FAKULTA
INFORMACNICH
TECHNOLOGII
CVUT V PRAZE

Zadani diplomové prace

Nazev: Refaktorizace systému ParaCell
Student: Bc. Matéj Ulman

Vedouci: doc. Ing. Ivan Sime¢ek, Ph.D.

Studijni program: Informatika

Obor / specializace: Softwarové inzenyrstvi

Katedra: Katedra softwarového inZzenyrstvi
Platnost zadani: do konce letniho semestru 2023/2024

Pokyny pro vypracovani

Paracell[1] je multiplatformni program pro indexaci v praskové difrakci, napsany v
jazycich C/C++, vyuzivajici

technologie s OpenMP pro vicevldknové vypocty a CUDA pro vypocty na grafickych Cipech.
1.Seznamte se s danou problematikou a analyzujte aktudini stav aplikace.

2. Provedte re$ersi existujicich ndstroji pro statickou analyzu kédu a refaktorizujte
existujici kéd (standardizace jmenné konvence a formatovani,

eliminace nedosazitelného kédu a redundantniho kddu, ...). Zamé&fte se na snadnost
budouciho rozsiteni aplikace.

3. Implementujte vybrany build systém pro automatizaci sestavovani projektu. Pfidejte
moznost konfigurace sestavovani v zavislosti na zvolenych technologiich

(napf. moznost vypnout podporu CUDA).

4. Zobecnéte existujici CUDA vypoclty pro moznou implementaci GPU vypoctl pomoci
jinych rozhrani. Analyzujte existujici hardwarové nezavislé APl a jedno z nich
implementujte pro podporu GPU vypo¢td na hardwaru mimo CUDA ekosystém.

5. Navrhnéte a zrealizujte pomoci vhodnych technologii jednoduché GUI usnadfujici
tvorbu konfigura¢nich soubord.

6. Vytvorte jednotkové testy pokryvajicich vSechny funkce aplikace.

7. Vysledny kéd zdokumentujte, a vytvorte uzivatelskou priru¢ku popisujici pouziti
aplikace.

[1] https://sourceforge.net/p/paracell/wiki/Home/

Elektronicky schvalil/a Ing. Michal Valenta, Ph.D. dne 20. zari 2022 v Praze.






FAKULTA _
INFORMACNICH
TECHNOLOGII
CVUT V PRAZE

Diplomova prace

Refaktorizace systému ParaCell

Bc. Mateéej Ulman

Katedra softwarového inzenyrstvi

Vedouci prace: doc. Ing. Ivan Simetek, Ph.D.

2. kvétna 2023






Podékovani

Dékuji docentu Ivanu Simeckovi za jeho ochotu a pomoc pii vypracovavani
této prace.






Prohlaseni

Prohlasuji, ze jsem predlozenou praci vypracoval samostatné a ze jsem uvedl
veskeré pouzité informacni zdroje v souladu s Metodickym pokynem o dodrzo-
vani etickych principti pri pripravé vysokoskolskych zavérec¢nych praci.

Beru na védomi, Ze se na moji praci vztahuji prava a povinnosti vyplyvajici
ze zakona ¢.121/2000 Sb., autorského zakona, ve znéni pozdéjsich predpisu.
V souladu s ust.§2373 odst. 2 zdkona ¢.89/2012 Sb., obcansky zakonik, ve
znéni pozdéjsich predpist, timto udéluji nevyhradni opravnéni (licenci) k uziti
této moji prace, a to véetné vsech pocitacovych programi, jez jsou jeji soucasti
¢i prilohou a veskeré jejich dokumentace (dale souhrnné jen ,, Dilo* ), a to vSem
osobam, které si pteji Dilo uzit. Tyto osoby jsou opravnény Dilo uzit jakymkoli
zpusobem, ktery nesnizuje hodnotu Dila a za jakymkoli Gcelem (véetné uziti
k vydéleénym tcelim). Toto opravnéni je ¢asové, teritoridlné i mnozZstevné
neomezené. Kazda osoba, kterd vyuzije vyse uvedenou licenci, se vSak zava-
zuje udélit ke kazdému dilu, které vznikne (byt jen zc¢ésti) na zédkladé Dila,
upravou Dila, spojenim Dila s jinym dilem, zafazenim Dila do dila souborného
¢i zpracovanim Dila (véetné prekladu) licenci alespon ve vyse uvedeném roz-
sahu a zaroven zptistupnit zdrojovy kod takového dila alespon srovnatelnym
zpusobem a ve srovnatelném rozsahu, jako je zpristupnén zdrojovy kod Dila.

V Praze dne 2. kvétna 2023



Ceské vysoké uceni technické v Praze

Fakulta informacnich technologii

© 2023 Matéj Ulman. VSechna prava vyhrazena.

Tato prdce vznikla jako Skolni dilo na Ceském vysokém uceni technickém
v Praze, Fakulté informacnich technologii. Prdce je chrdnéna prdvnimi predpisy
a mezindrodnimi umluvami o pravu autorském a prdvech souvisejicich s pravem
autorskym. K jejimu uziti, s vyjimkou bezuplatniych zdkonnych licenci a nad
ramec oprdavneni uvedenych v Prohldseni na predchozi strané, je nezbytny sou-
hlas autora.

Odkaz na tuto praci

Ulman, Matéj. Refaktorizace systému ParaCell. Diplomova prace. Praha: Ceské
vysoké uceni technické v Praze, Fakulta informacnich technologii, 2023.






Abstrakt

Tato prace se zabyva refaktorizaci a rozvojem stavajici aplikace ParaCell,
kterd slouzi k indexaci vysledki v praskové difrakci. V praci je predstavena
problematika a je analyzovan aktualni stav aplikace, ktera je nasledné rozsirena
a prepracovana. Hlavnimi pfinosy jsou navrzeni a implementace grafického
rozhrani ve frameworku Qt, prepracovani stavajictho CUDA kédu do alter-
nativnich technologii Vulkan a OpenCL a flexibiln{ integrace sestavovaciho
nastroje CMake. Vysledna aplikace je zdokumentovana a podrobena automa-
tickému a uzivatelskému testovani.

Klicova slova praskova 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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Uvod

Hlavnim bodem této prace je program ParaCell, ktery slouzi k analyze krysta-
lickych latek z existujicich namérenych dat metodou praskové difrakce. Tento
princip puvodné vznikl v prvni poloviné 20. stoleti a mnoho dnes pouzivanych
metod jsou stale desitky let staré. Nicméné vzhledem k vypocetni narocnosti
se stale jedna o problém, ktery i v aktualni dobé muze benefitovat z modernich
vypocetnich moznosti, predevsim z vysoké paralelizace. Program je pomeérné
rozsahly ve svych moznostech, implementujici vicero riznych vypocetnich me-
tod s podporou riznych formatt dat. Na vyvoji se v néjaké mife podilelo vétsi
mnozstvi lidi (i v rdmci nékterych dalsich zavéreénych pracich) coz mélo ne-
gativni dopad na celkovou strukturu a konzistenci aplikace. Z toho divodu
vznikla tato prace, v ramci které bude program predéldn pro jednodussi bu-
douci vyvoj a jednodussi pouziti, spolu s rozsirenim o nékteré nové funkce.

Osobni motivaci pro tuto praci byla moznost ziskat zkusSenosti s praci
na rozsahlejSim nezndmém projektu, ktery je tifeba vzhledem k celkovému
prepracovani kompletné pochopit. Zaroven projekt nabizi mnozstvi oblasti,
kde je mozné uplatnit vlastni schopnosti a kreativitu, od netechnického navrhu
uzivatelského prostredi po reorganizaci a reimplementaci zdrojového koédu,
s dirazem i na zachovani vykonu. V neposledni fadé byl motivaci zajem
o nauceni se vice o vypoctech na grafickych kartach, se kterymi jsem mél
dosud minimalni zkusenosti.






KAPITOLA

Cile prace

Cilem préce je seznamit se s aplikaci a problémovou doménou a na zakladé
provedené analyzy aplikaci prepracovat a rozsirit.

Uvod do problematiky krystalografie a praskové difrakce, které souvisi
s aplikaci, je zpracovan v kapitole 2. Analyze soucasného stavu aplikace se
vénuje sekce 3.1, spolu s popisem zdrojového kodu a s navrhy k refaktorizaci.

Pro jednodussi sestavovani aplikace (podporu vice operacnich systémi,
integraci s pouzivanymi technologiemi, moznost konfigurace) byla do projektu
implementovan sestavovaci systém. Analyze dostupnych moznosti se vénuje
sekce 3.2.

Pro nékteré vypocty jsou v projektu pouzivany grafické procesory pomoci
technologie CUDA. V ramci této prace jsou grafické vypocty zobecnény a re-
implementovany pomoci hardwarové nezavislych technologii. Predstavenim
a analyzou alternativnich rozhrani se vénuje sekce 3.3, implementacni detaily
se pak nachazeji v sekci 5.2.

Aktudlni aplikace nabizi pouze prostiedi z prikazové radky. Dalsim cilem
prace je vytvoreni alternativniho grafického prostredi pro usnadnéni prace
s pouzivanymi soubory a spousténi vypocti. Analyze pozadavkl kladenych
na uzivatelské prostiedi se vénuje sekce 3.5, ndvrh prostredi je popsan v sekci
4.4 a detaily implementace v sekci 5.3.

Pro zlepseni kvality kédu byly implementovany nékteré nastroje pro sta-
tickou analyzu zdrojového kédu. Reserse nastrojt byla provedena v sekci 3.6,
detailim implementace spolu s prepracovanim kédu se vénuje sekce 5.4.

Testovani vysledné aplikace se vénuje kapitola 6. Pro hlavni vypocetni
a grafickou Cast aplikace byly vytvoreny automatické testy. Dale pro ovéreni
kvality grafického prostredi bylo rovnéz provedeno uzivatelské testovani.

Kéd z novych i pavodnich ¢asti aplikace byl zdokumentovan, s popisem
v sekci 5.5. Pro uzivatelské pouziti byla vytvorena instalaéni B a uzivatelska
C prirucka.






KAPITOLA 2

Predstaveni problematiky

Program ParaCell slouzi k analyze krystalické struktury latek pomoci dat
ziskanych metodou praskové difrakce.

Pro vysvétleni, co a jak program délé, je tato kapitola rozdélena do dvou
hlavnich ¢asti: prvni je tvod do krystalografie, ve které budou vysvétleny
zakladni pojmy a co pfesné se program snazi fesit. V druhé ¢asti bude popsana
metoda praskové difrakce, predevsim jak aplikace funguje.

Pro lepsi orientaci jsou hlavni symboly pouzivané v této kapitole zapsany
do tabulky 2.1. Tabulka slouzi jako rychla reference, vsechny symboly jsou
podrobnéji predstaveny v samotném textu.

Vektory primitivni bunky

a, b, c Délky vektort primitivni bunky

o, B,y Uhly mezi vektory primitivni bunky

h, k, 1 Millerovy indexy, definujici osnovu rovin pro primitivni burku

dnki Vzdalenost mezi rovinami osy definované indexy hkl

a*, b*, ¢* | Reciproké vektory zkonstruované z vektorti primitivni bunky

d* hkl Bod reciproké mrizky osnovy definované indexy hkl. Pro velikost

O 1
vektoru plati |d*pi| = F s

Tabulka 2.1: Symboly pouzivané v této kapitole.

2.1 Uvod do krystalografie

Krystalografie je obecné védni obor zabyvajici se krystalickymi latkami. Krys-
taly jsou pevné latky, jejichz vnitini struktura je pravidelné uspofddéna (na
rozdil od amorfnich, nahodile strukturovanych latek). Krystalickd struktura
méa pak vyrazny vliv na fyzikaln{ vlastnosti latky, typickym prikladem je ani-
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zotropie, kdy se vlastnosti latky mohou ménit v riznych smeérech. Informace
v této sekci jsou Cerpany ze zdroju [1] a [2].

2.1.1 Krystalové mrizky

Krystalové miizky slouzi pro abstrakci pravidelné vnitini struktury krystalt.
Zakladni metodou pro vytvoreni pravidelného vzoru je transla¢ni opakovani,
tedy Ze néjaky vzor (skupina atomii, molekul. . .) se pravidelné opakuji ve vSech
smérech, s néjakych konstantnim posunutim. Transla¢ni periodicitu je mozné
popsat pomoci prostorové mrizky, kde jsou opakujici se vzory abstrahovany
jako jednotlivé body (priklad je ukdzan na obrazku 2.1).

Pro vyjadreni struktury krystalu se pouzivaji Bravaisovy mrizky. Ty je
mozné reprezentovat pomoci 3 vektort (a, 5, ¢) takovych, ze kazdy bod mrizky
(znacen T) lze vyjadrit jako soucet celo¢iselnych nasobku téchto vektoru (vek-
tory tedy tvori linedrné nezavisly soubor a kazdy bod mrizky lze vyjadrit jako
jejich celo¢iselnou linearni kombinaci).

T=wu-d@+v-b+w-é

RovnobéZnostén definovany témito vektory se nazyva primitivni (nebo
elementarni) buiikou, vizualizovanou na obrézku [2.2]. Délky téchto vektoru
(a = |d@|, b = |b|, ¢ = |&@), spolu s thly mezi nimi (a = /(b,8), 8 = /(@,?),
v =/(ad, 5)) tvori mrizkové parametry. Piimky vytycené jednotlivymi vektory
se oznacuji jako osy buriky, jejich prusecik jako pocatek (znacen 0).

Obrézek 2.1: Priklad mfizky zobecnéné na 2 dimenze. Skupiny tvaru (kruh,
¢tverec, trojuhelnik) predstavuji néjakou opakujici se strukturu. Jednotlivé
body mrizky pak tuto strukturu abstrahuji. Pfevzato z [2, Obr. 2.3], vlastni
zpracovani.
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0 F
Obrazek 2.2: Priiklad prostorové miizky s vyznacenou primitivni bunkou.
Mimo bodi samotné buriky jsou viditelné i dalsi body mrizky, které je mozné
popsat celo¢iselnou linedrni kombinaci vektortu. Prevzato z [2, Obr. 2.8], vlastni
zpracovani.

Kazdou miizku muzeme ekvivalentné popsat vicero (nekonecné) ruznymi
primitivnimi bunkami podle vybéru vektori, nicméné kazda bunka jedno-
znacné definuje prislusnou krystalickou mrizku.

2.1.2 Krystalové soustavy

Podle soumérnosti se prostorové Bravaisovy miizky déli do 14 rtznych ka-
tegoril. Kazda z nich zaroven spada pod jednu ze 7 krystalovych soustav,
uvedenych v tabulce 2.2. Ty kategorizuji krystaly podle soumérnosti samotné
krystalické struktury.

Do nejobecnéjsi triklinické soustavy tak spada kazdy krystal, zatimco
o ostatnich soustavach lze uvazovat jako o specialnich pripadech triklinické
soustavy. Napriklad znalost, ze néjaky krystal patii do kubické soustavy,
poskytuje vyrazné vice informaci, nez kdyz vime, ze je monoklinicky. Do
budoucna dilezity je fakt, Zze pozadavky jednotlivych soustav lze vyjadrit
podminkami na jednotlivé miizkové parametry.

2.1.3 Osnovy rovin

Pro kazdou miizku se zvolenou bunkou muzeme definovat nekonecny pocet
osnov rovin. Kazda osnova je mnozinou rovnobéznych rovin, kdy kazdé 2 sou-
sedni roviny maji od sebe stejnou vzdalenost, oznacovanou d.

Uvazujme osnovy takové, ze jedna z rovin prochazi poc¢atkem, a dalsi rovina
nejblize pocitku vytyka na jednotlivych osach tseky délky 7, %, 7o kde h, k, 1
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2. PREDSTAVENI PROBLEMATIKY

Krystalova soustava | Omezeni parametri
Triklinicka -
Monoklinicka a=r~y=90°
Ortorombicka a=p=vy=90°
a=b=c
Romboedrické
a =
Tetragonalni
a=1b
Hexagonalni
a=p04=90° v=120°
a=b=c
Kubicks
a = =90°

Tabulka 2.2: Prehled krystalovych soustav spolu s kladenymi podminkami na
miizkové parametry.

jsou celd ¢isla. Tuto trojici ¢isel nazyvame Millerovgmi indexy a znaci se (hkl).
Indexy lze interpretovat i tak, Ze jednotlivé roviny osnovy déli vektory d, 5,
¢ na h, k, | stejné dlouhych c¢asti. Trojice indext jednozna¢né urcuje celou
osnovu rovin (znaceni dpk; tak do budoucna bude oznacovat mezirovinnou
vzdalenost osnovy definované danymi indexy). Priklad osnov je viditelny na
obrazku 2.3.

V pripadé, ze je rovina rovnobézna s nékterou z os, se prislusny index
definuje jako 0. Pokud rovina na néjaké ose vytykéd zaporny usek (tedy po-
kud smér od poc¢atku k priseciku je opacny nez smér prislusné osy), je dany
index zaporny, znaceno napiiklad h. Z pozadavki na osnovu ziroven plati,
ze nejblize pocatku jsou 2 razné roviny, ze kterych vzejdou stejné indexy,
ale s opa¢nym znaménkem. Z toho vyplyvé, ze indexy (hkl) a (hkl) popisuji
stejnou osnovu.

Pro libovolné indexy (hkl) miZzeme ziskat novou osnovu prendsobenim
kazdého indexu stejnym celym &islem n (nh;nk;nl). Tato nové osnova bude
obsahovat vSechny roviny predchozi osnovy, pouze mezi kazdé dvé puvodné
sousedni roviny bude vlozeno n—1 rovin novych. Z toho vyplyva, ze vzdalenost
mezi rovinami bude mensi, vyjddfitelnd vztahem dp.pkm = %.

2.1.4 Reciproka mrizka

Pro budouci vypocty je dilezitym (byt na prvni pohled znaéné abstraktnim)
konceptem takzvand reciprokd mrizka. Méjme néjakou primitivni bunku, de-
finujici prislusnou standardni mfizku (zvanou pfimou). Déle méjme mnozinu
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2.1. Uvod do krystalografie

710) C

F [(100)

Obréazek 2.3: Priiklad riznych osnov rovin na dvojrozmérném fezu pro vybra-
nou primitivni bunku. Vektor ¢ je kolmy na ndkresnu a vSechny osnovy jsou
s nim rovnobézné, tedy index [ je vzdy 0. Na osnové A je viditelny ekviva-
lentni zapis pomoci negovanych indext. Na osnovach D a E je znazornéno
vynéasobeni indexu stejnym Cislem. Pfevzato z [1, obrazek B.8], vlastni zpra-
covani.

osnov rovin definovanymi vSemi ruznymi kombinacemi indexu (hkl). Kazdé ta-
kové osnové odpovida 1 bod v reciproké mrizce, ktery lezi na kolmici osnovy
lezi na této kolmici ve vzdalenost % od pocatku, v protisméru k osdm mrizky.
Reciprokd mfizka je tvofena vSemi takto zkonstruovatelnymi body.

Ekvivalentné lze reciprokou miizku zkonstruovat pomoci primitivni reci-
proké buiiky, uréenou vektory a*, b* a ¢t Ty jsou definovany jako vektory od
po¢atku k reciprokym bodiéim osnov (100), (010) a (001). Vektor a* je tedy
kolmy na rovinu definovanou primymi vektory b a &a ma velikost rovhou ﬁ.
Ekvivalentné jsou definovany i ostatni dva vektory.

Pomoci nich je mozné libovolny bod reciproké miizky popsat nasledovné:
d_;thZh'a_;—Fk'b;—l—l-C;

Tedy, reciproky bod piislusici osnové s indexy (hkl) 1ze zkonstruovat linearni
kombinaci téchto vektoru.



2. PREDSTAVENI PROBLEMATIKY

2.2 Préaskova difrakce

V predchozi sekci byly predstaveny zaklady krystalografie, spolu s moznosti,
jak popsat krystalickou miizku: nalezeni ptislusné primitivni bunky, ktera je
specifikovana svymi 6 parametry.

Krystalicka struktura nékterych latek mtze byt natolik velka, ze je jasné
rozlisitelna pouhym okem. Na druhé strané jiné latky mohou obsahovat velké
mnozstvi extrémné malych, ruzné orientovanych krystalu. V takovém pripadé
se hovori o prasku, s velikosti zrn v fadu mikrometri. V této casti bude
predstaven zpusob analyzy takto takovych latek pomoci rentgenového zareni.
Pouzity budou zdroje [1], [3] a [4].

2.2.1 Braggova rovnice

Pro jednoduchost budeme uvazovat idealni, nekonecny krystal. Zakladni prin-
cip spociva ve vysilani paprsku rentgenového zareni na dany krystal. Pii
pruchodu zéreni latkou se kazdy atom stane wysilacem elektromagnetického
zéfeni se stejnou vinovou délkou (predpokladame elasticky rozptyl, kdy nedo-
jde ke ztraté energie). Vysilané zareni z jednotlivych atomu spolu interferuje
a v idedlnim piipadech, kdy maji obé vinéni stejny fazovy posun, dojde ke kon-
struktivni interferenci (zvyseni amplitudy). Samotny pojem difrakce oznacuje
konstruktivné se skladajici vlnéni, ktera se pti priuchodu prekazkou (zde krys-
talem) ohybaji od svého puvodniho sméru.

Na zafizeni méficim amplitudy odrazenych paprski (obecné difraktometr)
je mozné zmérit smeéry, ve kterych je intenzita nejvyssi a ve kterych tedy doslo
ke konstruktivnimu sklddani. Vzhledem k pravidelnosti krystalu mizeme, po-
kud zname jeho strukturu, tyto sméry vypocitat. Na druhé strané ale mtzeme
z namérenych vysledku rovnéz zpétné vypocitat parametry krystalové mrizky.

Pro ilustraci, kdy ke skladani dojde, budeme pouzivat krystalickou mrizku
a zjednodusené budeme predpoklddat odraz od bodu této mrizky. Pokud
bychom méli pouze jednu rovinu bodi miizky, dojde ke konstruktivnimu
skladéni, pokud se thel odrazu rovna thlu dopadu. V pripadé trojrozmérné
struktury je nicméné nutné zjistit pripad, kdy dojde ke skladani s body lezicimi
na riznych paralelnich rovinach. K tomu ndm poslouzi diive zavedena os-
nova rovin (predpokldddme, ze na kazdé roviné osnovy lezi body krystalické
miizky).

Priklad je viditelny na obrazku 2.4, kde jsou zvyraznény 2 paralelni pa-
prsky, které se odrazi od bodt X a Y lezicich na miizce v sousednich rovinach?.
Predpokladame, ze oba paprsky jsou v bodech A a B ve stejné fazi, a cilem
je zajistit, aby byly ve fazi i odrazené paprsky v bodech D a E. K tomu
pouzijeme vlnovou délku, A, ktera znac¢i vzdalenost urazenou vlnénim béhem

'Dany piiklad predpoklada, ze body v sousednich rovinich lezi ,, pod sebou” (pfimka jimi
vedend je kolm4 na osnovu). Aplikaci dalsich trigonometrickych pravidel se v8ak d4 ukézat,
ze pravidlo plati i v pfipadé, ze jsou body mezi sebou v rovinidch posunuty.
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2.2. Praskova difrakce

>
’
’
’
’

S — Sy =

,

ll’
4’ .
;
! tL . ‘\‘
. c . ‘\
B 1Sol =% " X /E
v ) . l' ‘\
.
S

Obrazek 2.4: Piiklad Braggovy rovnice. Prevzato z [1, Obr. B.5] a [3, Fig. 1.6],
vlastni zpracovani.

jedné periody. Druhy paprsek oproti prvnimu navic urazi iseky (W a }713
Aby byla zajisténa stejna faze, musi druhy paprsek mezi timto tsekem urazit
drahu rovnou néjakému celo¢iselnému nasobku své vinové délky. Musi tedy
platit n - A = \G_Y> | + |ﬁ] Vzdalenost mezi rovinami je ddna hodnotou d.
Pokud délky vektoru vyjadiime pomoci funkce sinus, dostaneme Braggovu
rovnici:

n-\=2d-sin(f) (2.1)

Pro praktické pouziti prevedeme Braggovu rovnice na tvar, ktery ji provaze
s drive zavedenou reciprokou mrizkou. Na prechozim obréazku je viditelny vek-
tor h, definovany jako rozdil ptichoziho vektoru Sy od odrazeného vektoru S.
Vektor h je potom kolmy na odrazovou rovinu a plati sin(f) = 05h 7 Eehos

I E
plyne 2sin(f) = % Z Braggovy rovnice potom plati ”T'IA = 2ginf = %

Pokud definujeme velikost vektoru Sy jako %, rovnice se redukuje na |h| = 7.
V predchozi ¢asti jsme pro kazdou osnovu rovin s indexy (hkl) definovaly
odpovidajici bod v reciproké mrizce jako vektor d* nikt kolmy na rovinu s délkou
bkl = ﬁ. Pokud tedy dojde k odrazu podle roviny (hkl), podle pfedchozi
rovnice plati h =n - d;hkl.

Pravou stranu rovnice muzeme zjednodusit prenasobeni faktorem n. Jak
bylo zminéno pri definici osnov rovin, pokud kazdy z indexiti prendsobime
celym cislem n, ziskdme osnovu stejné smérovanou, s mezirovinnou vzdéalenosti
vydélenou n. Pro reciproky bod takto prendsobené osnovy plati:

1 n

|d_;nh;nk;nl| = =n- |d_;<hkl|

Aphnkint dApki
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2. PREDSTAVENI PROBLEMATIKY

Obrazek 2.5: Ewaldova konstrukce. Pfevzato z [1, Obr. B.9] a [3, Figure 1.8],
vlastni zpracovani.

Ze stejného sméru obou osnov potom plati d*,p.pkni = 1 - d*pr. Rovnici
vektoru h tedy muzeme piepsat jako h = d*pp.nk:ni-

Zjednodusené tedy muzeme fici, Ze ke konstruktivni interferenci podle ro-
viny indexované (hkl) dojde tehdy, pokud nami definovany vektor h odpovida
reciprokému bodu této roviny.

