtu
Běž́ıćı výpočet může být uživatelem dobrovolně přerušen.

3.5.4 Výběr GUI technologie

Vzhledem k úzké provázanosti GUI s hlavńı aplikaćı dává smysl použ́ıt stejný
programovaćı jazyk, bez nutnosti bud’ reimplementovat části kódu nebo řešit
př́ıpadné propojeńı. GUI tedy bude implementováno jako nativńı C++ apli-
kace.

V této části budou představeny 2 hlavńı multiplatformńı frameworky pro
tvorbu C++ grafických rozhrańı.

Qt
Qt [23] je velmi populárńı multiplatformńı framework pro vývoj GUI
aplikaćı. Hlavńı výhodou je rozsáhlá dokumentace a aktivńı vývoj, s pod-
porou velkého množstv́ı platforem. Kromě samotného frameworku nab́ıźı
projekt i r̊uzné nástroje:

QtCreator je vývojové prostřed́ı, ćılené na zjednodušeńı vývoje Qt apli-
kaćı, ovšem použitelné i na obecné C++ programováńı. Qt je možné
integrovat čistě s použit́ım CMake, ovšem projekt sám implementuje
některé funkce nepodporované standardńım C++ jazykem a sestavováńı
projektu je složitěǰśı než u běžných aplikaćı.

QtDesigner je flexibilńı grafický návrhář jednotlivých GUI obrazovek.
Výstupem jsou pak XML soubory, které je možné dynamicky nahrát za
běhu aplikace. Návrhář mimo jiné umožňuje specifikaci vlastńıch podtř́ıd
existuj́ıćıch grafických element̊u a propojeńı jednotlivých část́ı. Samotný
zdrojový kód je pak jednodušš́ı a lépe odolává pozděǰśım změnám v sa-
motných změnách návrhu.

Jednou z nevýhod je zp̊usob licencováńı, kdy je projekt nab́ızen pod
dvěma r̊uznými licencemi – placenou komerčńı licenćı a svobodnou li-
cenćı (s možnost́ı výběru mezi GPL a LGPL), která přináš́ı některé
limitace (např́ıklad nutnost dynamického linkováńı, zajǐstěńı př́ıstupu
k p̊uvodńımu zdrojovému kódu spolu s př́ıpadnými změnami).

WxWidgets
Daľśı z dlouhodobě funguj́ıćıch C/C++ GUI framework̊u [24]. Oproti
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Qt se jedná o čistě open source projekt a nab́ıźı tak svobodněǰśı licen-
cováńı. Vzhledem k menš́ı komplexitě je rovněž snadněji integrovatelný
do r̊uzných vývojových prostřed́ı.
Oproti Qt ekosystému nenab́ıźı vlastńı oficiálńı nástroje, při vývoji je
třeba využ́ıt r̊uzných nástroj̊u od třet́ıch stran. Nejpodporovaněǰśım
grafickým návrhářem je WxFormBuilder, nicméně v porovnáńı s Qt
návrhářem nab́ıźı méně možnost́ı (neńı možné definovat vlastńı typy,
veškeré propojováńı prvk̊u muśı být provedeno na úrovni zdrojového
kódu). Vzhledem k nekomerčnosti projektu je v porovnáńı s Qt rovněž
h̊uře dokumentovaný.

Pro vývoj grafického rozhrańı byla zvolena technologie Qt, která je v dnešńı
době prakticky standardem pro vývoj nativńıch aplikaćı. Detail̊um implemen-
tace se věnuje sekce 5.3.

3.6 Statické analyzátory

Pro zlepšeńı kvality kódu budou použity r̊uzné statické analyzátory, což jsou
nástroje slouž́ıćı k prozkoumáńı neběž́ıćıho zdrojové kódu programu s r̊uznými
možnými ćıli: od detekce funkčńıch problémů jako špatná práce s pamět́ı,
špatné dodržeńı specifikace, nedosažitelný kód, po kosmetické změny jako ne-
konzistentńı pojmenováváńı nebo atypické rozděleńı kódu.

Oproti dynamické analýze, prováděnou za běhu programu (např. nástroj
valgrind), nemůže odhalit tak širokou škálu problémů, nicméně absence nut-
nosti spouštěńı umožňuje snadněji udržovat kód do určité mı́ry kvalitńı, i při
rozš́ı̌reńıch a přepracováńı kódu.

Různé analytické nástroje existuj́ı pro prakticky všechny programovaćı
jazyky, zde se budeme zaměřovat čistě na nástroje pro jazyk C++. Vzhle-
dem k r̊uzným zaměřeńım nástroj̊u (a r̊uzným rozd́ıl̊um v jejich schopnos-
tech) je obecně vhodné použ́ıt v́ıce nástroj̊u najednou. Pro použit́ı v tomto
projektu bude provedena krátká rešerše volně dostupných nástroj̊u. Na trhu
nicméně existuje také mnoho komerčńıch nástroj̊u, typicky založených na
bázi pravidelných předplatných (např́ıklad klocwork [25], CppDepend [26],
PVS-Studio [27]).

Kompilátory
Ačkoli se nejedná o primárńı účel, prakticky všechny kompilátory jsou
schopny při sestavováńı aplikace upozornit programátora na r̊uzné po-
tenciálńı problémy. Většinou kompilátory nab́ıźı nějaké vlastńı možnosti
pro specifikaci, jaké skupiny problémů maj́ı být hledány. Prováděné kon-
troly se mezi kompilátory mohou lǐsit, může tak být výhodné (zvláště
u multiplatformńıch projekt̊u jako tento) využ́ıt pro analýzu v́ıce než
jeden kompilátor.
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cpplint
Program od společnosti Google, který kontroluje dodržováńı Google
konvenćı pro psańı kódu [28]. S možnost́ı volby kategoríı, které budou
dodržovány, se může jednat o rozumnou volbu pro dodržeńı kódovaćıho
stylu v projektu, nicméně v této práci se bude použ́ıvat komplexněǰśı
clang-tidy.

cppcheck
Zaměřuje se na vyhledáváńı potenciálně nebezpečného kódu, nebo kódu
vedoućıho k nedefinovanému chováńı (např. správné zacházeńı s pamět́ı,
přistupováńı k poĺım mimo meze, kontrola korektńıho použit́ı STL)
Oproti ostatńım nástroj̊um se snaž́ı vyhledávat chyby v širš́ım kon-
textu celkového kódu (např́ıklad v závislosti na možných argumentech
funkce). Mimo verzi s otevřeným zdrojovým kódem je k dispozici i pla-
cená prémiová verze s podporou a dodatečnými možnostmi. Dostupný
ze zdroje [29].

clang-tidy
Jedná se o velmi rozsáhlý a konfigurovatelný program [30], který je úzce
svázaný s projektem Clang/LLVM (analýzu provád́ı pomoćı kompilace
clang kompilátorem).

Program umožňuje možné vybrat širokou škálu r̊uzných kontrol (verze 14
jich nab́ıźı přes 450), rozdělených do r̊uzných skupin. Např́ıklad kontrola
r̊uzných programovaćıch konvenćı, výkonnostńı problémy, doporučeńı
moderněǰśıch konstrukt̊u, vizuálńı ověřeńı, kontrola r̊uzných exterńıch
funkćı (OpenMP, MPI, Boost).

Pro některé zvolené kontroly je možné nastavovat daľśı možnosti, jako
třeba readability-identifier-naming slouž́ıćı ke kontrole konzistentńıho
pojmenováváńı identifikátor̊u a umožňuje individuálně pro každý typ
identifikátor̊u specifikovat požadovanou konvenci. Aplikace rovněž pod-
poruje pro některé kontroly automaticky aplikovat opravy. Vzhledem
k rozsáhlé konfigurovatelnosti umožňuje program pro spouštěńı použ́ıt
vlastńı konfiguračńı soubory (v r̊uzných formátech).

Daľśım nástrojem v Clang ekosystému je Clang Static Analyzer (dále
ClangSA). Ten se oproti kontrolám r̊uzných konvenćı sṕı̌se komplexněji
zaměřuje na hledáńı chyb v programu, podobně jako cppcheck.

include-what-you-use
Nástroj s ćılem omezit počet vkládaných hlavičkových soubor̊u [31].
Snaž́ı se naj́ıt soubory zbytečně vkládané v́ıcekrát v jedné jednotce
překladu nebo vkládané soubory, obsah kterých neńı nijak použ́ıván.
Rovněž se snaž́ı vyhledat situace, kdy lze vkládáńı souboru nahradit
dopřednou deklaraćı (takové situace nastávaj́ı předevš́ım v hlavičkových

36



3.6. Statické analyzátory

souborech). Ćılem je sńıžit celkovou provázanost mezi soubory a t́ım
zvýšit rychlost kompilace a zpřehlednit jednotlivé soubory.

clazy
Rozš́ı̌reńı pro clang kompilátor, zaměřuj́ıćı se na vyhledáváńı problémů
v kódu specificky pro framework Qt. Nab́ıźı přes 50 volitelných kategoríı
problémů, od špatné práce s pamět́ı, problémové použit́ı funkćı nebo
nevhodné vzory v kódu.

CodeChecker
Nástroj [32] zjednodušuj́ıćı použit́ı r̊uzných analyzátor̊u (sám o sobě
tedy analyzátorem neńı). Umožňuje uživateli zvolit v́ıcero spouštěných
nástroj̊u, mimo jiné jsou podporovány již zmı́něné clang-tidy, Clang Sta-
tic Analyzer, clazy a cppcheck. Kromě C/C++ podporuje i daľśı ja-
zyky, např́ıklad Java, Python, JavaScript. Jednou z výhod je ukládáńı
výsledk̊u analýz do soubor̊u a při opakovaném spouštěńı jsou znovu ana-
lyzovány pouze upravené soubory. Dále umožňuje vizualizovat výstup ve
formě statických HTML stránek.

Pro vývoj budou použity analyzátory clang-tidy a Clang Static Analyzer,
spolu s nástrojem CodeChecker pro jednodušš́ı vývoj. Samotnému použit́ı se
věnuje sekce 5.4 v implementačńı části.

37





Kapitola 4
Návrh

4.1 Diagram tř́ıd

V rámci předěláńı projektu byl návrh zdrojového kódu předělán tak, aby
v́ıce odpov́ıdal objektově orientovanému př́ıstupu. Snahou bylo přistupovat
racionálně a prioritizovat přehlednost. Primárńı ćılem bylo do struktur inte-
grovat relevantńı funkce jako metody a přehledně vyhradit každé tř́ıdě vlastńı
soubor. Pro zachováńı podpory s existuj́ıćım kódem nebylo nijak řešeno za-
pouzdřeńı tř́ıd, z tohoto pohledu stále funguj́ı jako čisté C struktury. Na
obrázku 4.1 je znázorněn UML class diagram ([5, kapitola 11]), který posky-
tuje přehled celého projektu.

Na předělaných strukturách byly provedeny následuj́ıćı změny:

• Ve tř́ıdě Configuration byly atributy pro vyjádřeńı výpočetńı metody,
krystalové soustavy a typu zař́ızeńı pro výpočet předělány z primitivńıch
celoč́ıselných hodnot do vlastńıch ”výčtových tř́ıd“ (enum class). To
zpřehledňuje samotný kód, kde se mı́sto primitivńıch č́ısel použ́ıvaj́ı
konkrétně pojmenované hodnoty. Vnitřńı reprezentace z̊ustává stejná,
tedy č́ıselná konverze z a do konfiguračńıch soubor̊u funguje stejně.
Samotnou inicializaci z konfiguračńıho souboru je možné provést př́ımo
z konstruktoru mı́sto specifické inicializačńı funkce. Pro zpětné uložeńı
do podoby konfiguračńıho souboru po úpravách v GUI byla přidána
metoda toConfigFileString.
Pro konzistentńı porovnáváńı a ukládáńı konfiguraćı byla přidána me-
toda normalize, která uprav́ı atributy tak, aby byly mezi sebou logicky
konzistentńı (pokud např́ıklad zvolená soustava požaduje určeńı pouze
jednoho parametru a konfigurace specifikuje r̊uzné rozsahy pro r̊uzné
strany).
Dále byly přidány atributy pro podporu rozš́ı̌reńı do konfiguračńıch sou-
bor̊u, které budou zmı́něny v sekci 4.3.
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• Measured z̊ustala po stránce atribut̊u stejná. Funkce pro nač́ıtáńı obou
formát̊u datových soubor̊u (loadDat, loadDic) byly integrovány jako
metody, které je možné pustit i na inicializované instance, podobně jako
v p̊uvodńım programu.
Vzhledem k velkým staticky alokovaným poĺım je instance této tř́ıdy
pamět’ově extrémně velká, a při vytvořeńı instance na zásobńıku může
doj́ıt k překročeńı jeho kapacity (a pádu programu). Proto je výchoźı
konstruktor nedostupný (označen jako private) a pro vytvářeńı nových
instanćı poskytnuta statická metoda createPtr, která zajist́ı dynamic-
kou alokaci pomoćı chytrého ukazatele.
Pro podporu zobrazováńı chyb při úpravách v grafickém prostřed́ı je
přidána metoda static isValidDataFileInput, která ze vstupńıch dat
pokuśı zkonstruovat validńı instanci specifikovaného formátu. V př́ıpadě
chyby návratová hodnota typu DataFileValidity obsahuje informace
o chybě (problémový řádek, informace o chybě).

• GPU data z̊ustala stejná, pouze inicializačńı a ukončovaćı funkce byly
přesunuty do konstruktoru/destruktoru. Specifické inicializace pro me-
todu dichotomy byly rovněž zahrnuty do konstruktoru.

• Database z̊ustala identická, pouze metoda pro přidáńı řešeńı (insert)
byla integrována jako metoda.

Mezi nové přidané tř́ıdy patř́ı:

• BatchConfig slouž́ı k reprezentaci dávkových soubor̊u, podobně jako
tř́ıda Configuration pro konfiguračńı soubory. Rozhrańı je prakticky
stejné, př́ımo v konstruktoru jsou inicializovány atributy ze souboru,
metoda toBatchFileString konvertuje instanci zpět do textové podoby.
Jako atributy tř́ıda obsahuje požadavky na kritéria M20 a Fn (pokud
byly zadány) a cesty k jednotlivým konfiguraćım. Ty jsou při iniciali-
zaci zkontrolovány, zda ukazuj́ı na platné soubory. Očekává se, že cesty
ke konfiguračńım soubor̊um budou relativńı pro přenositelnost např́ıč
zař́ızeńımi.

• Samotné vyhledávaćı výpočty byly přesunuty do hierarchie tř́ıdy Solver.
Sd́ılené části výpočtu jsou implementovány v hlavńı metodě solve, jed-
notlivé podtř́ıdy poté implementuj́ı search metodu pro hledáńı kan-
didát̊u. SolverFactory pak slouž́ı k vytvořeńı konkrétńı instance podle
specifikované metody z konfiguračńım souboru. Tento př́ıstup zabraňuje
komplexńım rozhodovaćım výraz̊um z p̊uvodńıho kódu, kde v rozsáhlém
switch bloku nejdř́ıve proběhl výběr podle metody a následně podle krys-
talové soustavy. Zároveň pro každou implementovanou metodu je snadno
dohledatelný jej́ı specifický kód. Tř́ıda rovněž vlastńı ukazatel na in-
stanci tř́ıdy GPUBackend (zmı́něná dále) pro vykonáváńı GPU výpočt̊u.
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• Pro abstrahováńı GPU výpočt̊u byla vytvořena hierarchie tř́ıd s hlavńı
abstraktńı tř́ıdou GPUBackend, která deklaruje hlavńı rozhrańı. Kromě
hlavńıch výpočetńıch metod zmı́něných v sekci 3.1.5 obsahuje rozhrańı
metody pro práci s pamět́ı, které je navrženo tak, aby co nejv́ıce od-
pov́ıdalo existuj́ıćı CUDA technologii.
Každá z použ́ıvaných technologíı má vlastńı implementuj́ıćı podtř́ıdu
(CUDABackend, OpenCLBackend, VulkanBackend).
Pro voláńı GPU funkćı byla tř́ıda Solver rozš́ı̌rena o ukazatel na instanci
GPUBackend, přes který jsou metody volány. Konkrétńı instance je při
inicializaci vytvořena pomoćı tř́ıdy GPUBackendFactory, která rovněž
ověřuje, zdali je daná technologie podporována.

