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Prohlášeńı
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České vysoké učeńı technické v Praze
Fakulta informačńıch technologíı
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Abstrakt

Tato práce se zabývá zpracováńım dat źıskaných pomoćı metody práškové
difrakce. Konkrétně se zabývá jednou z metod indexace těchto dat, ITO.
Práce obsahuje základńı pojmy z oblasti krystalografie a s ńı spjatou metodou
práškové difrakce. Dále obsahuje popis metody ITO a také jej́ı implementace
do programu ParaCell a výsledky jej́ıho testováńı.

Kĺıčová slova Krystalografie, Prášková difrakce, OpenMP

Abstract

The main topic of this thesis is the processing of data obtained through powder
diffraction. In particular, this thesis focuses on the ITO method. This the-
sis contains basic crystallographic terminology and that of a related method
called powder diffraction. Furthermore, it contains a description of the ITO
method, its implementation in the ParaCell program and test results of said
implementation.

Keywords Crystallography, Powder diffraction, OpenMP
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4.7.2 Paralelizace úpravy zón . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28
4.7.3 Paralelizace kombinace zón . . . . . . . . . . . . . . . . 29

5 Testováńı 31
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5.1 Čas běhu pro r̊uzné hodnoty Ztop . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36
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Úvod

Lidé se odjakživa snaž́ı porozumět světu, ve kterém žij́ı. Mezi to patř́ı i např.
určováńı vlastnost́ı látek a mezi ty patř́ı mj. i jejich struktura. Tato práce
se zabývá strukturou krystalických látek, konkrétně parametry jejich krys-
talových mř́ıžek. Zkoumá tak pravidelnost a periodicitu, která se přirozeně
vysktyuje téměř všude v př́ırodě a zejména právě v krystalických látkách.

K určováńı parametr̊u krystalových mř́ıžek využ́ıvá dat źıskaných pomoćı
metody zvané prášková difrakce. Ty obsahuj́ı záznamy o úhlech, pod kterými
se od nějaké krystalické látky ve formě prášku odrazily nejintenzivněǰśı pa-
prsky rentgenového zářeńı (odtud prášková difrakce). Z těchto úhl̊u jsou pak
pomoćı r̊uzných metod vypoč́ıtány parametry krystalické látky, jej́ıž vzorek
byl podroben právě práškové difrakci.

Tato práce se zaměřuje na jednu z metod indexace těchto dat, konkrétně
metodu ITO. Metoda ITO byla navržena J. W. Visserem v roce 1969 v jeho
článku. Ćılem je integrace této metody do programu ParaCell. Tento program
slouž́ı právě k indexaci dat z práškové difrakce a tedy k určováńı parametr̊u
krystalových mř́ıžek daných látek. K tomuto účelu je v ParaCellu již imple-
mentováno několik metod.

1





Kapitola 1
Základńı pojmy a ćıle práce

Tato kapitola obsahuje základńı pojmy z krystalografie a daľśı pojmy už́ıvané
v této práci.

1.1 Ćıle práce

Hlavńım ćılem této práce, jak už jej́ı název napov́ıdá, je implementace metody
ITO do programu ParaCell, což je program pro indexaci krystalických látek
z dat źıskaných pomoćı práškové difrakce.

1.2 Skupenstv́ı látek

Obvykle rozlǐsujeme 3 základńı látková skupenstv́ı:

• pevné

• kapalné

• plynné

Někdy se jako 4. druh skupenstv́ı uvád́ı plazma.

1.2.1 Pevné látky

Informace o pevných látkách jsou čerpány z [6]. Pevné látky rozdělujeme
na amorfńı a krystalické. Rozd́ılem mezi těmito dvěma typy je pravidelnost
uspořádáńı částic látky.

U amorfńıch látek lze pozorovat pravidelnost přibližne do 10 nm.
Krystalické látky dále děĺıme na monokrystaly a polykrystaly. V monokrys-

talu se uspořádáńı částic periodicky opakuje. Polykrystal se skládá z mnoha
krystal̊u (též zrn) s rozměry od 10 µm do několika mm. Jednotlivá zrna maj́ı
periodickou struktura, jsou v̊uči sobě však náhodně orientována.
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1. Základńı pojmy a ćıle práce

1.3 Krystalografie

Krystalografie je věda, která se zabývá pevnými krystalickými látkami a jejich
strukturou. Informace v této sekci jsou čerpány z [7] a [1].

1.3.1 Krystal

Krystal je periodicky se opakuj́ıćı struktura částic. Při abstrakci se použ́ıvá
tzv. ideálńı krystal, který je nekonečný a jeho struktura se tedy periodicky
opakuje do nekonečna. Reálné krystaly však nejsou ideálńı krystaly, můžou se
lǐsit např. z těchto d̊uvod̊u:

• Jejich struktura je konečná, tedy ohraničená, což narušuje periodicitu.

• V některých částech krystalu může docházet k nahrazeńı atomy jiných
prvk̊u.

• Během vzniku krystalu mohou vznikat r̊uzné poruchy v jeho krystalové
struktuře.

1.3.2 Krystalová mř́ıžka

Krystalová mř́ıžka je zp̊usob abstrakce periodicity částic v rámci ideálńıho
krystalu. Je charakterizována 6 parametry a, b, c, α, β, γ, kde a, b, c jsou délky
vektor̊u a⃗, b⃗, c⃗ a α, β, γ úhly sv́ırané mezi nimy (α označuje úhel mezi b⃗ a c⃗ atd.).
Periodicita je tak vyjádřena jako přič́ıtáńı celoč́ıselných násobk̊u vektor̊u a⃗, b⃗, c⃗
k počátku. Body, které lze takto vyjádřit (i⃗a + jb⃗ + kc⃗; i, j, k ∈ Z), označ́ıme
mř́ıžové body.

Úhly α, β, γ jsou tradičně uváděny ve stupńıch a parametry a, b, c v jed-
notkách Å (Ångström, 1 Å = 0,1 nm).