Tuto vlastnost ilustruje takzvand Fwaldova konstrukce (Ewaldova koule),
naznacena na obrazku 2.5. Vezméme néjakou krystalickou miizku s po¢atkem
v bodé 0 a vektor rentgenového zareni Sy dopadajici na tento poc¢atek. Pokud
druhy konec vektoru oznac¢ime pismenem C, podle diivéjsiho zavedeni velikosti
vektoru plati |Sy| = % FEwaldova koule je nyni zkonstruovana z bodu C' s po-
lomérem % (na obrazku zjednoduseno jako kruznice). Koule tedy prochézi
pocatkem 0. Pokud z po¢atku zkonstruujeme reciprokou miizku (vSechny jeji
body), je mozné, ze koule bude prochdzet nékterymi z reciprokych bodu.
Oznacime jeden takovy bod jako d* a zavedeme vektor S jako d* —C. Pro bod

plati:

&=d"-04+C—-C=(*-C)—(0-C)=5-5

Vektor Sy reprezentuje prichozi paprsek, vektor S odrazovy paprsek pii odrazu
od osnovy definované bodem d*.

12



2.2. Praskova difrakce

Kazdy reciproky bod lezici na Fwaldové kouli tak urcuje rovinu, podle
které dojde k difrakci. Zaroven pri rotaci krystalu (zméné ihlu dopadu) dojde
k rotaci reciproké mrizky a nové body se mohou stat difrakénimi.

2.2.2 Srovnani krystalu s praskem

Doposud popisovany zpusob predpokladal chovani na jediném krystalu. Prvni
pokusy s rentgenovym zafenim skuteéné pouzivali celistvé krystaly?.

Praskova difrakce nicméné neprovadi experimenty na jednotlivych krysta-
lech, ale na latce s velkym mnozstvim malych, razné orientovanych krystald.
Pii prichodu paprsku latkou tak efektivné muze dojit k difrakci podle vice
krystali najednou. Statisticky, pfi dostatecné velkém mnozstvi krystali, je
mozné najednou zachytit vSsechny mozné rotace a vSechny mozné roviny, podle
kterych dojde k difrakci.

Nevyhodou oproti pfedchozimu zdznamu je, ze vzhledem ke vS§em moznym
rotacim jsou misto diskrétnich bodi tvoreny soustredné kruznice. Tim do-
jde ke ztraté informace: vime, pod jakymi thly dopadu doslo k difrakci, ale
ztracime informaci o sméru odrazeného paprsku. Zaroven dany zkoumany vzo-
rek musi byt dostatecné kvalitni: krystalt musi byt dostatecny pocet, aby byly
reprezentované vsechny mozné orientace v podobném zastoupeni.

2.2.3 Indexace

Pokud zname mrizku popisujici krystal, je mozné vypocitat ihly, pod kterymi
dojde ke konstruktivnimu sklddani vlnéni.

Indexace je proces opacny, tedy z experimentalné namérenych difrakénich
dat se budeme snazit najit parametry dané bunky. V piipadé praskové difrakce
méame k dispozici pouze thly, pod kterymi doslo k difrakei (upravené ve formé
20). Dale bude popsén postup, jak z naméfenych dhli vypocitat parametry
primitivni bunky popisujici mrizku krystalu.

Rovinu, podle které doslo k difrakci, mizeme oznacit Millerovymi indexy
(hkl), a vzdalenost mezi sousednimi rovinami muzeme z Braggovy rovnice
vypoditat dpg = ﬁ. Pro prislusny reciproky bod plati ]d_g‘hkl| = ﬁ (jak
jiz. bylo zminéno).

Pro skalarni soucin vektoru se sebou samym plati, ze se rovna kvadratu své

1

velikosti, tedy (d_:"hkl)z = @ Zéroven podle vektoru primitivni reciproké

bunky plati d* wel =h-a*+ k- b+ 1- *, po skalarnim soucinu:

— = -2 —
(d*th)Q = h2a*2 + k2b* + l26*2+
+ 2hk - a* - bF - cos(y*) + 2kl - a* - ¢F - cos(B*) + 2kl - b* - ¢ - cos(a)

Zde jiz mame zavislost na vSech parametrech reciproké bunky (ze kterych
lze ziskat parametry pfimé bunky). Dale se pro tento vypocet bude pouzivat

2za prvni pokus v roce 1912 ziskal Max Theodor Felix von Laue Nobelovu cenu.
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2. PREDSTAVENI PROBLEMATIKY

nésledujici rovnice:
Qurt = h?Ayy + k2 Aoy + 12 Asz 4+ hkAqg + hlA13 + klAgs (2.2)

kde parametry A,, pouze pfeznacuji vyrazy z predchozi rovnice. Do budoucna
se pro jednotlivé parametry slozené z indextt bude pouzivat znaceni p,,, podle
prislusnosti k parametrim A, (napiiklad pj; = h? pro Ay = a_“‘z).

Takovou rovnici je treba sestavit pro kazdy namétfeny thel, podle kterého
doslo k difrakei (,,peak®). Ziskdme tak soustavu rovnic. Zatimco parametry
Agy urcuji parametry samotné burky a jsou pro kazdou rovnici stejné, pro
kazdou z nich je tfeba navic najit individudlni indexy hkl (odtud nézev inde-
xace).

Vzhledem k experimentalnimu zdroji dat je naroéné presné urcit jednotlivé
parametry. Namérené pozice difrakci se mohou prekryvat, samotné namérené
thly mohou byt mirné nepresné. Pro data se povétsinou pouziva prvnich
20 az 30 pozorovanych difrakci, vétsi hodnoty 1hla jsou vice citlivé na zmény
parametri.

2.2.4 Figures of merit

Pro vyhodnoceni, zdali nalezené kandidatni primitivni bunky dobie odpovidaji
namérenym dattim a kterd z nich bunék je nejlepsi, se pouzivaji hodnotici
funkce nazyvané figures of merit.

Prvni funkei je de Wolffovo kritérium, znacené Msg, kterd je definovano
nasledovneé:

Kde @9y je hodnota dvacaté indexované difrakce, € je primeérny absolutni
rozdil mezi naméfenymi a vypocCtenymi hodnotami Q u prvnich 20 pozo-
rovanych difrakci a Nog znaci pocet ruznych vypoctenych hodnot @ mezi
prvinimi 20 pozorovanimi. Vétsi hodnota znaci 1épe odpovidajici bunku, tedy
neprekvapiveé je cilem minimalizovat € a Nog. Nog slouzi k preferenci bunék
s mensim objemem. Kritérium je silné svazano s po¢tem 20 difrakei, ktery byl
zvolen jako kompromis z praxe.

Alternativou je Smith/Snyder index F,, které poc¢ita s libovolnym poctem
n difrakci. Definovan je nasledovné:

1

Fp=—
15 - 20]

F=

kde (]9 - 26|) je prumérny absolutni rozdil mezi naméfenymi a vypoctenymi
Ghly 26.
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2.2. Praskova difrakce

2.2.5 Vypocetni metody

7 vytvorené soustavy rovnic neni mozné hledat feseni néjakym jednoznacnym
zpusobem. V pribéhu let vznikly rtzné heuristické metody, které pristupuji
odlisné k problému hledani s spravnych kombinaci miizkovych parametrui a in-
dexti. Metody se mohou vyrazné lisit dobou béhtu a kvalitou vysledki, rovnéz
mohou byt rtzné zdvislé na kvalité naméfenych dat. Vzhledem k odlisnému
pristupu kazdé z metod neni mozné nékterou z nich prohlasit objektivné za
nejlepsi. Konkrétni piiklady jsou popsany v sekci 3.1.3, ktera se vénuje imple-
mentovanym metoddm v programu.
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KAPITOLA

Analyza

3.1 Stavajici reseni
3.1.1 Workflow

Aplikace je pouzivana skrze prikazovou radku, kdy kazdé spusténi provadi
jeden vypocet podle specifikovanych argumentti. Program ocekava 3 argu-
menty: cestu ke konfiguracnimu souboru, cestu k souboru se vstupnimi daty
a dobrovolné cestu k souboru pro vystupni zdznamy.

Nésleduje popis jednotlivych fazi vypoctu, zndzornénych na 3.1 ve formatu
UML activity diagramu ([5, kapitola 16]).

e V inicializa¢ni fazi jsou nejdrive z predanych argumentii nacteny vstupni
konfiguracni a datové soubory. Konfigurac¢ni soubor kompletné specifi-
kuje pozadavky na vypocet, tedy neni mozné konfigurovat vypocet pres
prikazovou radku. Podrobné je format konfigura¢nich a datovych sou-
borta popsan v dalsi sekci.

e Pred zahajenim vypoctu je jesté vygenerovana mnozina indexa hkl, ve
které se budou hledat odpovidajici trojice pro nalezené zaznamy. Apli-
kace rovnéz podporuje dobrovolnou specifikaci vstupniho souboru s de-
finici indext (které poté nejsou generovany).

e Pro kazdou vygenerovanou trojici indext jsou nasledné predvypocitany
piislusné parametry p,, z rovnice 2.2 (h?%, k2, ...).

e Po pripraveni indext nasleduje hlavni vypocetni ¢ést, tedy snaha o na-
lezeni trojic indexu pro kazdou pozorovanou difrakci ze vstupnich dat
a nalezeni korektnich parametra krystalické mrizky.

Hlavni vypocet se v zavislosti na konfiguraci vétvi podle dvou hlavnich
podminek: jednak podle specifikované metody a dale se kazdd metoda
vetvi podle krystalové soustavy.
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3. ANALYZA

Inicializace
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Obrézek 3.1: Pribéh vypoctu v programu.

e Béhem vypoctu metoda vytvari kandidatni reseni, specifikovand para-
metry Ay, kterd vklada do pameéti se statickou velikosti (,, buffer). Nale-
zeni kandidati mohou byt jesté pred vloZzenim upraveni, ve snaze zlepsit
jejich kvalitu (pokud to bylo vyzadano v konfiguraci).

o Po zaplnéni paméti (nebo po dokonceni vypoctu, pokud v paméti jesté
zbyvaji nezpracovani kandidéti) probéhne faze, kdy se pro kazdého kan-
didata oveéri, jestli dobfe odpovida vsem naméfenym datiim. Tato ¢ast
vypoctu je vypocetné nejnarocnéjsi: pro kazdého kandidata se iteruje
pres vsechny vygenerované trojice hkl, pro kterou se vypocte hodnota
Q@ z rovnice 2.2. Nasledné se iteruje pres vSechny pozorované difrakce
a porovnavaji se namérené a vypoctené hodnoty Q.
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3.1. Stavajici feseni

V idedlnim pripadé se pro kazdou namérenou pozici difrakce najde od-
povidajici trojice indext. Kandidati, kterym se nepodafi najit alespon
specifikovany limit dobfe odpovidajicich difrakci, jsou vyrazeni.

Pro zbyvajici ovérené kandidaty jsou nalezené parametry A,, prevedeny
do primé mrizky a jsou vypoctena kritéria Moy a Fi,. Reseni je poté
pridano do ,,databaze”, instance struktury, ve které je ukladan dany
pocet nejlepsich feseni (podle vypoétenych kritérii) a zaroven jsou eli-
minovana duplikatni feSeni. Kazdé z vlaken obsahuje vlastni instanci,
které jsou po dokonceni vypoctu sjednoceny dohromady.

Po dokonceni hlavniho vypoc¢tu mohou podle konfigurace probéhnout
jesté dodatec¢né tupravy, na diagramu zobrazené ve spodnim ramecku.

»Superbunika“ (supercell) néjaké bunky popisuje stejnou krystalickou
miizku, ale s mensim objemem (tedy, délky vsech stran jsou vydélené
stejnym faktorem). Tato moznost se pokusi najit superbunku u nej-
lepsiho TesSeni.

Optimalizace se u nékolika nejlepsich feseni (pocet je konfigurovatelny)
snaz{ riznymi metodami vytvaret nova (idealné kvalitnéjsi) reseni.
Daéle muze probéhnou pokus o nalezeni 2 rtznych bunék, pokud byla
vstupni data nameérena na smési 2 rozdilnych latek. Cést vstupnich
dat tak odpovida jedné latce, zatimco ostatni odpovidaji latce druhé.
V prubéhu vypoctu jsou pridavany feSeni odpovidajici rozumné ¢asti
dat a na konci se z nejlepsich reseni pokusi vybrat par, ktery by dohro-
mady dobre odpovidal vSem vstuptim.

Zeroshift hodnota specifikuje moznou odchylku namétrenych uhlia od
jejich skuteénych hodnot. V konfigura¢nim souboru muze byt specifi-
kovana hodnota vyjadiujici mozné rozpéti. V takovém ptipadé se pro-
gram pokusi opravit nalezena reseni postupnym upravovanim vstupnich
uhlu, s cilem maximalizovat hodnotu Fi,.

3.1.2 Konfigura¢ni soubory

Konfigura¢ni soubory maji jednoduchou podobu ve forméatu kli¢ = hodnota
na kazdé rddce. Rovnéz je mozné zapsat komentére pomoci symbolu % (po
zapsani je ignorovan zbytek radky).

V této ¢asti budou popsany hlavni konfigurovatelné klice a co reprezentuji.

Mnoho z nich je nepovinnych nebo relevantnich pouze pro nékteré metody, pro
rychly prehled je celkova specifikace dostupné v priloze D.

o DEVICE urcuje, zdali ma byt pouzity pouze hlavni procesor (CPU,
vychozi hodnota), nebo jestli ma byt pro nékteré vypocty pouzit CUDA
akcelerator (GPU).
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20

« METHOD specifikuje metodu, kterd ma byt pouzita pro vypocet, jejim

textovym ndzvem. Program podporuje 5 ruznych metod (které budou
popsany v dalsi sekci) a nékteré metody navic maji vice verzi. Dohro-
mady existuje 12 moznosti, definovanych ve specifikaci.

SYSTEM udava krystalovou soustavu, ve které méa byt hledana cilova
elementarni bunka. Soustavy byly jiz drive popsany v tabulce 2.2. Hod-
nota systému je zapsana Ciselné:

0. Romboedricka
1. Kubické

2. Hexagonalni

3. Tetragonalni
4. Ortorombicka
5. Monoklinicka
6

. Triklinicka

Vybér soustavy je jistym kompromisem mezi mnozinou vysledku a do-
bou béhu. Vyhledavani kubickych mrtizek je vyrazné rychlejsi, vzhle-
dem k nutnosti nalézt pouze jeden parametr, ovsem pravdépodobnost,
ze realnd mrizka je skutecné kubickd, je pomérné mala. Oproti tomu
obecné monoklinické a triklinické miizky budou odpovidat 1épe, nicméné
doba béhu je vyrazné delsi.

Toto nastaveni se rovnéz pouziva pro specifikaci, zdali ma byt hledana
smeés, tedy 2 primitivni bunky pro rtzné latky. Vyhledavani lze povolit
zdvojenim ¢isla miizky (napf. misto SYSTEM=6 napsat SYSTEM=66),
obé bunky jsou vyhledavany ve stejné soustavé. Tento zpusob nastaveni
je pomérné matouci a do budoucna bude upraven do specifické nastavi-
telné hodnoty.

Je mozné omezit Ciselné rozsahy, ve kterych mé byt hleddna bunka.
Mozné je nastavit podminky na délku jednotlivych stran v angstromech
(MINIM_A, MAXIM_A a analogicky pro strany b, ¢), na velikost thlu ve
stupnich (MINIM_ANGLE, MAXIM_ANGLE zvoli spoleény rozsah pro
vSechny dhly) a na objem bunky (MINIM_V, MAXIM_V, rozsah musi
davat smysl vzhledem k ostatnim omezenim, aby viibec mohla byt nale-
zena burnka s danym objemem). Zadané rozsahy opét maji vyrazny vliv
na dobu béhu. Omezeni na parametry, které nedavaji smysl vzhledem ke
zvoleném soustavé (napf. omezeni na thel pro kubickou miizku, ktera
ma vSechny thly pravé) jsou ignorovény.

INPUT_ERR umoznuje specifikovat moznou malou chyby (ve stupnich),
kterd se zohledni v namérenych datech. Implicitné rovna 0, v takovém
ptipadé se pouzije chyba vypoéitana z poméru vstupni vlnové délky.



3.1. Stavajici feseni

e LIMIT, RATIO a NON_INDEXED jsou vzajemné se vylucujici nasta-
veni{ umoznujici omezit pocet pozorovanych difrakci ze vstupnich dat,
které budou brany v potaz. Jak bylo zminéno, prvni pozorované difrakce
s mensimi thly byvaji presnéjsi a vétsi pocet méfeni muze mit nega-
tivni dopad na nalezeni reseni, standardem je tedy se omezit na Cést
nameérenych dat.

LIMIT s hodnotou prirozeného ¢isla primo urcuje pocet pouzitych po-
zorovani, ve vychozim nastavenim 20.

RATIO je hodnota v intervalu (0;1], kterd uréi pocet podle poméru
k celkovému poctu nameérenych dat. Napriklad pri hodnoté 0.5 staci,
aby kandidat dobie odpovidal poloviné namétrenych dat.

NON_NDEXED funguje jako opak k LIMIT, specifikuje pocet pozo-
rovani, které se nemusi spravné oindexovat.

e THREADS umoznuje omezit pocet vlaken procesoru, kterd se pouziji
pfi vypoctu. Ve vychozi podobé se pouziji vSechna dostupnd vlakna pro-
cesoru.

o« DB_BEST _LIST nastavuje pocet nejlepsich feseni, ktera jsou pri vypoctu
uchovavana v kazdé instanci databdze (tedy pro kazdé vldkno). Stan-
dardné rovno 100.

o« DB_DETAIL_LIST umoznuje omezit pocet nejlepsich reSeni, u kterych
jsou po vypoctu zapsany detailni vysledky. U vSech nejlepsich reseni jsou
vypsany nalezené parametry, vypoctend kritéria a objem. Detailni vypis
navic pro kazdou pozorovanou difrakci obsahuje indexy rovin a hodnoty
Q@ (vypoctené i namétené).

e« OPTIMIZE slouzi k dodate¢nému vylepseni vysledki po hlavni ¢ésti
vypoctu. Optimalizace probihd na zvoleném poctu nejlepsich Teseni,
z kazdého z nich jsou ve funkci vytvafeni riznymi zpusoby dalsi (po-
tencidlné lepsi) kandidéti. Vychozi hodnota 0 znamend, ze optimalizace
neprobiha.

Nasleduji nékteré binarni moznosti, které je mozné povolit nastavenim hod-
noty 1. Ve vychozim stavu jsou vypnuté:

« SUPERCELL, jestlize se ma pro nejlepsi feseni najit ,,super bunka®.

o IMPROVE_CELL povoluje mirné ipravy na vsSech fesenich (pted jejich
vloZzenim do databéze), s cilem zlepsit jejich kvalitu.

Pro nékteré metody je mozné specifikovat nékteré dodateéné hodnoty, ty jsou
uvedeny ve specifikaci D a budou popsany v dale v nasledujici sekci vénujici
se implementovanym metodam.

21



3. ANALYZA

3.1.3 Podporované metody

Program implementuje 5 rtuznych metod pro vypocet, které budou v této
sekci predstaveny. Kazda z nich odlisné generuje kandidaty, zbytek programu
pak pro vsechny metody funguje stejné. Metody povétsinou vychazi z algo-
ritmi publikovanych v rtiznych védeckych pracich. Kromé vlastni analyzy byly
pouzity informace z ¢lanku [6].

GRID

Nejjednodussi metoda, kterda prohledavé vsechny kombinace parametru v za-
danych rozsazich. V konfigura¢nim souboru je mozné nastavit pocet krokt,
které metoda vykona pro kazdy parametr. Jednou z moznosti jsou nastaveni
zmény, o kterou se parametr zméni v kazdém kroku (DELTA_LATTICE pro
zménu délek stran a DELTA_ANGLE pro zménu velikosti thli). Alternativné
je mozné specifikovat konkrétni pocet kroku, které se maji pro parametr vy-
konat (tedy, at uz je interval jakykoli, vzdy se vykona stejny pocet kroki).
Hodnoty STEP1, STEP2 az STEP6 nastavuji pocet krokt individualné pro
kazdy parametr, nebo je mozné pouzit hodnotu STEPS, kterou pouziji vSechny
parametry.

MGLS

Metoda funguje podobné jako GRID, tedy generovanim parametrtt miizky
ve specifikovanych intervalech podle diskrétnich krokt. Oproti GRID metodé,
ktera takto vytvorené kandidaty okamzité predava k ovéreni, zkousi MGLS
metoda pro kazdého kandidata pro kazdou difrakei najit nejblizsi odpovidajici
hodnoty indexti. Podle nich nasledné aproximuje kritérium F;,, ovéri kva-
litu kandidata, a v pripadé nizké kvality jej muze okamzité vyradit. Metoda
umoznuje stejné nastaveni v konfigura¢nich souborech jako metoda GRID.

TREOR

Metoda [7] se snazi najit kandidaty FeSenfm maticové rovnice M - A = Y, které
se prakticky snazi vyfesSit nékolik Q rovnic najednou. M je ¢tvercova ma-
tice, ktera po radcich obsahuje indexové parametry hkl z pavodnich rovnic,
A je vektor obsahujici postupné parametry Ai1, az Aog a Y je vektor hodnot
Q z namérenych dat.

Aplikace poté Tesi rovnici M~ - Y = ff, tedy vlastné ziska pozadované
parametry z podmnoziny naméfenych dat a pozdéji zkousi, jak dobfe od-
povidaji zbytku. Aplikace zkousi vygenerovat nékolik matic M a pro kazdou
z nich zkousi nékolik permutaci namérenych dat (tedy, zkouset prifazovat in-
dexy k jiné pozorované difrakci). Vzhledem k extrémnimu mnoZstvi riznych
kombinaci je generovana pouze podmnozina.
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DICHOTOMY

Metoda [8] funguje tak, ze pro kazdy z hledanych parametru rekurzivné puli
prohleddvané rozsahy na mensi podprostory (s az 6 dimenzemi v pripadé
triklinické soustavy). Po rozdéleni na dostatetné malé velikosti jsou kandidati
hledani v rozsazich kazdého podprostoru, metoda vsak mize pro kazdy pod-
prostor ovérit, zdali v ném miuze feSeni existovat, a pripadné jej vyradi. Me-
toda je implementovana v nékolika variantach: ve vychozi podobé je pro-
hledavan prostor parametru v primé mrizZce, potom vsak pro ovéreni kvality
musi byt dodateéné konvertovany do reciproké mtizky. Alternativné mohou
byt rovnou prohledavany a déleny prostory v reciprokych rozsazich (varianta
DICHOTOMYR). Metoda rovnéz podporuje vlastni vylepseni vytvorenych
kandidata pomoci GPU vypoctu.

ITO

ITO metoda se nejprve snazi najit nadéjné ,,zéony*, ve kterych by se mohlo
nachazet Teseni. Zény jsou roviny takové, které maji jeden z indext roven
nule. Pro zény je spoc¢itdna hodnota, uréujici jejich kvalitu (pro zénu se zvoli
nékolik dvojic zbyvajicich indext a zjisti se, jak dobfe odpovidd namérenym
dattim). Nékolik dostateéné kvalitnich zén je ndsledné prohleddvano spolecné
pro nalezeni kandidatnich feseni — tento pocet je v konfiguracnim souboru
mozné zménit hodnotou TOPZ. Déle je mozné nastavit hodnotu Qe jakozto
zanedbatelny rozptyl pri hodnoceni zén (dvé zony lisici se v hodnoceni o méné
jak Qe jsou brany jako jedna zo6mna).

3.1.4 Datové soubory

Datové soubory specifikuji thly, pod kterymi byly namétreny difrakce, spolu
s dalsimi informacemi. Aplikace rovnéz podporuje 2 rizné formaty, hlavni .dat
format a dodatecné format .dic.

Priklad .dat vstupu je viditelny na 3.2. Radky zacinajici * nebo ! jsou

ignorovéany jako komentafe. Z prvniho (nekomentovaného) fadku jsou nacteny
zékladni informace (vlnova délka, nepfesnost od 0). Nésledné je na kazdém
fadku uvedena dvojice 260 spolu s intenzitou (vzestupné podle hodnoty 26).
Intenzita samotna neni v programu pouzivana.

Formaét .dic vychazi z programu DICVOLY1 [9]. Oproti prvnimu formatu
umoznuje specifikaci vétstho mnozstvi parametri, které mohou nahradit na-
staveni z konfigura¢niho souboru (napft. krystalova soustava, omezeni na para-
metry a objem buiiky, . ..). Cely format je dostupny zde [10]. Hlavni data (hod-
noty 26 spolu s intenzitou) jsou po fadcich zapsana postupné jako v predeslém
prikladu.
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* %k x

Cd3(0H)5(NO3) J. Solid State Chem. 84, 58, 1990. **x*

! Wavelength, zeropoint and NGRID
1.54056 0.0 -3
! Couples of 2-theta and intensities
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100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.
100.

Obrazek 3.2: Piiklad vstupniho datového souboru.

3.1.5 Aktudlni kéd

Soucasti refaktorizace je celkova analyza a tprava stavajictho kédu. Cilem
je zajistit, aby kéd napii¢ celou aplikaci, mimo jiné, dodrzoval konzistentni
formétovani, jmenné konvence a pouzival moderni moznosti jazyka C++4. Cel-
kova tuprava by méla zajistit lepsi prehlednost a snazsi budouci rozvoj.

Pro zékladni prehled o struktute kédu je na diagramu 3.3 zobrazena struk-
tura zdrojovych souborii. Pro ilustraci, jakou ¢ast vypoctu zajistuje jaky sou-
bor, byly jednotlivé soubory rozdéleny do stejnych skupin jako workflow dia-
gram.

input_mem.cpp zajistuje naéitani konfiguraénich soubort, datovych souborii
a pripadné souborem definované hkl indexy

base.cpp obsahuje rizné funkce pouzivané napii¢ projektem (matematické
funkce, funkce pro vypis, vkladani do databdze). Rovnéz implementuje
generovani hkl indext spolu s predvypocitanim jejich parametru a dale
nékteré post processing funkce.
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Hiavni Vypoget

common.h

Post processing

search_grid.cpp

search_treor.cpp

|
|

search_dicvol.cpp main.cpp : base.cpp
|

search_grad.cpp

search_ito.cpp

Obrazek 3.3:

'Evaluace kandidata

|
|
I vyhodnot.cpp hledej_cpu.cpp hledej_gpu.cu
|
|

Prehled pavodnich zdrojovych soubori.

Kazda z metod je implementovand ve svém vlastnim souboru (search_dicvol,
search_grid, search_grad (MGLS), search_treor, search_ito).

vyhodnot.cpp zajistuje zpracovani kandidati, od jejich pridavani do paméti
po analyzu a vyhodnoceni feSeni. Pouze samotné hrubé vyhodnoceni
kandidati je implementovano v souborech hledej_cpu a hledej_gpu, které
implementuji ovérovaci logiku na CPU a GPU (CUDA).

common.h pusobi jako hlavni hlavickovy soubor pro cely projekt. V ném je
deklarovana vétsina hlavnich datovych struktur a funkci.