• ArgParser schraňuje funkcionality pro zpracováńı argument̊u z př́ıkazové
řádky (předevš́ım cesty k soubor̊um) pro jednodušš́ı zpracováńı v pro-
gramu.

4.2 Komponentový diagram

Původńı aplikace se sestavovala z jednoho spustitelného souboru, paracell.
Vzhledem k přidáńı test̊u, grafického rozhrańı a celkové konfigurovatelnosti
projektu byla aplikace rozdělena do několika knihoven a spustitelných soubor̊u,
vizualizovaných na diagramu 4.2.

• paracell a paracell-gui jsou hlavńı spustitelné soubory pro terminálové,
respektive grafické rozhrańı. Pro testováńı obou část́ı jsou vyhrazeny
vlastńı spustitelné soubory paracell-tests a paracell-tests-gui.

• Funkcionality sd́ılené např́ıč spustitelnými soubory jsou odděleny do
knihoven paracell-core pro hlavńı výpočet a paracell-gui-core pro gra-
fické rozhrańı. GUI knihovna je rovněž závislá na hlavńı knihovně.

• Každá z technologíı pro grafické výpočty je nav́ıc zkompilována do své
vlastńı malé knihovny. To umožńı za běhu programu zjistit podporované
technologie a umožńı spouštěńı aplikace i na systémem, které některé
z technologíı nepodporuj́ı.

4.3 Úprava konfiguračńıch soubor̊u

Specifikace konfiguračńıch soubor̊u byla rozš́ı̌rena o nové hodnoty pro zajǐstěńı
přidaných funkćı a některé z p̊uvodńıch hodnot byly rozš́ı̌reny pro zpřehledněńı
a zjednodušeńı. Hlavńı úpravy budou představeny zde, celková specifikace
(i s předělanými úpravami) je dostupná v př́ıloze D.
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GridSolver

+ solve(...) : Database

MGLSSolver

+ solve(...) : Database

TreorSolver

+ solve(...) : Database

ItoSolver

+ solve(...) : Database

DichotomySolver

+ solve(...) : Database

GPUBackend

+ calcGPU()

+ calcGPUDichMon()

+ calcGPUDichTri()

+ gpuMalloc(size_t)

+ gpuFree(void*)

+ gpuMemcpy(void*, void*, size_t)

CUDABackend

OpenCLBackend

VulkanBackend

BatchConfig

+ configs: Configuration[]

+ min_m20: float

+ min_fn: float

SolverFactory

+ fromMethod(Method): Solver

«enumeration»
Device

Auto
CPU
GPU

«enumeration»
GraphicsAPI

Auto
OpenCL
CUDA
Vulkan

«enumeration»
Method

GRID
MGLS
TREOR
ITO
DICHOTOMY

«enumeration»
CrystalSystem

RHOMBOHEDRAL
CUBIC
HEXAGONAL
TETRAGONAL
ORTHORHOMBIC
MONOCLINIC
TRICLINIC

GPUBackendFactory

+ calcGPU(GraphicsApi) : GPUBackend
+ supportsAPI(GraphicsApi): bool

0..1

Solver

+ solve(Configuration, Measured): Database

# gpu_be: GPUBackend

11 1 1

1..*

Database

+ insert()
+ removeDuplicates()
+ best_items : ItemBest[]

Configuration

+ gpu_api: GraphicsAPI

+ device: Device

+ method: Method

+ system: CrystalSystem

Measured

+ loadDat()

+ loadDic()

ArgParser

+ ArgParser(char** argv, int charc
+ config_file_path: String
+ log_file_path: String
+ input_file_path: String
+ batch_file_path: String

ItemBest

+ al: float[]
+ params: float[]
+ fn: float
+ m20: float
+ volume: float

0..*

Obrázek 4.1: Diagram tř́ıd v hlavńı části aplikace.
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paracell-core.dll paracell-gui-core.dll

paracell.exe paracell-gui.exe

paracell-opencl.dllparacell-vulkan.dll paracell-cuda.dll

paracell-tests.exe paracell-tests-gui.exe

Obrázek 4.2: Komponentový diagram jednotlivých část́ı aplikace. Použity jsou
standardńı souborové př́ıpony systému Windows.

• GPU API umožňuje zvolit konkrétńı technologii pro grafické výpočty
(CUDA, OPENCL, VULKAN ). Výchoźı hodnota (AUTO) automaticky
zvoĺı prvńı podporovanou technologii, v pořad́ı podle přechoźıho se-
znamu.

• DEVICE nastaveńı je obohaceno o novou výchoźı hodnotu AUTO. Auto-
maticky je použita GPU, pokud je podporována alespoň některá z tech-
nologíı, jinak se použije CPU. Stále je možné vynutit čistě CPU výpočty.

• GPU HINT umožnuje dobrovolně specifikovat řetězec, podle kterého
bude použita konkrétńı GPU. Zadaný text se jednoduše pokuśı naj́ıt jako
podřetězec ve jménech jednotlivých zař́ızeńı. Pokud se podřetězec ni-
kde nevyskytuje (nebo hodnota neńı zadána), bude automaticky použito
prvńı nalezené zař́ızeńı.

Šablony konfiguračńıch soubor̊u rovněž vyžaduj́ı možnost specifikovat me-
tadata o souboru. Možné je specifikovat název konfiguračńıho souboru, kterým
se bude soubor identifikovat v seznamu šablon, a dále je možné přidat popis
souboru.

Pro jednoduchost jsou metadata specifikována bud’ 2 symboly ”##“ na
začátku řádku pro název souboru nebo jedńım symbolem ”#“ pro popis. Celý
zbytek řádku se interpretuje jako hodnota. Název souboru je jednořádkový,
pro popis je možné použ́ıt v́ıce řádk̊u (každý uvozený stejným zp̊usobem).

4.4 Návrh uživatelského prostřed́ı

V následuj́ıćı části budou představeny hlavńı obrazovky implementovaného
grafického rozhrańı. Jakožto desktopová aplikace se aplikace odehrává téměř
výhradně na hlavńı obrazovce, bez složitých přechod̊u. Pro každou obrazovku
byl vytvořen jednoduchý statický prototyp v nástroji Figma [33].
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Hlavńı obrazovka
Primárńı okno, které uživatel použ́ıvá, okamžitě viditelné po spuštěńı
aplikace (4.3).
V horńı části obrazovky se nacháźı lǐsta s hlavńımi ovládaćımi záložkami:

• File pro načteńı existuj́ıćıch soubor̊u nebo celých složek, uložeńı
upraveného souboru (nebo všech upravených soubor̊u) a vytvořeńı
soubor̊u nových. Zároveň umožňuje otevřeńı obrazovky nastaveńı.

• Edit pro úpravy aktuálńıho souboru.
• Run umožňuje otevřeńı spouštěćı karty.

V levé části jsou ve stromové hierarchii zobrazeny otevřené soubory
a složky. Zobrazuj́ı se pouze relevantńı typy soubor̊u, které jsou od sebe
graficky odlǐseny ikonou. Každý soubor je možné upravovat otevřeńım
karty po dvojkliku. Po kliknut́ı pravým tlač́ıtkem na otevřené složky
nebo soubory se otevře kontextové menu. Z menu je možné tlač́ıtkem
uzavř́ıt položku a odstranit ji ze seznamu (aplikace kontroluje, zdali
byl soubor nebo soubory ve složce změněny a v př́ıpadě uzavřeńı nebo
ukončeńı celé aplikace je uživatel vyzván k uložeńı změn). Konfiguračńı
soubory je z menu možné přidat mezi seznam šablon.
Nejd̊uležitěǰśım prvkem je seznam otevřených karet uprostřed okna,
které slouž́ı k hlavńı práci – každá karta bud’ slouž́ı k úpravě jednoho
konkrétńıho souboru (konfiguračńı, dávkový, datový), nebo se jedná
o kartu pro spouštěńı výpočt̊u.
Po prvńım spuštěńı je automaticky zobrazena obrazovka pro spuštěńı,
karty pro jednotlivé soubory je možné otevř́ıt ze seznamu. Mezi kartami
lze přeṕınat záložkami v horńı části seznamu. Karty je možné zavř́ıt,
v takovém př́ıpadě změny z̊ustanou v paměti a kartu je možné znovu
otevř́ıt přes př́ıslušný soubor.
Ve výchoźı podobě jsou záložky organizovány do jednoho seznamu a vi-
ditelná je pouze jedna karta, uživatel však může seznam horizontálně
rozdělit (př́ıpadně následně spojit) přetažeńım karty k levému nebo
pravému okraji a zobrazit v́ıce karet najednou. Jednotlivá rozděleńı je
možné zvětšit/zmenšit posunovačem mezi každými dvěma rozděleńımi.
Karty je rovněž možné přesunou do jiného rozděleńı přetažeńım záložky
z jedné lǐsty do jiné.
V dolńı části obrazovky se ještě nacháźı jednoduché textové pole, po-
skytuj́ıćı informace o stavu aplikace (např. ”Soubor byl uložen“).

Karty
Dále bude představen návrh dř́ıve zmiňovaných karet, které mohou být
otevřeny na hlavńı pracovńı ploše:
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Konfiguračńı soubor
Veškeré nastavitelné hodnoty z textové podoby je možné upra-
vit pomoćı grafických prvk̊u. Hodnoty jsou logicky rozděleny do
několika kategoríı:

• Obecné hlavńı nastaveńı – typ zař́ızeńı, výpočetńı API, krys-
talická mř́ıžka.

• Omezeńı na vyhledávanou mř́ıžku (minimum a maximum délek
stran, velikost úhl̊u, objem).

• Nastaveńı dodatečných úprav po hlavńım výpočtu (optimali-
zace, nalezeńı ”superbuňky“, . . .).

• Nastaveńı specifické pro zvolenou metodu.
Pro možnosti s malou možnost́ı r̊uzných hodnot (výběr CPU nebo
GPU, grafické technologie, ćılová krystalická soustava) se použ́ıvaj́ı
rádiová tlač́ıtka nebo combo boxy, pro ostatńı se použ́ıvaj́ı textová
pole, která automaticky umožnuj́ı zadáváńı pouze smysluplných
hodnot. Při změnách hodnot jsou podle sémantiky automaticky
deaktivovány nebo schovány některé grafické prvky:

• Při specifikaci výpočtu pomoćı CPU je deaktivováno zadáńı
grafického API.

• Po změně krystalové soustavy jsou ponechány aktivńı pouze
relevantńı prvky pro nastaveńı prohledávaných rozsah̊u para-
metr̊u mř́ıžky. Např́ıklad pro kubickou mř́ıžku je možné nasta-
vit rozsah pouze jedné strany.

• Některé metody nab́ıźı nastaveńı dodatečných parametr̊u, zob-
razeńı jako posledńı skupina na kartě. Zobrazena je vždy pouze
skupina pro aktuálńı metodu.

Při najet́ı kurzorem nad libovolný prvek aplikace zobraźı malé vy-
skakovaćı okno s vysvětleńım dané hodnoty.
Obrazovka podporuje možnost krokově navracet/opakovat prove-
dené změny nad všemi prvky.
Po každé změně je automaticky soubor označen jako modifikovaný,
a je označen hvězdičkou v záložce a v seznamu soubor̊u.

Dávkový soubor
Návrh je podobný návrhu pro konfiguračńı soubor. Jednotlivé ome-
zuj́ıćı hodnoty je možné nastavit pomoćı textových poĺı. Po jakékoli
změně je podobně označen jako modifikovaný.
Pro výběr jednotlivých konfiguraćı pro dávkový soubor slouž́ı se-
znam v dolńı části, z počátku prázdný. Pomoćı 4 tlač́ıtek po pravé
straně je možné přidat novou konfiguraci (výběrem ze souborového
systému), měnit pořad́ı metod v seznamu (posunut́ı nahoru a dol̊u)
a odstranit zvolenou konfiguraci.
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Rovněž je možné přidat konfiguraci ze seznamu otevřených sou-
bor̊u na hlavńı obrazovce, a to kliknut́ım a přetažeńım souboru na
seznam.

Datový soubor
Oproti konfiguračńım a dávkovým soubor̊um jsou datové soubory
vyobrazeny pouze v textové podobě, kterou je možné upravovat.
V porovnáńı se standardńım textovým editorem je aplikace schopná
zjistit, zdali je datový soubor validńı a zvýraznit řádek, na kterém
došlo k chybě. Po ukázáńı kurzorem na zvýrazněný řádek se zobraźı
malé vyskakovaćı okno s informaćı o chybě. V př́ıpadě, že se soubor
nacháźı v nevalidńım stavu, nebude uživateli umožněno jej uložit.
Ostatńı typy soubor̊u neńı možné dostat do nevalidńıho stavu.
Aplikace podporuje v́ıce formát̊u datových soubor̊u, což je reflek-
továno v dolńı části obrazovky polem s aktuálńım formátem sou-
boru. Formát je automaticky nastaven při načteńı souboru, nicméně
jej uživatel může manuálně změnit. Aplikace po změně formátu
ihned znovu překontroluje soubor podle nového formátu a zobraźı
př́ıpadné chyby.

Spouštěńı
Na obrazovce je možné zvolit př́ıslušný konfiguračńı/dávkový sou-
bor, datový soubor a př́ıpadně logovaćı soubor. Podobně jako na
obrazovce dávkového souboru je možné soubory dialogem vyhledat
soubor v systému, nebo použ́ıt již načtené soubory přetažeńım ze
seznamu na př́ıslušnou řádku (během tažeńı souboru aplikace zob-
raźı malé informačńı okénko nad mı́stem, kam může soubor pustit).
Konfiguračńı soubor je rovněž možné zvolit ze seznamu šablon. Po
spuštěńı je výstup zobrazován v okně v dolńı části.
Během výpočtu se stane aktivńım tlač́ıtko pro přerušeńı běhu, po-
kud by uživatel chtěl běh přerušit. Zároveň se stanou neaktivńı
ostatńı prvky, neńı možné spustit několik běh̊u najednou.
Po dokončeńı běhu bude uživatel informován jednoduchým dialo-
gem (uživatel v době výpočtu může obrazovku s výpočtem opustit
nebo ji i zavř́ıt). Dialog bude mı́t jinou podobu v př́ıpadě, že běh
skončil s chybou.

Výběr konfiguračńı šablony
Dialogové okno, pomoćı kterého uživatel může ze seznamu vybrat konfi-
guračńı soubor slouž́ıćı jako šablona (při volbě konfigurace pro spuštěńı
nebo při vytvářeńı nových konfiguračńıch soubor̊u).
Na levé straně dialogu se nacháźı abecedně seřazený seznam se všemi
načtenými šablonami, použ́ıvaj́ıćımi názvy definovanými př́ımo v sou-
borech, jak bylo zmı́něno v sekci 4.3. Textovým polem v horńı části je
možné filtrovat zobrazené soubory podle názvu.

46
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File Edit Run

configuration_files

soubor1

soubor2

soubor3

soubor4

vstup1

soubor1 soubor2 soubor3 soubor4 vstup1

Successfully opened file “vstup1”

Obrázek 4.3: Návrh hlavńı obrazovky.