1.3.2.1 Základńı buňka

Jako základńı buňka se označuje rovnoběžnostěn vyhraničený 8 sousedńımi
mř́ıžovými body. Parametry daného rovnoběžnostěnu odpov́ıdaj́ı mř́ıžovým
parametr̊um, tedy má délky stran a, b, c a úhly sv́ırané mezi nimy α, β, γ.
V ideálńım krystalu je d́ıky dokonalé periodicitě obsah každé základńı buňky
identický a lǐśı se tedy pouze pozićı v prostoru. Objem základńı buňky znač́ıme
V a mysĺıme j́ım objem daného rovnoběžnostěnu. Obrázek 1.1 ilustruje př́ıklad
základńı buňky.

1.3.2.2 Bravaisovy typy mř́ıžek

Typicky děĺıme mř́ıžky na 14 typ̊u, označované Bravaisovy typy. Pro účely
této práce je slouč́ıme do těchto 7 základńıch typ̊u mř́ıžek:

• triklinická: a ̸= b ̸= c

4



1.3. Krystalografie

Obrázek 1.1: Př́ıklad základńı buňky (převzaté z [1])

• monoklinická: a ̸= b ̸= c, α = γ, β > 90◦

• ortorombická: a ̸= b ̸= c, α = β = γ = 90◦

• tetragonálńı: a = b ̸= c, α = β = γ = 90◦

• hexagonálńı: a = b ̸= c, α = β = 90◦, γ = 120◦

• romboedrická: a = b = c, α = β = γ ̸= 90◦

• kubická: a = b = c, α = β = γ = 90◦

1.3.3 Mř́ıžová rovina a osnova rovin

Mř́ıžová rovina je rovina, která je jednoznačně dána 3 r̊uznými body z krys-
talové mř́ıžky a reprezentuje tak řez např́ıč krystalem. Množiny mř́ıžových
rovin, které jsou navzájem rovnoběžné, a pro každé 2 sousedńı roviny v nich
plat́ı, že maj́ı mezi sebou stejnou vzdálenost d, označujeme jako osnovu rovin.

K označeńı osnov rovin se použ́ıvaj́ı Millerovy indexy, tj. 3 celá č́ısla
označovaná jako h, k a l. Osnova rovin hkl obsahuje mř́ıžové roviny, které jsou
rovnoběžné s rovinou, která prot́ıná 3 body určené vektory a⃗

h , b⃗
k a c⃗

l . Pokud je
1 nebo 2 z hodnot h, k, l rovno 0, pak jsou roviny rovnoběžné s odpov́ıdaj́ıćımi
vektory a⃗, b⃗, c⃗ resp. Ukázky těchto rovin jsou pro ilustraci na obrázku 1.2.

1.3.4 Reciproká mř́ıžka

Reciproká mř́ıžka se zavád́ı kv̊uli zjednodušeńı některých výpočt̊u a inter-
pretaci některých experiment̊u. Reciprokou mř́ıžku tvoř́ı body, které lež́ı na
normálových vektorech osnov rovin hkl ve vzdálenosti 1

dhkl
(inverzńı hodnota

vzdálenosti d mezi sousedńımi rovinami v osnově hkl). Každý bod tak re-
prezentuje vlastnosti jednotlivých osnov rovin, konkrétně jejich orientaci a
vzdálenost dhkl.
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1. Základńı pojmy a ćıle práce

Obrázek 1.2: Př́ıklad rovin hkl (převzaté z [2])

Reciproká mř́ıžka je charakterizována obdobně jako krystalová mř́ıžka 6
parametry označovanými a∗, b∗, c∗, α∗, β∗, γ∗, kde a∗, b∗, c∗ jsou délky vektor̊u
a⃗∗, b⃗∗, c⃗∗ a α∗, β∗, γ∗ úhly sv́ırané mezi nimy. Plat́ı následuj́ıćı vztahy:

a⃗∗ = b⃗ × c⃗

V
, a∗ = 1

d100
= bc sin α

V
, cos α∗ = cos β cos γ − cos α

sin β sin γ

b⃗∗ = a⃗ × c⃗

V
, b∗ = 1

d010
= ac sin β

V
, cos β∗ = cos α cos γ − cos β

sin α sin γ

c⃗∗ = a⃗ × b⃗

V
, c∗ = 1

d001
= ab sin γ

V
, cos γ∗ = cos α cos β − cos γ

sin α sin β

Dále plat́ı:
a⃗b⃗∗ = a⃗c⃗∗ = b⃗a⃗∗ = b⃗c⃗∗ = c⃗a⃗∗ = c⃗b⃗∗ = 0

tedy vektory b⃗ a c⃗ jsou kolmé na vektor a⃗∗ atd. To je celkem zřejmé vzhledem
k tomu, že rovina procházej́ıćı osami b⃗ a c⃗ je rovnoběžná s rovinami z osnovy
s hkl indexy 100. Jejich normálový vektor je tedy kolmý na oba tyto vektory.

Jednotlivé body reciproké mř́ıžky lze pak vyjádřit jako součet ia⃗∗+jb⃗∗+kc⃗∗

kde i, j, k ∈ Z
Pro jednotlivé typy mř́ıžek lze pak vyjádřit 1

d2
hkl

následovně pomoćı hkl a
jejich př́ımých parametr̊u:

• triklinická:

(h2

a2 sin2 α + k2

b2 sin2 β + l2

c2 sin2 γ + 2kl

bc
(cos β cos γ − cos α)+

+2lh

ca
(cos γ cos α − cos β) + 2hk

ab
(cos α cos β − cos γ)

• monoklinická:
h2

a2 sin2 β
+ k2

b2 + l2

c2 sin2 β
− 2hl cos β

ac sin2 β

• ortorombická:
h2

a2 + k2

b2 + l2

c2

6
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• tetragonálńı:
h2 + k2

a2 + l2

c2

• hexagonálńı:
4

3a2 (h2 + k2 + hk) + l2

c2

• romboedrická:

1
a2 ((h2 + k2 + l2) sin2 α + 2(hk + kl + lh)(cos2 α − cos α)

1 + 2cos3α − 3 cos2 α
)