Na aplikaci v minulosti pracovalo vicero lidi, coz vedlo k celkové nekonzis-
tenci kédu napric riznymi ¢astmi. Mezi hlavni problémy, které budou v ramci
prace vyreseny, jsou nasledujici:

o Hlavickovy soubor common.h svou rozsahlosti pomérné zneprehlednuje

kéd a vyrazné zvysuje dobu kompilace, vzhledem k nutnosti rekompilace
témeér vsech jednotek prekladu pri jakékoli zméné hlavickového souboru.
Hlavni struktury by méli byt vyhrazeny do vlastnich souborti a deklarace
funkei presunuty do hlavickovych soubori prislusnych implementacnich
soubort.

V kédu se casto vyskytuji konstrukty a konvence jazyka C. Projekt bude
prepracovan tak, aby lépe odpovidal standardu C+-+17.

Pojmenovavani se zna¢né lisi napii¢ celym projektem, atf uz zakladnimi
konvencemi (snake_case vs CamelCase) nebo kombinace ¢eského a ang-
lického jazyka v nékterych castech. Kéd bude upraven tak, aby byl cely
v angli¢tiné a co nejvice konzistentni.

Projekt obsahuje nepouzivany kéd, at uz v nékterych nepouZivanych

souborech (future.cu), nebo v nepouzivanych zakomentovanych ¢astech
kédu.
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Datové struktury

V této ¢asti budou predstaveny hlavni datové struktury pouzivané napric¢ apli-
kaci. Vétsina datovych struktur je pouzivano ve stylu klasickych struktur ja-
zyka C, pfipadné dodatecné chovani pak zajistuji samostatné stojici funkce.
Mezi hlavni struktury patii:

configuration zapouzdruje vSechny hodnoty nactené z konfigura¢niho sou-
boru, spolu s nékterymi dodateénymi proménnymi (logovaci soubor,
ladici proménné pro profilovani vypocetniho casu). Nacteni dat ze sou-
boru a jejich uloZeni do instance zajistuje funkce nacti_cfg.

measured obsahuje nactend vstupni data (vlnova délka, zeroshift, dvojice
uhla 26 s intenzitou), relevantni predvypocitané hodnoty (@) hodnoty
ze vSech namérenych dat a podle zadané vstupni chyby jsou urceny
horni a dolni meze intervali 20 a @ hodnot, ve kterych se hledaji feseni)
a vygenerované trojice hkl indexti, spolu s predvypoc¢itanymi hodnotami
Pay Z TOVIICE 2.2.

GPU_data primarné slouzi pro diive zminény buffer pro ukladani dat o vy-
tvofenych kandiddtech. Dynamicky je alokovdna pamét pro parametry
Ayy (pole_al), vystup z ovérovaci funkce (vystupl, pocet pozorovanych
difrakei, kterym kandidat s néjakou trojici indext dobte odpovidal) a pro
primé parametry bunky (direct, kromé 3 stran a 3 thli obsahuje i objem
bunky).

Pro data je alokovdna pamét i na GPU, spolu s dal$imi pozadovanymi
neménnymi daty (hkl trojice, limity intervalu namérenych @ hodnot).
V pripadé cisté CPU vypocth je tato struktura stale vyuzivana, ovsem
bez alokaci na GPU. Pro inicializaci a deinicializaci se pouzivaji funkce
CPUGPU_start, CPUGPU_end, nebo CPUGPU_start_dic, CPUGPU_end_dic
pro DICHOTOMY vypocty.

database uklada urcity pocet nejlepsich feseni, spolu s urcitymi informa-
cemi pro rozhodovéani (nejvétsi/nejmensi hodnota jednotlivych metrik).
Ulozena teseni jsou ve formé instanci struktury item-_best: pro kazdé
feSeni jsou ulozeny parametry piimé miizky spolu s objemem, hodnoty
kritérii F},, Moy a parametry A, (napf. pii optimalizaci FeSeni se tyto
parametry pri FeSeni rovnice stle pouzivaji).

Pro sestavovani projektu aktualni verze aplikace pouziva Visual Studio
projekt, pripadné jednoduchy skript, ktery pii kazdém spusténi prekompiluje
vSechny zdrojové soubory. Jednim z cilt prace je implementace prenositelného
systému pro automatizaci sestavovani, ktery bude umoznovat konfiguraci se-
staveni. Vybérem systému se vénuje nésledujici sekce 3.2.
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CPU vypocty

Pro paralelni vypoc¢ty na procesoru projekt pouziva rozhrani OpenMP [11],
které zjednodusuje paralelni programovani pomoci knihovnich funkci a pre-
procesorovych direktiv (ve formdtu #pragma omp). Paralelizaci kédu pak
zajistuje kompilator, ktery musi OpenMP rozhrani podporovat. Vyhodou je
samostatné manipulaci s nizkodroviiovymi objekty pro vytvareni a synchroni-
zaci vlaken vétsinou stac¢i pouzit nékolik jednoradkovych direktiv).

GPU vypocty

Grafické vypocty se v aplikaci pouzivaji primarné pro hrubé ovérovani vy-
tvorenych kandidattu (na diagramu 3.1 fiaze zvyraznénd oranzové). A¢ se muze
zdat, ze vétsina aplikace stale zavisi na CPU, ovérovani kandidati je natolik
naroc¢nou (a ¢astou) operaci, ze vliv grafickych vypoctu je velky (vice popsano
v ¢sti 3.1.1).

Zaroven mohou byt implementovany GPU vypocty na drovni jednotlivych
metod. To ¢astecné podporuje pouze metoda DICHOTOMY, nabizejici gra-
fické vypocty pro monoklinické a triklinické systémy (které jsou nejnaroénéjsi).
Oveérovani kandidatd na GPU nicméné umoziuje metodé ,, hloupé“ generovat
rychlé feseni, které potom mohou byt rychle vyrazeny.

Celkové podpora dalsich API znamend reimplementaci 4 CUDA funkci:
calcGPU pro ovérovani kandidati a trojici refineGPU, calcGPUDichMon
a calcGPUDichTri pro vypocty DICH metody.

3.2 Sestavovaci systémy

Standardem pro jazyky C a C++ je technologie CMake. CMake samotny
nezafizuje kompilaci, ale slouzi jako generator pro rizné technologie, od jed-
noduchych Makefile souborti po projektové soubory pro pokrocila vyvojova
prostiedi (napf. jiz zminéné Microsoft Visual Studio).

Alternativ existuje pomérné velké mnozstvi, jako napiiklad Bazel [12]
od spoletnosti Google, gmake [13] od tvircu frameworku Qt nebo Gradle
[14], ktery je populdrni predevsim v Java ekosystému. Presto zistava CMake
zustava nejpopularnéjsim systémem (podle ankety ze zdroje [15]) a je bohaté
podporovan napri¢ prumyslem. I vzhledem k osobnim zkusSenostem se tak
CMake jevi jako nejrozumnéjsi volba.

CMake projekty jsou popsany pomoci korenového souboru CMakeLists.txt,
podle kterého jsou nasledné generovany soubory. V souboru je mozné se odka-
zovat na dalsi soubory, do kterych byla konfigurace rozdélena, pripadné se re-
kurzivné odkazovat na dalsi CMake projekty definované vlastnim CMakeLists
souborem.
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V nejjednodussi podobé CMake umoznuje specifikovat zdrojové soubory,
definovat pozadované vystupni spustitelné soubory nebo knihovny a nastavit
moznosti pro kompilaci. Dale CMake umoznuje napiiklad:

Jednodussi integraci s externimi technologiemi (napt. CUDA), které muze au-
tomaticky nalézt v systému, automaticky nalezne pozadované knihovny
nebo cesty k pozadovanym souborum, které je pak snadné pouzit pro
sestavovani.

Definovat dodate¢né procesy, nesouvisejici primo s kompilaci (napriklad ge-
nerovani nebo kopirovani soubort). Ty lze navic dobfe provazat s jed-
notlivymi ¢astmi projektu (co se ma provést pred a co po kompilaci).

Detekovat aktualni opera¢ni systém nebo pouzity kompildtor, a podle toho
vétvit konfiguraci.

Implementace CMake pro tento projekt je detailné popsana v ¢asti 5.1.

3.3 Porovnani GPGPU aplikacnich rozhrani

Jak jiz bylo dfive zminéno, aplikace pouziva CUDA framework pro urychleni
paralelniho ovéfovani kandidata (a dodateéné pro vypocty v DICHOTOMY
metodé). Zatimco v minulosti grafické karty podporovaly pouze specifické
funkce pro grafické vykreslovani, moderni architektury umoznuji uzivateli for-
mulovat libovolné vlastni funkce i pro obecné vypocty, nékdy oznacovano jako
GPGPU (,general purpose GPU*). Tento trend je mozny vidét i na vyvoji
dlouho fungujicich grafickych API, napriklad OpenGL.

Moderni grafické karty jsou vyrazné vhodnéjsi pro velmi paralelizova-
telné vypocty nez standardni vypocty pres CPU. Nevyhodou je obecné vyssi
narocnost na samotné programovani — zatimco pro standardni procesory exis-
tuje velké mnozstvi riiznych programovacich jazyk, pro GPU je vybér vyrazné
mensi, vyzaduji odlisny pristup k programovéani a je nutné propojeni s hos-
tujicim CPU programem.

3.3.1 CUDA

Framework CUDA [16] od spole¢nosti Nvidia je velmi dominantni platformou
od svého vydani v roce 2007. Hlavni vyhodou je snadna integrabilita se stan-
dardnim C/C++ kédem pro CPU pomoci specidlniho kompilatoru. Funkce pro
GPU mohou existovat s béznym kédem v jednom zdrojovém souboru a mohou
byt snadno volany z CPU kédu specidlni syntaxi. Preklad a spousténi funguje
prakticky stejné jako u cisté CPU programu.

Hlavni nevyhodou CUDA frameworku je limitace pouze na Nvidia hard-
ware, coz znemoznuje pouziti na ostatnich fyzickych platformach. To je také
hlavnim duvodem pro implementaci GPU kédu na alternativnich rozhranich.
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3.3.2 OpenCL

OpenCL [17] (Open Computing Language) je framework relativné podobny
technologii CUDA. Jazyk pro psani programi je rovnéz podobny jazyktm
¢ast kodu musi byt vénovana konfiguraci, samotny GPU kdéd nemuze existovat
spolu s CPU kédem a musi byt nacitan za béhu.

Standard je aktivné vyvijen konsorciem Khronos, nicméné budouci pod-
pora ze strany primyslu je pomérné nejistd, Napfiklad v systému macOS je
framework ,,deprecated* a podporovana byla pouze verze 1.2 z roku 2011.

3.3.3 Vulkan

Oproti OpenCL je standard Vulkan [18] zaméfen primarné na grafické vykres-
lovani. Vznikl jakozto naslednik OpenGL (Open Graphics Library), s cilem byt
vice nizkotroviovym rozhranim, poskytujicim programétorovi vétsi kontrolu
nad hardwarem. Zaroven vsak podporuje obecné, negrafické, vypocty na GPU.
Prestoze primarni tcel je pouziti pro dodatecné vypocty pfi vykreslovani, je
mozné Vulkan pouzit jako ¢isté vypocetni platformu.

Oproti CUDA nebo OpenCL je vSak pouziti a programovéni vyrazné
a obtiznosti psani samotného GPU koddu. Interné Vulkan pouzivd pro GPU
koéd stejné jako OpenCL SPIR-V mezikod, ovsem v pripadé Vulkanu se jedné
o omezengjsi shader model, ktery nenabizi moznosti jako naptiklad ukazatele.

Vulkan je stejné jako OpenCL v aktivnim vyvoji pod stejnym konsorciem,
nicméné oproti OpenCL se tési vyrazné vétsi popularité a je dobfe podporo-
vany na vsSech hardwarovych platformach a opera¢nich systémech.

3.3.4 Ostatni

Existuje mnoho dalSich otevienych technologii, napriklad spoletnosti AMD
i Intel maji své vlastni platformy (AMD ROCm [19], Intel oneAPI [20]), které
jsou oproti CUDA oteviené, nebo standard SYCL [21] (opét od Khronos kon-
sorcia). Spoleénost Apple vyviji vlastni API Metal [22], které je podporovano
na vice hardwarovych platforméach, ale je limitovdno na opera¢ni systémy
Apple (macOS, i0S). Zajimavosti je Vulkan implementace na Apple zafizenich
(zvand Molten VK), kterd interné pouziva pravé Metal.

Ani jeden ze standardu vSak neni dostateéné podporovan napii¢ vSemi
vyrobci, aby se jednalo o vhodnou volbu pfi snaze podporovat co nejvice
hardwarovych a softwarovych platforem.

Nejdiive byl pro implementaci zvolen Vulkan standard. Nicméné po im-
plementaci, ackoli funkcni, byl vyvoj shledan jako prili§ naroény pro pripadné
budouci rozsiteni. Dodate¢né byl tedy GPU kéd implementovan i v technologii
OpenCL. Funkéni jsou tedy 3 rtizné implementace pro GPU vypocty. Detaily
o implementaci kazdé z technologii jsou uvedeny v sekci 5.2.
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3.4 Rozsireni davkovych soubori

V ramci prepracovani kodu byl dodatecné vznesen pozadavek na takzvané
ddvkové soubory, které jsou vzhledem k aktualni strukture kédu obtizné im-
plementovatelné.

Aplikace v aktualni podobé se vzdy spousti pro jeden vybrany konfiguraéni
soubor, kdy jsou prohledany vzdy celé zadané rozsahy a v nich jsou nalezeny
nejlepsi feSeni. Vypocet vsak v danych rozsazich vzdy probéhne cely, coz miize
zbytecné zdrzovat, pokud jiz kvalitni kandidat byl nalezen. Zaroven vsak neni
jisté, ze konfigurace nalezne vubec néjaké rozumné reseni.

Davkové soubory by méli byt alternativou k individudlnim konfigura¢nim
soubortm. Méli by umoznovat specifikaci kvalitativnich pozadavk® na hledané
feseni (hodnota kritérii Fuy a Moo ze sekce 2.2.4) — jakmile vypocet najde
vhodného kandidata, sim se zastavi, coz fesi prvni zminény problém. Zaroven
umoznuje specifikace nékolika konfigurac¢nich soubort, které budou postupné
pouzity pro vypocet, dokud se nenajde dostatecné kvalitni feseni (odtud nazev
davkovy soubor, vypocet je ,,ddvkove* spoustén s ruznymi konfiguracemi). To
pak fesi druhy zminény problém, kdy se feseni hleda obtiznéji.

3.5 GUI

Puvodni aplikace nabizela pouze termindlové uzivatelské rozhrani. V rdmci
této prace bude jako alternativni moznost implementovano plné grafické roz-
hrani. Tato ¢ast se vénuje pozadavkum, které by rozhrani mélo splnovat.

3.5.1 Funk¢éni pozadavky

F1 Sprava aplikaénich soubort
V aplikaci bude uzivatel moci pracovat s konfiguracnimi, davkovymi
a datovymi soubory (obecné aplikacnimi soubory) a to ve vSech podpo-
rovanych formatech.

Nactené soubory vsech ruznych typi bude aplikace schopna reprezento-
vat pomoci grafickych prvkia a bude schopné zobrazit informace o vsech
hodnotéach ze standardni textové podoby. Hodnoty rovnéz uzivatel mutze
upravovat a pozménéné soubory ulozit.

Kromé existujicich soubori bude uzivatel moci vytvéaret soubory nové.

F2 ijrava konfigurac¢nich soubori
Pomoci GUI bude mozné vytvaret nové konfiguraéni soubory a upra-
vovat soubory existujici. Automaticky bude kontrolovana validita za-
danych hodnot a aplikace bude vhodné reagovat na sémantické zavislosti
mezi ruznymi hodnotami (naptiklad volba riznych krystalickych soustav
zabrani/povoli zaddni rozsahu prohleddvanych dhla).
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F3

F4

F5

ijrava davkovych soubori

Podobné jako u konfigurac¢nich soubori bude mozné vytvaret a upra-
vovat davkovaci soubory. U nich bude mozné nastavit rtizné parametry
vypoctu a zvolit jednotlivé konfiguraéni soubory. Aplikace bude ovérovat
existenci a validitu zvolenych konfigurac¢nich soubort.

Spousténi vypocta

Z GUI bude mozné spoustét samotny hlavni vypocet. Aplikace bude
umoznovat graficky zvolit argumenty pro vypocet u kterych automaticky
oveéri jejich korektnost.

éablony konfiguracnich soubort

Pro usnadnéni vypocta bude aplikace nabizet predem vytvorené kon-
figura¢ni soubory (,,8ablony“), které bude uzivatel moci snadno pouzit
pro vypocet, bez nutnosti vytvareni a nacitani vlastnich soubori.

Kromé predptipravenych soubort bude uzivateli umoznéno mezi sablony
pridat vlastni soubory, ze kterych si nasledné bude moci vybirat.

3.5.2 Nefunkcni pozadavky

N1

N2

OS podpora
Aplikace bude desktop aplikaci, ovladand mysi a kladvesnici. PoZzadovana
je podpora hlavnich opera¢nich systému (Windows, macOS, Linux).

Prevence chyb
Aplikace bude uzivateli pri apraveé libovolného typu souboru umoznovat
navraceni provedenych tprav.

U vsech nastavitelnych hodnot soubort aplikace umozni zadani pouze
korektnich dat, nebo uzivatele na pripadnou chybu upozorni. V pripadé,
7e se upravovany soubor stane nevalidnim, nebude mozné jej ulozit.

Uzivatel pii pokusu o ukonceni aplikace bude upozornén na pripadné
neulozené zmény.

3.5.3 Model pripada uziti

Dale

uziti.

bude podle pozadavki na grafické rozhrani predstaven model ptipadi
Jeho cilem je konkretizovat, jaké akce bude uzivatel v aplikaci provadét

a jakym zptsobem budou naplnény funkéni pozadavky. Pripady uziti pak
poslouzi jako specifikace, co pfesné ma navrhované uzivatelské prostredi umeét.
Model je zpracovan jako diagram 3.4, spolecné s textovym popisem kazdého
pripadu

1

Nacteni souboru
Uzivatel miize v aplikaci nacist jednotlivé aplika¢ni soubory. Po zvo-
leni systémové cesty k souboru se aplikace pokusi soubor nacist a podle
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Uzavreni
souboru/adresare

Nacteni adresare

Upraveni souboru

Vytvoreni nového
souboru

Nacteni souboru

<<include>>

Pridani konfiguraéni
Sablony

Odebrani konfiguraéni
Sablony

Vybér konfiguraéni
Sablony

<<include>>

Nastaveni vypocetnich
argument(

Preruseni vypoctu Spusténi vypoctu

Obréazek 3.4: Model pripadu uziti.

obsahu automaticky zjistit jeho typ. Pokud soubor zadnému formatu ne-
odpovidé, je uzivatel upozornén. Po tispésném nacteni je soubor pridan
do seznamu nactenych soubort, odkud miize byt otevien k tpravam.

Nacteni adresare

Kromé jednotlivych soubortt mtze uzivatel nacist celou slozku. Automa-
ticky budou nacteny vsechny relevantni soubory a uzivatel muze praco-
vat se vSemi z nich. Rovnéz budou rekurzivné nacteny vsechny podslozky
a jejich soubory. Oteviena slozka je pridana do seznamu souborti, odkud
uzivatel muze pristupovat k jejim soubort.

Vytvoreni nového souboru

Uzivatel si mize od aplikace nechat vytvorit novy aplika¢ni soubor.
Nejdrive uzivatel musi zvolit typ souboru a nasledné vybere systémovou
cestu, kam je soubor okamzité ulozen.

V pripadé nového konfiguracniho souboru musi uzivatel jesté pred zvo-
lenim umisténi souboru vybrat konfigura¢ni Sablonu, ktera ur¢i vychozi



3.5. GUI

obsah souboru. Novy datovy soubor bude obsahovat predpripravené
hodnoty s komentarem, podle kterych muze uzivatel soubor upravit.
Davkovy soubor bude vytvoren prazdny a pred pouzitim musi uzivatel
pridat alespon jednu konfiguraci.

ijrava aplikac¢nich soubori

Ze seznamu nactenych soubori miuze libovolny z nich uzivatel otevrit
pro upravy. Zobrazena obrazovka pro provadéni tiprav se lisi podle typu
souboru. Po provedeni Upravy je soubor oznacen jako modifikovany a je
graficky oznacen v seznamu. Pro kazdy soubor jsou uchovavany zmény
a je mozné provadeét krok zpét/vpred pro navraceni provedenych zmén.
P1i pokusu o uloZeni aplikace zkontroluje, zdali je soubor validni. Apli-
kace nedovoli ulozeni nevalidniho souboru.

Uzavieni souboru/adresare

Korenové slozky a soubory (tedy ne podsoubory a podslozky néjakého
adresdfe) mohou byt po nacCteni uzivatelem odstranény ze seznamu.
Pii pokusu o uzavieni aplikace zkontroluje, zdali ma soubor (nebo re-
kurzivné néktery z podsouboru adresdfe) neulozené zmény, a pripadné
uzivatele upozorni a nabidne jejich ulozeni.

Vybér konfigurac¢ni Sablony

Pri vyzvé pro zvoleni Sablony je uzivateli zobrazen seznam vestavénych
a uzivatel pridanych konfiguraci. Pred zvolenim si uzivatel muze pro
kazdou Sablonu nechat zobrazit jeji informacni popis (napf. pro jaké
vypocty ma byt pouzita).

Pridani konfiguracéni sablony
Nactené konfiguracni soubory ze seznamu muze uzivatel pridat mezi
ostatni nabizené Sablony. Ty se poté automaticky zobrazi v seznamu,
kdyz je uzivatel vyzvan k vybéru.

Odebrani konfiguraéni sablony
Pri vyzvé o vybrani sablony muze uzivatel rovnéz ze seznamu odebrat
Sablony, které sam pridal. Vestavéné sablony odebrany byt nemohou.

Nastaveni vypocetnich argumenti

Pred spusténim vypoctu v aplikaci musi uzivatel povinné zvolit kon-
figura¢ni (nebo davkovy) soubor, soubor s namérenymi daty a dob-
rovolné soubor pro vypis feseni. VSechny soubory mohou byt zvoleny
pomoci systémové cesty k souboru. Konfigura¢ni, davkové a datové sou-
bory je rovnéz mozné zvolit ze seznamu nactenych soubort. Misto speci-
fického konfiguracniho souboru muze uzivatel rovnéz vybrat konfiguracni
sablonu.
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10 Spusténi vypoctu

Aplikace pti pokusu o spusténi zkontroluje uzivatelem nastavené argu-
menty a v pripadé korektniho nastaveni spusti vypocet. Aplikace auto-
maticky zobrazuje vystup z vypoctu. V piipadé, ze uzivatel nenastavil
néktery z povinnych argumentt, bude aplikaci upozornén.

11 Pfreruseni vypoctu

Bézici vypocet muze byt uzivatelem dobrovolné prerusen.

3.5.4 Vybér GUI technologie

Vzhledem k 1izké provazanosti GUI s hlavni aplikaci dava smysl pouzit stejny
programovaci jazyk, bez nutnosti bud reimplementovat ¢4sti kédu nebo fesit
pripadné propojeni. GUI tedy bude implementovano jako nativni C++ apli-

kace.

V této casti budou predstaveny 2 hlavni multiplatformni frameworky pro
tvorbu C++ grafickych rozhrani.

Qt

Qt [23] je velmi populdrni multiplatformni framework pro vyvoj GUI
aplikaci. Hlavni vyhodou je rozsdhla dokumentace a aktivni vyvoj, s pod-
porou velkého mnozstvi platforem. Kromé samotného frameworku nabizi
projekt i rizné nastroje:

QtCreator je vyvojové prostredi, cilené na zjednoduseni vyvoje Qt apli-
kaci, ovSem pouzitelné i na obecné C++ programovani. Qt je mozné
integrovat ¢isté s pouzitim CMake, ovsem projekt sdm implementuje
nékteré funkce nepodporované standardnim C++ jazykem a sestavovani

vvvvv

QtDesigner je flexibilni graficky navrhar jednotlivych GUI obrazovek.
Vystupem jsou pak XML soubory, které je mozné dynamicky nahrat za
béhu aplikace. Navrhar mimo jiné umoznuje specifikaci vlastnich podtiid
existujicich grafickych elementt a propojeni jednotlivych ¢dsti. Samotny
zdrojovy kéd je pak jednodussi a lépe odolava pozdéjsim zménam v sa-
motnych zméndch navrhu.

Jednou z nevyhod je zptsob licencovani, kdy je projekt nabizen pod
dvéma riznymi licencemi — placenou komercni licenci a svobodnou li-
cenci (s moznosti vybéru mezi GPL a LGPL), kterd pfindsi nékteré
limitace (naptiklad nutnost dynamického linkovéni, zajisténi pristupu
k puvodnimu zdrojovému kédu spolu s pripadnymi zménami).

WxWidgets
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Vv

covani. Vzhledem k mensi komplexité je rovnéz snadnéji integrovatelny
do riznych vyvojovych prostiedi.

Oproti Qt ekosystému nenabizi vlastni oficidlni néstroje, pri vyvoji je
tfeba vyuzit ruznych nastroji od tretich stran. Nejpodporovanéjsim
grafickym navrhafem je WzFormBuilder, nicméné v porovnani s Qt
ndvrhdfem nabizi méné moznosti (neni mozné definovat vlastni typy,
veskeré propojovani prvkt musi byt provedeno na trovni zdrojového
kodu). Vzhledem k nekomerénosti projektu je v porovnani s Qt rovnéz
htre dokumentovany.

Pro vyvoj grafického rozhrani byla zvolena technologie Qt, ktera je v dnesni
dobé prakticky standardem pro vyvoj nativnich aplikaci. Detailiim implemen-
tace se vénuje sekce 5.3.

3.6 Statické analyzatory

Pro zlepseni kvality kédu budou pouzity rizné statické analyzatory, coz jsou
nastroje slouzici k prozkoumani nebéziciho zdrojové kédu programu s riznymi
moznymi cili: od detekce funkénich problému jako Spatna prace s paméti,
Spatné dodrzeni specifikace, nedosazitelny kéd, po kosmetické zmény jako ne-
konzistentni pojmenovavani nebo atypické rozdéleni kodu.