Po kliknut́ı na soubor se v pravém horńım okně zobraźı popis souboru
(pokud je zapsán), a v pravém dolńım rolovaćım okně je zobrazena tex-
tová podoba souboru.

Šablonu je možné zvolit bud’ tlač́ıtkem v dolńı části nebo dvojklikem na
seznam.

Nastaveńı
Obrazovka umožňuj́ıćı konfigurovat aplikaci. Uživatel může změnit jazyk
aplikace. Zároveň si může nechat otevř́ıt složku obsahuj́ıćı uživatelsky
specifická data, která se nacházej́ı mimo hlavńı adresář s aplikaćı.

4.4.1 Architektura GUI

Návrh architektury grafické aplikace je zobrazen na diagramu 4.9. Vzdáleně
může připomı́nat vzor Model-view-presenter, který rozděluje architekturu na
3 oddělené vrstvy. View vrstva představuje samotné uživatelské rozhrańı, bez
žádné komplexněǰśı aplikačńı logiky. Tu zajǐst’uje vrstva Presenter, která re-
aguje na uživatelský vstup od vrstvy View a zároveň podle změn může gra-
fické prvky upravovat. Vrstva Model představuje sd́ılená aplikačńı data, podle
kterých se Presenter může rozhodovat, př́ıpadně může data upravovat.

Horńı vrstva architektury, představovaná XML soubory popisuj́ıćımi jed-
notlivé obrazovky, představuje návrh rozhrańı, bez jakékoli aplikačńı logiky
(analogie View vrstvy). Za běhu jsou podle souboru vytvořené jednoduché
grafické objekty, které následně ř́ıd́ı instance tř́ıd z prostředńı vrstvy (analo-
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Hledat

Šablona 1

Šablona 2

Šablona 3

Šablona 4

Popis pro šablonu 2

DescriptionDescription

DEVICE=CPU

MINIM_a=3.0

MAXIM_a=25.0

MINIM_b=3.0

MAXIM_b=25.0

MINIM_c=3.0

MAXIM_c=25.0

MINIM_V=100.0

MAXIM_V=3000.0

THREADS=1

SYSTEM=1

RATIO=0.3

INPUT_ERR=0.2

STEPS = 10000

METHOD=GRID1

DB_BEST_LIST=100000


DescriptionContent

Obrázek 4.4: Obrazovka pro výběr konfiguračńı šablony.

config.cfg

Auto

CPU

GPU

Device

Auto

CUDA

OpenCL

Vulkan

Graphics API

Unitcell

20Min A 20Max A

20Min A 20Max A

20Min A 20Max A

20Min A 20Max A

Obrázek 4.5: Karta pro úpravu
konfiguračńıch soubor̊u.

batch.cfg

Minimum M20

20Minimum FN

soubor1.cfg

soubor2.cfg

soubor3.cfg

soubor4.cfg

Configurations

Obrázek 4.6: Karta pro úpravu
dávkových soubor̊u.
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vstup1.dat

*** Cd3(OH)5(NO3) J. Solid State Chem. 84, 58, 1990. ***

! Wavelength, zeropoint and NGRID

1.54056 0.0 -3

! Couples of 2-theta and intensities

8.025 100.

11.925 100.

16.070 100.

18.340 100.

19.432 100.

23.970 100.

24.190 100.

chyba

25.794 100.

27.286 100.

27.530 100.

27.869 100.

28.716 100.

30.119 100.

30.733 100.

31.265 100.

32.447 100.

32.680 100.

33.686 100.

36.745 100.

36.967 100.


Expected 2 theta and magnitude of the peak

Expected format DAT

Obrázek 4.7: Karta pro úpravu da-
tových soubor̊u.

Run

Config/Batch file

Log file

soubor1.cfg

log.txt

Input file vstup.dat

Výstup z běhu programu

Output

RunCancel

Obrázek 4.8: Karta pro spouštěńı
výpočt̊u.

gie Presenter vrstvy). Každému souboru rozhrańı odpov́ıdá právě jedna ř́ıd́ıćı
tř́ıda.

Tř́ıdy logické vrstvy tvoř́ı vlastńı stromovou strukturu, vyplývaj́ıćı ze sa-
motného návrhu aplikace. Hlavńı, kořenová tř́ıda MainWindow zajǐst’uje lo-
giku hlavńıho okna (ukládáńı soubor̊u, otevřeńı nastaveńı, . . .). Př́ımo spra-
vuje instance SettingsWindow pro logiku nastaveńı, FileTreeWidget pro se-
znam otevřených soubor̊u (otev́ıráńı karet soubor̊u, zav́ıráńı otevřených sou-
bor̊u) a NotebookList pro hlavńı seznam karet (otev́ıráńı a zav́ıráńı karet,
rozdělováńı a sjednocováńı jejich skupin). Jednotlivé skupiny jsou rozděleny
do instanćı tř́ıdy FileNotebook. Pro každou vytvořenou kartu jsou vytvářeny
instance př́ıslušné spravuj́ıćı tř́ıdy (CfgFilePage, DataFilePage, . . .).

Posledńı vrstvu představuj́ı hlavńı data aplikace, kdy je jediná instance
každé tř́ıdy sd́ılená mezi několika instancemi tř́ıd logické vrstvy. Pro omezeńı
provázanosti (”všechny tř́ıdy maj́ı př́ıstup ke všemu“) jsou data rozdělena do
4 kategoríı (pouze MainWindow má př́ıstup ke všem):

• OpenFilesModel pro informace o otevřených souborech a složkách (jaké
soubory jsou otevřeny, jakého jsou typu, soubory ve složkách).

• DataModel obsahuje data o aktuálně upravovaných souborech (uložený
stav a aktuálńı, modifikovaný stav). Jednotlivé karty potom obsahuj́ı
pouze referenci na data relevantńı pro sv̊uj soubor.
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View

settings.ui

main_window.ui

execution_page.ui

cfg_page.ui

batch_page.ui

data_page.ui

MainWindow

- file_tree_widget: FileTreeWidget*

- file_notebooks: NotebookList*

- settings_dialog: SettingsDialog*

Logic

CfgFilePage

+ cur_configuration:
    Configuration* 

DataFilePage

+ cur_data_file: DataFile*

BatchFilePage

+ cur_batch: BatchConfig* 

0..1

NotebookList

# groups: FileNotebook[]

ExecutionPage

+ execution_info: RunData

SettingsDialog

WorkspaceModel

+ openPages

+ notebookGroups

Data

OpenFileModel

+ openFiles

+ openFolders

DataModel

+ savedFileState

+ modifiedFileState

SettingsModel

+ language

+ uiScale

0..*

0..*

0..*

1
1

1

0..1

1

1

1

1

1

FileTreeWidget

1

1

1

FileNotebook

0..*

TemplateSelectionDialog
template_dialog.ui

Obrázek 4.9: Architektura GUI aplikace.
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• SettingsModel ukládá nastaveńı aplikace. Ačkoli je dostupná pro celou
aplikaci, pouze MainWindow a SettingsWindow mohou nastaveńı upra-
vovat, pro zbytek aplikace jsou pouze ke čteńı.

• WorkspaceModel pro data o otevřených kartách a rozdělených skupinách
(tato data jsou potřebná pro podporu uložeńı a obnoveńı stavu aplikace
při daľśım spuštěńı).
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Kapitola 5
Implementace

5.1 CMake

V této části bude popsána integrace sestavovaćıho systému CMake do pro-
jektu.

Popis projektu zač́ıná v souboru CMakeLists.txt pomoćı vlastńıho skrip-
tovaćıho jazyka. Ten vzdáleně připomı́ná standardńı programovaćı jazyky:
př́ıkaz̊um jsou argumenty předávány pomoćı kulatých závorek, je podpo-
rováno větveńı nebo definice vlastńıch funkćı. Mı́sto uvozováńı kódu do blok̊u
(např. složenými závorkami) se použ́ıvaj́ı dvojice př́ıkaz̊u, podobně jako v pre-
procesoru jazyka C (např. pro větveńı se použ́ıvá př́ıkaz if(), ukončený
př́ıkazem endif()). Proměnné lze definovat pomoćı př́ıkazu set a následně
k nim přistupovat pomoćı výrazu ${}, např́ıklad set(var TRUE), následný
př́ıstup pomoćı ${var}. Jedńım z běžných použit́ı proměnných je definice
zdrojových soubor̊u pro kompilaci.

V př́ıpadě komplexńıch projekt̊u je možné vytvořit vlastńı CMakeLists
soubor pro samostatné podprojekty, v tomto projektu je však použit pouze
jeden hlavńı soubor.

Úplným základem definice je specifikace minimálńı požadované verze po-
moćı př́ıkazu cmake minimum required a definice základńıch informaćı o pro-
jektu př́ıkazem project. Následně je možné definovat kompilované výstupy,
hlavńımi př́ıkazy jsou add executable a add library, které vytvoř́ı spusti-
telný soubor, respektive knihovnu. Př́ıkaz̊um jsou mimo jiné předány zdrojové
soubory a název, který se stane takzvaným ”ćılem“ (target).

Ćıl je pak možné použ́ıvat jako argument př́ıkaz̊u pro daľśı konfiguraci:
set target properties pro specifikaci některých obecných vlastnost́ı (jako
CXX STANDARD pro určeńı verze standardu C++), target compile options
pro r̊uzné přeṕınače pro kompilátor nebo target link libraries pro speci-
fikaci linkovaných knihoven.

CMake rovněž automaticky u zdrojových soubor̊u vyhledá závislosti na
vkládaných souborech, a automaticky zajǐst’uje opětovné sestaveńı soubor̊u
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pouze, pokud některá ze závislost́ı byla změněna. Neńı tak nutné např́ıklad
specifikovat závislosti na hlavičkových souborech jako při manuálńım psańı
Makefile soubor̊u.

Rovněž je usnadněna integrace s exterńımi závislostmi, např́ıklad pomoćı
př́ıkazu find package, který je schopen automaticky vyhledat danou závislost
(pokud podporuje integraci s CMake). V tomto projektu se př́ıkaz použ́ıvá
pro OpenMP, OpenCL, Vulkan a Qt. Jednou z výhod je snazš́ı linkováńı
požadovaných knihoven, které jsou povětšinou importovány jako CMake ćıle
(př́ıkladem může být Qt) nebo jako proměnné (v př́ıpadě OpenCL). Neńı tak
nutné manuálně vypisovat všechny názvy požadovaných knihoven pro danou
technologii.

Velmi jednoduchá je integrace s jazykem CUDA, pro jeho použit́ı je možné
použ́ıt př́ıkaz enable language(CUDA). Při kompilaci budou potom soubory
s př́ıponou .cu automaticky kompilovány s nvcc překladačem.

Dále CMake umožnuje kromě samotného překladu definici vlastńıch ne-
standardńıch př́ıkaz̊u. Pomoćı add custom command lze zadefinovat vlastńı
př́ıkaz z př́ıkazové řádky. U něj je možné specifikovat jeho výstup a závislosti
(tedy v př́ıpadě závislosti na souborech se př́ıkaz provede pouze při jejich
změně, v př́ıpadě závislosti na jiném ćıli se pak př́ıkaz provede po jeho aktuali-
zaci). Výstupy z př́ıkazu je poté možné použ́ıt jako závislosti u ćıl̊u. V projektu
jsou vlastńı př́ıkazy použity pro kompilaci Vulkan shader̊u a překoṕırováńı
některých dodatečných soubor̊u do výstupńı složky.

Konfigurovatelnost projektu je možné zajistit definićı proměnných při ini-
cializaci projektu, podle kterých je následně možné větvit kód. Konkrétńı se-
znam a popis těchto proměnných, spolu s návodem k použit́ı jsou uvedeny
v př́ıručce B.

5.2 GPU

Tato část se věnuje popsáńı některých implementačńıch detail̊u technologíı
OpenCL a Vulkan a bude provedeno srovnáńı s dosavadńım CUDA kódem.

5.2.1 OpenCL

Jak již bylo dř́ıve zmı́něno, OpenCL je podobněǰśı frameworku CUDA než
Vulkan, ale stále se jedná o složitěji použitelnou technologii oproti snadné in-
tegraci za pomoćı specifického kompilátoru (OpenCL se obejde čistě se stan-
dardńım C/C++ kompilátorem).

Pro základńı inicializaci jsou potřeba alespoň funkce clGetPlatformIDs,
clGetDeviceIDs, clCreateContext, clCreateCommandQueue pro výběr plat-
formy, zař́ızeńı a vytvořeńı kontextu spolu s frontou pro př́ıkazy. Platformy
prakticky představuj́ı odlǐsné implementace OpenCL (kromě r̊uzných imple-
mentaćı pro r̊uzný hardware může existovat v́ıce implementaćı pro jedno
konkrétńı zař́ızeńı).
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Velmi podobně prob́ıhaj́ı operace s pamět́ı. Pomoćı funkćı clCreateBuffer
a clReleaseMemObject je možné alokovat a uvolňovat pamět’ (respektive
v př́ıpadě OpenCL buffer objekty). Následný zápis a čteńı lze provádět po-
moćı clEnqueueWriteBuffer a clEnqueueReadBuffer. Všechny funkce obecně
vyžaduj́ı výrazně větš́ı množstv́ı argument̊u než CUDA ekvivalenty, nicméně
nab́ızej́ı bohatš́ı konfiguraci, ke kterým CUDA nab́ıźı specifické funkce (jako
např́ıklad blokuj́ıćı/neblokuj́ıćı přenos).

Výrazným rozd́ılem je samotné spouštěńı GPU kódu. Zat́ımco CUDA pod-
poruje transparentńı integraci s ostatńım kódem v jednom zdrojovém souboru
(voláńı GPU funkćı vypadá prakticky stejně jako voláńı běžné funkce, pouze
obohacenou o specifikaci počtu vláken/blok̊u/mř́ıžek), OpenCL vyžaduje ex-
plicitńı načteńı GPU kódu za běhu.

Nejpřirozeněǰśı formou psańı OpenCL kódu je pomoćı jazyka OpenCL C,
nepřekvapivě podobného standardńımu jazyku C. Interně se však v OpenCL
použ́ıvá mezikód SPIR-V (konkrétně kernel výpočetńı model) do kterého
muśı být standardńı kód přeložen. Pro přeložeńı lze použ́ıt exterńı překladač,
nebo př́ımo za běhu použ́ıt funkci clCreateProgramWithSource, které je
předán př́ımo zdrojový kód. Takto přeložený program je možné rovnou použ́ıt,
nicméně je možné si vyžádat a př́ıpadně uložit binárńı podobu programu. Tu je
pak možné nač́ıst funkćı clCreateProgramWithBinary, bez nutnosti opětovné
kompilace, která je poměrně časově náročná. T́ımto zp̊usobem funguje i im-
plementace v ParaCell, která po prvńım překladu binárńı podoby ulož́ı, a při
daľśıch spuštěńıch je automaticky použije. Vzhledem k možnosti použit́ı v́ıcero
r̊uzných GPU jsou pro každou z nich uloženy individuálńı binárńı podoby.

Tento zp̊usob překladu prakticky znamená, že GPU kód existuje odděleně
ve vlastńıch souborech. Jistou výhodou oproti CUDA je však snazš́ı iterováńı
daného kódu, kdy neńı třeba při libovolné změně překompilovávat celé zdro-
jové soubory a znovu linkovat aplikaci.

Obt́ıžněǰśı je i samotné spouštěńı kernel̊u. Jednak vykonáváńı př́ıkaz̊u
prob́ıhá přes dř́ıve zmiňovanou frontu, což vyžaduje použit́ı dvojice funkćı
clFlush pro přenos dř́ıve specifikovaných př́ıkaz̊u a clFinish pro vyčkáńı
na jejich dokončeńı. Pro vykonáńı kernelu slouž́ı clEnqueueNDRangeKernel,
které je mimo jiné předána instance cl kernel, který má být vykonán (kernel
je vytvořen ze dř́ıve zmı́něného cl program pomoćı funkce clCreateKernel,
ve které se specifikuje název vstupńı funkce).