• kubická:
(h2 + k2 + l2) 1

a2

1.4 Prášková difrakce

Informace v této sekci jsou čerpány z [7] a [1].
Prášková difrakce je metoda použ́ıvaná pro určeńı parametr̊u krystalové

mř́ıžky nějakého reálného krystalu. Při této metodě je použ́ıvána krystalická
látka v práškové formě, efektivně tedy ve formě mnoha velmi malých krystal̊u,
které jsou r̊uzně orientovány (polykrystal). Na tento prášek je vyśıláno zářeńı
s dostatečně krátkou vlnovou délkou (např. nejčastěji je to rentgenové zářeńı) a
je sledováno a zaznamenáno, pod jakými úhly dopadá nejintenzivněǰśı zářeńı.
V takovém př́ıpadě totiž docháźı ke konstruktivńı interferenci (tj. počátky vln
odražených paprsk̊u jsou od sebe vzdáleny nějaký násobek jejich vlnové délky
a maj́ı stejný směr, což vede ke zvýšeńı amplitudy těchto vln) 2 nebo v́ıce
odrážených paprsk̊u.

Při použit́ı krystalické látky ve formě prášku je tedy vzhledem k velkému
počtu jednotlivých krystal̊u velmi pravděpodobné, že bude obsahovat krystaly
správně orientované pro pozorováńı tohoto jevu.

1.4.1 Rentgenové zářeńı

Podle [8] rentgenové zářeńı je elektromagnetické zářeńı s vlnovou délkou od
10−12m do 10−8m. Vzniká při dopadu rychle se pohybuj́ıćıch elektron̊u na
povrch kovové elektrody. Rentgenové zářeńı bylo objeveno v roce 1895 W. C.
Röntgenem, když studoval výboje v plynech.

Podle [9] při práškové difrakci je nejčastěji použ́ıvaná měděná elektroda,
která vytvář́ı paprsky s vlnovou délkou 1,5418 Å.

1.4.2 Bragg̊uv zákon

Bragg̊uv zákon popisuje podmı́nky, kdy docháźı ke konstruktivńı interferenci
při odrazech rentgenového zářeńı v krystalu.

7



1. Základńı pojmy a ćıle práce

1.4.2.1 Odvozeńı braggovy rovnice

Obrázek 1.3: Odrážeńı paprsku (převzaté z [3])

A

B

C

C'

d

θ θ
θ

Na obrázku 1.3 lze vidět odražené paprsky. Podle bod̊u A, B, C, C ′ na
obrázku odvod́ıme, za jakých podmı́nek docháźı ke konstruktivńı interferenci.
Ta nastane, když oba paprsky uraźı stejnou vzdálenost. Tedy pokud:

AB + BC − AC ′ = nλ

kde n je nějaké kladné celé č́ıslo a λ je vlnová délka paprsku. Tedy pokud je
rozd́ıl vzdálenosti paprsk̊u rovný nějakému násobku vlnové délky. Lze odvodit
následuj́ıćı:

AB = BC = d

sin θ

AC = 2d

tg θ

Z toho plyne:
AC ′ = AC cos θ = 2d

sin θ
cos2 θ

Tedy nakonec:

nλ = d

sin θ
− 2d

sin θ
cos2 θ = d

sin θ
(1 − cos2 θ) = 2d sin θ

T́ım jsme dospěli k braggově rovnici:

nλ = 2d sin θ (1.1)

V rovnici 1.1 nλ označuje nějaký celý násobek vlnové délky použitého paprsku,
d označuje vzdálenost mezi rovinami odrazu hkl a θ je úhel odrazu. Z této
rovnice se dále odvozuje a označuje hodnota Q:

Q = 1
d2 = (2 sin θ

λ
)2 (1.2)
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1.4. Prášková difrakce

Proměnnou n lze bez újmy na obecnosti z rovnice vypustit.
Q hodnoty jsou d̊uležité kv̊uli možnosti jednoduchého výpočtu z parametr̊u

reciproké mř́ıžky z následuj́ıćı rovnice:

Qhkl = 1
d2

hkl

= h2A + k2B + l2C + klD + hlE + hkF (1.3)

kde:

A = a∗2, B = b∗2, C = c∗2, D = b∗c∗ cos α∗, E = a∗c∗ cos β∗, F = a∗b∗ cos γ∗

1.4.3 Difrakčńı záznam

Difrakčńı záznam reprezentuje výsledky provedené práškové difrakce. Zpra-
vidla obsahuje úhly 2θ, pro které dosáhla intenzita dopadlého rentgenového
zářeńı nějaké požadované minimálńı hodnoty, a př́ıslušné intenzity. Typicky
záznam obsahuje okolo 20 hodnot 2θ. Tyto jednotlivé hodnoty pak obvykle
označujeme jako reflexe.

Na obrázku 1.4 lze vidět obraz difrakce. Levý obrázek ilustruje difrakci
pomoćı monokrystalu. Pravý obrázek pak ilustruje práškovou difrakci. V mo-
nokrystalu docháźı difrakćı k bodovému vzoru. V polykrystalu jsou pak tyto
body rozprostřeny do kruh̊u.

Obrázek 1.4: Př́ıklad difrakce (převzaté z [4])

Z těchto obraz̊u se pak źıskávaj́ı hodnoty intenzit zp̊usobem ilustrovaným
obrázky 1.5. Vybere se část difrakčńıho obrazu a podle ńı se vypočtou in-
tenzity v př́ıslušných mı́stech tg 2θ, které lze pak vynést do grafu jako je
ilustrováno na obrázku 1.6. Z tohoto grafu lze pak vyč́ıst hodnoty 2θ, kde
docháźı k nejvyšš́ım relativńım intenzitám. Takto źıskané hodnoty se pak sta-
nou součást́ı difrakčńıho záznamu.
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1. Základńı pojmy a ćıle práce

Obrázek 1.5: Převod difrakčńıho obrazu na intenzity (převzaté z [5])

Obrázek 1.6: Př́ıklad difrakce (převzaté z [5])

1.4.4 Indexace

Indexaćı difrakčńıho záznamu se rozumı́ výpočet parametr̊u základńı buňky a
tedy krystalové mř́ıže nějaké krystalické látky z dat jej́ıho difrakčńıho záznamu.
K tomuto účelu bylo vyvinuto několik metod. Mezi tyto metody patř́ı např.
Treor, Dicvol, McMaille a také metoda ITO, na kterou se zaměřuje tato práce.
Metoda ITO je podrobně popsána v následuj́ıćı kapitole.