Oproti dynamické analyze, provddénou za béhu programu (napf. nastroj
valgrind), nemize odhalit tak Sirokou $kdlu problému, nicméné absence nut-
nosti spousténi umoznuje snadnéji udrzovat kéd do urcité miry kvalitni, i pri
rozsitenich a prepracovani kédu.

Rizné analytické nastroje existuji pro prakticky vsSechny programovaci
jazyky, zde se budeme zamérovat ¢isté na néastroje pro jazyk C++. Vzhle-
dem k riznym zaméfenim ndstroju (a ruznym rozdilim v jejich schopnos-
tech) je obecné vhodné pouzit vice nastroji najednou. Pro pouziti v tomto
projektu bude provedena kratka reserse volné dostupnych nastroju. Na trhu
nicméné existuje také mnoho komerc¢nich néstroju, typicky zalozenych na
bazi pravidelnych predplatnych (napriklad klocwork [25], CppDepend [26],
PVS-Studio [27]).

Kompilatory

Ackoli se nejednd o primdarni tcel, prakticky vSechny kompildtory jsou
schopny pri sestavovani aplikace upozornit programétora na rizné po-
tencialni problémy. Vétsinou kompilatory nabizi néjaké vlastni moznosti
pro specifikaci, jaké skupiny problému maji byt hledany. Provadéné kon-
troly se mezi kompildtory mohou lisit, muze tak byt vyhodné (zvlasté
u multiplatformnich projektu jako tento) vyuzit pro analyzu vice nez
jeden kompilator.

35



3. ANALYZA

cpplint

Program od spole¢nosti Google, ktery kontroluje dodrzovani Google
konvenci pro psani kédu [28]. S moznosti volby kategorii, které budou
dodrzovany, se mize jednat o rozumnou volbu pro dodrzeni kédovaciho
stylu v projektu, nicméné v této praci se bude pouzivat komplexnéjsi
clang-tidy.

cppcheck

Zaméruje se na vyhledavani potencialné nebezpeéného kédu, nebo kdédu
vedouciho k nedefinovanému chovéani (napf. spravné zachazeni s paméti,
pristupovani k polim mimo meze, kontrola korektniho pouziti STL)
Oproti ostatnim nastrojim se snazi vyhledavat chyby v Sirsim kon-
textu celkového kédu (napiiklad v zavislosti na moznych argumentech
funkce). Mimo verzi s otevienym zdrojovym kédem je k disporzici i pla-
cena prémiova verze s podporou a dodatecnymi moznostmi. Dostupny
ze zdroje [29].

clang-tidy

Jedn4 se o velmi rozsdhly a konfigurovatelny program [30], ktery je tizce
svazany s projektem Clang/LLVM (analyzu provadi pomoci kompilace
clang kompildtorem).

Program umoznuje mozné vybrat Sirokou Skalu ruznych kontrol (verze 14
jich nabizi pres 450), rozdélenych do ruznych skupin. Napiiklad kontrola
ruznych programovacich konvenci, vykonnostni problémy, doporuceni
modernéjsich konstruktii, vizualni ovéreni, kontrola rtznych externich
funkci (OpenMP, MPI, Boost).

Pro nékteré zvolené kontroly je mozné nastavovat dalsi moznosti, jako
treba readability-identifier-naming slouzici ke kontrole konzistentniho
pojmenovavani identifikatort a umoznuje individualné pro kazdy typ
identifikdtort specifikovat pozadovanou konvenci. Aplikace rovnéz pod-
poruje pro nékteré kontroly automaticky aplikovat opravy. Vzhledem
k rozsahlé konfigurovatelnosti umoznuje program pro spousténi pouzit
vlastni konfigura¢ni soubory (v ruznych formatech).

Dalsim néstrojem v Clang ekosystému je Clang Static Analyzer (déle
ClangSA). Ten se oproti kontroldm riznych konvenci spise komplexnéji
zameéruje na hledani chyb v programu, podobné jako cppcheck.

include-what-you-use
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Néstroj s cilem omezit pocet vklddanych hlavickovych souboru [31].
Snazi se najit soubory zbyteéné vkladané vicekrat v jedné jednotce
prekladu nebo vklddané soubory, obsah kterych neni nijak pouzivan.
Rovnéz se snazi vyhledat situace, kdy lze vkladani souboru nahradit
dopfednou deklaraci (takové situace nastavaji predevsim v hlavickovych



3.6. Statické analyzatory

souborech). Cilem je snizit celkovou provézanost mezi soubory a tim
zvysit rychlost kompilace a zprehlednit jednotlivé soubory.

clazy
Rozsiteni pro clang kompilator, zamétujici se na vyhledavani problémi
v kédu specificky pro framework Qt. Nabizi pres 50 volitelnych kategorii
problémt, od Spatné prace s paméti, problémové pouziti funkci nebo
nevhodné vzory v kodu.

CodeChecker

Nastroj [32] zjednodusujici pouziti ruznych analyzatori (sdm o sobé
tedy analyzdtorem neni). Umoznuje uzivateli zvolit vicero spousténych
nastrojli, mimo jiné jsou podporovany jiz zminéné clang-tidy, Clang Sta-
tic Analyzer, clazy a cppcheck. Kromé C/C++ podporuje i dalsi ja-
zyky, naptiklad Java, Python, JavaScript. Jednou z vyhod je ukladani
vysledkt analyz do soubort a pri opakovaném spousténi jsou znovu ana-
lyzovany pouze upravené soubory. Dale umoznuje vizualizovat vystup ve
formé statickych HTML stranek.

Pro vyvoj budou pouzity analyzatory clang-tidy a Clang Static Analyzer,

spolu s nastrojem CodeChecker pro jednodussi vyvoj. Samotnému pouziti se
vénuje sekce 5.4 v implementaéni ¢asti.
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KAPITOLA 4

Navrh

4.1 Diagram trid

V ramci predélani projektu byl navrh zdrojového kédu predélan tak, aby
vice odpovidal objektové orientovanému pristupu. Snahou bylo pristupovat
raciondlné a prioritizovat prehlednost. Primarni cilem bylo do struktur inte-
grovat relevantni funkce jako metody a prehledné vyhradit kazdé tridé vlastni
soubor. Pro zachovani podpory s existujicim kdédem nebylo nijak feSeno za-
pouzdieni tiid, z tohoto pohledu stdle funguji jako cisté C struktury. Na
obrazku 4.1 je zndzornén UML class diagram ([5, kapitola 11]), ktery posky-
tuje prehled celého projektu.
Na predélanych strukturach byly provedeny nésledujici zmény:

e Ve tfidé Configuration byly atributy pro vyjadfeni vypocetni metody,
krystalové soustavy a typu zafizeni pro vypocet predélany z primitivnich
celo¢iselnych hodnot do vlastnich , vyétovych t¥id“ (enum class). To
zprehlednuje samotny kéd, kde se misto primitivnich ¢isel pouzivaji
konkrétné pojmenované hodnoty. Vnitini reprezentace zistava stejna,
tedy Ciselnd konverze z a do konfiguracnich soubort funguje stejné.

Samotnou inicializaci z konfigura¢niho souboru je mozné provést primo
z konstruktoru misto specifické inicializacni funkce. Pro zpétné uloZeni
do podoby konfigura¢niho souboru po tpravach v GUI byla piidana
metoda toConfigFileString.

Pro konzistentni porovnavani a ukladani konfiguraci byla priddna me-
toda normalize, ktera upravi atributy tak, aby byly mezi sebou logicky
konzistentni (pokud naptiklad zvolena soustava pozaduje urCeni pouze
jednoho parametru a konfigurace specifikuje rizné rozsahy pro razné
strany).

Dale byly pridany atributy pro podporu rozsireni do konfigura¢nich sou-
borti, které budou zminény v sekci 4.3.
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Measured zustala po strance atributi stejna. Funkce pro nacitani obou
formétt datovych souborti (loadDat, loadDic) byly integrovény jako
metody, které je mozné pustit i na inicializované instance, podobné jako
v puvodnim programu.

Vzhledem k velkym staticky alokovanym polim je instance této tiidy
paméfové extrémné velkd, a pii vytvoieni instance na zasobniku mtze
dojit k prekroceni jeho kapacity (a padu programu). Proto je vychozi
konstruktor nedostupny (oznacen jako private) a pro vytvareni novych
instanci poskytnuta statickd metoda createPtr, kterd zajisti dynamic-
kou alokaci pomoci chytrého ukazatele.

Pro podporu zobrazovani chyb pii tpravach v grafickém prostiedi je
priddna metoda static isValidDataFileInput, kterd ze vstupnich dat
pokusi zkonstruovat validni instanci specifikovaného forméatu. V pripadeé
chyby navratova hodnota typu DataFileValidity obsahuje informace
o chybé (problémovy Fadek, informace o chybé).

GPU_data zistala stejnd, pouze inicializacni a ukoncovaci funkce byly
presunuty do konstruktoru/destruktoru. Specifické inicializace pro me-
todu dichotomy byly rovnéz zahrnuty do konstruktoru.

Database zustala identickd, pouze metoda pro priddni feSeni (insert)
byla integrovana jako metoda.

Mezi nové pridané t¥idy patii:
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BatchConfig slouzi k reprezentaci davkovych souborti, podobné jako
tfida Configuration pro konfiguracni soubory. Rozhrani je prakticky
stejné, primo v konstruktoru jsou inicializovany atributy ze souboru,
metoda toBatchFileString konvertuje instanci zpét do textové podoby.

Jako atributy tfida obsahuje pozadavky na kritéria Myy a F,, (pokud
byly zaddny) a cesty k jednotlivim konfiguracim. Ty jsou pii iniciali-
zaci zkontrolovany, zda ukazuji na platné soubory. Ocekava se, ze cesty
ke konfigura¢nim soubortim budou relativni pro prenositelnost naptic
zalizenimi.

Samotné vyhledavaci vypocty byly presunuty do hierarchie tiidy Solver.
Sdilené casti vypoctu jsou implementovany v hlavni metodé solve, jed-
notlivé podtiidy poté implementuji search metodu pro hledani kan-
didath. SolverFactory pak slouzi k vytvoreni konkrétni instance podle
specifikované metody z konfiguracnim souboru. Tento pristup zabranuje
komplexnim rozhodovacim vyrazim z puvodniho kédu, kde v rozsahlém
switch bloku nejdiive probéhl vybér podle metody a nasledné podle krys-
talové soustavy. Zaroven pro kazdou implementovanou metodu je snadno
dohledatelny jeji specificky kéd. Trtida rovnéz vlastni ukazatel na in-
stanci tfidy GPUBackend (zminénd dale) pro vykonavani GPU vypoctu.



4.2. Komponentovy diagram

e Pro abstrahovani GPU vypocta byla vytvorena hierarchie t¥id s hlavni
abstraktni tfidou GPUBackend, ktera deklaruje hlavni rozhrani. Kromé
hlavnich vypocetnich metod zminénych v sekci 3.1.5 obsahuje rozhrani
metody pro praci s paméti, které je navrzeno tak, aby co nejvice od-
povidalo existujici CUDA technologii.

Kazda z pouzivanych technologii ma vlastni implementujici podtridu
(CUDABackend, OpenCLBackend, VulkanBackend).

Pro volani GPU funkci byla trida Solver rozsitena o ukazatel na instanci
GPUBackend, pres ktery jsou metody volany. Konkrétni instance je pri
inicializaci vytvorena pomoci tifidy GPUBackendFactory, ktera rovnéz
ovéruje, zdali je dana technologie podporovana.

o ArgParser schranuje funkcionality pro zpracovani argumentu z piikazové
radky (predevsim cesty k soubortim) pro jednodussi zpracovéni v pro-
gramu.

4.2 Komponentovy diagram

Ptvodni aplikace se sestavovala z jednoho spustitelného souboru, paracell.
Vzhledem k pridani testil, grafického rozhrani a celkové konfigurovatelnosti
projektu byla aplikace rozdélena do nékolika knihoven a spustitelnych soubor,
vizualizovanych na diagramu 4.2.

e paracell a paracell-gus jsou hlavni spustitelné soubory pro termindlové,
respektive grafické rozhrani. Pro testovani obou ¢asti jsou vyhrazeny
vlastni spustitelné soubory paracell-tests a paracell-tests-gus.

e Funkcionality sdilené napri¢ spustitelnymi soubory jsou oddéleny do
knihoven paracell-core pro hlavni vypocet a paracell-gui-core pro gra-
fické rozhrani. GUI knihovna je rovnéz zavisla na hlavni knihovné.

e Kazda z technologii pro grafické vypocty je navic zkompilovana do své
vlastni malé knihovny. To umozni za béhu programu zjistit podporované
technologie a umozni spousténi aplikace i na systémem, které nékteré
z technologii nepodporuji.

4.3 Uprava konfigura¢nich soubort

Specifikace konfigura¢nich soubori byla rozsitena o nové hodnoty pro zajisténi
pridanych funkei a nékteré z puvodnich hodnot byly rozsiteny pro zprehlednéni
a zjednoduseni. Hlavni tpravy budou predstaveny zde, celkova specifikace
(i s predélanymi upravami) je dostupnd v priloze D.
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GridSolver

+ solve(...) : Database

MGLSSolver

+ solve(...) : Database

ArgParser

+ config_file_path: String
+ log_file_path: String

+ input_file_path: String
+ batch_file_path: String

+ ArgParser(char** argy, int charc

Solver

TreorSolver

+ solve(Configuration, Measured): Database

+ solve(...) : Database

# gpu_be: GPUBackend

ItoSolver

+ solve(...) : Database

DichotomySolver

+ solve(...) : Datab

SolverFactory

+ fromMethod(Method): Solver

Measured

+ loadDat()

+ loadDic()

ItemBest

+ al: float[]

+ params: float[]
+ fn: float

+ m20: float

+ volume: float

0.*

Database

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

GPUBackendFactory

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

BatchConfig

+ configs: Configuration[]
+ min_m20: float

+ min_fn: float

CUDABackend 0.1 H
\
GPUBackend 1.*
+ calcGPU() Configuration
OpenCLBackend * caleGPUDIenMon() + gpu_api: GraphicsAP!
+ calcGPUDichTri() . .
SRNEN + device: Device
+ gpuMalloc(size_t)
+ method: Method
+ gpuFree(void*)
. . | + system: CrystalSystem
VulkanBackend + gpuMemcpy(void*, void*, size_t)
1 1\]/ 1
«enumeration» «enumeration» «enumeration» «enumeration»
GraphicsAPI Device Method CrystalSystem
Auto Auto GRID RHOMBOHEDRAL
OpenCL CPU MGLS CuBIC
CUDA GPU TREOR HEXAGONAL
Vulkan ITO TETRAGONAL
DICHOTOMY ORTHORHOMBIC
MONOCLINIC
TRICLINIC

Obrazek 4.1:
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Diagram tiid v hlavni ¢asti aplikace.




4.4. Névrh uzivatelského prostredi

paracell-vulkan.dll paracell-cuda.dll paracell-opencl.dll
A A A
o ___._ o _____!
[
1 | |
paracell-core.dll <----- : paracell-gui-core.dll
N N AN AN

!
- L ___
| | | |
1 1 1

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

Obréazek 4.2: Komponentovy diagram jednotlivych ¢asti aplikace. Pouzity jsou
standardni souborové pripony systému Windows.

e GPU_API umoznuje zvolit konkrétni technologii pro grafické vypocty
(CUDA, OPENCL, VULKAN). Vychozi hodnota (AUTO) automaticky
zvoli prvni podporovanou technologii, v poradi podle ptechoziho se-
znamu.

« DEVICE nastaveni je obohaceno o novou vychozi hodnotu AUTO. Auto-
maticky je pouzita GPU, pokud je podporovana alespon nékterd z tech-
nologii, jinak se pouzije CPU. Stéle je mozné vynutit ¢isté CPU vypocty.

e GPU_HINT umoznuje dobrovolné specifikovat Tetézec, podle kterého
bude pouzita konkrétni GPU. Zadany text se jednoduse pokusi najit jako
podretézec ve jménech jednotlivych zafizeni. Pokud se podietézec ni-
kde nevyskytuje (nebo hodnota neni zadana), bude automaticky pouzito
prvni nalezené zarizeni.

éablony konfigura¢nich soubori rovnéz vyzaduji moznost specifikovat me-
tadata o souboru. Mozné je specifikovat nazev konfigura¢niho souboru, kterym
se bude soubor identifikovat v seznamu Sablon, a dédle je mozné pridat popis
souboru.

Pro jednoduchost jsou metadata specifikovana bud 2 symboly ,,##“ na
zacatku radku pro nazev souboru nebo jednim symbolem ,, #* pro popis. Cely
zbytek radku se interpretuje jako hodnota. Nazev souboru je jednoradkovy,
pro popis je mozné pouzit vice radku (kazdy uvozeny stejnym zptsobem).

4.4 Navrh uzivatelského prostredi

V nasledujici ¢asti budou predstaveny hlavni obrazovky implementovaného
grafického rozhrani. Jakozto desktopové aplikace se aplikace odehrava témér
vyhradné na hlavni obrazovce, bez slozitych prechodt. Pro kazdou obrazovku
byl vytvoren jednoduchy staticky prototyp v néstroji Figma [33].
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Hlavni obrazovka
Primarni okno, které uzivatel pouziva, okamzité viditelné po spusténi

aplikace (4.3).

V horni ¢asti obrazovky se nachazi lista s hlavnimi ovladacimi zédlozkami:

e File pro nacteni existujicich souborti nebo celych slozek, ulozeni
upraveného souboru (nebo vSech upravenych soubori) a vytvoreni
souborti novych. Zaroven umoznuje otevieni obrazovky nastaveni.

e FEdit pro tpravy aktualniho souboru.

e Run umoznuje otevieni spoustéci karty.

V levé ¢asti jsou ve stromové hierarchii zobrazeny oteviené soubory
a slozky. Zobrazuji se pouze relevantni typy soubort, které jsou od sebe
graficky odliSeny ikonou. Kazdy soubor je mozné upravovat otevienim
karty po dvojkliku. Po kliknuti pravym tlacitkem na oteviené slozky
nebo soubory se otevie kontextové menu. Z menu je mozné tlacitkem
uzaviit polozku a odstranit ji ze seznamu (aplikace kontroluje, zdali
byl soubor nebo soubory ve slozce zménény a v pripadé uzavieni nebo
ukonceni celé aplikace je uzivatel vyzvan k ulozeni zmén). Konfiguracni
soubory je z menu mozné pridat mezi seznam Sablon.

Nejdilezitéjsim prvkem je seznam otevienych karet uprostied okna,
které slouzi k hlavni praci — kazda karta bud’ slouzi k tpravé jednoho
konkrétniho souboru (konfiguraéni, davkovy, datovy), nebo se jedna
o kartu pro spousténi vypocti.

Po prvnim spusténi je automaticky zobrazena obrazovka pro spusténi,
karty pro jednotlivé soubory je mozné oteviit ze seznamu. Mezi kartami
lze prepinat zalozkami v horni ¢asti seznamu. Karty je mozné zavrit,
v takovém priipadé zmény ziustanou v paméti a kartu je mozné znovu
otevrit pres prislusny soubor.

Ve vychozi podobé jsou zalozky organizovany do jednoho seznamu a vi-
ditelnd je pouze jedna karta, uzivatel vSsak muze seznam horizontalné
rozdélit (pfipadné nasledné spojit) pretazenim karty k levému nebo
pravému okraji a zobrazit vice karet najednou. Jednotliva rozdéleni je
mozné zvétsit/zmensit posunovacem mezi kazdymi dvéma rozdélenimi.
Karty je rovnéz mozné presunou do jiného rozdéleni pretazenim zalozky
z jedné listy do jiné.

V dolni ¢asti obrazovky se jesté nachazi jednoduché textové pole, po-
skytujici informace o stavu aplikace (napf. ,,Soubor byl ulozen“).

Karty
Daéle bude predstaven navrh drive zminovanych karet, které mohou byt
otevieny na hlavni pracovni plose:
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Konfiguraéni soubor
Veskeré nastavitelné hodnoty z textové podoby je mozné upra-
vit pomoci grafickych prvka. Hodnoty jsou logicky rozdéleny do
nékolika kategorii:

e Obecné hlavni nastaveni — typ zarizeni, vypocetni API, krys-
talickd miizka.

e Omezeni na vyhleddvanou miizku (minimum a maximum délek
stran, velikost 1hld, objem).

o Nastaveni dodateénych tprav po hlavnim vypoétu (optimali-
zace, nalezeni , superbunky“, ...).

e Nastaven{ specifické pro zvolenou metodu.

Pro moznosti s malou moznost{ riznych hodnot (vybér CPU nebo
GPU, grafické technologie, cilova krystalickd soustava) se pouzivaji
radiova tlac¢itka nebo combo boxy, pro ostatni se pouzivaji textova
pole, kterd automaticky umoznuji zadavani pouze smysluplnych
hodnot. Pfi zménich hodnot jsou podle sémantiky automaticky
deaktivovany nebo schovany nékteré grafické prvky:

e Pii specifikaci vypoctu pomoci CPU je deaktivovano zadani
grafického API.

e Po zméné krystalové soustavy jsou ponechany aktivni pouze
relevantni prvky pro nastaveni prohledavanych rozsahii para-
metru mrizky. Napriklad pro kubickou mrizku je mozné nasta-
vit rozsah pouze jedné strany.

o Nékteré metody nabizi nastaveni dodate¢nych parametri, zob-
razeni jako posledni skupina na karté. Zobrazena je vzdy pouze
skupina pro aktudlni metodu.

Pri najeti kurzorem nad libovolny prvek aplikace zobrazi malé vy-
skakovaci okno s vysvétlenim dané hodnoty.

Obrazovka podporuje moznost krokové navracet/opakovat prove-
dené zmény nad vsSemi prvky.

Po kazdé zméné je automaticky soubor oznacen jako modifikovany,
a je oznacen hvézdickou v zaloZce a v seznamu souborii.

Davkovy soubor
Névrh je podobny navrhu pro konfiguracni soubor. Jednotlivé ome-
zujici hodnoty je mozné nastavit pomoci textovych poli. Po jakékoli
zméneé je podobné oznacen jako modifikovany.

Pro vybér jednotlivych konfiguraci pro davkovy soubor slouzi se-
znam v dolni ¢asti, z po¢atku prazdny. Pomoci 4 tlacitek po pravé
strané je mozné pridat novou konfiguraci (vybérem ze souborového
systému), ménit poradi metod v seznamu (posunuti nahoru a dolu)
a odstranit zvolenou konfiguraci.
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Rovnéz je mozné pridat konfiguraci ze seznamu otevienych sou-
bord na hlavni obrazovce, a to kliknutim a pretazenim souboru na
seznam.

Datovy soubor

Oproti konfiguracnim a davkovym soubortim jsou datové soubory
vyobrazeny pouze v textové podobé, kterou je mozné upravovat.
V porovnani se standardnim textovym editorem je aplikace schopna
zjistit, zdali je datovy soubor validni a zvyraznit radek, na kterém
doslo k chybé. Po ukazani kurzorem na zvyraznény radek se zobrazi
malé vyskakovaci okno s informaci o chybé. V pripadé, ze se soubor
nachézi v nevalidnim stavu, nebude uzivateli umoznéno jej ulozit.
Ostatni typy souborii neni mozné dostat do nevalidniho stavu.

Aplikace podporuje vice formata datovych soubori, coz je reflek-
tovano v dolni ¢asti obrazovky polem s aktualnim formatem sou-
boru. Format je automaticky nastaven pfi nacteni souboru, nicméné
jej uzivatel mize manudlné zménit. Aplikace po zméné forméatu
ihned znovu prekontroluje soubor podle nového formatu a zobrazi
pripadné chyby.

Spousténi
Na obrazovce je mozné zvolit piislusny konfiguraéni/dévkovy sou-
bor, datovy soubor a pripadné logovaci soubor. Podobné jako na
obrazovce davkového souboru je mozné soubory dialogem vyhledat
soubor v systému, nebo pouzit jiz nactené soubory pretazenim ze
seznamu na prislusnou rfadku (béhem tazeni souboru aplikace zob-
razi malé informacni okénko nad mistem, kam muze soubor pustit).
Konfiguracni soubor je rovnéz mozné zvolit ze seznamu sablon. Po
spusténi je vystup zobrazovan v okné v dolni ¢asti.
Béhem vypoctu se stane aktivnim tlac¢itko pro preruseni béhu, po-
kud by uzivatel chtél béh prerusit. Zaroven se stanou neaktivni
ostatni prvky, neni mozné spustit nékolik béhii najednou.
Po dokonceni béhu bude uzivatel informovan jednoduchym dialo-
gem (uzivatel v dobé vypoctu muze obrazovku s vypoc¢tem opustit
nebo ji i zaviit). Dialog bude mit jinou podobu v pripadé, ze béh
skonéil s chybou.

Vybér konfigura¢ni sablony
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Dialogové okno, pomoci kterého uzivatel miiZze ze seznamu vybrat konfi-
guracni soubor slouzici jako sablona (pfi volbé konfigurace pro spusténi
nebo pii vytvareni novych konfigura¢nich soubori).

Na levé strané dialogu se nachazi abecedné sefazeny seznam se vSemi
nac¢tenymi Sablonami, pouzivajicimi nazvy definovanymi pfimo v sou-
borech, jak bylo zminéno v sekci 4.3. Textovym polem v horni Casti je
mozné filtrovat zobrazené soubory podle nazvu.



4.4. Névrh uzivatelského prostredi

File Edit Run

soubor1 \1 soubor2 \I soubor3 W soubor4 \I vstup1 W

configuration_files

8% souborl
8 soubor2
soubor3

soubor4

D& & ,—fD

vstup1

Successfully opened file “vstup1”

Obrézek 4.3: Navrh hlavni obrazovky.

Po kliknuti na soubor se v pravém hornim okné zobrazi popis souboru
(pokud je zapsan), a v pravém dolnim rolovacim okné je zobrazena tex-
tova podoba souboru.

Sablonu je mozné zvolit bud’ tla¢itkem v doln{ ¢4sti nebo dvojklikem na
seznam.

Nastaveni
Obrazovka umoznujici konfigurovat aplikaci. Uzivatel miize zménit jazyk
aplikace. Zaroven si muze nechat oteviit slozku obsahujici uzivatelsky
specifickd data, kterd se nachézeji mimo hlavni adresar s aplikaci.