Výrazný rozd́ıl existuje i při předáváńı argument̊u. U obou API se funkce
deklaruj́ı velmi podobně jako v jazyce C, pouze u OpenCL je třeba věnovat
větš́ı pozornost specifikaci adresńıho prostoru u proměnných (např́ıklad uka-
zatele na data v alokované globálńı paměti zař́ızeńı muśı být označeny jako

global). CUDA funkce jsou ovšem volány př́ımo z kódu, a překladač může
zajistit předáńı argument̊u, spolu s ověřeńım typ̊u. V OpenCL je třeba před
spuštěńım kernelu nastavit každý argument pomoćı funkce clSetKernelArg,
které se předává instance daného kernelu, index (pořad́ı) argumentu ve funkci,
velikost argumentu a ukazatel na samotná data. Vzhledem k tomuto dy-
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namičtěǰśımu př́ıstupu je třeba větš́ı kontroly, zda jsou data předávána ko-
rektně.

5.2.2 Vulkan

Vulkan se oproti oběma předchoźım API výrazně lǐśı. Jakožto primárně gra-
fické API je výrazně obsáhleǰśı a vzhledem k velké obecnosti je velmi kon-
figurovatelné a náročné na inicializaci. Jakožto minimum je třeba vytvořit
instance struktur VkInstance, VkPhysicalDevice a VkDevice (fyzické a lo-
gické zař́ızeńı), VkQueue. Typické pro Vulkan funkce je, že mı́sto velkého
množstv́ı argument̊u přij́ımaj́ı specifické struktury, které obsahuj́ı samotná
konfiguračńı data. Samotné struktury mohou být i vnořeny do sebe, např́ıklad
pro vytvořeńı VkInstance funkćı vkCreateInstance je předávána struktura
VkInstanceCreateInfo, která sama ještě obsahuje strukturu obsahuj́ıćı in-
formace o aplikaci (VkApplicationInfo). Nav́ıc se některé struktury mohou
řetězit dynamicky – atribut pNext typu void* může ukazovat na nějakou daľśı
strukturu. Pro zjǐstěńı konkrétńıho typu obsahuj́ı struktury atribut sType
s hodnotou odpov́ıdaj́ıćı jejich datovému typu.

Vzhledem k obecnému zaměřeńı pro co nejv́ıce zař́ızeńı je mnoho funkćı do-
stupných formou r̊uzných rozš́ı̌reńı. Např́ıklad i podpora 64bitových č́ıselných
typ̊u muśı být explicitně vyžádána ve struktuře VkPhysicalDeviceFeatures
při vytvářeńı logického zař́ızeńı. V základu Vulkan nenab́ıźı prakticky žádné
lad́ıćı mechanismy. Zaj́ımavost́ı v tomto ohledu je doplňkový systém ”vali-
dation layers“. Tento systém mimo jiné umožnuje zaznamenáváńı volaných
Vulkan funkćı, s možnost́ı ověřeńı, zdali byla dodržena specifikace. Rovněž
zajǐst’uje možnost výpis̊u (ekvivalent printf) ze spouštěných shader̊u. Jejich
použit́ı muśı být explicitně specifikováno při vytvářeńı instance – je tak možné
je zcela vypustit při reálném nasazeńı a jejich použit́ı tak nemuśı mı́t žádný
vliv na konečný výkon. V tomto projektu je použit́ı validation layers odděleno
použit́ım přeṕınače VULKAN DEBUG při inicializaci pomoćı CMake.

Odlǐsně prob́ıhá i alokace paměti. Vulkan jednak pracuje se samotnou
pamět́ı na zař́ızeńı (struktura VkDeviceMemory, která je alokovaná pomoćı
vkAllocateMemory a uvolněna pomoćı vkFreeMemory), ale rovněž použ́ıvá bu-
ffer objekty (VkBuffer), které jsou mapovány na alokovanou pamět’ a které se
později použ́ıvaj́ı pro předáváńı dat do shader̊u (konkrétněǰśı popis následuje
ńıže). V ideálńım př́ıpadě by tak pro jednu alokaci paměti existovalo v́ıce bu-
ffer̊u, což lépe odpov́ıdá grafickému programováńı, kde je pravděpodobněǰśı
nutnost použit́ı menš́ıch datových struktur pro velké množstv́ı r̊uzných gra-
fických objekt̊u. Vulkan umožňuje navázat jeden buffer na v́ıce pamět’ových
mı́st v shaderu pomoćı offset̊u. Pro jednoduchost implementace a vzhledem
k relativně malému množstv́ı alokaćı v konkrétńıch výpočtech je však pro
každou pamět’ovou alokaci vytvořen jediný buffer, který odpov́ıdá celému roz-
sahu paměti.
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Jinak prob́ıhaj́ı i samotné pamět’ové operace, kdy mı́sto jedné funkce pro
přenos je nutné nejdř́ıve alokovanou pamět’ namapovat do adresńıho prostoru
hostuj́ıćıho procesu, na ńı provést př́ıslušnou operace a následně pamět’ odma-
povat. Oproti CUDA se tak mı́sto jedné funkce cudaMemcpy použije kombinace
vkMapMemory, standardńı memcpy a vkUnmapMemory.

Nejvýrazněǰśım rozd́ılem je samotné psańı kódu. Podobně jako OpenCL
použ́ıvá Vulkan interně SPIR-V mezijazyk, ale s výraznými rozd́ıly. Zat́ımco
OpenCL použ́ıvá kernel výpočetńı model (execution model), Vulkan použ́ıvá
výpočetńı (compute) shadery, s výpočetńım modelem GLCompute, který je
výrazně limitován. Oproti OpenCL Vulkan implementace neobsahuj́ı kom-
pilátor a je tak nutné kód přeložit předem a za běhu pouze nač́ıst přeložený
SPIR-V binárńı kód.

Pro psańı Vulkan shader̊u je hlavńım jazykem GLSL, dř́ıve vytvořeného
pro OpenGL (OpenGL shading language). V oficiálńım SDK je pro překlad
GLSL kódu dodáván referenčńı překladač glslangValidator), spolu s daľśım
překladačem glslc od společnosti Google, který interně použ́ıvá referenčńı
nástroje, obohacené o některé daľśı funkce (např́ıklad Cčková makra #define
a #include).

Jazyk GLSL rovněž vycháźı ze Cčkové syntaxe, nicméně obsahuje výrazné
limitace. Pravděpodobně nejd̊uležitěǰśım limitem je absence ukazatel̊u. Je však
možné definovat pole se známou délkou a k prvk̊um lze přistupovat klasickým
operátorem []. Výstupńı argumenty funkćı je možné použ́ıt, pomoćı deklarace
out nebo inout před názvem parametru. Nicméně neńı možné psát obecné
funkce, které by prováděli operace nad daty r̊uzné délky. Jistou alternativou
je psańı takových funkćı jako Cčková makra.

Tato limitace by samozřejmě zabraňovala práci nad nějakými dynamicky
alokovanými daty r̊uzné délky, nicméně je možné předávaná data definovat
jako pole nespecifikované délky (konkrétně však pouze u interface blok̊u kva-
lifikovanými jako buffer) a libovolně přistupovat k prvk̊um (v rámci specifi-
kace). Samotná uživatelská data nejsou předávaná jako argumenty funkćı jako
je tomu u CUDA a OpenCL framework̊u (Vulkan zač́ıná povinnou bezpara-
metrovou funkćı main), ale namı́sto toho jsou nastavovány globálńı proměnné
opatřené specifikátorem layout spolu s kvalifikátory pro identifikaci z hos-
tuj́ıćıho kódu. Př́ıklad definice takové proměnné může vypadat následovně:

layout(set = 0, binding = 3, std430) buffer BufferExample{
float vals[];

} buf;

Jméno proměnné je pak buf a funguje podobně jako běžná struktura z jazyka
C – k hodnotám lze přistoupit pomoćı tečkové notace (např. buf.vals[5]).
V hostuj́ıćım kódu pak mapováńı dat prob́ıhá poměrně komplexně pomoćı po-
pisovač̊u (descriptor sets). K propojeńı s existuj́ıćı instanćı VkBuffer prob́ıhá
pomoćı struktury VkDescriptorBufferInfo, které je specifikován daný bu-
ffer spolu s offsetem do paměti a rozsahem, který má být zobrazen. Pro
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propsáńı samotné změny se pak použ́ıvá struktura VkWriteDescriptorSet,
která mimo jiné obsahuje atribut dstBinding pro indexaci globálńı proměnné,
které se změna týká (v předchoźım př́ıkladu by se tedy rovnal hodnotě 3).
U buffer̊u je možné specifikovat, jakým zp̊usobem maj́ı atributy zarovnávány.
Např́ıklad možnosti std140 nebo std430 funguj́ı podle specifikovaného stan-
dardu, některé jiné (packed a shared) potom zálež́ı na konkrétńı implemen-
taci.

Primitivńı datové typy mohou být předávány stejným zp̊usobem, nicméně
je možné v jednom bloku definovat v́ıce atribut̊u. Je třeba zajistit, že ma-
povaný buffer obsahuje korektně uložená data (předevš́ım odpov́ıdaj́ıćı za-
rovnáńı), jinak mapováńı funguje stejně jako v předchoźım př́ıkladě. Možnost́ı
je použit́ı namı́sto storage bufferu takzvaný uniform buffer, který má omeze-
nou kapacitu a jehož proměnné jsou konstantńı, nicméně výhodou je možné
zlepšeńı výkonu.

layout(set = 0, binding = 2, std140) uniform ValuesBuffer {
int pocet;
float prec1;
int limit;

} values;

Samotné spouštěńı shader̊u je opět poměrně komplikované, mimo jiné zahr-
nuje použit́ı VkDescriptorSet (dř́ıve zmı́něné), VkCommandPool, VkPipeline,
VkCommandBuffer. Na nejvyšš́ı úrovni neńı princip př́ılǐs odlǐsný od OpenCL,
pomoćı vkQueueSubmit jsou do fronty zaslány instance VkCommandBuffer
s danými př́ıkazy k vykonáńı a pomoćı vkQueueWaitIdle lze blokovaně čekat
na jejich dokončeńı.

5.2.3 Dynamické linkováńı

Jedńım z nedostatk̊u p̊uvodńı verze programu byla nemožnost spuštěńı na
zař́ızeńıch bez podpory CUDA frameworku, ani pokud bylo ćılem využ́ıt pouze
CPU výpočty. Dosud bylo zmı́něna možnost v čase kompilace dobrovolně za-
pnout/vypnout podporu libovolného API, což však stále neřeš́ı přenositelnost
na jiná zař́ızeńı nepodporuj́ıćı některé z API.

Jako řešeńı byl přidán do CMake přeṕınač RUNTIME GPU SUPPORT.
Při povoleńı budou při kompilaci vytvořeny tři daľśı knihovny pro každé z gra-
fických API (paracell-vulkan, paracell-opencl, paracell-cuda). Žádná z kniho-
ven se rovněž nebude linkovat do hlavńıho spustitelného programu, který ne-
bude obsahovat ani žádné závislosti na exterńıch grafických knihovnách. Při
spuštěńı se pokuśı každou z vytvořených knihoven dynamicky nač́ıst pomoćı
systémově závislých funkćı (např. LoadLibraryW pro Windows nebo dlopen
pro Linux) a zaznamená si korektně načtené a podporované knihovny. Pokud
zař́ızeńı některé API nepodporuje, načteńı selže a aplikace sama bude vědět,
že neńı podporováno.
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Původńı chováńı je stále zachováno např́ıklad pro lokálńı vývoj, kde je
sestavováńı daľśıch knihoven při menš́ıch změnách zcela zbytečné.

5.3 GUI

V této sekci bude popsán zp̊usob implementace grafického rozhrańı pomoćı
frameworku Qt – jakým zp̊usobem je integrován, některé jeho základńı prin-
cipy a jakým zp̊usobem prob́ıhá implementace samotného rozhrańı. Použita
byla starš́ı verze 5, která je však dlouhodobě podporována.

5.3.1 Sestavováńı, integrace s CMake

Celková komplexita Qt frameworku byla zmı́něna již dř́ıve, plynoućı předevš́ım
z toho, že kromě standardńı kompilace je framework závislý na dodatečných
vlastńıch procesech pro zajǐstěńı některých funkcionalit.

Hlavńım takovým př́ıkladem je moc kompilátor (meta-object compiler),
který analyzuje zdrojový kód (konkrétně hlavičkové soubory tř́ıd označené
makrem Q OBJECT ), a z něj generuje soubory s některými informacemi
o daných typech. Ćılem je možnost se dynamicky dotazovat na vlastnosti
daných typ̊u za běhu programu (např. vyhledáváńı metod nebo atribut̊u podle
názvu). Zjednodušeně se jedná o náhradu reflexe, která je často podporována
vysokoúrovňovými programovaćımi jazyky (např. Java), nicméně v jazyce
C++ podporována neńı.

Daľśım př́ıkladem může být podpora překlad̊u aplikace pomoćı nástroje
linguist, kdy jsou ze zdrojových (a daľśıch soubor̊u) vyextrahovány přeložitelné
řetězce (konkrétněji je nástroj popsán v sekci 5.3.4).

Celkový sestavovaćı proces Qt aplikace je tak složitěǰśı než pouhé linkováńı
některých knihoven. Pro snadný vývoj Qt framework nab́ıźı vlastńı vývojové
prostřed́ı QtCreator, spolu s vlastńım sestavovaćım nástrojem qmake. Nicméně
i nástroj CMake nab́ıźı poměrně snadnou podporu pro sestavováńı Qt pro-
jekt̊u. Pro nalezeńı knihoven a usnadněńım linkováńı je možné použ́ıt př́ıkaz
find package, např́ıklad:

find_package(Qt5 REQUIRED COMPONENTS
Widgets UiTools Test LinguistTools)

Pro podporu moc kompilátoru je možné nastavit vlastnost pro specifický
ćıl, kdy jsou potom automaticky analyzovány přǐrazené zdrojové soubory
(např́ıklad set property(TARGET paracell-gui PROPERTY AUTOMOC ON)).

5.3.2 Komunikace objekt̊u

Podobně jako mnoho jiných GUI framework̊u funguje komunikace uvnitř Qt
aplikace na bázi ”event̊u“ (událost́ı). Při výskytu nějaké události (pohyb myši,
stisknut́ı tlač́ıtka myši) je informace automaticky propagována na mı́sto, které
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událost může obsloužit. Při vytvářeńı události nemuśı být známo, kdo ji zpra-
cuje, stejně jako př́ıjemce nev́ı, kdo ji vyslal. Vlastńı chováńı je pak možné
implementovat v podtř́ıdách pomoćı vlastńıch virtuálńıch metod (např́ıklad
pro implementaci specifického ”drag and drop“ chováńı jsou v podtř́ıdách im-
plementovány metody jako dropEvent(QDropEvent*)). Je samozřejmě možné
vytvářet a pośılat vlastńı eventy (jako podtř́ıdy QEvent).

Častěji použ́ıvaným mechanismem je však specifický mechanismus signál̊u
a slot̊u (signals and slots). Na úrovni kódu se jedná o specificky označené tř́ıdńı
metody, deklarované podobně jako standardńı C++ př́ıstupové specifikátory,
např. public: versus slot:, signal:, nebo v kombinaci public slot:.