Při indexaci hledáme pro jednotlivé typy mř́ıžek následuj́ıćı př́ımé para-
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metry (nebo jim odpov́ıdaj́ıćı reciproké parametry):

• triklinická: a, b, c, α, β, γ

• monoklinická: a, b, c, β

• ortorombická: a, b, c

• tetragonálńı: a, c

• hexagonálńı: a, c

• romboedrická: a, α

• kubická: a

1.4.4.1 Metoda TREOR

Metoda Treor je popsána v [10]. Zjednodušeně metoda postupuje následovně.
Systematicky přǐrazuje určitému počtu (odpov́ıdaj́ıćı počtu hledaných para-
metr̊u pro daný typ mř́ıžky) reflex́ı v záznamu r̊uzné kombinace hkl index̊u
z předem stanovené množiny. T́ım po dosazeńı do rovnice 1.3 źıská soustavy
lineráńıch rovnic, jejichž řešeńı vede k źıskáńı kandidát̊u na parametry krys-
talové mř́ıžky.

Tedy máme rovnice ve tvaru:

Qhkl = h2x1 + k2x2 + l2x3 + hkx4 + hlx5 + klx6

T́ım źıskáme matici M (vyplněná indexy u neznámých x1 . . . x6). Dále máme
vektor neznámých X⃗ = (x1 . . . x6)T a vektor př́ıslušej́ıćıch Q hodnot Q⃗ =
(Q1 . . . Q6)T, kde Q1 . . . Q6 jsou vybrané reflexe (typicky z nejmenš́ıch hodnot
2θ v záznamu). Řeš́ıme tedy rovnici:

MX⃗ = Q⃗

Řešeńım je tedy:
X⃗ = M−1Q⃗

Dosazováńım r̊uzných kombinaćı hkl index̊u z předem určené množiny a vy-
braných Q hodnot do této rovnice pak źıskáme kandidáty na řešeńı.

1.4.4.2 Metoda DICVOL

Metoda Dicvol podle [11]. Jej́ı princip spoč́ıvá v práci s intervaly možných
hodnot pro jednotlivé parametry krystalové mř́ıžky. Pokud interval mř́ıžky
z daného intervalu dokáž́ı vysvětlit všechny reflexe, rozděĺı se interval na dva
(dichotomie), jinak se zahod́ı. Takto se postupuje rekurzivně dále s novou
množinou interval̊u.
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1. Základńı pojmy a ćıle práce

Tedy např. můžeme řešit kubickou soustavu v př́ımých parametrech mř́ıžky.
Máme interval hodnot parametru a, označme krajńı hodnoty tohoto intervalu
amin, amax. Pomoćı rovnice pro výpočet źıskáme krajńı hodnoty Q, které in-
terval pokrývá.

Q1 = h2 + k2 + l2

a2
min

Q2 = h2 + k2 + l2

a2
max

Do rovnice dosazujeme př́ıpustné parametry hkl a ukládáme nejmenš́ı a největš́ı
nalezené Q hodnoty jako Qmin a Qmax resp. Pokud pro všechny Q hodnoty
v záznamu plat́ı, že:

Qmin − ϵ < Q < Qmax + ϵ

poté prohláśıme interval za př́ıpustný a dále ho děĺıme. V opačném př́ıpadě
interval zahod́ıme.

Podobně můžeme pracovat i v prostoru reciprokých parametr̊u mř́ıžky.

1.4.4.3 Grid Search

Dále je také možné problém řešit také např. pomoćı systematického pro-
hledáváńı parametr̊u mř́ıžky (př́ımých nebo i reciprokých parametr̊u), tzv.
Grid search. To se realizuje tak, že pro každý z parametr̊u se urč́ı nějaký in-
terval a krok mezi hodnotami v tomto intervalu. Řešeńı se pak hledá mezi
všemi kombinacemi možných hodnot parametr̊u, které jsou voleny z daných
interval̊u, v rozmeźı daného kroku.

1.4.4.4 de Wolffovo kritérium M20

K vyhodnoceńı kvality potenciálńıch řešeńı lze použ́ıt r̊uzná kritéria. Jedńım
z nich je např. de Wolffovo kritérium popsané v [12], označované M20.

M20 = Q20
|∆2θ|N20

(1.4)

Q20 označuje Q hodnotu 20. reflexe v daném difrakčńım záznamu, N20 označuje
počet vypočtených teoretických reflex́ı odpov́ıdaj́ıćıch naměřeným až do Q20
a |∆2θ| je pr̊uměrný rozd́ıl mezi naměřenými a vypočitanými reflexemi.

Podle de Wolffa se hodnoty M20 pro kvalitńı difrakčńı záznamy pohybuj́ı
mezi hodnotami 20 až 60. Dále pokud je neoindexovaných reflex́ı nejvýše 2 a
hodnota M20 je větš́ı než 10, je rozumné považovat řešeńı za možné správné.
Hodnoty menš́ı než 6 jsou dobrým d̊uvodem k pochybováńı o správnosti řešeńı.
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1.4.4.5 FN index

Druhým kritériem pro ohodnoceńı kvality řešeńı je Smith̊uv a Snyder̊uv FN

index popsaný v [13]. Poč́ıtá se následuj́ıćım zp̊usobem:

FN = N

|∆2θ|Nc
(1.5)

kde N je počet naměřených reflex́ı, Nc je počet možných vypoč́ıtaných re-
flex́ı až do hodnoty reflexe s indexem N a |∆2θ| je pr̊uměrný rozd́ıl mezi
naměřenými a vypoč́ıtanými teoretickými hodnotami reflex́ı.