4.4.1 Architektura GUI

Névrh architektury grafické aplikace je zobrazen na diagramu 4.9. Vzdalené
mize pripominat vzor Model-view-presenter, ktery rozdéluje architekturu na
3 oddélené vrstvy. View vrstva pfedstavuje samotné uzivatelské rozhrani, bez
74dné komplexnéjsi aplikacni logiky. Tu zajistuje vrstva Presenter, kterd re-
aguje na uzivatelsky vstup od vrstvy View a zaroven podle zmén muize gra-
fické prvky upravovat. Vrstva Model predstavuje sdilend aplikacni data, podle
kterych se Presenter muze rozhodovat, pripadné mize data upravovat.
Horni vrstva architektury, predstavovana XML soubory popisujicimi jed-
notlivé obrazovky, predstavuje navrh rozhrani, bez jakékoli aplikacni logiky
(analogie View vrstvy). Za béhu jsou podle souboru vytvorené jednoduché
grafické objekty, které nasledné fidi instance t¥id z prostfedni vrstvy (analo-
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O X
Hledat Q Description
Sablona 1 Popis pro Sablonu 2
Sablona 2
Sablona 3
Sablona 4
Content
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
v X
Obrazek 4.4: Obrazovka pro vybér konfiguracni Sablony.
config.cfg batch.cfg
Device Minimum FN 20
Auto ®
CPU (@) Minimum M20
GPU @)
Graphics API
Configurations
Auto ® +
CUDA o) souborl.cfg
OpenCL '®) soubor2.cfg o
Vulkan O soubor3.cfg
soubor4.cfg a
Unitcell ~
Min A 20 Max A 20
Min A 20 Max A 20
Min A 20 Max A 20
Min A 20 Max A 20
Obrazek 4.5: Karta pro upravu Obrazek 4.6: Karta pro upravu
konfiguracnich soubor. davkovych soubort.
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4.4. Névrh uzivatelského prostredi

vstupl.dat Run

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

| Wavelength, zeropoint and NGRID Config/Batch file SOQOU bor’l_cfg = Q
1.54056 0.0 -3

! Couples of 2-theta and intensities

8.025 100. .

11,925 100. Input file vstup.dat Q
16.070 100.

18.340 100.

19.432 100. Log file log.txt Q

23.970 100.
24190 1(Expected 2 theta and magnitude of the peak]

27.286100.
27.530 100.
27.869 100. Output
28.716 100.
30119 100.
30.733100.
31.265 100.
32.447 100.
32.680 100.
33.686 100.
36.745 100.
36.967 100.

Vystup z béhu programu

Expected format DAT v

Obréazek 4.7: Karta pro tpravu da- Obrazek 4.8: Karta pro spousténi
tovych soubori. vypoctu.

gie Presenter vrstvy). Kazdému souboru rozhrani odpovida pravé jedna fidici
tfida.

Tridy logické vrstvy tvori vlastni stromovou strukturu, vyplyvajici ze sa-
motného navrhu aplikace. Hlavni, kofenova tiida MainWindow zajistuje lo-
giku hlavniho okna (uklddani soubort, otevieni nastaveni, ...). Pfimo spra-
vuje instance SettingsWindow pro logiku nastaveni, FileTreeWidget pro se-
znam otevienych soubortu (otevirani karet soubort, zavirani otevienych sou-
boril) a NotebookList pro hlavni seznam karet (otevirdni a zavirani karet,
rozdélovani a sjednocovani jejich skupin). Jednotlivé skupiny jsou rozdéleny
do instanci tiidy FileNotebook. Pro kazdou vytvorenou kartu jsou vytvareny
instance prislusné spravujici t¥idy (CfgFilePage, DataFilePage, ...).

Posledni vrstvu predstavuji hlavni data aplikace, kdy je jedind instance
kazdé tridy sdilend mezi nékolika instancemi trid logické vrstvy. Pro omezeni
provézanosti (, vSechny t¥idy maji pfistup ke vSemu“) jsou data rozdélena do
4 kategorii (pouze MainWindow ma pristup ke vSem):

o OpenFilesModel pro informace o otevienych souborech a slozkéch (jaké
soubory jsou otevieny, jakého jsou typu, soubory ve slozkach).

o DataModel obsahuje data o aktudlné upravovanych souborech (ulozeny
stav a aktudlni, modifikovany stav). Jednotlivé karty potom obsahuji
pouze referenci na data relevantni pro svij soubor.
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S

FileNotebook

NotebookList

DataModel

+ savedFileState

+ modifiedFileState

WorkspaceModel

+ openPages

+ notebookGroups

# groups: FileNotebook[]

MainWindow

- file_tree_widget: FileTreeWidget*

- file_notebooks: NotebookList*

- settings_dialog: SettingsDialog*

[

File TreeWidget

OpenFileModel

+ openFiles

+ openFolders

SettingsModel

+ language

+ uiScale

View Logic
| / | | gic )
1=~ P
|
I | ! DataFilePage
|
I dat i ke L ' + cur_data_file: DataFile* 0.*
ata_page.ui bt
I
| .
| .
| .
| [ CfgFilePage
. + cur_configuration:
I cfg_page.ui Configuration*
| 0.*
| b
| b
| ! | BatchFilePage
|
| . l + cur_batch: BatchConfig*
batch_page.ui <—-|—--[---
| o+
| (. ..
| b
| .
ExecutionPage
L
l X . | + execution_info: RunData 0.1
| execution_page.ui <<-----}--+
| b
| o :
| oy
| L TemplateSelectionDial
emplateselectionDialof
template_dialog.ui <|—| & g
I
| ;.
| .
| main_window.ui
I
| .
| -
| .
| .
I i 0.1
| .
| | | SettingsDialog
| .
| settings.ui <».|...}.__
| b
| .
| b
e |

20

Obrazek 4.9: Architektura GUI aplikace.




4.4. Névrh uzivatelského prostredi

e SettingsModel uklada nastaveni aplikace. Ackoli je dostupnd pro celou
aplikaci, pouze MainWindow a Settings Window mohou nastaveni upra-
vovat, pro zbytek aplikace jsou pouze ke ¢teni.

o WorkspaceModel pro data o otevienych kartach a rozdélenych skupinach
(tato data jsou potfebna pro podporu ulozeni a obnoveni stavu aplikace
pri dalsim spusténi).

51






KAPITOLA

Implementace

5.1 CMake

V této casti bude popsana integrace sestavovaciho systému CMake do pro-
jektu.

Popis projektu zacina v souboru CMakeLists.txt pomoci vlastniho skrip-
tovaciho jazyka. Ten vzdalené pripomind standardni programovaci jazyky:
prikazim jsou argumenty preddvany pomoci kulatych zavorek, je podpo-
rovano vétveni nebo definice vlastnich funkei. Misto uvozovani kédu do blokt
(napf. slozenymi zavorkami) se pouzivaji dvojice prikazi, podobné jako v pre-
procesoru jazyka C (napf. pro vétveni se pouziva piikaz if (), ukonceny
prikazem endif ()). Proménné lze definovat pomoci piikazu set a nasledné
k nim pristupovat pomoci vyrazu ${}, naptiklad set(var TRUE), nésledny
pristup pomoci ${var}. Jednim z béznych pouziti proménnych je definice
zdrojovych soubora pro kompilaci.

V pripadé komplexnich projektti je mozné vytvorit vlastni CMakeLists
soubor pro samostatné podprojekty, v tomto projektu je vSak pouzit pouze
jeden hlavni soubor.

Uplnym zékladem definice je specifikace miniméalni pozadované verze po-
moci piikazu cmake minimum required a definice zakladnich informaci o pro-
jektu prikazem project. Nasledné je mozné definovat kompilované vystupy,
hlavnimi pfikazy jsou add_executable a add_library, které vytvoii spusti-
telny soubor, respektive knihovnu. Piikaziim jsou mimo jiné predany zdrojové
soubory a nazev, ktery se stane takzvanym , cilem* (target).

Cil je pak mozné pouzivat jako argument prikazi pro dalsi konfiguraci:
set_target properties pro specifikaci nékterych obecnych vlastnosti (jako
CXX_STANDARD pro urceni verze standardu C++), target_compile_options
pro riizné prepinace pro kompilator nebo target_link libraries pro speci-
fikaci linkovanych knihoven.

CMake rovnéz automaticky u zdrojovych souborti vyhledd zavislosti na
vklddanych souborech, a automaticky zajistuje opétovné sestaveni soubort
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pouze, pokud nékterd ze zavislosti byla zménéna. Neni tak nutné napriklad
specifikovat zavislosti na hlavickovych souborech jako pri manudlnim psani
Makefile soubort.

Rovnéz je usnadnéna integrace s externimi zavislostmi, napiiklad pomoci
prikazu find_package, ktery je schopen automaticky vyhledat danou zavislost
(pokud podporuje integraci s CMake). V tomto projektu se pirikaz pouziva
pro OpenMP, OpenCL, Vulkan a Qt. Jednou z vyhod je snazsi linkovani
pozadovanych knihoven, které jsou povétsinou importovany jako CMake cile
(prikladem muze byt Qt) nebo jako proménné (v pripadé OpenCL). Neni tak
nutné manualné vypisovat vsechny nazvy pozadovanych knihoven pro danou
technologii.

Velmi jednoducha je integrace s jazykem CUDA, pro jeho pouzit{ je mozné
pouzit prikaz enable_language (CUDA). Pri kompilaci budou potom soubory
s priponou .cu automaticky kompilovany s nvcc prekladacem.

Dale CMake umoznuje kromé samotného prekladu definici vlastnich ne-
standardnich prikazi. Pomoci add_custom_command lze zadefinovat vlastni
piikaz z ptikazové radky. U néj je mozné specifikovat jeho vystup a zavislosti
(tedy v pripadé zdvislosti na souborech se piikaz provede pouze pii jejich
zméné, v pripadé zavislosti na jiném cili se pak piikaz provede po jeho aktuali-
zaci). Vystupy z prikazu je poté mozné pouzit jako zavislosti u cili. V projektu
jsou vlastni ptrikazy pouzity pro kompilaci Vulkan shadertd a prekopirovani
nékterych dodate¢nych soubort do vystupni slozky.

Konfigurovatelnost projektu je mozné zajistit definici proménnych pii ini-
cializaci projektu, podle kterych je nésledné mozné vétvit kéd. Konkrétni se-
znam a popis téchto proménnych, spolu s navodem k pouziti jsou uvedeny
v prirucce B.

5.2 GPU

Tato Cast se vénuje popsani nékterych implementacnich detailt technologii
OpenCL a Vulkan a bude provedeno srovnéni s dosavadnim CUDA kédem.

5.2.1 OpenCL
Jak jiz bylo diive zminéno, OpenCL je podobnéjsi frameworku CUDA nez

Vulkan, ale stale se jedna o slozitéji pouzitelnou technologii oproti snadné in-
tegraci za pomoci specifického kompildtoru (OpenCL se obejde ¢isté se stan-
dardnim C/C++ kompilatorem).

Pro zakladni inicializaci jsou potreba alespon funkce clGetPlatformIDs,
clGetDevicelIDs, clCreateContext, clCreateCommandQueue pro vybér plat-
formy, zarizeni a vytvoreni kontextu spolu s frontou pro prikazy. Platformy
prakticky predstavuji odlisné implementace OpenCL (kromé riznych imple-
mentaci pro ruzny hardware miize existovat vice implementaci pro jedno
konkrétni zafizeni).
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Velmi podobné probihaji operace s paméti. Pomoci funkci c1CreateBuffer
a clReleaseMemObject je moZné alokovat a uvolfiovat pamét (respektive
v piipadé OpenCL buffer objekty). Nasledny zapis a Cteni lze provadét po-
moci clEnqueueWriteBuffer a clEnqueueReadBuffer. Vsechny funkce obecné
vyzaduji vyrazné vétsi mnozstvi argumentt nez CUDA ekvivalenty, nicméné
nabizeji bohatsi konfiguraci, ke kterym CUDA nabizi specifické funkce (jako
napiiklad blokujici/neblokujici pfenos).

Vyraznym rozdilem je samotné spousténi GPU kédu. Zatimco CUDA pod-
poruje transparentni integraci s ostatnim kédem v jednom zdrojovém souboru
(volani GPU funkei vypadd prakticky stejné jako voldni bézné funkce, pouze
obohacenou o specifikaci po¢tu vldken/bloki/miizek), OpenCL vyzaduje ex-
plicitni nac¢teni GPU kdédu za béhu.

Nejprirozenéjsi formou psani OpenCL kédu je pomoci jazyka OpenCL C,
neprekvapivé podobného standardnimu jazyku C. Interné se vsak v OpenCL
pouzivd mezikéd SPIR-V (konkrétné kernel vypocetni model) do kterého
musi byt standardni kéd prelozen. Pro prelozeni 1ze pouzit externi prekladac,
nebo prfimo za béhu pouzit funkci clCreateProgramWithSource, které je
predan primo zdrojovy koéd. Takto prelozeny program je mozné rovnou pouzit,
nicméné je mozné si vyzadat a pripadné ulozit binarni podobu programu. Tu je
pak mozné nacist funkei c1CreateProgramWithBinary, bez nutnosti opétovné
kompilace, kterd je pomérné casové naro¢na. Timto zptusobem funguje i im-
plementace v ParaCell, kterd po prvnim prekladu bindrni podoby ulozi, a pfi
dalsich spusténich je automaticky pouzije. Vzhledem k moznosti pouziti vicero
raznych GPU jsou pro kazdou z nich uloZeny individualni binarni podoby.

Tento zplisob prekladu prakticky znamend, ze GPU kdd existuje oddélené
ve vlastnich souborech. Jistou vyhodou oproti CUDA je vSak snazsi iterovani
daného kédu, kdy neni tieba pfi libovolné zméné prekompilovavat celé zdro-
jové soubory a znovu linkovat aplikaci.

Obtizngjsi je i samotné spousténi kernelt. Jednak vykonavani prikazt
probiha pres diive zminovanou frontu, coz vyzaduje pouziti dvojice funkci
clFlush pro prenos diive specifikovanych piikazi a clFinish pro vyckani
na jejich dokonceni. Pro vykonani kernelu slouzi c1EnqueueNDRangeKernel,
které je mimo jiné preddna instance c1l_kernel, ktery mé byt vykonéan (kernel
je vytvoren ze diive zminéného cl_program pomoci funkce clCreateKernel,
ve které se specifikuje nézev vstupni funkce).

Vyrazny rozdil existuje i pfi predavani argumentti. U obou API se funkce
deklaruji velmi podobné jako v jazyce C, pouze u OpenCL je tieba vénovat
vétsi pozornost specifikaci adresniho prostoru u proménnych (napiiklad uka-
zatele na data v alokované globalni paméti zafizeni musi byt oznaceny jako
__global). CUDA funkce jsou ovSem voldny piimo z kédu, a preklada¢ muze
zajistit predani argumentt, spolu s ovérenim typa. V OpenCL je treba pred
spusténim kernelu nastavit kazdy argument pomoci funkce c1SetKernelArg,
které se predava instance daného kernelu, index (pofadi) argumentu ve funkci,
velikost argumentu a ukazatel na samotna data. Vzhledem k tomuto dy-
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vvvvvv

rektné.

5.2.2 Vulkan

Vulkan se oproti obéma predchozim API vyrazné lisi. Jakozto primarné gra-
fické API je vyrazné obsdhlejsi a vzhledem k velké obecnosti je velmi kon-
figurovatelné a naro¢né na inicializaci. Jakozto minimum je tfeba vytvorit
instance struktur VkInstance, VkPhysicalDevice a VkDevice (fyzické a lo-
gické zafizeni), VkQueue. Typické pro Vulkan funkce je, ze misto velkého
mnozstvi argumentt prijimaji specifické struktury, které obsahuji samotnd
konfiguracni data. Samotné struktury mohou byt i vnoreny do sebe, napiiklad
pro vytvoreni VkInstance funkci vkCreateInstance je predavana struktura
VkInstanceCreatelInfo, kterd sama jesté obsahuje strukturu obsahujici in-
formace o aplikaci (VkApplicationInfo). Navic se nékteré struktury mohou
fetézit dynamicky — atribut pNext typu void* muze ukazovat na néjakou dalsi
strukturu. Pro zjisténi konkrétniho typu obsahuji struktury atribut sType
s hodnotou odpovidajici jejich datovému typu.

Vzhledem k obecnému zaméreni pro co nejvice zarizeni je mnoho funkci do-
stupnych formou raznych rozsiteni. Naptiklad i podpora 64bitovych ¢iselnych
typt musi byt explicitné vyzadana ve strukture VkPhysicalDeviceFeatures
pri vytvareni logického zafizeni. V zakladu Vulkan nenabizi prakticky zddné
ladici mechanismy. Zajimavosti v tomto ohledu je doplnkovy systém ., vali-
dation layers®. Tento systém mimo jiné umoznuje zaznamendvani volanych
Vulkan funkci, s moznosti ovéfeni, zdali byla dodrzena specifikace. Rovnéz
zajistuje moznost vypisi (ekvivalent printf) ze spousténych shaderti. Jejich
pouziti musi byt explicitné specifikovano pii vytvareni instance — je tak mozné
je zcela vypustit pri redlném nasazeni a jejich pouziti tak nemusi mit zadny
vliv na konecny vykon. V tomto projektu je pouziti validation layers oddéleno
pouzitim prepinace VULKAN_DEBUG pfi inicializaci pomoci CMake.

Odlisné probihd i alokace paméti. Vulkan jednak pracuje se samotnou
paméti na zarizeni (struktura VkDeviceMemory, kterd je alokovanid pomoci
vkAllocateMemory a uvolnéna pomoci vkFreeMemory), ale rovnéz pouziva bu-
ffer objekty (VkBuffer), které jsou mapovdny na alokovanou pamét a které se
pozdéji pouzivaji pro predavani dat do shaderu (konkrétnéjsi popis nasleduje
nize). V idedlnim pfipadé by tak pro jednu alokaci paméti existovalo vice bu-
fferti, coz lépe odpovidé grafickému programovani, kde je pravdépodobnéjsi
nutnost pouziti{ mensich datovych struktur pro velké mnozstvi riznych gra-
fickych objektii. Vulkan umoziuje navazat jeden buffer na vice pamétovych
mist v shaderu pomoci offsetid. Pro jednoduchost implementace a vzhledem
k relativné malému mnozstvi alokaci v konkrétnich vypoctech je vsak pro
kazdou pamétovou alokaci vytvoien jediny buffer, ktery odpovida celému roz-
sahu paméti.
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Jinak probihaji i samotné pamétové operace, kdy misto jedné funkce pro
pfenos je nutné nejdifve alokovanou pamét namapovat do adresniho prostoru
hostujiciho procesu, na ni provést piislusnou operace a nasledné pamét odma-
povat. Oproti CUDA se tak misto jedné funkce cudaMemcpy pouzije kombinace
vkMapMemory, standardni memcpy a vkUnmapMemory.

Nejvyraznéjsim rozdilem je samotné psani kédu. Podobné jako OpenCL
pouziva Vulkan interné SPIR-V mezijazyk, ale s vyraznymi rozdily. Zatimco
OpenCL pouziva kernel vypocetni model (ezecution model), Vulkan pouziva
vypocetni (compute) shadery, s vypocetnim modelem GLCompute, ktery je
vyrazné limitovan. Oproti OpenCL Vulkan implementace neobsahuji kom-
pilator a je tak nutné kod prelozit predem a za béhu pouze nacist prelozeny
SPIR-V binarni kéd.

Pro psani Vulkan shaderii je hlavnim jazykem GLSL, dfive vytvoreného
pro OpenGL (OpenGL shading language). V oficidlnim SDK je pro preklad
GLSL kédu dodévan referenéni prekladaé glslang Validator), spolu s dalsim
prekladacem glsic od spolecnosti Google, ktery interné pouziva referenc¢ni
néastroje, obohacené o nékteré dalsi funkce (napiiklad Cékova makra #define
a #include).

Jazyk GLSL rovnéz vychazi ze Cckové syntaxe, nicméné obsahuje vyrazné
mozné definovat pole se znamou délkou a k prvkam lze pristupovat klasickym
operatorem []. Vystupni argumenty funkci je mozné pouzit, pomoci deklarace
out nebo inout pred ndzvem parametru. Nicméné neni mozné psat obecné
funkce, které by provadéli operace nad daty rizné délky. Jistou alternativou
je psani takovych funkci jako Cckova makra.

Tato limitace by samoziejmé zabranovala praci nad néjakymi dynamicky
alokovanymi daty riazné délky, nicméné je mozné predavand data definovat
jako pole nespecifikované délky (konkrétné vSak pouze u interface bloku kva-
lifikovanymi jako buffer) a libovolné pristupovat k prvkim (v rdmci specifi-
kace). Samotnd uzivatelska data nejsou predavand jako argumenty funkei jako
je tomu u CUDA a OpenCL frameworku (Vulkan za¢ind povinnou bezpara-
metrovou funkei main), ale namisto toho jsou nastavovany globalni proménné
opatiené specifikatorem layout spolu s kvalifikitory pro identifikaci z hos-
tujiciho kédu. Priklad definice takové proménné muze vypadat nasledovneé:

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

Jméno proménné je pak buf a funguje podobné jako bézné struktura z jazyka
C — k hodnotam lze pfistoupit pomoci teckové notace (napt. buf.vals[5]).
V hostujicim kédu pak mapovéani dat probiha pomérné komplexné pomoci po-
pisovact (descriptor sets). K propojeni s existujici instanci VkBuffer probihd
pomoci struktury VkDescriptorBufferInfo, které je specifikovian dany bu-
ffer spolu s offsetem do paméti a rozsahem, ktery mé byt zobrazen. Pro
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propsani samotné zmény se pak pouziva struktura VkWriteDescriptorSet,
ktera mimo jiné obsahuje atribut dstBinding pro indexaci globalni proménné,
které se zména tyka (v predchozim prikladu by se tedy rovnal hodnoté 3).
U bufferd je mozné specifikovat, jakym zptusobem maji atributy zarovnavany.
Napriklad moznosti std140 nebo std430 funguji podle specifikovaného stan-
dardu, nékteré jiné (packed a shared) potom zélezi na konkrétni implemen-
taci.

Primitivni datové typy mohou byt predavany stejnym zpltisobem, nicméné
je mozné v jednom bloku definovat vice atributi. Je treba zajistit, ze ma-
povany buffer obsahuje korektné ulozend data (predevsim odpovidajici za-
rovnéni), jinak mapovani funguje stejné jako v predchozim piikladé. MoZnosti
je pouziti namisto storage bufferu takzvany uniform buffer, ktery ma omeze-
nou kapacitu a jehoz proménné jsou konstantni, nicméné vyhodou je mozné
zlepseni vykonu.

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

} values;

Samotné spousténi shadert je opét pomérné komplikované, mimo jiné zahr-
nuje pouziti VkDescriptorSet (diive zminéné), VkCommandPool, VkPipeline,
VkCommandBuffer. Na nejvyssi tirovni neni princip prilis odlisny od OpenCL,
pomoci vkQueueSubmit jsou do fronty zaslany instance VkCommandBuffer
s danymi prikazy k vykonani a pomoci vkQueueWaitIdle lze blokované cekat
na jejich dokonceni.

5.2.3 Dynamické linkovani

Jednim z nedostatkd puvodni verze programu byla nemoznost spusténi na
zalizenich bez podpory CUDA frameworku, ani pokud bylo cilem vyuzit pouze
CPU vypocty. Dosud bylo zminéna moznost v ¢ase kompilace dobrovolné za-
pnout/vypnout podporu libovolného API, coz vsak stéle nefesi prenositelnost
na jind zarizeni nepodporujici nékteré z API.

Jako teseni byl pridan do CMake prepina¢ RUNTIME_GPU_SUPPORT.
P1i povoleni budou pri kompilaci vytvoreny tri dalsi knihovny pro kazdé z gra-
fickych API (paracell-vulkan, paracell-opencl, paracell-cuda). 74dn z kniho-
ven se rovnéz nebude linkovat do hlavniho spustitelného programu, ktery ne-
bude obsahovat ani zadné zavislosti na externich grafickych knihovnach. Pti
spusténi se pokusi kazdou z vytvorenych knihoven dynamicky nacist pomoci
systémové zavislych funkci (napt. LoadLibraryW pro Windows nebo dlopen
pro Linux) a zaznamena si korektné nactené a podporované knihovny. Pokud
zarizeni nékteré API nepodporuje, nac¢teni selze a aplikace sama bude védét,
Ze neni podporovano.
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Ptvodni chovani je stale zachovano napiiklad pro lokalni vyvoj, kde je
sestavovani dalsich knihoven pfi mensich zménach zcela zbytecné.

5.3 GUI

V této sekci bude popsan zptsob implementace grafického rozhrani pomoci
frameworku Qt — jakym zptsobem je integrovan, nékteré jeho zdkladni prin-
cipy a jakym zpusobem probihd implementace samotného rozhrani. Pouzita
byla starsi verze 5, kterd je vsak dlouhodobé podporovana.

5.3.1 Sestavovani, integrace s CMake

Celkova komplexita Qt frameworku byla zminéna jiz diive, plynouci pfedevsim
z toho, Ze kromé standardni kompilace je framework zavisly na dodatec¢nych
vlastnich procesech pro zajisténi nékterych funkcionalit.

Hlavnim takovym piikladem je moc kompilator (meta-object compiler),
ktery analyzuje zdrojovy kod (konkrétné hlavickové soubory tiid oznalené
makrem @_OBJECT), a z néj generuje soubory s nékterymi informacemi
o danych typech. Cilem je moznost se dynamicky dotazovat na vlastnosti
danych typt za béhu programu (napr. vyhledavani metod nebo atributt podle
nézvu). Zjednodusené se jedna o nahradu reflexe, ktera je ¢asto podporovana
vysokotroviiovymi programovacimi jazyky (napt. Java), nicméné v jazyce
C++ podporovana neni.

Dalsim prikladem mtuze byt podpora prekladt aplikace pomoci nédstroje
linguist, kdy jsou ze zdrojovych (a dalsich soubort) vyextrahovény prelozitelné
fetézce (konkrétnéji je nastroj popsan v sekci 5.3.4).
nékterych knihoven. Pro snadny vyvoj Qt framework nabiz{ vlastni vyvojové
prostiedi QtCreator, spolu s vlastnim sestavovacim néastrojem gmake. Nicméné
i nastroj CMake nabizi pomérné snadnou podporu pro sestavovani Qt pro-
jektta. Pro nalezeni knihoven a usnadnénim linkovani je mozné pouzit prikaz
find_package, naptiklad:

find_package(Qt5 REQUIRED COMPONENTS
Widgets UiTools Test LinguistTools)

Pro podporu moc kompildtoru je mozné nastavit vlastnost pro specificky
cil, kdy jsou potom automaticky analyzovany prirazené zdrojové soubory
(naptiklad set_property(TARGET paracell-gui PROPERTY AUTOMOC ON)).