Tento mechanismus umožnuje instanćım vyslat signál, načež dojde k za-
voláńı všech připojených slot̊u. Oproti event̊um tento mechanismus připomı́ná
sṕı̌se návrhový vzor observer, kdy je nutné, aby se př́ıjemce explicitně zare-
gistroval k upozorněńı na signál od nějaké instance. Jednoduchý př́ıklad může
vypadat následovně:

connect(
button, SIGNAL(clicked()),
this, SLOT(handleButtonClicked())

);

Proměnná button představuje instanci tř́ıdy QAbstractButton, která obsa-
huje signál clicked. Zároveň předpokládáme, že aktuálńı objekt (this) má
slot s názvem handleButtonClicked. Slot muśı signaturou (přij́ımanými ar-
gumenty) odpov́ıdat danému signálu (signály je možné předávat r̊uzná data).
Takto je možné k jednomu objektu, i ke stejnému signálu, vytvořit libovolný
počet propojeńı s r̊uznými sloty. Po kliknut́ı na tlač́ıtko jsou postupně syn-
chronně zavolány všechny připojené sloty (oproti obecně asynchronńımu zpra-
cováńı event̊u). Do jisté mı́ry se jedná o jednoduchou registraci callback̊u.

Signály a sloty se využ́ıvaj́ı prakticky ve všech komunikaćıch mezi r̊uznými
grafickými prvky, typicky se nějaký kontrolér připoj́ı ke spravovaným prvk̊um
uživatelského prostřed́ı.

5.3.3 Návrh rozhrańı

Qt samozřejmě umožňuje celé grafické rozhrańı napsat pouze na úrovni zdro-
jového kódu, nicméně pro dynamičtěǰśı vývoj je nab́ızen grafický návrhář
QtDesigner. Vytvořený návrh je možné následně exportovat do .ui soubor̊u
(ve formátu XML), které lze následně za běhu programu nač́ıst pomoćı tř́ıdy
QUiLoader. Jednotlivým prvk̊um je možné upravovat jejich atributy a vytvářet
propojeńı mezi sloty a signály.

V tomto ohledu je zaj́ımavá možnost deklarace vlastńıch podtř́ıd exis-
tuj́ıćıch grafických tř́ıd, u kterých je poté možné definovat vlastńı signály
a sloty. Pro korektńı načteńı vlastńıch podtř́ıd ze soubor̊u je rovněž nutné vy-
tvořit vlastńı podtř́ıdu QUiLoader, která bude schopna tyto instance vytvářet.
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Přestože implementace samotného chováńı muśı existovat na úrovni zdro-
jového kódu, samotné propojeńı je možné provádět pouze pomoćı grafického
návrháře. K tomu je využ́ıván dř́ıve zmı́něný meta-object kompilátor, pomoćı
kterého lze za běhu u jednotlivých instanćı naj́ıt jednotlivé signály a sloty
pouze podle textového pojmenováńı. V př́ıpadě, že se nepodař́ı vytvořit spe-
cifikovanou podtř́ıdu nebo neexistuje specifikovaný slot/signál, aplikace pouze
na chybu upozorńı, ale sama z̊ustane stále funkčńı (mı́sto podtř́ıdy se použije
jej́ı nadtř́ıda a vadná propojeńı se ignoruj́ı).

Všechny obrazovky v aplikaci jsou vytvořeny t́ımto návrhářem, s ćılem
minimalizovat rigiditu zdrojového kódu a usnadněńı budoućıch úprav.

5.3.4 Podpora překlad̊u

Jak již bylo zmı́něno, Qt framework umožnuje snadno vytvářet překlady apli-
kace pomoćı nástroje QtLinguist. Základem je extrakce všech text̊u k přeložeńı
ze samotného zdrojového kódu a z .ui soubor̊u v době kompilace. Ve zdro-
jovém kódu jsou všechny řetězce k přeložeńı označeny obaleńım do funkce
tr(), kterou obsahuje každá Q OBJECT tř́ıda. V CMake je možné použ́ıt
př́ıkaz qt5 create translation, kterému se předá seznam soubor̊u k analýze
a výstupem jsou soubory s př́ıponou .ts pro každý překládaný jazyk.

Tyto soubory je následně možné otevř́ıt v samotném QtLinguist grafickém
nástroji, ve kterém je možné pro každý řetězec poskytnout překlad. Z jednot-
livých překlad̊u jsou následně vytvořeny .qm soubory, které je možné nahrát za
běhu do instance tř́ıdy QTranslator, kterou je možné aplikovat pomoćı funkce
installTranslator hlavńı tř́ıdy QApplication. Při vytvářeńı grafických ob-
jekt̊u pak budou řetězce automaticky překládány (pokud pro nějaký řetězec
překlad chyb́ı, je použita výchoźı hodnota).

5.3.5 Konfiguračńı šablony

Nab́ızené šablonové soubory se skládaj́ı z výchoźıch, předpřipravených sou-
bor̊u a uživatel má možnost své vlastńı šablony vložit do složky templates, ze
kterých jsou automaticky nač́ıtány všechny (korektńı) soubory.

Šablony jsou automaticky za běhu aplikace nahrány znovu, pokud dojde
ve složce k nějaké změně (odebráńı, přidáńı nebo úprava souboru). K tomu
framework nab́ıźı tř́ıdu QFileSystemWatcher, která vyšle signál, pokud dojde
ke změnám ve specifikovaných cestách.

Výchoźı konfigurace nejsou dostupné ve formě soubor̊u, ale jsou vestavěné
př́ımo v binárńıch souborech. Hlavńıch d̊uvodem je zajǐstěńı jejich stálé do-
stupnosti (aby např́ıklad uživatel soubory omylem neodstranil nebo neupra-
vil). Vzhledem k tomu, že standard C++ nenab́ıźı možnost nějakým zp̊usobem
vložit obsahu soubor̊u do proměnné3, je toto chováńı delegováno na vlastńı
CMake př́ıkaz, který před sestaveńım ze specifikovaných šablonových soubor̊u

3Standard C23 (nicméně ne C++23) pro takové použit́ı specifikuje direktivu #embed
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vygeneruje C++ zdrojový kód, kde je obsah soubor̊u uložen do proměnné jako
pole řetězc̊u.

5.4 Úpravy kódu

V předchoźıch sekćıch byly popsány některé zp̊usoby, jakým byl existuj́ıćı zdro-
jový kód přepracován, předevš́ım z vyšš́ıho architektonického pohledu. Tato
část se v́ıce věnuje granulárńım změnám, s využit́ım analytických nástroj̊u ze
sekce 3.6.

Prioritou bylo předevš́ım odstraněńı varováńı od kompilátor̊u (použity
byly GNU G++ pro Linux a MSVCC pro Windows). Zvláště MSVC překladač
je schopný poskytnout velké množstv́ı r̊uzných upozorněńı. Mezi hlavńımi
úpravami byly:

• Konzistentńı typy r̊uzných proměnných při jejich přǐrazováńı nebo po-
rovnáváńı, předevš́ım použit́ı float/double pro zachováńı přesnosti nebo
použit́ı znaménkových a bezznaménkových celoč́ıselných typ̊u. Změny
byly provedeny pouze na některých částech kódu, např́ıklad r̊uzné algo-
ritmické funkce často použ́ıvaj́ı r̊uzné přesnosti plovoućıch č́ısel, kde by
změny byly zbytečně náročné.

• Formátováńı použitých printf, scanf a podobných funkćı.

• Odstraněńı nedosažitelného kódu ve funkćıch (např. umı́stěńı za návrat
nebo ve větvi, která nemůže nastat).

• Korektńı inicializace proměnných (to někdy vyžaduje i úpravu OpenMP
direktiv při specifikaci privátńıch proměnných vláken).

• Vyřazeńı některých nepouž́ıvaných proměnných a parametr̊u funkćı.

Některé z varováńı byly záměrně ignorovány, např. zarovnáńı(padding) u tř́ıd,
který by bylo možné minimalizovat přeuspořádáńım atribut̊u, ale zároveň maj́ı
tř́ıdy minimálńı vliv na použ́ıvanou pamět’.

Dále byly použity analyzátory ClangSA, cppcheck a clazy. Dále bude pro-
vedeno srovnáńı jednotlivých nástroj̊u a jaké problémy pomohly vyřešit.

Nástroj clazy se zaměřuje na vyhledáváńı problémů v Qt. Nalezeno bylo
několik problémů, ze kterých však žádné nebyly kritické.

• Neideálńı propojeńı signál̊u, kdy v některých př́ıpadech (zde předevš́ım
při použit́ı lambda funkćı) nebyl specifikován kontext př́ıjemce (propo-
jeńı je automaticky odpojeno, pokud je kontext př́ıjemce nebo odeśılatele
destruován). To může v určitých situaćıch zp̊usobit pamět’ově nekorektńı
chováńı. Konkrétně při použit́ı v programu k problémům nedocházelo,
nicméně z d̊uvod̊u bezpečnosti je vhodněǰśı kontext specifikovat.
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• Zbytečné překoṕırováńı (např. při for-each cyklech) netriviálńıch kni-
hovńıch typ̊u mı́sto použit́ı referenćı.

• Vlastńı datové typy použité v signálech a slotech nebyly plně kvalifi-
kované (neměli specifikované jmenné prostory). To by mohlo zp̊usobit
problémy při konfliktu jmen tř́ıd v jiných jmenných prostorech.

• Špatné použit́ı kĺıčového slova emit pro vysláńı signálu na některých
mı́stech.

Nástroje ClangSA a cppcheck byly použity v rámci frontendu CodeChecker .
Povoleny byly všechny dostupné ověřovaćı kategorie. Každý z nástroj̊u je
možné individuálně konfigurovat, nicméně i ve výchoźım nastaveńı poskytuj́ı
poměrně komplexńı analýzu projektu. Povoleny byly všechny dostupné kate-
gorie ověřeńı. Kromě těchto dvou nástroj̊u automaticky použ́ıvá CodeChecker
i nástroj clang-tidy, který je později rovněž použit samostatně pro konzistentńı
pojmenováváńı. Hlavńımi nalezenými problémy byly:

• Použit́ı virtuálńı metody v konstruktoru, což je chováńı nedefinované
standardem a záviśı na konkrétńı implementaci.

• Atributy tř́ıdy neinicializované v konstruktoru.

• Př́ıstup ke statickému poli mimo rozsah (odvozeńım možných hodnot
př́ıstupové proměnné).

• Nesmyslné logické operace (podmı́nky které vždy plat́ı/neplat́ı, opakuj́ıćı
se podmı́nky se stejným výsledkem).

• Potenciálńı použit́ı null tř́ıdńıho objektu.

• Absence virtuálńıho destruktoru pro virtuálńı tř́ıdu.

• Vyhozeńı výjimky v paralelńım OpenMP bloku.

Kromě možných problematických varováńı nástroje upozorňuj́ı na r̊uzné
stylistické úpravy, např́ıklad:

• Nekonzistentńı pojmenováńı parametr̊u v deklaraci/definici.

• Označeńı metod, které mohou být konstantńı.

• Proměnné, které mohou mı́t užš́ı rozsah platnosti.

• Absence závorek za výrazem (předevš́ım if ).

• Možné nahrazeńı části kódu některými standardńımi algoritmickými
funkcemi (typicky operace pracuj́ıćı nad prvky nějaké kolekce).
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Kromě změn podle analytických nástroj̊u byly některé části modernizovány
pro nověǰśı verze standardu jazyka C++, jak bylo zmı́něno v sekci 3.1.5. Pro-
vedeno bylo např́ıklad:

• Práce se soubory byla přepracována s použit́ım souborových proud̊u (file
stream) mı́sto Cčkových soubor̊u. To umožňuje jednodušš́ı a bezpečněǰśı
práci, např. nač́ıtáńım do std::string instanćı.

• Snaha využ́ıt chytré ukazatele (unique ptr, shared ptr) namı́sto stan-
dardńıch dynamických alokaćı. Souvisej́ıćı je snaha využ́ıt RAII prin-
cip (tedy konstruktory a destruktory), zmı́něná v návrhové kapitole,
ve snaze zabránit r̊uzných chybám souvisej́ıćı s r̊uznými inicializačńımi
a deinicializačńımi funkcemi.

• Úpravy přetypováváńı v jazyce C na standardńı C++ výrazy (předevš́ım
static cast).

• Použit́ı referenćı pro předáváńı argument̊u mı́sto jednoduchých ukaza-
tel̊u. To zlepšuje bezpečnost zajǐstěńım předáváńı korektńıch instanćı
(bez ověřováńı nullptr).

• Upraveńı některých zastaralých algoritmických funkćı (např. std::sort
mı́sto qsort).

5.4.1 Clang-tidy integrace

Kromě funkčńıch úprav byl samostatně použit nástroj Clang-tidy pro pod-
poru dodržováńı konzistentńıch pojmenováváńı. Vzhledem k závislosti na kom-
pilátoru clang (potažmo celé platformě LLVM ) je pro podporu třeba speci-
fikovat proměnnou USE CLANG TIDY při CMake inicializaci. V systémové
cestě pak muśı být nalezen clang-tidy, spustitelný soubor.

Při kompilaci bude v kořenovém adresáři zdrojových soubor̊u vytvořen
spustitelný soubor clang-tidy-runner, který po spuštěńı ve výchoźım stavu
spust́ı clang-tidy na všechny zdrojové soubory (př́ıpadně lze pomoćı přeṕınače
-f filtrovat vstupńı soubory pomoćı regulárńıho výrazu).

Konfigurace je specifikovaná v souboru .clang-tidy ve formátu Json (byt’
standardněǰśı bývá formát .yml). Clang-tidy konfigurace funguje specifikaćı

”ověřeńı“ (checks) která maj́ı být spuštěna. To je vidět na řádku s kĺıčem
”Checks”, jehož hodnotou je středńıky oddělený seznam. Každé ověřeńı má
následně množstv́ı dodatečných nastaveńı, které lze konfigurovat. Tomu v sou-
boru odpov́ıdá kĺıč ”CheckOptions“, který je polem dvojic. Každá dvojice
specifikuje kĺıč možnosti, která má být nastavena. Např́ıklad:

{
"Checks": "readability-identifier-naming",
"CheckOptions": [
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{
"key" : "readability-identifier-naming.ClassCase",
"value" : "CamelCase"

},
{
"key" : "readability-identifier-naming.ClassMemberCase",
"value" : "lower_case"

}
]

}

Jednotlivá nastaveńı jsou rozdělena podle kategoríı identifikátor̊u, např́ıklad
Class, Struct, ClassMember, Function. U každé kategorie je možné zvlášt’ na-
stavit:

• Case, základńı ověřovaná jmenná konvence u identifikátor̊u, např́ıklad
CamelCase, lower case, UPPER CASE .

• Prefix a Suffix jako požadovaná předpona, respektive př́ıpona.

• IgnoredRegexp, regulárńı výraz, pomoćı kterého lze specifikovat výrazy,
na které se nemaj́ı aplikovat ostatńı pravidla.

5.5 Dokumentace

K p̊uvodńımu i rozš́ı̌renému zdrojovému kódu byly přidány komentáře, jak
k samotnému rozhrańı tak k některým implementačńım detail̊um. Kromě oko-
mentováńı samotného kódu byla přidána podpora pro generaci exterńı doku-
mentace pomoćı systému Doxygen, který je často použ́ıvaný pro jazyk C++.

Komentáře pak mohou být obohaceny o tagy pro okomentováńı speci-
fických část́ı (např. param pro okomentováńı parametr̊u funkce, return pro
popis návratové hodnoty a mnohé daľśı). Extrahovanou dokumentaci je možné
vizualizovat ve formátu webových stránek.
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Kapitola 6
Testováńı

6.1 Automatické testy

Součást́ı práce bylo vytvořeńı automatizovaných test̊u, které v p̊uvodńım pro-
jektu chyběly a které mohou usnadnit budoućı vývoj. Primárně byly vytvořeny
testy pro ověřeńı, že při úpravě aplikace nedošlo ke změně chováńı, tedy jestli
výsledky výpočt̊u odpov́ıdaj́ı p̊uvodńı verzi (nazývané jako ”regresńı“ testy).