Podle Smitha a Snydera je FN index vhodněǰśı k řazeńı vypoč́ıtaných řešeńı
od nejlepš́ıho k nejhorš́ımu, než M20.

1.5 Paralelńı zrychleńı

Jako zrychleńı S(n) v kontextu paralelńıho výpočtu chápeme poměr doby
výpočtu s použit́ı jednoho vlákna ku době paralelńıho výpočtu. Poč́ıtáme tedy
takto:

S(n) = T1
Tn

kde T1 je doba výpočtu jednoho vlákna a Tn je doba výpočtu při použit́ı n
vláken. Pokud plat́ı, že S(n) = Θ(n) pak mluv́ıme o lineárńım zrychleńı.

1.6 Metoda nejmenš́ıch čtverc̊u

Informace o této metodě jsou čerpány z [14]. Metoda nejmenš́ıch čtverc̊u je me-
toda aproximace řešeńı soustav rovnic, které maj́ı v́ıce rovnic než neznámých.
Pro účely této práce se zaměř́ıme na lineárńı metodu nejmenš́ıch čtverc̊u.
Máme tedy soustavu lineárńıch rovnic:

Xβ⃗ = y⃗

Naš́ım ćılem je potom minimalizovat kvadratickou chybu (odtud název metoda
nejmenš́ıch čtverc̊u):

||Xβ⃗ − y⃗||2

Metoda lineárńıch nejmenš́ıch čtverc̊u má přesné analytické řešeńı β⃗′ (tedy za
předpokladu, že matice XTX má inverzi) a t́ım je:

β⃗′ = (XTX)−1XTy⃗
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Kapitola 2
Metoda ITO

Tato práce vycháźı z metody ITO popsané v [15]. Následuj́ıćı kapitola obsahuje
volný překlad z tohoto článku. Metoda vycháźı z rovnice 1.3.

Základem metody je uvažováńı osnovy rovin hkl, kde jedno z h, k, nebo l
je rovné 0. Rovnice 1.3 se pak redukuje na:

Qm,n = m2Q′ + n2Q′′ + mnR (2.1)

kde m a n může odpov́ıdat libovolné dvojici z h, k, l a Q′, Q′′, R pak od-
pov́ıdaj́ıćım proměnným A . . . F .

Úpravou rovnice 2.1 źıskáme rovnost pro R:

R = (Qm,n − m2Q′ − n2Q′′)/mn (2.2)

2.1 Hledáńı zón

Za Q′ a Q′′ postupně dosazujeme do rovnice 2.2 všechny možné naměřené
Q hodnoty. Pro každou z těchto dvojic nalezneme potenciálńı hodnoty R
následuj́ıćım zp̊usobem. Pro několik kladných celých hodnot m a n dosad́ıme
do rovnice za Qm,n naměřené Q hodnoty a ulož́ıme si absolutńı hodnotu
|R| (stač́ı uvažovat pouze absolutńı hodnotu, jelikož m nebo n může být
i záporné). Hodnoty |R|, které se pro danou dvojici vyskytuj́ı opakovaně,
ulož́ıme společně s danou dvojićı Q′ a Q′′ jako jednu z možných zón. Uvažujeme
pouze hodnoty, které se opakuj́ı alespoň r-krát, kde r je nějaká konstanta.

Vzhledem k nepřesnostem při měřeńı Q hodnot nelze předpokládat, že
spoč́ıtané |R| hodnoty si budou přesně rovny, proto je potřeba přidat nějakou
toleranci. Původńı článek navrhuje např. vynásobit |R| nějakou kladnou kon-
stantou, zaokrouhlit na nejbližš́ı celé č́ıslo a poté uvažovat hodnoty za rovné,
pokud rozd́ıl těchto hodnot je menš́ı než nějaká daľśı konstanta.
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2.2 Úprava nalezených zón

Takto nalezené zóny, tedy trojice Q′, Q′′ a R, jsou následně upraveny podle
následuj́ıćıch pravidel:

• Pokud Q′ = Q′′:

Q′ = 2Q′ − R

4 , Q′′ = 2Q′′ + R

4 , R = 0

• Pokud R = Q′:

Q′ = Q′ + R

8 , Q′′ = Q′′ − Q′ + R

8 , R = 0

• Pokud R = Q′′:

Q′ = Q′ − Q′′ + R

8 , Q′′ = Q′′ + R

8 , R = 0

• Pokud R > Q′:

Q′ = Q′, Q′′ = Q′ + Q′′ − R, R = 2Q′ − R

Parametry upravených zón jsou nadále vylepšeny pomoćı metody nejmenš́ıch
čtverc̊u. Tedy pro hodnoty m a n, pro které je vypočtená hodnota Qm,n v to-
leranci nějaké naměřené hodnoty Q, minimalizujeme chybu (Qm,n − Q)2.

Dále je pro všechny zóny vypočtena pravděpodobnost, že byly nalezeny
náhodou, která je použita pro kvalitativńı ohodnoceńı dané zóny. Označ́ıme
tuto pravděpodobnost C a poč́ıtáme následuj́ıćım zp̊usobem:

C = Nc!
No!(Nc − No)!p

No(1 − p)Nc−No (2.3)

kde No je počet dvojic m a n, pro které vypočtená hodnota Qm,n je v toleranci
nějaké naměřené hodnoty Q, a Nc je celkový počet testovaných dvojic m a n.
Dále p = N2ϵ

Qmax
, kde N je počet naměřených Q hodnot a ϵ je tolerance kdy

naměřené a vypoč́ıtané Q hodnoty považujeme za identické. Inverzńı hodnotu
této pravděpodobnosti 1

C označ́ıme jako kvalitu dané zóny.