5.3.2 Komunikace objekta

Podobné jako mnoho jinych GUI frameworkt funguje komunikace uvniti Qt
aplikace na bazi ,,eventu (udalosti). Pi vyskytu néjaké udalosti (pohyb mysi,
stisknuti tla¢itka mysi) je informace automaticky propagovana na misto, které
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udalost muze obslouzit. Pri vytvareni udalosti nemusi byt zndmo, kdo ji zpra-
cuje, stejné jako prijemce nevi, kdo ji vyslal. Vlastni chovani je pak mozné
implementovat v podtiidach pomoci vlastnich virtudlnich metod (napiiklad
pro implementaci specifického ,,drag and drop* chovani jsou v podtiidach im-
plementovany metody jako dropEvent (QDropEvent*) ). Je samoziejmé mozné
vytvéret a posilat vlastni eventy (jako podttidy QEvent).

éastéji pouzivanym mechanismem je vSak specificky mechanismus signali
a slotu (signals and slots). Na trovni kédu se jedné o specificky oznacené tiidni
metody, deklarované podobné jako standardni C4++ pristupové specifikdtory,
napf. public: versus slot:, signal:, nebo v kombinaci public slot:.

Tento mechanismus umoznuje instancim vyslat signél, nacez dojde k za-
volani vSech pripojenych sloti. Oproti eventiim tento mechanismus pfipominé
spise navrhovy vzor observer, kdy je nutné, aby se piijemce explicitné zare-
gistroval k upozornéni na signél od néjaké instance. Jednoduchy piiklad miize
vypadat nasledovné:

connect (

button, SIGNAL(clicked()),

this, SLOT(handleButtonClicked())
);

Proménné button predstavuje instanci tiidy QAbstractButton, kterd obsa-
huje signdl clicked. Zaroven predpokladdame, ze aktuédlni objekt (this) mé
slot s ndzvem handleButtonClicked. Slot musi signaturou (pfijimanymi ar-
gumenty) odpovidat danému signdlu (signély je mozné predavat riznd data).
Takto je mozné k jednomu objektu, i ke stejnému signédlu, vytvorit libovolny
pocet propojeni s riznymi sloty. Po kliknuti na tlac¢itko jsou postupné syn-
chronné zavoldny vSechny pripojené sloty (oproti obecné asynchronnimu zpra-
covani eventi). Do jisté miry se jedna o jednoduchou registraci callbacki.

Signaly a sloty se vyuzivaji prakticky ve vSech komunikacich mezi rtiznymi
grafickymi prvky, typicky se néjaky kontrolér ptipoji ke spravovanym prvkam
uzivatelského prostiedi.

5.3.3 NAavrh rozhrani

Qt samozirejmé umoznuje celé grafické rozhrani napsat pouze na drovni zdro-
jového kédu, nicméné pro dynamictéjsi vyvoj je nabizen graficky navrhar
QtDesigner. Vytvoreny navrh je mozné nasledné exportovat do .ui soubort
(ve forméatu XML), které 1ze nasledné za béhu programu nacist pomoci tiidy
QUiLoader. Jednotlivym prvkim je mozné upravovat jejich atributy a vytvaret
propojeni mezi sloty a signaly.

V tomto ohledu je zajimava moznost deklarace vlastnich podtiid exis-
tujicich grafickych t¥id, u kterych je poté mozné definovat vlastni signaly
a sloty. Pro korektni nacteni vlastnich podtrid ze soubort je rovnéz nutné vy-
tvorit vlastni podtiidu QUiLoader, ktera bude schopna tyto instance vytvéaret.
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Prestoze implementace samotného chovani musi existovat na trovni zdro-
jového kodu, samotné propojeni je mozné provadét pouze pomoci grafického
navrhare. K tomu je vyuzivan diive zminény meta-object kompilator, pomoci
kterého lze za béhu u jednotlivych instanci najit jednotlivé signdly a sloty
pouze podle textového pojmenovani. V pripadé, ze se nepodafi vytvorit spe-
cifikovanou podttidu nebo neexistuje specifikovany slot /signél, aplikace pouze
na chybu upozorni, ale sama zustane stale funkéni (misto podtiidy se pouzije
jeji nadtiida a vadna propojeni se ignoruji).

Vsechny obrazovky v aplikaci jsou vytvoreny timto navrhafem, s cilem
minimalizovat rigiditu zdrojového kédu a usnadnéni budoucich tprav.

5.3.4 Podpora preklada

Jak jiz bylo zminéno, Qt framework umoznuje snadno vytvaret preklady apli-
kace pomoci nastroje QtLinguist. Zakladem je extrakce vSech texti k prelozeni
ze samotného zdrojového kodu a z .ui soubortt v dobé kompilace. Ve zdro-
jovém kdédu jsou vsechny fetézce k prelozeni oznaceny obalenim do funkce
tr (), kterou obsahuje kazdd Q_OBJECT tiida. V CMake je mozné pouzit
prikaz qt5_create_translation, kterému se predd seznam soubort k analyze
a vystupem jsou soubory s priponou .ts pro kazdy prekladany jazyk.

Tyto soubory je nésledné mozné otevrit v samotném QtLinguist grafickém
nastroji, ve kterém je mozné pro kazdy retézec poskytnout preklad. Z jednot-
livych preklada jsou nasledné vytvoreny .gm soubory, které je mozné nahrat za
béhu do instance tridy QTranslator, kterou je mozné aplikovat pomoci funkce
installTranslator hlavni tiidy QApplication. Pfi vytvéareni grafickych ob-
jektu pak budou fetézce automaticky prekldddny (pokud pro néjaky retézec
preklad chybi, je pouzita vychozi hodnota).

5.3.5 Konfiguracni sablony

Nabizené sablonové soubory se skladaji z vychozich, predpripravenych sou-
borl a uzivatel ma moznost své vlastni sablony vlozit do slozky templates, ze
kterych jsou automaticky nac¢itany vsechny (korektni) soubory.

éablony jsou automaticky za béhu aplikace nahrany znovu, pokud dojde
ve slozce k néjaké zméné (odebrani, priddni nebo tprava souboru). K tomu
framework nabizi tifidu QFileSystemWatcher, kterd vysle signél, pokud dojde
ke zménam ve specifikovanych cestach.

Vychozi konfigurace nejsou dostupné ve formé soubori, ale jsou vestavéné
primo v bindrnich souborech. Hlavnich duvodem je zajisténi jejich stalé do-
stupnosti (aby napriklad uzivatel soubory omylem neodstranil nebo neupra-
vil). Vzhledem k tomu, ze standard C++ nenabizi moznost néjakym zpusobem
vlozit obsahu soubort do proménné3, je toto chovani delegovano na vlastni
CMake prikaz, ktery pred sestavenim ze specifikovanych sablonovych soubort

3Standard C23 (nicméné ne C4+423) pro takové pouziti specifikuje direktivu #embed
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vygeneruje C++ zdrojovy kéd, kde je obsah souborii ulozen do proménné jako
pole fetézcu.

5.4 ijravy kédu

V predchozich sekcich byly popsany nékteré zptsoby, jakym byl existujici zdro-
jovy kod prepracovan, predevsim z vyssiho architektonického pohledu. Tato
¢ast se vice vénuje granularnim zménam, s vyuzitim analytickych nastroji ze
sekce 3.6.

Prioritou bylo predevsim odstranéni varovani od kompilatori (pouzity
byly GNU G++ pro Linux a MSVCC pro Windows). Zvlasté MSVC prekladaé
je schopny poskytnout velké mmnozstvi raznych upozornéni. Mezi hlavnimi
Upravami byly:

o Konzistentni typy riznych proménnych pfi jejich pritazovani nebo po-
rovnavani, predevsim pouziti float/double pro zachovani pfesnosti nebo
pouziti znaménkovych a bezznaménkovych celoc¢iselnych typu. Zmény
byly provedeny pouze na nékterych ¢astech kodu, napiiklad rizné algo-
ritmické funkce ¢asto pouzivaji rizné presnosti plovoucich ¢isel, kde by
zmeény byly zbyteéné narocné.

o Formatovani pouzitych printf, scanf a podobnych funkeci.

o Odstranéni nedosazitelného kédu ve funkcich (napf. umisténi za navrat
nebo ve vétvi, kterd nemtiize nastat).

o Korektni inicializace proménnych (to nékdy vyzaduje i upravu OpenMP
direktiv pri specifikaci privatnich proménnych vléken).

e Vyrazeni nékterych nepouzivanych proménnych a parametru funkei.

Neékteré z varovani byly zamérné ignorovany, napt. zarovnani(padding) u t¥id,
ktery by bylo mozné minimalizovat preusporadanim atributi, ale zaroven maji
tiidy minimaln{ vliv na pouzivanou pamét.
Dale byly pouzity analyzatory ClangSA, cppcheck a clazy. Dale bude pro-
vedeno srovnani jednotlivych nédstroji a jaké problémy pomohly vytesit.
Néstroj clazy se zaméruje na vyhledavani problému v Qf. Nalezeno bylo
nékolik problém, ze kterych vsak zadné nebyly kritické.

o Neidedlni propojeni signéla, kdy v nékterych ptipadech (zde predevsim
pri pouziti lambda funkei) nebyl specifikovan kontext prijemce (propo-
jeni je automaticky odpojeno, pokud je kontext prijemce nebo odesilatele
destruovan). To miiZe v urcitych situacich zpisobit pamétoveé nekorektni
chovani. Konkrétné pri pouziti v programu k problémum nedochéazelo,
nicméné z divodl bezpecnosti je vhodnéjsi kontext specifikovat.
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o Zbytec¢né prekopirovani (napt. pii for-each cyklech) netrividlnich kni-
hovnich typd misto pouziti referenci.

e Vlastni datové typy pouzité v signdlech a slotech nebyly plné kvalifi-
kované (neméli specifikované jmenné prostory). To by mohlo zpusobit
problémy pfi konfliktu jmen t¥id v jinych jmennych prostorech.

. épatné pouziti klicového slova emit pro vyslani signalu na nékterych
mistech.

Nastroje ClangSA a cppcheck byly pouzity v ramci frontendu CodeChecker.
Povoleny byly vsechny dostupné ovérovaci kategorie. Kazdy z néastroju je
mozné individudlné konfigurovat, nicméné i ve vychozim nastaveni poskytuji
pomérné komplexni analyzu projektu. Povoleny byly vSechny dostupné kate-
gorie ovéreni. Kromé téchto dvou nédstroju automaticky pouziva CodeChecker
i nastroj clang-tidy, ktery je pozdéji rovnéz pouzit samostatné pro konzistentni
pojmenovavani. Hlavnimi nalezenymi problémy byly:

e Pouziti virtudlni metody v konstruktoru, coz je chovani nedefinované
standardem a zavisi na konkrétni implementaci.

o Atributy tfidy neinicializované v konstruktoru.

o Pristup ke statickému poli mimo rozsah (odvozenim moznych hodnot
pristupové proménné).

o Nesmyslné logické operace (podminky které vzdy plati/neplati, opakujici
se podminky se stejnym vysledkem).

e Potencidlni pouziti null t¥idniho objektu.
e Absence virtualniho destruktoru pro virtudlni tiidu.

e Vyhozeni vyjimky v paralelnim OpenMP bloku.

Kromé moznych problematickych varovani nastroje upozornuji na rtzné
stylistické upravy, napriklad:

o Nekonzistentni pojmenovani parametra v deklaraci/definici.
e Oznaceni metod, které mohou byt konstantni.

e Proménné, které mohou mit uzsi rozsah platnosti.

o Absence zavorek za vyrazem (predevsim if).

e Mozné nahrazeni ¢asti kédu nékterymi standardnimi algoritmickymi
funkcemi (typicky operace pracujici nad prvky néjaké kolekce).
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Kromé zmén podle analytickych nastrojiu byly nékteré ¢asti modernizovany
pro novejsi verze standardu jazyka C++, jak bylo zminéno v sekci 3.1.5. Pro-
vedeno bylo napriklad:

o Prace se soubory byla pfepracovana s pouzitim souborovych proudu (file
stream) misto Cckovych soubort. To umoznuje jednodussi a bezpeénéjsi
praci, napf. nacitanim do std::string instanci.

o Snaha vyuzit chytré ukazatele (unique_ptr, shared_ptr) namisto stan-
dardnich dynamickych alokaci. Souvisejici je snaha vyuzit RAIIl prin-
cip (tedy konstruktory a destruktory), zminénd v ndvrhové kapitole,
ve snaze zabranit rtiznych chybam souvisejici s riznymi inicializacnimi
a deinicializa¢nimi funkcemi.

o Upravy pietypovavani v jazyce C na standardni C++ vyrazy (predevsim
static_cast).

e Pouziti referenci pro predavani argumenti misto jednoduchych ukaza-
teli. To zlepSuje bezpecnost zajisténim predavani korektnich instanci
(bez ovérovani nullptr).

o Upraveni nékterych zastaralych algoritmickych funkei (napft. std::sort
misto gsort).

5.4.1 Clang-tidy integrace

Kromé funkénich tprav byl samostatné pouzit nastroj Clang-tidy pro pod-
poru dodrzovani konzistentnich pojmenovavani. Vzhledem k zavislosti na kom-
pildtoru clang (potazmo celé platformé LLVM) je pro podporu tfeba speci-
fikovat proménnou USE_CLANG_TIDY pri CMake inicializaci. V systémové
cesté pak musi byt nalezen clang-tidy, spustitelny soubor.

Pri kompilaci bude v kofenovém adresari zdrojovych souboru vytvoren
spustitelny soubor clang-tidy-runner, ktery po spusténi ve vychozim stavu
spusti clang-tidy na vsechny zdrojové soubory (pripadné lze pomoci prepinace
-f filtrovat vstupni soubory pomoci reguldrniho vyrazu).

Konfigurace je specifikovand v souboru .clang-tidy ve forméatu Json (byt
standardnéjsi byvéa format .yml). Clang-tidy konfigurace funguje specifikaci
sovereni“ (checks) kterd maji byt spusténa. To je vidét na fadku s klicem
”Checks”, jehoz hodnotou je stredniky oddéleny seznam. Kazdé ovéreni ma
nésledné mnozstvi dodatecnych nastaveni, které lze konfigurovat. Tomu v sou-
boru odpovida kli¢ ,,CheckOptions®, ktery je polem dvojic. Kazda dvojice
specifikuje kli¢ moznosti, kterd méa byt nastavena. Napriklad:

{

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

3,

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

X

]

3

Jednotliva nastaveni jsou rozdélena podle kategorii identifikdtord, napiiklad
Class, Struct, ClassMember, Function. U kazdé kategorie je mozné zvlast na-
stavit:

e C(ase, zékladni ovérovana jmennd konvence u identifikatord, napiiklad
CamelCase, lower_case, UPPER_CASE.

e Prefiz a Suffiz jako pozadovana predpona, respektive pripona.

e IgnoredRegexp, regularni vyraz, pomoci kterého lze specifikovat vyrazy,
na které se nemaji aplikovat ostatni pravidla.

5.5 Dokumentace

K puvodnimu i rozsifenému zdrojovému kédu byly pridany komentére, jak
k samotnému rozhrani tak k nékterym implementac¢nim detailim. Kromeé oko-
mentovani samotného kédu byla pridana podpora pro generaci externi doku-
mentace pomoci systému Doxygen, ktery je Casto pouzivany pro jazyk C++.

Komentare pak mohou byt obohaceny o tagy pro okomentovani speci-
fickych ¢asti (napf. param pro okomentovani parametru funkce, return pro
popis navratové hodnoty a mnohé dalsi). Extrahovanou dokumentaci je mozné
vigualizovat ve formatu webovych stranek.
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KAPITOLA 6

Testovani

6.1 Automatické testy

Soucasti prace bylo vytvoreni automatizovanych testi, které v pivodnim pro-
jektu chybély a které mohou usnadnit budouci vyvoj. Primarné byly vytvoreny
testy pro ovéreni, ze pii uprave aplikace nedoslo ke zméné chovani, tedy jestli
vysledky vypocti odpovidaji ptivodni verzi (nazyvané jako ,regresni“ testy).
Samotné testy byly rozdéleny do dvou samostatnych c¢asti, jednak pro sa-
motnou vypocetni ¢ast a dale pro automatické testy grafického rozhrani.

6.1.1 Testovani vypocetni aplikace

Pro testovani hlavni ¢asti byla pouzita knihovna googletest od spolec¢nosti
Google. Ta je mimo jiné snadno integrovatelnd s CMake, kdy je automaticky
stazen a zkompilovan zdrojovy kéd z repozitafe. Umoznuje snadno definovat
jednotlivé testy pomoci makra TEST spolu s nazvy testu a skupiny, neni
nutné implementovat vlastni main funkci. Spustitelny soubor poté umoznuje
filtrovat spousténé testy podle jejich ndzvu pomoci prepinace -—gtest _filter.

Hlavni ¢ast testu tvori jednotkové (unit) testy, které se soustiedi na tes-
tovani malé, samostatné ¢asti kédu (typicky jedné t¥idy nebo jednoho sou-
boru). Jednotkové testy byly vytvofeny mimo jiné pro:

o Zpracovani argumentu z piikazové fadky (tfida ArgParser).

o Tridy reprezentujici konfiguraéni (Configuration), datové (Measured)
a ddvkové (BatchConfig) soubory. Testovano je predevsim korektni
nac¢itani ze soubort, a zpétnda serializace do TFetézcové podoby. U tridy
Configuration je rovnéz testovana korektni normalizace pti sémanticky
redundantnich datech.

e Jednotliva grafickd API, pro kazdé z nich jsou vsechny grafické funkce
spoustény s predpripravenymi daty a vystup je prekontrolovan vuci
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predpokladanym vysledktim. Zde existuje riziko mirnych odchylek vzhle-
dem k odlisnostem jednotlivych technologii, napiiklad Vulkan podporuje
pouze goniometrické funkce s 32bitovou presnosti a poskytuje tedy lehce
jiné vysledky nez CUDA a Vulkan.

Pro ovéreni funkénosti celé aplikace byly vytvoreny systémové testy. Celd
aplikace je spousténa s predpfipravenymi konfigura¢nimi soubory a je kontro-
lovén jejich vysledek — k tomu jsou pouzivany vystupni logovaci soubory, do
kterych jsou zaznamenavany vsechny nalezend feseni s jejich parametry.

6.1.2 Testovani grafického prostredi

Pro testovani nabizi Qt framework vlastni modul @ 7est, ktery je pouzit pro
automatické testovani grafického rozhrani. Pro zakladni pouziti lze pouzit
makro QTEST_MAIN s predanym nazvem tiidy, ndsledné je jako test spousténa
kazda metoda dané tridy. Testy je mozné opét filtrovat predanim nazvi metod
v prikazové Tadce.

Jmenny prostor QTest nabizi funkce pro simulaci uzivatelského chovani,
naptiklad keyClick pro stisk klavesy, mouseMove pro posunuti kurzoru mysi,
mousePress a mouseRelease pro stisknuti tlacitek na mysi. Zaroven je mozné
primo vyuzivat metod samotnych grafickych prvki pro ziskani a nastavovani
hodnot. Jednotlivé prvky lze snadno vyhleddvat pomoci Sablonové metody
findChild, ktera podle jména muze rekurzivné najit libovolny prvek v hie-
rarchii.

Snahou je testovat veskeré dostupné funkcionality formou podobnou jed-
notkovym testtim, nicméné rizna provazanost mezi jednotlivymi testy je nevy-
hnutelnd (napf. dprava souboru pres otevienou kartu vyzaduje jeho korektni
nacteni do seznamu). Testovano je:

e Vytvareni, na¢itdni a uzavirdni souborti a spravné chovani: spravny
stav seznamu souborl, upozornéni na neulozené zmény, zavieni karet
uzavienych souborii.

o Otevirani zalozek otevienych souboru a celkova prace se zalozkami (ho-
rizontalni déleni seznamu, presun zalozek mezi rozdélenimi, opétovné
sjednocent).

e Spravné ulozeni stavu otevienych soubort a karet, spravné nacteni po
spusténi.

. prrava vSech typu souboru pres oteviené karty, kontrola spravné re-
akce aplikace na zménu soubort, korektni ulozeni. U konfiguracnich sou-
bort kontrola reakce grafického rozhrani (skryti nékterych parametru
podle zvolené metody, omezeni prohledavanych rozsaht podle krysta-
lické mrizky).
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e Otevreni karty pro vypocet, zvoleni argumentii, spusténi vypoctu a za-
staveni vypoctu. Kontrola maximalné 1 oteviené karty jednoho vypoctu
najednou, spravna reakce prvkl po spusténi vypoctu.

6.2 Uzivatelské testovani

Pro zjisténi kvality nadvrhu bylo uzivatelské prostiedi otestovano na nékolika
uzivatelich, s cilem zjistit, jestli jsou vsSechny funkce dostatecné intuitivni
a zdali se uzivatelé dokazi samostatné orientovat.

Pro testovani byly sestaveny scénare (dostupné v priloze E), které uzivatele
postupné provedou celou aplikaci a prezentuji jednotlivé problémy k vyteseni.
Scénare se skutecné snazi pouze uvést néjaky problém a nechat uzivatele zjis-
tit, jak dospét k reseni.

Aplikace byla testovana na 3 uzivatelich, z nichz 2 byly na trovni béznych
pocitacovych uzivatell a 1 na technicky pokrocilé irovni. Pred testovanim byla
kazdému uzivateli zjednodusené predstavena doména a jaké problémy aplikace
tesi. Vzhledem k tomu, zZe se jedna o specializovany software, neni ptilis redlné
uzivatelim detailné popsat jednotlivé ¢asti. Napiiklad datové soubory jsou
nejasné kolekce radki, u konfiguraci neni ani z popista jasné, co které hodnoty
znamenaji. To sice mize mit negativni dopad na testovani, nicméné zakladni
funkce by méli byt dostatecné pochopitelné, aby aplikaci mohl uzivatel vy-
zkousSet (prestoze uzivatel nevi, co soubory reprezentuji, tak koncept jejich
otevreni, Uprav a jejich pouziti pro spusténi by mél byt jasny).

Nésleduje predstaveni hlavnich problému, které byly pri testovani nale-
zeny. U kazdého z nich je rovnéz popséno, jakym zpusobem byl vyfeSen.

e P1i vytvoreni nového konfigura¢niho souboru byl vSem uzivateltim ne-
jasny vybér sablony — nevédéli, co na obrazovce délaji. Jako feseni byl
na dialog pfidan popisny text, informujici uzivatele ze vybira obsah
vytvareného souboru.

o Pii uklddani souboru nebo pouzivani krokovani zpét/vpred neni do-
stateéné jasné, jaky soubor je aktualné aktivni — predevsim pokud je
najednou otevieno vice souborit vedle sebe. Pro vylepseni je zdlozka
aktualniho souboru tu¢né zvyraznéna a nazev aktualniho souboru zob-
razovan v nazvu okna aplikace.

e Jeden uzivatel se pokusil ulozit soubor pres kontextové menu souboru
v seznamu, kde chybéla. Moznost ulozit soubor byla do menu pfidana.

e Prii dpravé davkovych soubortu chybéli tlacitkim pro ovladani seznamu
konfiguraci vyskakovaci popisky — kromé ikonek nebylo jasné, co tlacitka

délaji. K tlacitkiim byly popisy pridany.
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e Jeden z uzivatelt pii ipravé davkového souboru zkousel ptridat konfigu-
raci pretazenim souboru, ale nepustil soubor nad seznamem. Podobné
jako u vypocetni obrazovky bylo k seznamu pri tazeni pridano okénko
navadéjici uzivatele.

o Z4dny z uzivateli samovolné nepfisel na moznost horizontalné rozdélit
plochu a vétsina z nich neprisla na moznost pridat soubory pro vypocet
pretazenim. Pro informovani uzivatele u této moznosti byly pridany jed-
noduché ,, vyukové“ dialogy, které upozorni uzivatele na tyto moznosti.
Kazdy z dialogii je uzivateli zobrazen pouze jednou, tedy nijak ne-
narusuje efektivitu prace.

6.3 Srovnani vykonu

V této sekci budou provedena dvé hlavni srovnani vykonu — prvni pro srovnani
s puvodni verzi (zdali nedoslo k néjakému poklesu vykonu) a druhé pro po-
rovnani jednotlivych implementaci grafickych API, zdali nové implementované
technologie ¢asové odpovidaji puvodni CUDA implementaci.

Testovano bylo vSech 5 implementovanych metod. Kromé DICHOTOMY
metody vsechny ostatni metody pouzivaji pouze stejnou ovérovaci metodu
kandidati, tedy by se u nich dalo predpokladat podobné chovani pfi pouziti
ruznych technologii. Pro zkvalitnéni vysledki byly ¢asy prumeérovany pres
5 béhi. Jednotlivé konfigurace metod byly nastaveny tak, aby méli priblizné
stejnou dobu vypoctu (neni tim vsak mozné srovnavat kvalitu mezi jednot-
livymi metodami).

Pro srovnani sirsiho rozpéti hardwaru bylo identické testovani provedeno
na 2 riiznych platformach (notebook? s podporou CUDA, stolni pocitac® bez
podpory CUDA). Kromé grafickych karet byly GPGPU technologie testovany
i na grafickych procesorech integrovanych spolu s CPU. U DICHOTOMY
metody nejsou podporované CPU vypocty, naméreny jsou tedy pouze grafické
vysledky. Pro tuto metodu jsou vSechny 3 rozhrani ve vypoctech prakticky
ekvivalentni. U integrovanych GPU nejsou pro metodu vysledky naméieny,
protoze nepodporuji 64bitové vypocty v plovouci radce.

Vysledky prvniho testovani srovnavajici ptivodni a aktualni verzi aplikace
jsou dostupné v tabulce 6.1 s grafickym zndzornénim na grafu 6.1. Méreny
byly pouze CPU a CUDA vypocty, pouzita tak byla pouze prvni platforma.
Na vysledcich je mozné vidét, ze doba vypoctu je ve vsech pripadech prakticky
ekvivalentni. V této oblasti tedy k regresi pii prepracovani aplikace nedoslo.