Samotné testy byly rozděleny do dvou samostatných část́ı, jednak pro sa-
motnou výpočetńı část a dále pro automatické testy grafického rozhrańı.

6.1.1 Testováńı výpočetńı aplikace

Pro testováńı hlavńı části byla použita knihovna googletest od společnosti
Google. Ta je mimo jiné snadno integrovatelná s CMake, kdy je automaticky
stažen a zkompilován zdrojový kód z repozitáře. Umožňuje snadno definovat
jednotlivé testy pomoćı makra TEST spolu s názvy testu a skupiny, neńı
nutné implementovat vlastńı main funkci. Spustitelný soubor poté umožňuje
filtrovat spouštěné testy podle jejich názvu pomoćı přeṕınače --gtest filter.

Hlavńı část test̊u tvoř́ı jednotkové (unit) testy, které se soustřed́ı na tes-
továńı malé, samostatné části kódu (typicky jedné tř́ıdy nebo jednoho sou-
boru). Jednotkové testy byly vytvořeny mimo jiné pro:

• Zpracováńı argument̊u z př́ıkazové řádky (tř́ıda ArgParser).

• Tř́ıdy reprezentuj́ıćı konfiguračńı (Configuration), datové (Measured)
a dávkové (BatchConfig) soubory. Testováno je předevš́ım korektńı
nač́ıtáńı ze soubor̊u, a zpětná serializace do řetězcové podoby. U tř́ıdy
Configuration je rovněž testována korektńı normalizace při sémanticky
redundantńıch datech.

• Jednotlivá grafická API, pro každé z nich jsou všechny grafické funkce
spouštěny s předpřipravenými daty a výstup je překontrolován v̊uči
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předpokládaným výsledk̊um. Zde existuje riziko mı́rných odchylek vzhle-
dem k odlǐsnostem jednotlivých technologíı, např́ıklad Vulkan podporuje
pouze goniometrické funkce s 32bitovou přesnost́ı a poskytuje tedy lehce
jiné výsledky než CUDA a Vulkan.

Pro ověřeńı funkčnosti celé aplikace byly vytvořeny systémové testy. Celá
aplikace je spouštěna s předpřipravenými konfiguračńımi soubory a je kontro-
lován jejich výsledek – k tomu jsou použ́ıvány výstupńı logovaćı soubory, do
kterých jsou zaznamenávány všechny nalezená řešeńı s jejich parametry.

6.1.2 Testováńı grafického prostřed́ı

Pro testováńı nab́ıźı Qt framework vlastńı modul QTest, který je použit pro
automatické testováńı grafického rozhrańı. Pro základńı použit́ı lze použ́ıt
makro QTEST MAIN s předaným názvem tř́ıdy, následně je jako test spouštěna
každá metoda dané tř́ıdy. Testy je možné opět filtrovat předáńım názv̊u metod
v př́ıkazové řádce.

Jmenný prostor QTest nab́ıźı funkce pro simulaci uživatelského chováńı,
např́ıklad keyClick pro stisk klávesy, mouseMove pro posunut́ı kurzoru myš́ı,
mousePress a mouseRelease pro stisknut́ı tlač́ıtek na myši. Zároveň je možné
př́ımo využ́ıvat metod samotných grafických prvk̊u pro źıskáńı a nastavováńı
hodnot. Jednotlivé prvky lze snadno vyhledávat pomoćı šablonové metody
findChild, která podle jména může rekurzivně naj́ıt libovolný prvek v hie-
rarchii.

Snahou je testovat veškeré dostupné funkcionality formou podobnou jed-
notkovým test̊um, nicméně r̊uzná provázanost mezi jednotlivými testy je nevy-
hnutelná (např. úprava souboru přes otevřenou kartu vyžaduje jeho korektńı
načteńı do seznamu). Testováno je:

• Vytvářeńı, nač́ıtáńı a uzav́ıráńı soubor̊u a správné chováńı: správný
stav seznamu soubor̊u, upozorněńı na neuložené změny, zavřeńı karet
uzavřených soubor̊u.

• Otev́ıráńı záložek otevřených soubor̊u a celková práce se záložkami (ho-
rizontálńı děleńı seznamu, přesun záložek mezi rozděleńımi, opětovné
sjednoceńı).

• Správné uložeńı stavu otevřených soubor̊u a karet, správné načteńı po
spuštěńı.

• Úprava všech typ̊u soubor̊u přes otevřené karty, kontrola správné re-
akce aplikace na změnu soubor̊u, korektńı uložeńı. U konfiguračńıch sou-
bor̊u kontrola reakce grafického rozhrańı (skryt́ı některých parametr̊u
podle zvolené metody, omezeńı prohledávaných rozsah̊u podle krysta-
lické mř́ıžky).
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• Otevřeńı karty pro výpočet, zvoleńı argument̊u, spuštěńı výpočtu a za-
staveńı výpočtu. Kontrola maximálně 1 otevřené karty jednoho výpočtu
najednou, správná reakce prvk̊u po spuštěńı výpočtu.

6.2 Uživatelské testováńı

Pro zjǐstěńı kvality návrhu bylo uživatelské prostřed́ı otestováno na několika
uživateĺıch, s ćılem zjistit, jestli jsou všechny funkce dostatečně intuitivńı
a zdali se uživatelé dokáž́ı samostatně orientovat.

Pro testováńı byly sestaveny scénáře (dostupné v př́ıloze E), které uživatele
postupně provedou celou aplikaćı a prezentuj́ı jednotlivé problémy k vyřešeńı.
Scénáře se skutečně snaž́ı pouze uvést nějaký problém a nechat uživatele zjis-
tit, jak dospět k řešeńı.

Aplikace byla testována na 3 uživateĺıch, z nichž 2 byly na úrovni běžných
poč́ıtačových uživatel̊u a 1 na technicky pokročilé úrovni. Před testováńım byla
každému uživateli zjednodušeně představena doména a jaké problémy aplikace
řeš́ı. Vzhledem k tomu, že se jedná o specializovaný software, neńı př́ılǐs reálné
uživatel̊um detailně popsat jednotlivé části. Např́ıklad datové soubory jsou
nejasné kolekce řádk̊u, u konfiguraćı neńı ani z popis̊u jasné, co které hodnoty
znamenaj́ı. To sice může mı́t negativńı dopad na testováńı, nicméně základńı
funkce by měli být dostatečně pochopitelné, aby aplikaci mohl uživatel vy-
zkoušet (přestože uživatel nev́ı, co soubory reprezentuj́ı, tak koncept jejich
otevřeńı, úprav a jejich použit́ı pro spuštěńı by měl být jasný).

Následuje představeńı hlavńıch problémů, které byly při testováńı nale-
zeny. U každého z nich je rovněž popsáno, jakým zp̊usobem byl vyřešen.

• Při vytvořeńı nového konfiguračńıho souboru byl všem uživatel̊um ne-
jasný výběr šablony – nevěděli, co na obrazovce dělaj́ı. Jako řešeńı byl
na dialog přidán popisný text, informuj́ıćı uživatele že vyb́ırá obsah
vytvářeného souboru.

• Při ukládáńı souboru nebo použ́ıváńı krokováńı zpět/vpřed neńı do-
statečně jasné, jaký soubor je aktuálně aktivńı – předevš́ım pokud je
najednou otevřeno v́ıce soubor̊u vedle sebe. Pro vylepšeńı je záložka
aktuálńıho souboru tučně zvýrazněna a název aktuálńıho souboru zob-
razován v názvu okna aplikace.

• Jeden uživatel se pokusil uložit soubor přes kontextové menu souboru
v seznamu, kde chyběla. Možnost uložit soubor byla do menu přidána.

• Při úpravě dávkových soubor̊u chyběli tlač́ıtk̊um pro ovládáńı seznamu
konfiguraćı vyskakovaćı popisky – kromě ikonek nebylo jasné, co tlač́ıtka
dělaj́ı. K tlač́ıtk̊um byly popisy přidány.
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• Jeden z uživatel̊u při úpravě dávkového souboru zkoušel přidat konfigu-
raci přetažeńım souboru, ale nepustil soubor nad seznamem. Podobně
jako u výpočetńı obrazovky bylo k seznamu při tažeńı přidáno okénko
naváděj́ıćı uživatele.

• Žádný z uživatel̊u samovolně nepřǐsel na možnost horizontálně rozdělit
plochu a většina z nich nepřǐsla na možnost přidat soubory pro výpočet
přetažeńım. Pro informováńı uživatele u této možnosti byly přidány jed-
noduché ”výukové“ dialogy, které upozorńı uživatele na tyto možnosti.
Každý z dialog̊u je uživateli zobrazen pouze jednou, tedy nijak ne-
narušuje efektivitu práce.

6.3 Srovnáńı výkonu

V této sekci budou provedena dvě hlavńı srovnáńı výkonu – prvńı pro srovnáńı
s p̊uvodńı verźı (zdali nedošlo k nějakému poklesu výkonu) a druhé pro po-
rovnáńı jednotlivých implementaćı grafických API, zdali nově implementované
technologie časově odpov́ıdaj́ı p̊uvodńı CUDA implementaci.

Testováno bylo všech 5 implementovaných metod. Kromě DICHOTOMY
metody všechny ostatńı metody použ́ıvaj́ı pouze stejnou ověřovaćı metodu
kandidát̊u, tedy by se u nich dalo předpokládat podobné chováńı při použit́ı
r̊uzných technologíı. Pro zkvalitněńı výsledk̊u byly časy pr̊uměrovány přes
5 běh̊u. Jednotlivé konfigurace metod byly nastaveny tak, aby měli přibližně
stejnou dobu výpočtu (neńı t́ım však možné srovnávat kvalitu mezi jednot-
livými metodami).

Pro srovnáńı širš́ıho rozpět́ı hardwaru bylo identické testováńı provedeno
na 2 r̊uzných platformách (notebook4 s podporou CUDA, stolńı poč́ıtač5 bez
podpory CUDA). Kromě grafických karet byly GPGPU technologie testovány
i na grafických procesorech integrovaných spolu s CPU. U DICHOTOMY
metody nejsou podporované CPU výpočty, naměřeny jsou tedy pouze grafické
výsledky. Pro tuto metodu jsou všechny 3 rozhrańı ve výpočtech prakticky
ekvivalentńı. U integrovaných GPU nejsou pro metodu výsledky naměřeny,
protože nepodporuj́ı 64bitové výpočty v plovoućı řádce.

Výsledky prvńıho testováńı srovnávaj́ıćı p̊uvodńı a aktuálńı verzi aplikace
jsou dostupné v tabulce 6.1 s grafickým znázorněńım na grafu 6.1. Měřeny
byly pouze CPU a CUDA výpočty, použita tak byla pouze prvńı platforma.
Na výsledćıch je možné vidět, že doba výpočtu je ve všech př́ıpadech prakticky
ekvivalentńı. V této oblasti tedy k regresi při přepracováńı aplikace nedošlo.

Výsledky druhého testováńı jsou vizualizované na grafech pro obě sestavy
(6.2, 6.3). Na grafech je kromě celkového výpočetńıho času vizualizován i čas
pro ověřováńı kandidát̊u (tedy př́ımé srovnáńı jednotlivých grafických rozhrańı

4Intel Core i5-8250U, Nvidia GeForce MX150, 8 GB DDR4 RAM 2133MHz
5Intel Core i5-13500, AMD Radeon RX 570, 32 GB DDR4 RAM 3200MHz
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Obrázek 6.1: Srovnáńı celkové doby běhu mezi p̊uvodńı a předělanou verźı.

GRID MGLS TREOR ITO DICH

CUDA - Původńı 187.89 225.28 486.41 365.00 270.24

CUDA - Aktuálńı 203.42 226.11 527.14 376.76 240.64

CPU - Původńı 691.01 231.17 653.70 385.43 -

CPU - Aktuálńı 692.61 213.77 664.88 394.59 -

Tabulka 6.1: Srovnáńı doby běhu mezi p̊uvodńı a přepracovanou verźı.

spolu s CPU). Přesné hodnoty jsou zpracované v tabulkách 6.2 a 6.3. Různé
doby běhu jednotlivých metod nereflektuj́ı kvalitu jejich výpočtu.

Z výsledk̊u je možné vidět, že nejv́ıce z GPU výpočt̊u benefituj́ı metody
GRID a TREOR, naopak vylepšeńı u metod ITO a MGLS je výrazně menš́ı.
Jednoduché vysvětleńı je, že prvńı 2 metody generuj́ı v́ıce kandidát̊u, nao-
pak daľśı metody komplexněji vyb́ıraj́ı menš́ı množstv́ı kandidát̊u. Nicméně
všechny metody jsou limitovány jednovláknovým procesorových výkonem při
hledáńı kandidát̊u, který neńı paralelizovaný. U těchto 4 metod je možné vidět,
že CUDA a OpenCL jsou časem výpočt̊u prakticky ekvivalentńı. Vulkan už
je přibližně 2krát až 3krát pomaleǰśı, nicméně nab́ıźı stále nab́ıźı rychleǰśı
výpočet než přes procesor. U prvńı platformy se slabš́ım procesorem je možné
vidět i výhodu, kterou mohou nab́ıdnout integrované grafické procesory, které
mohou výrazně sńıžit čas výpočtu. Naopak u stolńıho výpočtu s vysokým pa-
ralelńım výkonem hlavńıho procesoru je použit́ı integrované GPU i regresivńı.

Celkově se dá implementace OpenCL hodnotit v porovnáńı se stávaj́ıćı
CUDA pozitivně, nab́ızej́ıćı prakticky identický výkon. Vulkan vykazuje dobré
výsledky u DICHOTOMY metody, nicméně u ostatńıch metod jsou výsledky
výrazně horš́ı na všech měřených platformách a to i přes značnou osobńı snahu
pro zlepšeńı výkonu. Pro př́ıpadný budoućı rozvoj grafických výpočt̊u se i d́ıky
výrazně náročněǰśımu vývoji zdá jako neperspektivńı.
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6. Testováńı

Obrázek 6.2: Měřená doba běhu např́ıč metodami, prvńı sestava.

GRID MGLS TREOR ITO DICH

C
el

ke
m

CUDA 203.42 226.11 527.14 376.76 240.06

OpenCL Nvidia 203.60 229.10 510.44 370.68 246.00

Vulkan Nvidia 260.07 246.51 686.23 372.42 -

OpenCL Intel 219.01 245.42 538.88 364.61 248.16

CPU 692.61 213.77 664.88 394.59 -

O
vě

ře
ńı

ka
nd

id
át̊

u CUDA 40.89 23.68 224.79 16.13 20.34

OpenCL Nvidia 41.59 22.61 212.86 15.57 21.94

Vulkan Nvidia 70.05 35.93 357.44 18.48 -

OpenCL Intel 59.80 38.32 240.99 5.98 31.12

CPU 523.64 30.02 361.04 34.45 -

Tabulka 6.2: Naměřená doba běhu na prvńı sestavě.
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6.3. Srovnáńı výkonu

Obrázek 6.3: Měřená doba běhu např́ıč metodami, druhá sestava.