2.3 Kombinace zón

Pro všechny dvojice zón, které dosahuj́ı nějaké požadované podmı́nky na jejich
kvalitu 1

C , se pokuśıme naj́ıt jejich pr̊unik a tedy parametry A . . . F . To je
provedeno tak, že pro každou zónu jsou spoč́ıtány 4 nejmenš́ı Q hodnoty,
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konkrétně Q′, Q′′, Q′ + Q′′ − R, Q′ + Q′′ + R. Tyto hodnoty jsou porovnány.
Pokud je nalezena společná Q hodnota, lze definovat pr̊unik těchto zón jako:

A = Qc, B = Q1,1, C = Q2,1, E = Qc + Q2,1 − Q2,2, F = Qc + Q1,1 − Q1,2

kde Qc je nalezená společná hodnota, Q1,1, Q2,1 jsou nejmenš́ı Q hodnoty 1.
a 2. zóny r̊uzné od Qc, obdobně Q1,2, Q2,2 jsou 2. nejmenš́ı hodnoty r̊uzné od
Qc.

Dále je nutné dopoč́ıtat parametr D. Ten je spoč́ıtán obdobným zp̊usobem
jako R, ale z upravené rovnice 1.3:

D = (Q − h2A − k2B − l2C − hlE − hkF )/(kl) (2.4)

Za hodnoty h, k, l dosazujeme:

h ∈ ⟨−2, 2⟩, k ∈ {−2, −1, 1, 2}, l ∈ {1, 2}

Jako vhodné kandidáty pro hodnotu D uvažujeme určitý počet nejv́ıce se
opakuj́ıćıch hodnot D při dosazeńı všech možných trojic h, k, l do rovnice 2.4.

Na závěr jsou provedeny tyto úpravy:

• Pokud A = B a F = 0:

A′ = A + B − F

4 , B′ = A + B + F

4 , C ′ = C,

D′ = D − E

2 , E′ = D + E

2 , F ′ = 0

• Pokud F = A nebo F = B:

A′ = A

4 , B′ = B − A

4 , C ′ = C, D′ = D − E

2 , E′ = E

2 , F ′ = 0

Obdobně pak pro kombinace A, C, E a B, C, D.

2.4 Návrh potenciálńıch vylepšeńı algoritmu

Byly navrženy celkem 4 relativně výrazné změny k možnému zlepšeńı kvality
výstupu.

2.4.1 Vı́ce hodnot pro parametry Q′ a Q′′

Vylepšeńım oproti originálńımu algoritmu je, že za Q′ a Q′′ se při hledáńı
parametr̊u Q′, Q′′ a R dosazuj́ı kromě naměřených Q hodnot také hodnoty
Q
4 , Q

9 a Q
16 . To protože některé difkrakčńı záznamy neobsahuj́ı reflexe rovin

hkl typu 001 atp. Mohou ale obsahovat např. reflexe 002, z tohoto d̊uvodu má
smysl uvažovat hodnoty Q

4 atd.
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2.4.2 Změna výpočtu kvality zón

Dále je vzhledem k povaze ohodnoceńı zón možný výskyt zón se stejným ohod-
noceńım, což vede ke kolizi při výběru nejlepš́ıch zón ke kombinaci. Návrhem
je úprava funkce pro výpočet ohodnoceńı na jednu z těchto 3 možnost́ı:

1
C1

= 1
1 + e− 1

∆Q

1
C

1
C2

= No + 1
1 + e− 1

∆Q

1
C3

= No − 1
|Q′ + Q′′ + R|

kde ∆Q označuje pr̊uměrný rozd́ıl naměřených Q hodnot difrakčńıho záznamu
od hodnot vypočtených pomoćı parametr̊u dané zóny. Nápad za hodnotou 1

C1
je jednoduché přeškálováńı p̊uvodńı hodnoty tak, aby zóny, které v́ıce od-
pov́ıdaj́ı záznamu měli lepš́ı skóre. Druhá možnost je obdobná, základem je
však namı́sto pravděpodobnosti nalezeńı zóny s daným počtem No vypočtených
Q hodnot př́ımo jejich počet No. Obdobně ve třet́ı možnosti, ta však namı́sto
nepřesnosti v rozd́ılu naměřených a vypočtených Q hodnot penalizuje malé
hodnoty Q′ a Q′′ a R, které vedou na větš́ı délky os krystalové mř́ıžky resp.
úhl̊u mezi nimi. Jinými slovy, při stejné kvalitě zón tak preferujeme ty, co
vedou na menš́ı objem výsledné základńı buňky.

2.4.3 Jiné úpravy nalezených zón

Při úpravě zón se provád́ı změna pokud A = B a F neńı rovné 0, tzn.
pokud jsou 2 osy krystalové mř́ıže stejně dlouhé a nejsou na sebe kolmé.
Některé minerály však takové parametry mř́ıže maj́ı (viz. např. záznamy Ko-
garkoite 0000305 a Loweite 0000200 v databázi dostupné z [16]). Obdobně
se provád́ı změna při finálńı úpravě parametr̊u celé krystalové mř́ıžky pokud
A = B a F neńı rovné 0. Návrhem je tedy tyto změny neprovádět.

Daľśım návrhem je opět změna při úpravě zón. V př́ıpadě Q > R bude pro-
vedena změna inspirovaná procesem kombinace zón. Obdobně jsou spoč́ıtány
4 nejmenš́ı Q hodnoty Q′, Q′′, Q′ + Q′′ − R, Q′ + Q′′ + R. Označ́ıme-li tyto
hodnoty Q1 až Q4, potom:

Q′ = Q1, Q′′ = Q2, R = |Q1 + Q2 − Q3|

2.4.4 Návrh pro př́ıpad méně kvalitńıch dat

Algoritmus velmi záviśı na vstupńıch datech a jejich kvalitě. To by do určité
mı́ry mohlo být kompenzováno uvažováńım hodnot Q − ϵ a Q + ϵ, kde ϵ je
nějaká konstanta, jako kandidáty pro Q′ a Q′′ při hledáńı zón. V př́ıpadném
spojeńı s návrhem 2.4.1 budeme uvažovat nav́ıc následuj́ıćı hodnoty:
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• Q − ϵ, Q + ϵ

• Q−ϵ
4 , Q+ϵ

4

Použit́ı v́ıcero by př́ılǐs negativně ovlivnilo dobu výpočtu.
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Kapitola 3
ParaCell a použité softwarové

technologie

ParaCell je nástroj pro indexaci dat práškové difrakce, dostupný z [17]. Jeho
hlavńımi autory jsou doc. Ing. Ivan Šimeček, Ph.D., vedoućı této práce a
Ing. Jan Rohĺıček, Ph.D., oponent práce. Je vyv́ıjen tak, aby byl multiplat-
formńı, v́ıcevláknový a kde je možné využ́ıval technolgii CUDA pro výpočet
na grafické kartě. Aktuálńı verze ParaCellu obsahuje algoritmy MGLS, DI-
CVOL, TREOR a Grid search. Ćılem této práce je rozš́ı̌rit ParaCell o metodu
ITO. Tyto metody, kromě MGLS, byly popsány v předchoźıch kapitolách.