Vysledky druhého testovani jsou vizualizované na grafech pro obé sestavy
(6.2, 6.3). Na grafech je kromé celkového vypocetniho ¢asu vizualizovan i Cas
pro ovéfovani kandidati (tedy pfimé srovnani jednotlivych grafickych rozhrani

“Intel 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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Celkova doba béhu

600~
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. ' . s .
GRID MGLS TREOR ITo DICHOTOMY
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Doba béhu (s)

N
=}
S

Obrazek 6.1: Srovnani celkové doby béhu mezi ptivodni a predélanou verzi.

GRID MGLS TREOR ITO DICH

CUDA - Ptvodni | 187.89 225.28 486.41 365.00 270.24
CUDA - Aktualni | 203.42 226.11 527.14 376.76  240.64
CPU - Pivodni 691.01 231.17 653.70 385.43 -
CPU - Aktuélni 692.61 213.77 664.88 394.59 -

Tabulka 6.1: Srovnéni doby béhu mezi piivodni a prepracovanou verzi.

spolu s CPU). Presné hodnoty jsou zpracované v tabulkach 6.2 a 6.3. Ruzné
doby béhu jednotlivych metod nereflektuji kvalitu jejich vypoctu.

7 vysledkud je mozné vidét, ze nejvice z GPU vypoctu benefituji metody
GRID a TREOR, naopak vylepseni u metod ITO a MGLS je vyrazné mensi.
Jednoduché vysvétleni je, ze prvni 2 metody generuji vice kandidati, nao-
pak dalsi metody komplexnéji vybiraji mensi mnozstvi kandidatt. Nicméné
vsechny metody jsou limitovany jednovldknovym procesorovych vykonem pii
hledani kandidéatt, ktery neni paralelizovany. U téchto 4 metod je mozné vidét,
ze CUDA a OpenCL jsou casem vypoctu prakticky ekvivalentni. Vulkan uz
je priblizné 2krat az 3krat pomalejsi, nicméné nabizi stile nabizi rychlejsi
vypocet nez pres procesor. U prvni platformy se slabsim procesorem je mozné
vidét i vyhodu, kterou mohou nabidnout integrované grafické procesory, které
mohou vyrazné snizit ¢as vypoc¢tu. Naopak u stolniho vypoctu s vysokym pa-
ralelnim vykonem hlavniho procesoru je pouziti integrované GPU i regresivni.

Celkové se da implementace OpenCL hodnotit v porovnani se stavajici
CUDA pozitivné, nabizejici prakticky identicky vykon. Vulkan vykazuje dobré
vysledky u DICHOTOMY metody, nicméné u ostatnich metod jsou vysledky
vyrazné horsi na vsech mérenych platformach a to i pfes zna¢nou osobni snahu
pro zlepseni vykonu. Pro pfipadny budouci rozvoj grafickych vypocta se i diky
vyrazné narocnéjsimu vyvoji zda jako neperspektivni.
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Celkova doba béhu

[ cupa

- OpenCL (Nvidia)

B vuikan (vvidia)

B ovencionten
- I I .

GRID MGLS TREOR DICHOTOMY
Metoda

600 -

400-

Doba béhu (s)

200-

Celkovéa doba ové&fovani kandidatd

600 -

. CUDA
4001 B openct (widia)
. Vulkan (Nvidia)
. OpenCL(Intel)
200- . CPU
0- |

GRID MGLS TREOR DICHOTOMY
Metoda

Doba béhu (s)

Obréazek 6.2: Mérena doba béhu napri¢ metodami, prvni sestava.

GRID MGLS TREOR ITO DICH
CUDA 203.42 226.11 527.14 376.76  240.06
g OpenCL Nvidia | 203.60 229.10 510.44 370.68 246.00
% Vulkan Nvidia | 260.07 246.51 686.23 37242 -
- OpenCL Intel 219.01 245.42 538.88 364.61 248.16
CPU 692.61 213.77 664.88 394.59 -
:’% CUDA 40.89  23.68  224.79 16.13  20.34
% OpenCL Nvidia | 41.59 22.61  212.86 15.57  21.94
<
=4 Vulkan Nvidia | 70.05 35.93  357.44 18.48 -
;g OpenCL Intel 59.80  38.32  240.99 5.98 31.12
5 CPU 523.64 30.02  361.04 3445 -

Tabulka 6.2: Namérend doba béhu na prvni sestaveé.
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125-

100 -

<
a

Celkova doba béhu

. OpenCL (AMD)

g - B vukan (avo)
E 50- B opence anten
8 - I I = Z:Illjan (intel)
GRID MGLS '\;:tE‘())dRa DICHOTOMY
Celkovéa doba ové&fovani kandidatd
@ 75- . OpenCL (AMD)
% B vukan (amp)
g . OpenCL (Intel)
§ 50- . Vulkan (Intel)
.‘ .‘ _I. N
GRID MGLS ’\nggga DICHOTOMY
Obrazek 6.3: Mérena doba béhu napri¢ metodami, druha sestava.
GRID MGLS TREOR ITO DICH
OpenCL AMD | 34.46  48.89 51.53 39.45 49.43
g Vulkan AMD 44.01  48.56 65.69 39.87 48.92
O
% 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 -
i% OpenCL AMD | 5.97 0.82 5.93 0.51 3.68
el
"'g Vulkan AMD 14.36  2.22 17.79 1.50 2.57
<
f OpenCL Intel 28.04 16.21 30.37 32.05 -
=
;g Vulkan Intel 46.64 18.24 63.21 35.62 -
>
O CpPU 48.22  6.54  47.88 562 -

Tabulka 6.3: Namérend doba béhu na druhé sestavé.
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Zaver

V ramci této prace byla analyzovana a vylepSena existujici aplikace slouzici
pro indexaci praskové difrakce. Nejdiive byly predstaveny teoretické zdklady
z oblasti krystalografie a praskové difrakce, dulezitych pro pochopeni principu
aplikace. V nasledujici analytické casti byl popsidn aktudlni stav projektu,
pozadavky na hlavni ¢ast aplikace a pozadavky na samostatné grafické roz-
hrani, které doplnuje existujici termindlovou aplikaci.

Grafické rozhrani bylo implementovano jako nativni aplikace v multiplat-
formnim frameworku Qt a spliuje vytycené funkéni a nefunkéni pozadavky.
Pro vypocty na grafickych kartach byly k technologie CUDA déile implemen-
tovany hardwarové nezavislé technologie OpenCL a Vulkan, ze kterych se
predevsim OpenCL jevi jako dobrou alternativou. Pro zjednoduseni sesta-
vovani byl integrovan systém CMake, ktery zjednodusuje integraci s pouzitymi
technologiemi (OpenMP, CUDA, OpenCL, Vulkan, Qt), umoznuje manudlni
vybér sestavovanych ¢asti projektu (jednotlivé GPU technologie, grafické roz-
hrani, testy, ...) a zajistuje vestavéni nékterych dat do bindrnich soubort.
Zdrojovy kdéd aplikace byl zdokumentovan a prepracovan tak, aby lépe od-
povidal modernim standardtm jazyka C++.

Pro finalni aplikaci byly vytvoreny automatické jednotkové testy pro hlavni
i grafickou ¢ast, spolu s komplexnéjsimi systémovymi testy ovérujici samotné
vystupy z kompletniho pribéhu vypoctu. Rovnéz bylo provedeno uzivatelské
testovani, na zakladé kterého bylo grafické rozhrani jesté dodate¢né upraveno.
Pro dalsi ovéfeni kvality byly rovnéz na 2 raznych platforméch provedeny
vykonové testy pouzivajici vSechny implementované metody, s cilem ovérit,
ze nedoslo k regresi vykonu pfi prepracovani aplikace. Mezi sebou byly otes-
tovany jednotlivé GPU technologie pro ovéreni kvality jejich implementaci.
Pro uzivatelské pouziti byly vytvoreny instala¢ni a uzivatelské prirucky.

S prihlédnutim ke vSem vypracovanym ¢astem lze cile prace povazovat za
splnéné. Na prilozeném fyzickém médiu je dostupny zdrojovy kod celé aplikace,
spolu s prelozenou aplikaci pro systém Windows.
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PRILOHA A

Seznam pouzitych 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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PRILOHA

Instalacni prirucka

Tato ¢ast slouzi jako navod pro konfiguraci projektu pomoci nastroje CMake
pro jeho sestaveni. Navod bude cilen na operac¢ni systémy Windows a Ubuntu.

Zakladnim predpokladem je instalace nastroje CMake. V systému Ubuntu
(a pravdépodobné na vétsiné Linuxovych distribuci) je dostupny jako oficidlni
bali¢ek, pro Windows je mozné jej nainstalovat z oficidlnich stranek [34].
Déle se predpoklada, ze je mozné nastroj spustit jednoduse pomoci prikazu
cmake z prikazové radky. CMake rovnéz nabizi grafické prostiedi, zde se vsak
predpoklada pouziti pouze prikazové radky.

CMake umorznuje konfigurovat projekt pro ruzné systémy (nazyvany ge-
neratory), které je mozné specifikovat prepinac¢em -G. Seznam dostupnych
generatori na aktudlnim systému je mozné vypsat pomoci prikazu cmake
—--help. Specifikace generatoru tak muize vypadat napiiklad:

cmake -G "Unix Makefiles"

Projekt byl na Ubuntu testovan pomoci Makefile souboru s GNU G++ kom-
pildtoru, na Windows bylo pouzito vyvojové prostiedi Visual Studio 2019,
nicméné by nemél byt problém pouzit i jiné systémy.

Pro nejjednodussi konfiguraci sta¢i spustit piikaz (cmake .), kdy bude
projekt nakonfigurovan pro vychozi generator. Zde muze dojit k problému,
pokud CMake nedokaze najit C++ kompildtor (k ¢emuz by vSak nemélo
dojit pri standardni instalaci Visual Studia nebo pii pouziti g++ kompildtoru
jakozto balicku na Ubuntu). Cestu ke kompilatoru je mozné specifikovat nasta-
venim proménnych CMAKE_C_COMPILER a CMAKE_CXX_COMPILER,
vice o nastaveni proménnych nize.

Vystupem pro Visual Studio je soubor paracell.sln, ktery je mozné primo
oteviit jako feseni. Pro Makefile staci zah&jit sestaveni piikazem make. V této
vychozi konfiguraci je sestaven pouze hlavni spustitelny soubor paracell, pro
dalsi ¢asti projektu je treba pii konfiguraci specifikovat vybrané promeénné.
Obecné je mozné proménné definovat pomoci prepinace -D, nasledovaného
vyrazem ndzev proménné = hodnota (napf. cmake . -D BUILD_GUI=TRUE).
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Od konfiguracnich proménnych se predpokladéd nastaveni hodnoty na TRUE.
Nastavené proménné jsou ukladdny do souboru, tedy pro zakazani je nutné
explicitné zménit proménnou na FALSE (cmake . -D BUILD_GUI=FALSE).

Nasleduje seznam vsech volitelnych proménnych pro projekt. Proménné je

mozné ruzné kombinovat za sebou.
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BUILD_DEBUG zkompiluje vSechny ¢asti projektu s prepinac¢em pro
ladéni a bez optimalizaci. Pro Visual Studio je tato proménnéa zbytecna,
vzdy je mozné TeSeni sestavit jako Debug pro ladéni nebo Release pro
nasazeni.

CUDA _ON aktivuje podporu pro CUDA vypocty. Samotny framework
spolu s kompilator nvce by méli byt dohledatelné v systémovych cestach,
jinak konfigurace selze.

OPENCL_ON pro podporu OpenCL vypoct. Opét by framework mél
byt dostupny ze systémovych cest.

VULKAN_ON pro podporu Vulkan vypoc¢ti. Pro samotny vyvoj je tfeba
nainstalovat SDK [35], které je dostupné pro vSechny hlavni operaéni
systémy. Opét by méli byt vyvojové soubory, spolu s kompildtorem glslc
(ktery je soucasti SDK) dostupné ze systémovych cest.

VULKAN_DEBUG pro podporu ladéni Vulkan vypocti. Pri spousténi
jsou pouzivany walidation layers, pomoci kterych jsou ovérovana voldni
knihovnich funkei (zdali jsou v souladu se specifikaci) a rovnéz zajistuji
vypisy ze shaderi, které jinak nejsou podporované. Pro reilné nasa-
zeni vSak mohou predstavovat vyrazné zpomaleni a mimo ladéni by méli
zustat vypnuty.

RUNTIME_GPU_SUPPORT zapina podporu pro nacitani knihoven pro
grafické vypocty za béhu, blize popsana zde 5.2.3. Pro kazdou z povo-
lenych grafickych knihoven je vytvorena vlastni knihovna, ktera je dyna-
micky nacitana az za béhu programu, s moznosti zjistit, zdali je technolo-
gie podporovana nebo neni. To umoznuje vétsi flexibilitu pfi spousténi
binarnich soubort na zarizeni, které nepodporuje vSechny technologie
specifikované pti kompilaci.

BUILD_GUI sestavi grafické rozhrani jako samostatny spustitelny sou-
bor paracell-gui. Zavislost je na frameworku Qt, ktery vsak muze byt
obtiznéji instalovatelny pro systém Windows — instalaci je vénovana
nésledujici samostatna sekce.

USE_VCPKG, spolu s ALLOW_DOWNLOAD, slouzi pro specifickou
konfiguraci Qt frameworku, popséano vice v nasledujici sekci.



o« BUILD_TEST pro podporu testovani. Vytvoreny jsou spustitelné sou-
bory paracell-tests pro spusténi samotnych testd a paracell-tests-gen
pro vygenerovani log soubortu pro komplexnéjsi testy (samotny béh pro
vsechny vypocty je v fadu nékolika minut, proto je jejich generovani
oddéleno od samotného pribéhu testi). Pokud bylo rovnéz specifikovano
BUILD_GUI, je vytvoren paracell-tests-gui pro otestovani grafického
rozhrani. Testy mohou byt rovnéz rozsiteny podle zapnutych technologii
pro GPU vypocty.

Integrace s Qt

Na systému Ubuntu je framework Qt dostupny jako systémovy balicek,
spolu s dalsimi balicky pro vyvoj. Po nainstalovani by mél CMake najit
potfebné soubory a sestaveni grafického rozhrani by mélo probéhnou bez
problémi.

//////

stahnout z oficidlniho zdroje [36]. Pro pouziti instaldtoru je vyzadovano
vytvoreni uzivatelského uc¢tu. Pii instalaci je pii vybéru komponent
nutné zvolit verzi 5 (v dobé psani 5.12).

Po nainstalovani nejsou nijak upravovany systémové proménné, je tedy
tfeba pred CMake konfiguraci definovat cestu k dané instalaci. Moznosti
je nastavit proménnou CMAKE_PREFIX_PATH na kofenovou slozku
dané implementace. Instaldtor nicméné nainstaluje vicero binarnich sou-
bort pro rtzné kompildtory nebo bitové verze, a je tfeba najit spravnou
slozku. Priklad konfigurace v cmake muze byt nasledujici:

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

E:/Qt je korenova slozka dané implementace, nésleduje slozka verze fra-
meworku a msvc2019_64 je kofenové slozka konkrétnich binarnich sou-
bora.

Jako alternativa je v .CMake projektu pfiddna podpora pro vepkg [37],
coz je spravce balickt pro jazyk C+4. Pomoci néj je mozné automaticky
nainstalovat potiebné Qt moduly sestavenim pfimo ze zdrojovych kéda.
Tento proces je mozné zcela automatizovat po zapnuti dvou proménnych
USE_VCPKG a ALLOW_DOWNLQOAD. Nevyhodou je ¢asova naro¢nost
samotného sestaveni, v radu nékolika hodin, nicméné se jednd o jed-
norazovy a zcela automaticky proces.

Oba postupy rovnéz automaticky po sestaveni samotného grafického
prostiedi instaluji potfebné Qt soubory do vystupni slozky. Pro samotné
spusténi tedy nejsou pozadované zadné zavislosti.
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Uzivatelska prirucka

Vypocetni aplikace

Hlavni aplikace (paracell, paracell.exe) nabizi pouze terminalové roz-
hrani. Po spusténi je automaticky proveden vypocet, bez moznosti néjaké
interakce od uzivatele.

Pro zahdjeni vypoctu je povinné nutné predat cestu k souboru s konfi-
guraci a cestu k souboru se vstupnimi daty. Dobrovolné je mozné zadat
i soubor pro logovaci vystup (v pripadé nezadani je log pfesmérovén na
standardni vystup).

Program podporuje starsi zpusob zadavani argumentti, kdy je postupné
zadan konfiguracéni soubor, vstupni soubor a pripadné log soubor (presné
v tomto poradi). Naptiklad:

/paracell config.cfg input.dat log.txt

Timto zptsobem neni mozné specifikovat ddvkové soubory.

Novéjsi zptsob umoznuje specifikovat argumenty v libovolném potadi
pomoci prepinacu:

--input, -i pro vstupni soubor
--config, -c¢ pro konfigura¢ni soubor

--batch, -b pro davkovy soubor

--log, -1 pro log soubor
Ptvodni priklad tak mtze vypadat takto:
./paracell -i input.dat -c config.dat -1 log.txt

Program rovnéz podporuje prepinaC --help pro zobrazeni pomocnych
informaci.
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Grafické rozhrani

Detailni popis navrhu a zptsobu pouziti grafického rozhrani je v hlavnim
textu v sekci 4.4. Pro lepsi ilustraci pouziti byly jesté vytvoreny snimky
z realné aplikace s popisky o pouziti, které se nachazeji na nasledujicich
strankéch.

Testy

Testy pro hlavni vypocetni ¢ast lze spustit pomoci souboru paracell-
tests, testy pro grafickou ¢ast pomoci paracell-tests-gui. Automaticky
jsou v obou ptipadech spoustény vSechny testy, pro oba pripady je vsak
mozné spousténé testy filtrovat:

— Pro hlavni vypocet je mozné pouzit prepina¢ —gtest_filter= s filtrem
pro nazev testu. Znak * je mozné pouzit jako doplnéni libovolnych
znaku. Napr. paracell-tests —gtest_filter=Vulkan* spusti pouze Vul-
kan testy.

— Pro grafickou ¢ést je mozné predat jako argument jednotlivé nazvy
testovacich metod, napriklad

./paracell-tests-gui gridConfigTest treorConfigTest



5 Paracell GUI - ] =
Soubor  Upravit  Spustit
Soubory

Obrazek C.1: Hlavni obrazovka. V horni ¢asti lista s ovladacimi zélozky, vlevo
seznam otevienych souboru a slozek (prazdny), uprostfed seznam otevienych
karet (prazdny).

B Paracell GLIL _ [m] e

Soflor  Upravit  Spustit
Nevy soubor 4
Otevfit soubor

Oteviit slozku

Ulozit Ctrl+§S

Ulodit viechny
Nastaveni

Ukonéit

Obrézek C.2: Zalozka ,,Soubor* s moznosti vytvoreni nového souboru (podle
typu), otevieni existujicich jednotlivych soubori nebo celych slozek, ulozeni
aktudlniho souboru (nebo ulozeni vsech otevienych modifikovanych soubori),
otevreni nastaveni a ukonceni aplikace.
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W7 Paracell GU|

Upravit  Spustit
Soy ory Krok zpét Ctri+Z

Krok vpied Crl+Y

Obrazek C.3: Zéalozka ,, Upravit® s moznosti kroku zpét a vpred na aktuilné

otevieném souboru. Pro kazdy otevieny soubor jsou zmény zaznamenavany
AUEIST

7 Paracell GUI

Soubor  Up; Spustit
Saubory Oteviit kartu pro wjpodet |

b

Obréazek C.4: Zalozka ,,Spustit® s moznosti otevieni karty pro vypocet.
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7 Paracell GUI - ] X
Soubor

Soiery

examples [a]
Bl cubedat

Bl testib.dat

[) test2b.dat

o test_cfg

gpu
dich2_cub_cpu_1t.cfg
dich2_hexa_cpu_lt.cfg
dich2_mon_cpu_lt.cfg
dich2_mon_cuda_tt.cfg
dich2_mon_opencl_1t.cfg
dich2_mon_vulkan_lt.cfg
dich2_ort_cpu_1t.cfg
dich2_tetra_cpu_lt.cfg
dich2_tri_vulkan_1t.cfg
dich_cub_cpu_Tt.cfg
dich_hexa_cpu_Tt.cfg
dich_men_cuda_lt.cfg
dich_mon_cpencl_Tt.cfg
dich_mon_vulkan_1t.cfg
dich_ort_cpu_Tt.cfg

izl seb, 1s ot

oo oooooOOLOO

\

b

Obrazek C.5: Stav po otevieni dvou slozek. Oteviené slozky a soubory jsou
viditelné v seznamu soubori, fazené abecedné. Je mozné je opétovné uzaviit
po kliknuti pravym tlacitkem. Ze slozek jsou automaticky otevirany pouze
relevantni soubory, které jsou rozliSeny ikonami (jedno ozubené kolecko pro
konfigura¢ni soubor, vice ozubenych kolecek v fadku pro davkovy soubor, list
papiru pro datovy soubor). Po dvojkliku na soubor se otevie karta pro jeho
Gpravu.

7 Paracell GUI - ] X

Soubor  Upravit  Spustit

Soubory
arid1_cubic_cpu_it.cfa (£

dichg_mon_opencl_It.cfig -

dichg_men_vulkan.cfg ) ~

dichg_mon_vulkan_t.cfg Metods vipoft GRIDL -
dichg_tri_cuda.cfg —
Druh krystalov & mifizky Cubic ~

dichg_tri_cuda_lt.cfg
dichg_tri_opencl_Tt.cfg

dichg_tri_vulkan.cfg ‘v\ékna ‘ ‘] ‘
dichg_tri_vulkan_1t.cfg
dichr_mon_cpu_lt.cfg
dichr_ort_cpu_lt.cfg Omezeni na krystalickou buriku
grid1_cubic_cpu_1t.cfg

[Vstupni chyba |02 |

grid1_hexa_cpu_lt.cfg [Mina [z | [ [Maxa | [25
grid1_ort_cpu_tt.cfg TS [[Maxe  Jl=s
grid1_rhombeo_cpu_lt.cfg

grid] tetra_cpu_ltch [min. objem | [100 || [Mex. oojem | [3000

grid2_mon_cpu_lt.cfg
grid2_ort_cpu_Tt.cfg
grid2_tri_cpu_Tt.cfg [t || |

Limity na vstupni data

oo OOOOOOOOO0D

grid3_ert_cpu_Tt.cfg
T

EP)

Obrazek C.6: Oteviena karta pro konfigurac¢ni soubor. Upravitelné jsou
vsechny hodnoty z textové podoby. Viditelné jsou needitovatelné prvky v ome-
zeni pro bunku, vyplyvajici ze zvolené soustavy (pro krychlovou miizku ma
smysl nastavit pouze jednu stranu a objem).
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7 Paracell GUI

Soubor Upravit Spustit

Soubory
v | examples
B
B
v | testcfg

gpu
KX dich2_cub_cpu_lt.cfg
£ dich2_hexa_cpu_lt.cfg
& dich2_mon_cpu_lt.cfg
£ dich2_mon_cuda_1t.cfg
KX dich2_mon_opencl_lt.cfg
€1 dich2_mon_vulkan_it.cfg
KX dich2_ort_cpu_lt.cfg

€ dich2_tetra_cpu_it.cfg
KX dich2_tri_vulkan_lt.cfg
& dich_cub_cpu_lt.cfg

KX dich_hexa_cpu_Tt.cfg
€x dich_mon_cuda_1t.cfg
KX dich_mon_opencl_Tt.cfg
X dich_men_vulkan_lt.cfg
€ dich_ort_cpu_lt.cfg

Y cdicla beb LT

grid1_aubic_cpu_tt.clg (] testib.dat B3

1 Wavelength, ropoint 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.
23,870 100.
24,190 100.
25,794 100.
27.286 100.
27,530 100.
27.868 100.
28716 100.
30,118 100.
30,733 100.
31,265 100,
32,447 100,
32,680 100,
33,686 100.
35745 100,
35,967 100.

=== Cd3(0H)5(NO3) 1. Soiid State Chem, 84, 58, 1990, ===

Formét datow ého souboru

DAT

Obréazek C.7: Karta pro upravu datového souboru - dprava je v textové po-

dobé.

7 Paracell GUI

Soubor Upravit Spustit

Soubory

A examples
Eleube.dat
E *testib.dat
[] test2b.dat

v test_cfg

gpu
£ dich2_cub_cpu_lt.cfg

KX dich2_hexa_cpu_lt.cfg
1 dich2_mon_cpu_lt.cfg
X dich2_mon_cuda_Tt.cfg
€1 dich2_mon_opencl_lt.cfg
KX dich2_mon_vulkan_Tt.cfg
& dich2_ort_cpu_lt.cfg

KX dich2_tetra_cpu_lt.cfg
£ dich2_tri_vulkan_lt.cfg
KX dich_cub_cpu_lt.cfg

€ dich_hexa_cpu_lt.cfg

£t dich_mon_cuda_lt.cfg
L1 dich_men_opencl_Tt.cfg
X dich_mon_vulkan_lt.cfg
1 dich_ort_cpu_lt.cfg

PY_dicla ses, 1s o,

orid1_aubic_cpu_1t.cfy [0] | *testib.dat £

| Wavelength, 22ropoint and NGRID
1.54056 0.0 -3

=== Cd3({0H)5(NO3) 1. Solid State Chem. 84, 58, 1990, *=*

16.070| Error lo g an input line: expected measured angle (2 Theta) and the intensity of the peak (100 may be speci

ified by

-theta and intensities
’ .025 100.
( invalid line
11.925100

W15,340 T

23.970 100.
24,190 100,
25.794 100.
27.286 100,
27.530 100.
27.869 100,
28.716 100.
30,118 100,
30.733 100.
31,265 100,
32,447 100.
32,680 100,
33.686 100.
36,745 100,
36.967 100,

Format datov ého souboru

DAT

Obrazek C.8: V ptipadé, ze se pri pravé souboru stane soubor neplatnym,
je prvni problematickd fadka Cervené podtrzena (soubory s chybou rovnéz
neni mozné ulozit). Je mozné zobrazit okénko s popisem problému po najeti
kurzorem nad problematickou radku. Dodatecné je mozné vidét, Zze zména

souboru je znacena hvézdickou na zalozce karty a v seznamu soubort.
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Soubor Upravit  Spustit
Soubory
grid1_cubic_cpu_it.cfy []  *testib.dat 3
v a(amp\es -
B cubedat
. === Cd3(0H)5(NO3) 1. Solid State Chem, 54, 58, 1990, === ~
[l “testib.dat | Wavelength, zeropoint and NGRID
tect2b.dat 1,54056 0.0 -3
B I Couples of 2-theta and intensities
¥ L testcfg 8,025 100,
N invalid ine
gpu 11,825 100,
X dich2_cub_cpu_lt.cfg 15,070 100,
18,340 100,
£ dich?_hexa_cpu_lt.cfg frprachrry
1 dich2_mon_cpu_lt.cfg 23,970 100,
K dich2_mon_cuda_lt.cfg 527132 ﬁg-
XX dich2_mon_opencl_Tt.cfg 27,286 100.
K dich2_mon_vulkan_Tt.cfg e oo,
L3 dich2_ort_cpu_lt.cfg 28,716 100,
0 dich2_tetra_cpu_Tt.cfg .11 100
L dich2_tri_vulkan_Tt.cfg 31,265 100,
32.447 100.
© dich_cub_cpu_tt.cfg 32680 100,
XX dich_hexa_cpu_Tt.cfg 33,686 100.
35,745 100.
£ dich_mon_cuda_lt.cfg 36.967 100,
%) dich_mon_opencl_Tt.cfg
2 dich_mon_vulkan_1t.cfg Formét datovéhe souboru DAT ~
X dich_ort_cpu_lt.cfg
Y il ses 1s L. hd pIc

Obrézek C.9: Na karté je rovnéz mozné zadat pozadovany format souboru (ten
je jinak automaticky odvozen pii nacteni). Po zméné se automaticky zméni
detekce chyb dle zvoleného formatu.