GRID MGLS TREOR ITO DICH

C
el

ke
m

OpenCL AMD 34.46 48.89 51.53 39.45 49.43

Vulkan AMD 44.01 48.56 65.69 39.87 48.92

OpenCL Intel 57.58 62.15 78.47 64.18 -

Vulkan Intel 79.21 64.99 112.65 67.71 -

CPU 77.69 53.63 95.56 42.77 -

O
vě

ře
ńı

ka
nd

id
át̊

u OpenCL AMD 5.97 0.82 5.93 0.51 3.68

Vulkan AMD 14.36 2.22 17.79 1.50 2.57

OpenCL Intel 28.04 16.21 30.37 32.05 -

Vulkan Intel 46.64 18.24 63.21 35.62 -

CPU 48.22 6.54 47.88 5.62 -

Tabulka 6.3: Naměřená doba běhu na druhé sestavě.
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Závěr

V rámci této práce byla analyzována a vylepšena existuj́ıćı aplikace slouž́ıćı
pro indexaci práškové difrakce. Nejdř́ıve byly představeny teoretické základy
z oblast́ı krystalografie a práškové difrakce, d̊uležitých pro pochopeńı principu
aplikace. V následuj́ıćı analytické části byl popsán aktuálńı stav projektu,
požadavky na hlavńı část aplikace a požadavky na samostatné grafické roz-
hrańı, které doplňuje existuj́ıćı terminálovou aplikaci.

Grafické rozhrańı bylo implementováno jako nativńı aplikace v multiplat-
formńım frameworku Qt a splňuje vytyčené funkčńı a nefunkčńı požadavky.
Pro výpočty na grafických kartách byly k technologie CUDA dále implemen-
továny hardwarově nezávislé technologie OpenCL a Vulkan, ze kterých se
předevš́ım OpenCL jev́ı jako dobrou alternativou. Pro zjednodušeńı sesta-
vováńı byl integrován systém CMake, který zjednodušuje integraci s použitými
technologiemi (OpenMP, CUDA, OpenCL, Vulkan, Qt), umožňuje manuálńı
výběr sestavovaných část́ı projektu (jednotlivé GPU technologie, grafické roz-
hrańı, testy, . . .) a zajǐst’uje vestavěńı některých dat do binárńıch soubor̊u.
Zdrojový kód aplikace byl zdokumentován a přepracován tak, aby lépe od-
pov́ıdal moderńım standard̊um jazyka C++.

Pro finálńı aplikaci byly vytvořeny automatické jednotkové testy pro hlavńı
i grafickou část, spolu s komplexněǰśımi systémovými testy ověřuj́ıćı samotné
výstupy z kompletńıho pr̊uběhu výpočtu. Rovněž bylo provedeno uživatelské
testováńı, na základě kterého bylo grafické rozhrańı ještě dodatečně upraveno.
Pro daľśı ověřeńı kvality byly rovněž na 2 r̊uzných platformách provedeny
výkonové testy použ́ıvaj́ıćı všechny implementované metody, s ćılem ověřit,
že nedošlo k regresi výkonu při přepracováńı aplikace. Mezi sebou byly otes-
továny jednotlivé GPU technologie pro ověřeńı kvality jejich implementaćı.
Pro uživatelské použit́ı byly vytvořeny instalačńı a uživatelské př́ıručky.

S přihlédnut́ım ke všem vypracovaným částem lze ćıle práce považovat za
splněné. Na přiloženém fyzickém médiu je dostupný zdrojový kód celé aplikace,
spolu s přeloženou aplikaćı pro systém Windows.
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z: https://developer.nvidia.com/cuda-toolkit

[17] Khronos Group: OpenCL Overview. [online], [cit. 2023-03-06]. Dostupné
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www.qt.io/

78

https://doi.org/10.1107/S0021889891006441
https://doi.org/10.1107/S0021889891006441
http://ccp14.cryst.bbk.ac.uk/Crysfire.html#DVD
http://ccp14.cryst.bbk.ac.uk/Crysfire.html#DVD
https://www.openmp.org/
https://bazel.build/
https://bazel.build/
https://doc.qt.io/qt-6/qmake-manual.html
https://gradle.org/
https://www.jetbrains.com/lp/devecosystem-2022/cpp/
https://www.jetbrains.com/lp/devecosystem-2022/cpp/
https://developer.nvidia.com/cuda-toolkit
https://www.khronos.org/opencl/
https://www.vulkan.org/
https://www.vulkan.org/
https://rocmdocs.amd.com/en/latest/
https://www.oneapi.io/
https://www.khronos.org/sycl/
https://developer.apple.com/metal/
https://developer.apple.com/metal/
https://www.qt.io/
https://www.qt.io/


Literatura

[24] wxWidgets: wxWidgets: Cross-Platform GUI Library. [online], [cit. 2023-
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Př́ıloha A
Seznam použitých zkratek

CPU Central processing unit

CUDA Compute Unified Device Architecture

GPU Graphical processing unit

GUI Graphical user interface

OpenCL Open Computing Language

RAII Resource acquisition is initialization
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Př́ıloha B
Instalačńı p̌ŕıručka

Tato část slouž́ı jako návod pro konfiguraci projektu pomoćı nástroje CMake
pro jeho sestaveńı. Návod bude ćılen na operačńı systémy Windows a Ubuntu.

Základńım předpokladem je instalace nástroje CMake. V systému Ubuntu
(a pravděpodobně na většině Linuxových distribućı) je dostupný jako oficiálńı
baĺıček, pro Windows je možné jej nainstalovat z oficiálńıch stránek [34].
Dále se předpokládá, že je možné nástroj spustit jednoduše pomoćı př́ıkazu
cmake z př́ıkazové řádky. CMake rovněž nab́ıźı grafické prostřed́ı, zde se však
předpokládá použit́ı pouze př́ıkazové řádky.

CMake umožňuje konfigurovat projekt pro r̊uzné systémy (nazývány ge-
nerátory), které je možné specifikovat přeṕınačem -G. Seznam dostupných
generátor̊u na aktuálńım systému je možné vypsat pomoćı př́ıkazu cmake
--help. Specifikace generátoru tak může vypadat např́ıklad:

cmake -G "Unix Makefiles" .

Projekt byl na Ubuntu testován pomoćı Makefile souboru s GNU G++ kom-
pilátoru, na Windows bylo použito vývojové prostřed́ı Visual Studio 2019,
nicméně by neměl být problém použ́ıt i jiné systémy.

Pro nejjednodušš́ı konfiguraci stač́ı spustit př́ıkaz (cmake .), kdy bude
projekt nakonfigurován pro výchoźı generátor. Zde může doj́ıt k problému,
pokud CMake nedokáže naj́ıt C++ kompilátor (k čemuž by však nemělo
doj́ıt při standardńı instalaci Visual Studia nebo při použit́ı g++ kompilátoru
jakožto baĺıčku na Ubuntu). Cestu ke kompilátoru je možné specifikovat nasta-
veńım proměnných CMAKE C COMPILER a CMAKE CXX COMPILER,
v́ıce o nastaveńı proměnných ńıže.

Výstupem pro Visual Studio je soubor paracell.sln, který je možné př́ımo
otevř́ıt jako řešeńı. Pro Makefile stač́ı zahájit sestaveńı př́ıkazem make. V této
výchoźı konfiguraci je sestaven pouze hlavńı spustitelný soubor paracell, pro
daľśı části projektu je třeba při konfiguraci specifikovat vybrané proměnné.
Obecně je možné proměnné definovat pomoćı přeṕınače -D, následovaného
výrazem název proměnné = hodnota (např. cmake . -D BUILD GUI=TRUE).
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B. Instalačńı př́ıručka

Od konfiguračńıch proměnných se předpokládá nastaveńı hodnoty na TRUE.
Nastavené proměnné jsou ukládány do souboru, tedy pro zakázáńı je nutné
explicitně změnit proměnnou na FALSE (cmake . -D BUILD GUI=FALSE).

Následuje seznam všech volitelných proměnných pro projekt. Proměnné je
možné r̊uzně kombinovat za sebou.

• BUILD DEBUG zkompiluje všechny části projektu s přeṕınačem pro
laděńı a bez optimalizaćı. Pro Visual Studio je tato proměnná zbytečná,
vždy je možné řešeńı sestavit jako Debug pro laděńı nebo Release pro
nasazeńı.

• CUDA ON aktivuje podporu pro CUDA výpočty. Samotný framework
spolu s kompilátor nvcc by měli být dohledatelné v systémových cestách,
jinak konfigurace selže.

• OPENCL ON pro podporu OpenCL výpočt̊u. Opět by framework měl
být dostupný ze systémových cest.

• VULKAN ON pro podporu Vulkan výpočt̊u. Pro samotný vývoj je třeba
nainstalovat SDK [35], které je dostupné pro všechny hlavńı operačńı
systémy. Opět by měli být vývojové soubory, spolu s kompilátorem glslc
(který je součást́ı SDK) dostupné ze systémových cest.

• VULKAN DEBUG pro podporu laděńı Vulkan výpočt̊u. Při spouštěńı
jsou použ́ıvány validation layers, pomoćı kterých jsou ověřována voláńı
knihovńıch funkćı (zdali jsou v souladu se specifikaćı) a rovněž zajǐst’uj́ı
výpisy ze shader̊u, které jinak nejsou podporované. Pro reálné nasa-
zeńı však mohou představovat výrazné zpomaleńı a mimo laděńı by měli
z̊ustat vypnuty.

• RUNTIME GPU SUPPORT zaṕıná podporu pro nač́ıtáńı knihoven pro
grafické výpočty za běhu, bĺıže popsána zde 5.2.3. Pro každou z povo-
lených grafických knihoven je vytvořena vlastńı knihovna, která je dyna-
micky nač́ıtána až za běhu programu, s možnost́ı zjistit, zdali je technolo-
gie podporována nebo neńı. To umožňuje větš́ı flexibilitu při spouštěńı
binárńıch soubor̊u na zař́ızeńı, které nepodporuje všechny technologie
specifikované při kompilaci.

• BUILD GUI sestav́ı grafické rozhrańı jako samostatný spustitelný sou-
bor paracell-gui. Závislost je na frameworku Qt, který však může být
obt́ıžněji instalovatelný pro systém Windows – instalaci je věnována
následuj́ıćı samostatná sekce.

• USE VCPKG, spolu s ALLOW DOWNLOAD, slouž́ı pro specifickou
konfiguraci Qt frameworku, popsáno v́ıce v následuj́ıćı sekci.
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• BUILD TEST pro podporu testováńı. Vytvořeny jsou spustitelné sou-
bory paracell-tests pro spuštěńı samotných test̊u a paracell-tests-gen
pro vygenerováńı log soubor̊u pro komplexněǰśı testy (samotný běh pro
všechny výpočty je v řádu několika minut, proto je jejich generováńı
odděleno od samotného pr̊uběhu test̊u). Pokud bylo rovněž specifikováno
BUILD GUI, je vytvořen paracell-tests-gui pro otestováńı grafického
rozhrańı. Testy mohou být rovněž rozš́ı̌reny podle zapnutých technologíı
pro GPU výpočty.

Integrace s Qt

Na systému Ubuntu je framework Qt dostupný jako systémový baĺıček,
spolu s daľśımi baĺıčky pro vývoj. Po nainstalováńı by měl CMake naj́ıt
potřebné soubory a sestaveńı grafického rozhrańı by mělo proběhnou bez
problémů.
Obt́ıžněǰśı situace je na systému Windows. Open source verze je možné
stáhnout z oficiálńıho zdroje [36]. Pro použit́ı instalátoru je vyžadováno
vytvořeńı uživatelského účtu. Při instalaci je při výběru komponent
nutné zvolit verzi 5 (v době psańı 5.12).
Po nainstalováńı nejsou nijak upravovány systémové proměnné, je tedy
třeba před CMake konfiguraćı definovat cestu k dané instalaci. Možnost́ı
je nastavit proměnnou CMAKE PREFIX PATH na kořenovou složku
dané implementace. Instalátor nicméně nainstaluje v́ıcero binárńıch sou-
bor̊u pro r̊uzné kompilátory nebo bitové verze, a je třeba naj́ıt správnou
složku. Př́ıklad konfigurace v cmake může být následuj́ıćı:

cmake -D BUILD_GUI=TRUE
-D CMAKE_PREFIX_PATH="E:/Qt/5.15.2/msvc2019_64"

E:/Qt je kořenová složka dané implementace, následuje složka verze fra-
meworku a msvc2019 64 je kořenová složka konkrétńıch binárńıch sou-
bor̊u.
Jako alternativa je v CMake projektu přidána podpora pro vcpkg [37],
což je správce baĺıčk̊u pro jazyk C++. Pomoćı něj je možné automaticky
nainstalovat potřebné Qt moduly sestaveńım př́ımo ze zdrojových kód̊u.
Tento proces je možné zcela automatizovat po zapnut́ı dvou proměnných
USE VCPKG a ALLOW DOWNLOAD. Nevýhodou je časová náročnost
samotného sestaveńı, v řádu několika hodin, nicméně se jedná o jed-
norázový a zcela automatický proces.
Oba postupy rovněž automaticky po sestaveńı samotného grafického
prostřed́ı instaluj́ı potřebné Qt soubory do výstupńı složky. Pro samotné
spuštěńı tedy nejsou požadované žádné závislosti.
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Př́ıloha C
Uživatelská p̌ŕıručka

Výpočetńı aplikace

Hlavńı aplikace (paracell, paracell.exe) nab́ıźı pouze terminálové roz-
hrańı. Po spuštěńı je automaticky proveden výpočet, bez možnosti nějaké
interakce od uživatele.
Pro zahájeńı výpočtu je povinně nutné předat cestu k souboru s konfi-
guraćı a cestu k souboru se vstupńımi daty. Dobrovolně je možné zadat
i soubor pro logovaćı výstup (v př́ıpadě nezadáńı je log přesměrován na
standardńı výstup).
Program podporuje starš́ı zp̊usob zadáváńı argument̊u, kdy je postupně
zadán konfiguračńı soubor, vstupńı soubor a př́ıpadně log soubor (přesně
v tomto pořad́ı). Např́ıklad:

/paracell config.cfg input.dat log.txt

T́ımto zp̊usobem neńı možné specifikovat dávkové soubory.
Nověǰśı zp̊usob umožnuje specifikovat argumenty v libovolném pořad́ı
pomoćı přeṕınač̊u:

--input, -i pro vstupńı soubor
--config, -c pro konfiguračńı soubor
--batch, -b pro dávkový soubor
--log, -l pro log soubor

Původńı př́ıklad tak může vypadat takto:

./paracell -i input.dat -c config.dat -l log.txt

Program rovněž podporuje přeṕınač --help pro zobrazeńı pomocných
informaćı.
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C. Uživatelská př́ıručka

Grafické rozhrańı

Detailńı popis návrhu a zp̊usobu použit́ı grafického rozhrańı je v hlavńım
textu v sekci 4.4. Pro lepš́ı ilustraci použit́ı byly ještě vytvořeny sńımky
z reálné aplikace s popisky o použit́ı, které se nacházej́ı na následuj́ıćıch
stránkách.

Testy

Testy pro hlavńı výpočetńı část lze spustit pomoćı souboru paracell-
tests, testy pro grafickou část pomoćı paracell-tests-gui. Automaticky
jsou v obou př́ıpadech spouštěny všechny testy, pro oba př́ıpady je však
možné spouštěné testy filtrovat:

– Pro hlavńı výpočet je možné použ́ıt přeṕınač –gtest filter= s filtrem
pro název test̊u. Znak * je možné použ́ıt jako doplněńı libovolných
znak̊u. Např. paracell-tests –gtest filter=Vulkan* spust́ı pouze Vul-
kan testy.

– Pro grafickou část je možné předat jako argument jednotlivé názvy
testovaćıch metod, např́ıklad
./paracell-tests-gui gridConfigTest treorConfigTest
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Obrázek C.1: Hlavńı obrazovka. V horńı části lǐsta s ovládaćımi záložky, vlevo
seznam otevřených soubor̊u a složek (prázdný), uprostřed seznam otevřených
karet (prázdný).