3.1 Struktura ParaCellu

Implementaci ParaCellu lze rozdělit do 3 hlavńıch modul̊u. Prvńı modul se
stará o čteńı vstupńıch dat a konfiguračńıho souboru. Druhým jsou pak im-
plementace r̊uzných metod, které ze vstupńıch dat vypoč́ıtaj́ı kandidáty krys-
talové mř́ıžky odpov́ıdaj́ıćı vstupńım dat̊um. Třet́ı modul pak tyto kandidáty
vyhodnot́ı. Vyhodnoceńı může proběhnout pomoćı CPU nebo GPU.

3.2 Vstup a výstup programu

Vstupem každého běhu programu je soubor s daty difrakčńıho záznamu a
konfiguračńı soubor. Konfiguračńı soubor je textový soubor obsahuj́ıćı řádky
ve tvaru parametr=hodnota. Lze pomoćı něho např. zvolit algoritmus, který
bude použit, nastavit počet vláken nebo parametry použitého algoritmu. Také
je potřeba v konfiguračńım souboru nastavit ćılový typ hledané krystalové
mř́ıžky.

Výstupem programu je pak textový soubor obsahuj́ıćı výpis nalezených
řešeńı, konkrétně parametry krystalové mř́ıžky, objem základńı buňky a hod-
noty M20 a FN index̊u. Dále obsahuje pro určitý počet nejlepš́ıch řešeńı po-
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drobný přehled obsahuj́ıćı hkl indexy, které odpov́ıdaj́ı jednotlivým reflex́ım
v záznamu, a odchylky vypočtených reflex́ı od naměřených.

3.3 OpenMP

Informace o OpenMP jsou čerpány z [18]. OpenMP umožňuje paralelizaci
C, C++ kódu pomoćı direktiv překladače a je použita v ParaCellu k jeho
paralelizaci. OpenMP také umožňuje paralelizaci Fortran kódu.

V rámci implementace této metody byly využity tyto direktivy překladače
OpenMP:

• #pragma omp parallel — Vytvoř́ı tým vláken, které zpracuj́ı následuj́ıćı
instrukci nebo blok kódu

• firstprivate(seznam) — Váže se k předchoźı direktivě. V rámci para-
lelńıho bloku bude každé vlákno v týmu vlastnit svoji kopii proměnných
v seznamu, inicializované na jejich hodnotu před vstupem do paralelńıho
bloku.

• #pragma omp for — Zp̊usob́ı, že iterace př́ıslušného for cyklu budou
provedeny paralelně vlákny v týmu.

• schedule() — Váže se k předchoźı direktivě. Určuje zp̊usob plánováńı
iteraćı for cyklu na jedno z následuj́ıćıch:

– schedule(static) — Každé vlákno má fixně přǐrazené dané ite-
race cyklu.

– schedule(dynamic, N) — Vlákn̊um je za běhu přǐrazováno N ite-
raćı, které ještě nebyly provedeny. Nová skupina iteraćı je vláknu
přǐrazena, jakmile svou p̊uvodńı dokonč́ı.

– schedule(guided, N) — Obdobně jako schedule(dynamic, N),
ale počet přǐrazených iteraćı se postupně snižuje na N .

• #pragma omp critical — Takto označená instrukce nebo blok kódu
bude v každém čase prováděna nanejvýš 1 vláknem (kritická sekce).

Mezi daľśı d̊uležité direktivy patř́ı např.:

• num_threads(n) — Nastav́ı počet vláken, s kterými bude paralelńı blok
#pragma omp parallel zpracován na n.

• private(seznam) — V rámci daného paralelńıho bloku bude každé
vlákno v týmu vlastnit svoji kopii proměnných v seznamu, neiniciali-
zovanou.

• shared(seznam) — V rámci paralelńıho bloku budou proměnné v se-
znamu sd́ılené mezi vlákny.
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• #pragma omp single — Zp̊usob́ı, že následuj́ıćı instrukce je zpracována
pouze jedńım vláknem.

• #pragma omp master — Zp̊usob́ı, že následuj́ıćı instrukce je zpracována
pouze hlavńım vláknem (s indexem 0).

• #pragma omp task — Vytvoř́ı úlohu, která je zpracována jedńım z vláken
v týmu

• #pragma omp taskwait — Počká na dokončeńı všech úloh v aktuálńım
paralelńım bloku.

Dále OpenMP obsahuje několik knihovńıch funkćı. Jednou z nich je např.
omp_get_max_threads(), která byla použita v této práci. Tato funkce vraćı
hodnotu maximálńıho a také vychoźıho počtu vláken, které OpenMP může
využ́ıt v dané instanci běhu programu. Knihovńı funkce lze v C++ použ́ıt
d́ıky hlavičkovému souboru omp.h. Mezi daľśı př́ıklady těchto funkćı patř́ı:

• omp_set_num_threads(n) — Nastav́ı počet vláken na n pro následuj́ıćı
bloky, které nespecifikuj́ı jinak pomoćı num_threads(n).

• omp_get_num_threads() — Funkce vraćı hodnotu aktuálńıho počtu
vláken v týmu.

• omp_get_thread_num() — Funkce vraćı index volaj́ıćıho vlákna v daném
týmu.