7 Paracell GUI

Soubor  Uprawit  Spustit
Soubory

~ | examples

B cube.dat

Bl *testib.dat

[ test2b.dat
~ test_cfg

» gpu

dich2_cub_cpu_lt.cfg
dich2_hexa_cpu_lt.cfg
dich2_mon_cpu_lt.cfg
dich2_men_cuda_lt.cfg
dich2_mon_opencl_lt.cfg
dich2_mon_vulkan_lt.cfg
dich2_ort_cpu_lt.cfg
dich2_tetra_cpu_lt.cfg

dich_mon_cuda_lt.cfg
dich_mon_opencl_Tt.cfg
dich_men_vulkan_1t.cfg
dich_ort_cpu_lt.cfg

il teb, 1e ot

ooy PO OOO

’u’

grid1 abic_cpu_ttcfg [ Ftesttb.dat[l]  “batch.cg [
[Minimaini F20 |[z2 |
|Mmimélni M20 | | |

Konfiguratni soubory

dich_cub_cpu_Tt.cfg

R0

Obréazek C.10: Karta pro upravu davkového souboru. Kromé pozadavka na
hledané reseni je vidét seznam zvolenych konfiguraci, které budou postupné
spoustény. Po pravé strané seznamu jsou 4 tlac¢itka pro pridani konfigurace z fi-
lesystému pomoci dialogu, odebrani zvolené konfigurace a zména potradi. Kon-
figurace je rovnéz mozné pridat pretazenim souboru ze seznamu otevienych
soubort.
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C. UZIVATELSKA PRIRUCKA

7 Paracell GUI

Soubor  Upravit  Spustit

Soubory

v || examples
B cube.dat
Bl *testib.dat
2 testzb.dat

w test_cfg

> gpu

KX dich2_cub_cpu_lt.cfg
X dich2_hexa_cpu_lt.cfg
£t dich2_mon_cpu_lt.cfg
1 dich2_mon_cuda_lt.cfg
£t dich2_mon_opencl_lt.cfg
o dich2_mon_vulkan_1t.cfg
€t dich2_ort_cpu_lt.cfg
£X dich2_tetra_cpu_Tt.cfg
X dich2_tri_vulkan_It.cfg
KX dich_cub_cpu_Tt.cfg

) dich_hexa_cpu_lt.cfg

KX dich_mon_cuda_lt.cfg
£ dich_men_opencl_tt.cfg
KX dich_mon_vulkan_lt.cfg
£ dich_ort_cpu_lt.cfg

Y dicl bet, 16 f,

gridl_rubic_cpu_tt.cfg [ Ttestihdat [} “batch.cg B
|M\nlmé\ni F20 ‘ ‘12 1
[Minimaini m20 I [
éni'lo
Konfigurani ‘—uhury El
dich_cub_cpu_lt.cfg [ lil
L Y
N @]
A7 [l
-

~~---Il->—

Obrazek C.11: Seznam s kartami je mozné horizontalné rozdélit na libovolny
pocet casti pretazenim zalozky k levému nebo pravého okraji. Zde je viditelné

rozdéleni na pulku.

W7 Paracell GUI

Soubor Upravit  Spustit

Soubory

A4 examples
B cubedat
2] testib.dat
B test2b.dat

v test_cfg

> gpu

X dich2_cub_cpu_lt.cfg
KX dich2_hexa_cpu_lt.cfg
€ dich2_mon_cpu_lt.cfg
KX dich2_mon_cuda_Tt.cfg
1 dich2_mon_opencl_lt.cfg
X dich2_mon_vulkan_lt.cfg
1 dich2_ort_cpu_lt.cfg
X dich2_tetra_cpu_lt.cfg
£X dich2_tri_vulkan_t.cfg
X dich_cub_cpu_lt.cfg

L dich_hexa_cpu_Tt.cfg

£t dich_mon_cuda_lt.cfg
KX dich_mon_opencl_Tt.cfg
X dich_men_vulkan_lt.cfg
£X dich_ort_cpu_Tt.cfg

P ol ses, s £,

arid1_cubic_cpu_ttcfg | [(tacnca B

“test1b. dat [

-7

R, . _ -
=== C43(0H)5(NO3) 1. Soid State Chem. 54, 55, (™| ™ & [Miniffain F20
==

|[2

1990,

! Wavelength, 22ropaint and NGRID |Minimélm‘ M20
3

1.54056 0.0 -
| Couples of 2-theta and intensities

Konfiguraéni soubory

8.025 100,
invalid line

11,925 100,
16.070 100.

dich_cub_cpu_lt.cfg

36,967 100, &

Format datov ého souboru DAT ~

G O = N

Obrézek C.12: Karty je mozné presouvat mezi rozdélenimi (nebo i v rdmci

jednoho seznamu) pretazenim zalozky.
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7 Paracell GUI - ] X

Souber Upravit  Spustit
Soubory

arid1_aubic_cpu_tt.cig [ Htestib.dat ] Vypotet B

N examples [a]

*testib.dat

a

Datov  soubar | J— ] Q
= - ) Pustte vstupni soubor zde pro jeho zvolent pro vyp
v [ testcfg Konfigura énifdavkov  soubor TT=TT<X
gpu

dich2_cub_cpu_1t.cfg ‘Log soubor | | | X Q
dich2_hexa_cpu_1t.cfi

d\chl_mon_cZujt‘cf: A
dich2_mon_cuda_tt.cfg
dich2_mon_opencl_1t.cfg
dich2_mon_vulkan_lt.cfg
dich2_ort_cpu_1t.cfg
dich2_tetra_cpu_lt.cfg
dich2_tri_vulkan_1t.cfg
dich_cub_cpu_Tt.cfg
dich_hexa_cpu_Tt.cfg

dich_men_cuda_lt.cfg
dich_mon_cpencl_Tt.cfg

dich_mon_vulkan_1t.cfg
dich_ort_cpu_Tt.cfg

izl seb, 1s ot

oo oooooOOLOO

Obrazek C.13: Karta pro vypocet po otevieni. V horni ¢asti jsou viditelné
fadky pro zadani vstupnich soubort (datovy soubor, konfiguraéni soubor, log
soubor). Vybér je mozné provést tlaéitky po pravé strané pomoci dialogu.
V aktualnim navrhu je mozné mit najednou spustény pouze jeden vypocet
(a pouze jednu vypocetni kartu). Podobné jako u ddvkového souboru je mozné
prislusné soubory zvolit pretazenim ze seznamu souborii. Na polozku je mozné
pretdhnout pouze spravny typ souboru.

0 |
>oubo |
Soubory :
arid1_cubic_cpu_ttcfy ] *estih.dat ] Vipotet B |
| v examples B |
B cubedat |
|
[ *testib.dat ‘Dabwy" soubor | |best]b‘ dat | Q |
Bl test2b.dat = |
v [ ity [konfiguranifdavkovy soubor | [arid1_cubic_cpu_tt.cia REEIREY |
gpu a1 LI N I :
R dich2_cub_cpu_lt.cfg Log soubof i b= s - | X Q |
B Béh skondil x - — |
L dich2_hexa_cpu_lt.cfg ———
& dichd Tt PFeruit vypod @ |
ich2_mon_cpu_lt.cfg 0 Vypoiet probehl bez chyb |
%3 dichZ_mon_cuda_lt.cfg Tested=4, ~ |
£ dich2_mon_opencl_lt.cfg number(J |
£ dich2_mon_vulkan_Tt.cfg g:mg:;g |
£ dich2_ort_cpu_lt.cfg Time Cal |
Time GPU Raw =0 |
L dich2_tetra_cpu_lt.cfg Time GPL Raw2=0
T dich2_tri_vulkan_Tt.cfg Time improve =3.9¢-08
Time F20=0.0020715
Q) dich_cub_cpu_lt.cfg Time find=0
dich_h Tcf Time insert=7. 1e-08
B dieh_hexa_cpu_ 9 Time testing=0
K dich_mon_cuda_lt.cfg caleul=0/ 137
1 dich_mon_opencl_Tt.cfg
v
X dich_mon_vulkan_It.cfg
0 dich_ort_cpu_lt.cfg
PY_dich st T3 hd

Obrazek C.14: Po zvoleni souborii je mozné pomoci tlacitka ,, Spustit” spustit
vypocet. Do textové pole se automaticky propisuje vystup vypoctu (log vystup
se zapisuje pouze do zvoleného souboru). Dokonéeni vypoCtu je oznadmeno
dialogem, viditelnym uprostied obrazovky.
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C. UZIVATELSKA PRIRUCKA

57 Paracell GUI — m] pd
Soubor Upravit  Spustit
Soubory
grid1_aubic_cpu_tt.clg ] “testib.dat[]  vipoiet B
KX grid2_ort_cpu_lt.cfg ~
£ grid2_tri_cpu_lt.cfg
€ grid3_ort_cpu_lt.cfg [patov soubor | [testib.dat J Q

€ ito_cubic_cpu_lt.cfg
KX ito_hexa_cpu_lt.cfg
& ito_mon_cpu_Tt.cfg
€ ito_ort_cpu_lt.cfg |Log soubor I | lzl Q
& ito_rhombo_cpu_Tt.cfg

g e PFerusit vjpodet| || Spustic

£ ito_tri_cpu_t.cfg

[kenfigura Eni/davko § soubar | [treor_ti_apu_tt.clg | Q

Step 42/100 A
X mgls_mon_cpu_lt.cfg DB sizz= 719 max.F20= 17.9

[ 536]: 11.063 10.023 6.084 90.000 94.981 90.000 17.9( 62, 0.01802) 10.80.0000 672.144
€ mgls_ort_cpu_lt.cfg
o3 magls_tri_cpu_lt.cfg perm. of lines: 1358

Step 43/100
O Test.cfg DEsizE= 719 max.F20= 17.9
£ treor_hexa_cpu_lt.cig [ 536]: 11063 10,023 6.084 50,000 94561 90,000 17.9( 62,0.01802) 10.80.0000 672144
€ treor_mon_cpu_lt.cfg perm. of lines: 1368
X treor_ort_cpu_lt.cfg Step 44/100

DB size= 719 max.F20= 17.9
X treor_tetra_cpu_lt.cfg [ 536]: 11.063 10.023 6.084 50.000 94.381 90.000 17.9( 62, 0.01802) 10.80.0000 672.144

X treor tri_cpu_lt.cfg
=& "batch.cfg
=§ testbfg

Obrazek C.15: Dlouho trvajici vypocty je mozné prerusit pomoci druhého
tlacitka.

W3 Paracell GUI — m} s
Souber  Upravit
Soubery
oridl cubic oy it [ Sestthodar [ Vipofet [F ‘
O grid2.ort 7 Nastaveni 7 %
KX grid2_tri
X grid3_ort F @
X ito_cubic, pu_ Eez - | ==
KX ito_hexa_¢ wu_lt.cfg Lk | = | E @
& to_man{u tecfa |
Q0 ito_ort_cp | Tt.cfg L Bx[a]
X ito_rhomt b _cpu_Tt.cf Bcet E
KX ito_tetra_¢ |u_Tt.cfg
£ ito_tri_cpy |1t.cfg "
X mgls_mol |cpu_Tt.cfy
£ mgls_ort_ bu_lt.cfg
X mgls_tri_¢ u_lt.cfg
X Test.cfg
KX treor_hexi cpu_lt.cfd
€ treor_mor cpu_lt.cfg
& treor ot fou Thclg
KX treor_tetrz cpu_Tt.cf
ol lmmilrL ? _ b
=% "batch.cfg ™ ¥
—§ testhfg
o

Obrazek C.16: Obrazovka s nastavenim, aktualné pouze s moznosti se zvolenim
jazyka a otevienim slozky s ulozenim souboru s nastavenim. V této slozce
se nachazi i soubor ukladajici aktuélni stav aplikace pri ukoné¢eni (oteviené
slozky, soubory, karty), ktery nac¢itd pfi dalsim spusténi.
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3 Paracell GUI - ] X
Soubor Upravit Spustit
Soubory
. Vipodet
© gid2 on cpu Tty = gridi_abic_cpu_tt.cfg ] “testihdat 2] vipocet
X grid?2_tri_cpu_Tt.cfg
K grid3_ort_cpu_lt.cfg [patovy soubor | [testib. dat | @
£ ito_cubic_cpu_tt.cfg
X ito_hexa_cpu_lt.cfg OO Soses e N | @
€ ito_mon_cpu_lt.cfg —
© ito_ort_cpu_lt.cfg B MeuloZené zmény ped | Izl @
£ ito_rhombo_cpu_Tt, °g T e i . . T PR
Mate néjaké neulozené zmény v soubeorech. Pokud ukonéite aplikaci, tyto zmény [Frg Sit vypocet
T ito_tetra_cpu_lt.cfg budou ztraceny.
1 ito_tri_cpu_lt.cfg "
£ mgls_men_cpu_it. Ulozit vechny zmény, zahodit viechny zmény, nebo neukendovat aplikaci?
£ mgls_ort_cpu_lt.cf -
o] mgls_tri_cpu_lt.cfg Save All | | Discard | | Cancel
0 Test.cfy Time GPU Raw 2=0
X treor_hexa_cpu_lt.cfg Time improve =2,63e-05
L3 treor_mon_cpu_Ttcfg Time find=0
+ + 1tcf Time insert=0.0008556
X treor_ort_cpu_lt.cfg B oo
bl treor_tetra_cpu_lt.cfg caloul=0 / 1095
X treor_tri_cpu_lt.cfg
. v
=& *hatch.cfg
=§ testbfg
v

Obréazek C.17: Pri pokusu o ukonceni aplikace bez ulozeni zmén je uzivatel
upozornén dialogem.

[ Paracell GUI

Soubor  Upravit SF"\( - ‘
| 87 Konfiguraéni zablony ? x

Soubory

grid2_ort_¢ u_lt.g | q Testovad [<] | Popis
grid2_tri_c| u_lt.cfl | Testovaci Sablona 1 Popis testovad &ablory A
grid3_ert_¢ u_lt.q

ito_cubic_e yu_lt. =
ito_hexa_c _Tt.cf

LSNPS

ito_mon_c| u_Tt.cf
ito_ort_cpi Tt.cfg| x|
ito_rhomb _cpu_
ito_tetra_c| b_Tt.cf
ito_tri_cpu |t.cfg

pel

-

Obsah

DEVICE=CPU @
METHOD=GRID1
magls_ort_c u_Tt.cf MINIM_a=3

mgls_tri_c| 1_1t.cf
£ Test.cfg
£X treor_hexa rpu i

mgls_mon -pu_1

coLoboboooon

2
MINIM_c=3
MAXIM_c=25

£ treor_mon| pu_Tt) MINIM_angle =30

%) treor_ort_c u_Tt.cf ﬂ;‘ﬁ.‘,ﬁ."-&!?‘f:” v

X treor_tetra, pu_1t

% treor il Tl Lo ]

=% “batch.cfg = ‘
~% testbig ‘ 7

Obréazek C.18: P1i vytvareni nového konfigura¢niho souboru nebo jako moznou
volbu pro vypocet muze uzivatel vybrat konfiguracni sablonu. Po levé strané
je seznam Sablon, mezi kterymi je mozné vyhledavat, v pravém hornim rohu
je popis sablonu, v pravém dolnim rohu obsah Sablony.
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PRILOHA D

Specifikace konfiguraci

V nasledujici tabulce jsou zpracovany vsechny konfigurovatelné moznosti, je-
jich mozné hodnoty a vysvétlujici popis. Informace o nékterych hodnotach

byly ¢erpany ze zdroje [6].

Kli¢ Hodnota Popis
Povinna nastaveni
CPU Vybér typu zafizeni pro
pEVICE Gry st voit GPU, v pipads
AUTO* chyby se pouzije CPU.
GRID1
GRID2
GRID3
TREOR
DICHOTOMY
WETHOD  picuorouyr VS ey s i
DICHOTOMY2
DICHOTOMYG
DICHOTOMY3
MGLS
ITO
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D. SPECIFIKACE KONFIGURACH

Vybér krystalové soustavy.
Odpovidajici soustavy:

0 - Rhombohedralni

1 - Kubicka
SYSTEM 0,1, ..,6 2 - Hexagonalni

3 - Tetragonalni

4 - Ortorombicka

5 - Monoklinicka

6 - Triklinicka
MINIM_A
MAXIM_A
MINIM_B Redlné cislo vetsi Omezeni na délky stran

. . hledané primitivni bunky,

MAXIM.B nez 0, napr- 24.5 v angstromech.
MINIM_C
MAXIM_C
MINIM.-V Redlné &islo vétsi  Omezeni objemu hledané
MAXIM._V nez 0 primitivni bunky.
MINIM_ANGLE Redlné cislo z Omezeni na thly (stupné)
MAXIM ANGLE intervalu (0; 180) mezi stranami buiky.

Dobrovolna nastaveni

DB_BEST_LIST

Celé¢ cislo, > 0

Pocet nejlepsich  fesent,
které pri vypoctu udrzuje
kazdé vlakno.

DB_DETAIL_LIST

Celé cislo, > 0

Pocet nejlepsich  FeSeni,
u kterych jsou po vypoctu
zapsany detailni vysledky.
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GAPI*

CUDA
OPENCL
VULKAN
AUTO

Vybér technologie pro
GPU  vypocty. AUTO
automaticky zvoli prvni
funkéni rozhrani v poradi

CUDA, OCL, Vk.

GPU_HINT*

Textovy retézec

Néapovéda pro  zvoleni
konkrétniho grafického
procesoru. Pokud je hod-
nota nastavena, program
se pokusi najit dany
text jako podietézec bud
v nazvu vyrobce nebo
v nazvu zarizeni.

Pokud se takové zafizeni
najde je okamzité vybrano,
jinak se zvoli vychozi
zarizeni.

IMPROVE_CELL

0, 1

Zapnuti automatického vy-
lepSeni vsech Teseni pred
ptriddnim do databéze.

INPUT_ERR

Realné cislo vétst
nez 0

Moznéa absolutni chyba
v namérenych vstupnich
thlech. Implicitné 0.

LIMIT
NON_INDEXED
RATIO

Celé cislo, > 0
Celé cislo, > 0

Redlné cislo z in-
tervalu (0; 1]

Tyto 3 nastaveni umoznuji
limitovat pocet vstupnich
dat, které musi splnit
feSeni.

LIMIT specifikuje presny
pocet ktery splnit.

NON_INDEXED  pocet,
kolik splnit nemusi.

RATIO urcuje limit jako
pomér ku poctu vstupt.
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D.

SPECIFIKACE KONFIGURAC(

Pocet nejlepsich  feSeni,
které jsou na  konci
vysledku raznymi zptsoby
upravovany pro nalezeni
jeste lepsich reseni.

Pocet pouzitych proceso-
rovych vlaken. Implicitné
se tolik vlaken, kolik nabizi
procesor.

Zapnuti  moznosti  po
vypoctu najit superbunku
z nejlepsiho TeSeni (stejnd
struktura, mensi objem).

OPTIMIZE Celé cislo, > 0
THREADS Celé cislo, > 0
SUPER_CELL 0,1
ZERO_SHIFT Redlné cislo

Chyba v  naméfenych
uhlech, uréena kon-
stantni hodnotou. Oproti
INPUT_ERR, které speci-
fikuje moznou odchylku,
u kazdé pozorované
difrakce jinou, se specifiko-
vand ZERO_SHIFT pricte
ke kazdému 1hlu.

GRID a MGLS nastaveni

STEP1
STEP2
STEP3
STEP4
STEP5
STEP6
STEPS

Celé¢ ¢islo, > 0

Kazdy krok specifikuje ko-
likrat ma byt délen roz-
sah kazdého z (az 6) pa-
rametria. STEP1 az 3 od-
povidaji délkdm stran a, b,
¢, STEP4 az 6 uhlim «,
B, v. STEPS potom nasta-
vuje hodnotu pro vsSechny
parametry najednou.

102

DELTA _LATTICE Redlné cislo vétsi
DELTA_ANGLE nez 0

Alternativa ke STEPS.
Nastavuje konkrétni hod-
notu, o kterou se pii
kazdém  kroku posune
velikost stran/dhlu.



TREOR nastaveni

MAX.H Celé cislo, >0 Omezeni prohledavané
MAX_K Celé ¢islo, > 0 mnoziny osnov rovin podle
indexi HKL. Kromé jed-
MAX.L Celé cislo, > 0 notlivych indexti je mozné
MAX_SUM Celé &islo, > 0 omezit celkovou sumu.

ITO nastaveni

Q-EPS Redlné c¢islo vétsi Hranicni  hodnota,  pfi
nez 0 které jsou 2 podobné
ohodnocené zény kategori-

zovany jako odlisné

Z_TOP Redlné cislo vétsi Pocet prohledavanych zén
nez 0

DICHOTOMY nastaveni

AXIS_PRECISION Nastaveni velikosti inter-

ANGLE. PRECISION Celé cislo, >0 Galg (délky stran v A,
- respektive velikost thlu),

kdy se zastavi déleni.
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PRILOHA

Testovaci scénare

Podle nésledujicich scénaiu probihalo uzivatelské testovani grafického roz-
hrani. Aplikace na zac¢atku testovani byla ve vychozim stavu, bez otevienych
soubor.

Zakladni prace se soubory

Postupné oteviete soubory ,,davkova_konfigurace.cfg”, ,, vstup.dat®.

Dale otevrete slozku s nadzvem ,,soubory®.

Vytvorte novy konfiguracni soubor ve slozce soubory pojmenovany
"test.cfg”. Soubor muze mit libovolnou sablonu.

Zaviete soubory ,,davkova_konfigurace.cfg* a ,, vstup.dat®.

Préace s pracovni plochou

Ze slozky otevrete pro upravy soubory “konfiguracel.cfg”, "konfi-

7 ”

gurace2.cfg”, "konfigurace3.cfg”.

Kartu pro ,, konfigurace3.cfg” uzavtete.
prrava konfiguracnich souborii

e V soubory , konfiguracel.cfg nastavte nasledujici hodnoty:
— Zarizeni na GPU,
— Grafické API na Vulkan,
— Metodu na MGLS,

Krystalovou soustavu na Triklinickou,

Zbytek hodnot nastavte tak, aby byly ekvivalentni souboru
, konfigurace2.cfg”

e Po provedeni zmény ulozte.

« Navrafte soubor do piivodni podoby a zmény ulozte.
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E. TESTOVACI SCENARE

Pokrocilejsi prace s pracovni plochou
Cilem rozdéleni je zjistit, zdali uzivatel nékteré funkce nezacne pouzivat
z vlastni iniciativy.

o Zaiid'te, aby byly najednou viditelné obsahy obou souborii ,, konfi-
guracel” a ,, konfigurace2“.

e Otevrete soubor ,davkal.cfg” ze slozky. Nastavte plochu tak, aby
byl viditelny obsah soubort , konfiguracel.cfg”, ,, konfigurace2.cfg“
a nového "davkal.cfg”a aby plocha ztstala pouze rozptlend.

— Karta souboru ”davkal.cfg”se otevie v levé poloviné. Cilem
je zaridit, aby uzivatel premistil jednu ze dvou zalozek z levé
poloviny do pravé.

Upraveni davkového souboru

o Nastavte pozadavky na kritéria Msg na 5 a F;, na 10.
« Piifad’te ddvce soubor , konfigurace3.cfg®.

— Snaha je, aby uzivatel priradil pretazenim ze seznamu.
Upraveni datového souboru

e Otevrete pro upravy soubor , vstupl.dat®.
o Zménte format soubory na DAT.

— V dolni ¢asti karty zmeéni uzivatel v combo boxu forméat z DIC
na DAT.

e Opravte soubor, aby odpovidal novému formétu, a zmény ulozte.

— Uzivatel by mél nasledovat cervené podtrzené radky a podle
zminénych chyb upravit soubor.

Spousténi vypoctu

o Spustte vypocet.

— Ukol je zamérné vagni, aby nebyl uzivatel naveden k otevfeni
nové karty a co nejobecnéji se snazil zjistit, kde se d& vypocet
spustit.

o Jako vstup zvolte soubor "vstup.txt”. Vyberte libovolnou vhodnou
konfiguraci.

— Cilem je, aby se uzivatel pokusil vyuzit Ssablony a z nich vybral
vhodnou konfiguraci. Pripadné zdali se pokusi soubor vybrat

ze seznamu nebo z filesystému.

o Spustte vypocet, a nisledné jej zastavte.
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ijravy Sablon

o Pridejte soubor konfiguracel.cfg do Sablon.
« Spustte stejny vypocet se Sablonou Testovaci Sablona 1.

¢ Odeberte ze seznamu Sablonu Testovaci sablona A.
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PRILOHA F

Obsah prilozeného média

license.tXt ....cvviiiiennnnnnn. licence pouzitého obsahu tietich stran
ST o o PO adresar se zdrojovym kédem aplikace
bin.......... adresar se spustitelnou verzi aplikace pro systém Windows
text

zdrojovy kod prace ve formatu INTEX
......... text prace ve formatu PDF
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