Obrázek C.2: Záložka ”Soubor“ s možnost́ı vytvořeńı nového souboru (podle
typu), otevřeńı existuj́ıćıch jednotlivých soubor̊u nebo celých složek, uložeńı
aktuálńıho souboru (nebo uložeńı všech otevřených modifikovaných soubor̊u),
otevřeńı nastaveńı a ukončeńı aplikace.
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C. Uživatelská př́ıručka

Obrázek C.3: Záložka ”Upravit“ s možnost́ı kroku zpět a vpřed na aktuálně
otevřeném souboru. Pro každý otevřený soubor jsou změny zaznamenávány
zvlášt’.

Obrázek C.4: Záložka ”Spustit“ s možnost́ı otevřeńı karty pro výpočet.
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Obrázek C.5: Stav po otevřeńı dvou složek. Otevřené složky a soubory jsou
viditelné v seznamu soubor̊u, řazené abecedně. Je možné je opětovně uzavř́ıt
po kliknut́ı pravým tlač́ıtkem. Ze složek jsou automaticky otev́ırány pouze
relevantńı soubory, které jsou rozlǐseny ikonami (jedno ozubené kolečko pro
konfiguračńı soubor, v́ıce ozubených koleček v řádku pro dávkový soubor, list
paṕıru pro datový soubor). Po dvojkliku na soubor se otevře karta pro jeho
úpravu.

Obrázek C.6: Otevřená karta pro konfiguračńı soubor. Upravitelné jsou
všechny hodnoty z textové podoby. Viditelné jsou needitovatelné prvky v ome-
zeńı pro buňku, vyplývaj́ıćı ze zvolené soustavy (pro krychlovou mř́ıžku má
smysl nastavit pouze jednu stranu a objem).
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C. Uživatelská př́ıručka

Obrázek C.7: Karta pro úpravu datového souboru - úprava je v textové po-
době.

Obrázek C.8: V př́ıpadě, že se při úpravě souboru stane soubor neplatným,
je prvńı problematická řádka červeně podtržena (soubory s chybou rovněž
neńı možné uložit). Je možné zobrazit okénko s popisem problému po najet́ı
kurzorem nad problematickou řádku. Dodatečně je možné vidět, že změna
souboru je značena hvězdičkou na záložce karty a v seznamu soubor̊u.
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Obrázek C.9: Na kartě je rovněž možné zadat požadovaný formát souboru (ten
je jinak automaticky odvozen při načteńı). Po změně se automaticky změńı
detekce chyb dle zvoleného formátu.

Obrázek C.10: Karta pro úpravu dávkového souboru. Kromě požadavk̊u na
hledané řešeńı je vidět seznam zvolených konfiguraćı, které budou postupně
spouštěny. Po pravé straně seznamu jsou 4 tlač́ıtka pro přidáńı konfigurace z fi-
lesystému pomoćı dialogu, odebráńı zvolené konfigurace a změna pořad́ı. Kon-
figurace je rovněž možné přidat přetažeńım souboru ze seznamu otevřených
soubor̊u.
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C. Uživatelská př́ıručka

Obrázek C.11: Seznam s kartami je možné horizontálně rozdělit na libovolný
počet část́ı přetažeńım záložky k levému nebo pravého okraji. Zde je viditelné
rozděleńı na p̊ulku.

Obrázek C.12: Karty je možné přesouvat mezi rozděleńımi (nebo i v rámci
jednoho seznamu) přetažeńım záložky.
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Obrázek C.13: Karta pro výpočet po otevřeńı. V horńı části jsou viditelné
řádky pro zadáńı vstupńıch soubor̊u (datový soubor, konfiguračńı soubor, log
soubor). Výběr je možné provést tlač́ıtky po pravé straně pomoćı dialogu.
V aktuálńım návrhu je možné mı́t najednou spuštěný pouze jeden výpočet
(a pouze jednu výpočetńı kartu). Podobně jako u dávkového souboru je možné
př́ıslušné soubory zvolit přetažeńım ze seznamu soubor̊u. Na položku je možné
přetáhnout pouze správný typ souboru.

Obrázek C.14: Po zvoleńı soubor̊u je možné pomoćı tlač́ıtka ”Spustit“ spustit
výpočet. Do textové pole se automaticky propisuje výstup výpočtu (log výstup
se zapisuje pouze do zvoleného souboru). Dokončeńı výpočtu je oznámeno
dialogem, viditelným uprostřed obrazovky.
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C. Uživatelská př́ıručka

Obrázek C.15: Dlouho trvaj́ıćı výpočty je možné přerušit pomoćı druhého
tlač́ıtka.

Obrázek C.16: Obrazovka s nastaveńım, aktuálně pouze s možnost́ı se zvoleńım
jazyka a otevřeńım složky s uložeńım souboru s nastaveńım. V této složce
se nacháźı i soubor ukládaj́ıćı aktuálńı stav aplikace při ukončeńı (otevřené
složky, soubory, karty), který nač́ıtá při daľśım spuštěńı.
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Obrázek C.17: Při pokusu o ukončeńı aplikace bez uložeńı změn je uživatel
upozorněn dialogem.

Obrázek C.18: Při vytvářeńı nového konfiguračńıho souboru nebo jako možnou
volbu pro výpočet může uživatel vybrat konfiguračńı šablonu. Po levé straně
je seznam šablon, mezi kterými je možné vyhledávat, v pravém horńım rohu
je popis šablonu, v pravém dolńım rohu obsah šablony.
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Př́ıloha D
Specifikace konfiguraćı

V následuj́ıćı tabulce jsou zpracovány všechny konfigurovatelné možnosti, je-
jich možné hodnoty a vysvětluj́ıćı popis. Informace o některých hodnotách
byly čerpány ze zdroje [6].

Kĺıč Hodnota Popis

Povinná nastaveńı

DEVICE
CPU Výběr typu zař́ızeńı pro

výpočet. AUTO se po-
kuśı zvolit GPU, v př́ıpadě
chyby se použije CPU.

GPU

AUTO*

METHOD

GRID1

Výběr metody a př́ıpadné
varianty pro výpočet.

GRID2

GRID3

TREOR

DICHOTOMY

DICHOTOMYR

DICHOTOMY2

DICHOTOMYG

DICHOTOMY3

MGLS

ITO
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D. Specifikace konfiguraćı

SYSTEM 0, 1, ..., 6

Výběr krystalové soustavy.

Odpov́ıdaj́ıćı soustavy:

0 - Rhombohedrálńı

1 - Kubická

2 - Hexagonálńı

3 - Tetragonálńı

4 - Ortorombická

5 - Monoklinická

6 - Triklinická

MINIM A

Reálné č́ıslo věťśı
než 0, např. 24.5

Omezeńı na délky stran
hledané primitivńı buňky,
v angstromech.

MAXIM A

MINIM B

MAXIM B

MINIM C

MAXIM C

MINIM V Reálné č́ıslo věťśı
než 0

Omezeńı objemu hledané
primitivńı buňky.MAXIM V

MINIM ANGLE Reálné č́ıslo z
intervalu (0; 180)

Omezeńı na úhly (stupně)
mezi stranami buňky.MAXIM ANGLE

Dobrovolná nastaveńı

DB BEST LIST Celé č́ıslo, > 0 Počet nejlepš́ıch řešeńı,
které při výpočtu udržuje
každé vlákno.

DB DETAIL LIST Celé č́ıslo, > 0 Počet nejlepš́ıch řešeńı,
u kterých jsou po výpočtu
zapsány detailńı výsledky.
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GAPI*

CUDA Výběr technologie pro
GPU výpočty. AUTO
automaticky zvoĺı prvńı
funkčńı rozhrańı v pořad́ı
CUDA, OCL, Vk.

OPENCL

VULKAN

AUTO

GPU HINT* Textový řetězec

Nápověda pro zvoleńı
konkrétńıho grafického
procesoru. Pokud je hod-
nota nastavena, program
se pokuśı naj́ıt daný
text jako podřetězec bud’
v názvu výrobce nebo
v názvu zař́ızeńı.

Pokud se takové zař́ızeńı
najde je okamžitě vybráno,
jinak se zvoĺı výchoźı
zař́ızeńı.

IMPROVE CELL 0, 1 Zapnut́ı automatického vy-
lepšeńı všech řešeńı před
přidáńım do databáze.

INPUT ERR Reálné č́ıslo věťśı
než 0

Možná absolutńı chyba
v naměřených vstupńıch
úhlech. Implicitně 0.

Tyto 3 nastaveńı umožňuj́ı
limitovat počet vstupńıch
dat, které muśı splnit
řešeńı.

LIMIT specifikuje přesný
počet který splnit.

NON INDEXED počet,
kolik splnit nemuśı.

RATIO určuje limit jako
poměr ku počtu vstup̊u.

LIMIT Celé č́ıslo, > 0

NON INDEXED Celé č́ıslo, > 0

RATIO Reálné č́ıslo z in-
tervalu (0; 1]
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D. Specifikace konfiguraćı

OPTIMIZE Celé č́ıslo, > 0 Počet nejlepš́ıch řešeńı,
které jsou na konci
výsledku r̊uznými zp̊usoby
upravovány pro nalezeńı
ještě lepš́ıch řešeńı.

THREADS Celé č́ıslo, > 0 Počet použitých proceso-
rových vláken. Implicitně
se tolik vláken, kolik nab́ıźı
procesor.

SUPER CELL 0, 1 Zapnut́ı možnosti po
výpočtu naj́ıt superbuňku
z nejlepš́ıho řešeńı (stejná
struktura, menš́ı objem).

ZERO SHIFT Reálné č́ıslo Chyba v naměřených
úhlech, určená kon-
stantńı hodnotou. Oproti
INPUT ERR, které speci-
fikuje možnou odchylku,
u každé pozorované
difrakce jinou, se specifiko-
vaná ZERO SHIFT přičte
ke každému úhlu.

GRID a MGLS nastaveńı

STEP1

Celé č́ıslo, > 0

Každý krok specifikuje ko-
likrát má být dělen roz-
sah každého z (až 6) pa-
rametr̊u. STEP1 až 3 od-
pov́ıdaj́ı délkám stran a, b,
c, STEP4 až 6 uhl̊um α,
β, γ. STEPS potom nasta-
vuje hodnotu pro všechny
parametry najednou.

STEP2

STEP3

STEP4

STEP5

STEP6

STEPS

Alternativa ke STEPS.
Nastavuje konkrétńı hod-
notu, o kterou se při
každém kroku posune
velikost stran/úhl̊u.

DELTA LATTICE Reálné č́ıslo věťśı
než 0DELTA ANGLE
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TREOR nastaveńı

MAX H Celé č́ıslo, > 0 Omezeńı prohledávané
množiny osnov rovin podle
index̊u HKL. Kromě jed-
notlivých index̊u je možné
omezit celkovou sumu.

MAX K Celé č́ıslo, > 0

MAX L Celé č́ıslo, > 0

MAX SUM Celé č́ıslo, > 0

ITO nastaveńı

Q EPS Reálné č́ıslo věťśı
než 0

Hraničńı hodnota, při
které jsou 2 podobně
ohodnocené zóny kategori-
zovány jako odlǐsné

Z TOP Reálné č́ıslo věťśı
než 0

Počet prohledávaných zón

DICHOTOMY nastaveńı

AXIS PRECISION
Celé č́ıslo, > 0

Nastaveńı velikosti inter-
val̊u (délky stran v Å,
respektive velikost úhl̊u),
kdy se zastav́ı děleńı.

ANGLE PRECISION
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Př́ıloha E
Testovaćı scéná̌re

Podle následuj́ıćıch scénář̊u prob́ıhalo uživatelské testováńı grafického roz-
hrańı. Aplikace na začátku testováńı byla ve výchoźım stavu, bez otevřených
soubor̊u.

Základńı práce se soubory

• Postupně otevřete soubory ”davkova konfigurace.cfg“, ”vstup.dat“.
• Dále otevřete složku s názvem ”soubory“.
• Vytvořte nový konfiguračńı soubor ve složce soubory pojmenovaný

”test.cfg”. Soubor může mı́t libovolnou šablonu.
• Zavřete soubory ”davkova konfigurace.cfg“ a ”vstup.dat“.

Práce s pracovńı plochou

• Ze složky otevřete pro úpravy soubory ”konfigurace1.cfg”, ”konfi-
gurace2.cfg”, ”konfigurace3.cfg”.

• Kartu pro ”konfigurace3.cfg“ uzavřete.

Úprava konfiguračńıch soubor̊u

• V soubory ”konfigurace1.cfg“ nastavte následuj́ıćı hodnoty:
– Zař́ızeńı na GPU,
– Grafické API na Vulkan,
– Metodu na MGLS,
– Krystalovou soustavu na Triklinickou,
– Zbytek hodnot nastavte tak, aby byly ekvivalentńı souboru

”konfigurace2.cfg“
• Po provedeńı změny uložte.
• Navrat’te soubor do p̊uvodńı podoby a změny uložte.

105



E. Testovaćı scénáře

Pokročileǰśı práce s pracovńı plochou
Ćılem rozděleńı je zjistit, zdali uživatel některé funkce nezačne použ́ıvat
z vlastńı iniciativy.

• Zařid’te, aby byly najednou viditelné obsahy obou soubor̊u ”konfi-
gurace1“ a ”konfigurace2“.

• Otevřete soubor ”davka1.cfg“ ze složky. Nastavte plochu tak, aby
byl viditelný obsah soubor̊u ”konfigurace1.cfg“, ”konfigurace2.cfg“
a nového ”davka1.cfg”a aby plocha z̊ustala pouze rozp̊ulená.

– Karta souboru ”davka1.cfg”se otevře v levé polovině. Ćılem
je zař́ıdit, aby uživatel přemı́stil jednu ze dvou záložek z levé
poloviny do pravé.

Upraveńı dávkového souboru

• Nastavte požadavky na kritéria M20 na 5 a Fn na 10.
• Přǐrad’te dávce soubor ”konfigurace3.cfg“.

– Snaha je, aby uživatel přǐradil přetažeńım ze seznamu.

Upraveńı datového souboru

• Otevřete pro úpravy soubor ”vstup1.dat“.
• Změňte formát soubory na DAT.

– V dolńı části karty změńı uživatel v combo boxu formát z DIC
na DAT.

• Opravte soubor, aby odpov́ıdal novému formátu, a změny uložte.
– Uživatel by měl následovat červeně podtržené řádky a podle

zmı́něných chyb upravit soubor.

Spouštěńı výpočtu

• Spust’te výpočet.
– Úkol je záměrně vágńı, aby nebyl uživatel naveden k otevřeńı

nové karty a co nejobecněji se snažil zjistit, kde se dá výpočet
spustit.

• Jako vstup zvolte soubor ”vstup.txt”. Vyberte libovolnou vhodnou
konfiguraci.

– Ćılem je, aby se uživatel pokusil využ́ıt šablony a z nich vybral
vhodnou konfiguraci. Př́ıpadně zdali se pokuśı soubor vybrat
ze seznamu nebo z filesystému.

• Spust’te výpočet, a následně jej zastavte.
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Úpravy šablon

• Přidejte soubor konfigurace1.cfg do šablon.
• Spust’te stejný výpočet se šablonou Testovaćı šablona 1.
• Odeberte ze seznamu šablonu Testovaćı šablona A.
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Př́ıloha F
Obsah p̌riloženého média

license.txt ..................... licence použitého obsahu třet́ıch stran
src...............................adresář se zdrojovým kódem aplikace
bin .......... adresář se spustitelnou verźı aplikace pro systém Windows
text

src............................zdrojový kód práce ve formátu LATEX
thesis.pdf............................. text práce ve formátu PDF
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