3.4 Technologie CUDA

Technologie CUDA je podle [19] výpočetńı platforma a programovaćı model
vytvořený společnost́ı NVIDIA. Umožňuje implementaci paralelńıch výpočt̊u,
které využ́ıvaj́ı NVIDIA GPU.
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Kapitola 4
Implementace

Implementace byla provedena v jazyce C++, ve kterém je implementován
nástroj ParaCell.

V rámci této práce byla pro program ParaCell implementována metoda
ITO popsaná v kapitole 2. Implementace se skládá pouze ze samotné metody
ITO, o ostatńı procesy, jako je zpracováńı vstupu, vyhodnoceńı kandidát̊u
na parametry mř́ıžek a výstup, se staraj́ı ostatńı, již implementované části
ParaCellu. Implementaci metody rozděĺıme implicitně rozděĺıme do 3 hlavńıch
část́ı:

• Nalezeńı zón (množina trojic parametr̊u Q′, Q′′ a R)

• Úprava nalezených zón

• Kombinace nalezených zón

4.1 Označeńı parametr̊u

V rámci implementace budeme použ́ıvat několik d̊uležitých konstant a nebo
proměnných definuj́ıćıch chováńı algoritmu. Mezi ně patř́ı:

• ϵ — Parametr použ́ıván k porovnáváńı Q hodnot a také reciprokých
parametr̊u mř́ıžky nebo zóny. Hodnoty Q1 a Q2 považujeme za shodné,
pokud |Q1 − Q2| < ϵ.

• mmax, nmax — Při výpočtu R hodnot z rovnice 2.2 uvažujeme hodnoty
m a n od 1 do mmax, nmax resp.

• mC , nC — Při výpočtu kvality zóny uvažujeme jej́ı vypoč́ıtané reflexe
z rovnice 2.1 pro hodnoty m od −mC do mC a n od 0 do nC , s výjimkou
dvojic kde m < 0 a n = 0 (maj́ı stejné hodnoty jako odpov́ıdaj́ıćı m > 0
a n = 0).
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• LShkl — Při úpravě mř́ıžky metodou nejmenš́ıch čtverc̊u uvažujeme jej́ı
reflexe pro hodnoty h, k od −LShkl do LShkl a l od 0 do LShkl. Ob-
dobně při úpravě zón pomoćı metody nejmenš́ıch čtverc̊u uvažujeme jej́ı
reflexe pro hodnoty m od −LShkl do LShkl a n od 0 do LShkl. Opět
vynecháváme opakuj́ıćı se hodnoty jako u výpočtu kvality zóny. Tedy
pokud l = 0 a k < 0 nebo k = 0, l = 0 a h < 1. V př́ıpadě zón pak
vynecháváme hodnoty m < 0 a n = 0 stejně jako při výpočtu kvality
zóny.

• Rfreq — Při hledáńı R hodnot uvažujeme hodnoty, které se opakuj́ı ale-
spoň Rfreq-krát.

• Ztop — Pro kombinaci zón použ́ıváme Ztop zón s nejlepš́ı kvalitou.

• Dbest — Při hledáńı D hodnot vybereme Dbest hodnot, které se opako-
valy nejv́ıcekrát.

V rámci implementace použ́ıváme Q hodnoty definované jako Q = 104

d2 pro
konzistenci se značeńım v [15]. Tomu pak odpov́ıdá i hodnota parametru ϵ.

4.2 Volba datových typ̊u

K prováděńı většiny výpočt̊u s desetinnými č́ısly byl zvolen datový typ float
s 32 bity přesnosti. Důvodem je rychleǰśı provedeńı výpočt̊u oproti typu double.
Vzhledem k předpokládaným nepřesnostem při meřeńı difrakčńıho zánamu
neńı maximálńı přesnost výpočtu až tak d̊uležitá. Zároveň je tento typ použit
k výpočt̊um v rámci implementaćı většiny ostatńıch metod v ParaCellu.

Datový typ double s 64 bity přesnosti byl použit při výpočtu ohodno-
ceńı kvality zóny 1

C , kde je přesnost namı́stě vzhledem ke komplikovaněǰśımu
výpočtu s faktoriály.

Také byly použity speciálně datové typy pro ukládáńı zón (sestávaj́ıćı z 3
hodnot typu float pro parametry Q′, Q′′, R a hodnoty pro kvalitu zóny typu
double) a ukládáńı D hodnot spolu s jejich frekvenćı (1 float a 1 int).

4.3 Použité datové struktury

Jako jediná datová struktura byla použita struktura pole umožňuj́ıćı uložeńı
v́ıce hodnot v paměti v řadě za sebou a umožňuje tak rychlý př́ıstup k nim
pomoćı indexu, tj. vzdálenosti od pozice 1. hodnoty. Jej́ı použit́ı se jevilo jako
postačuj́ıćı pro všechny potřeby implementace algoritmu z hlediska časové i
pamět’ové složitosti.
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4.4 Hledáńı zón

Nejprve jsou pomoćı for cykl̊u vypočteny R hodnoty pro jednotlivé dvojice Q
hodnot a uložené do pole. Pole je následně seřazeno a následuj́ıćım zp̊usobem
jsou vybrány R hodnoty. Mějme indexy i, j v poli, označme A[x] hodnotu x-
tého prvku v poli a A[x . . . y] pr̊uměrnou hodnotu prvk̊u x . . .y. Postupujeme
takto:

• Pokud |A[j + 1] − A[i . . . j]| < ϵ: j = j + 1

• Pokud |A[j + 1] − A[i . . . j]| ≥ ϵ: Pokud od posledńı nalezené zóny byl
zvýšen index j, tak jsme našli novou zónu Q′, Q′′, A[i . . . j] a postupujeme
k jej́ı úpravě. Následně vždy i = i + 1.

4.5 Úprava zón

Nyńı máme zónu Q′, Q′′, R, provedeme jej́ı úpravy podle sekce 2.2 nebo 2.4.3.
Poté provedeme úpravu pomoćı metody nejmenš́ıch čtverc̊u tak, že minimali-
zujeme chybu ∑(Qcalc − Qobs)2, kde Qcalc jsou hodnoty vypočtené z rovnice
2.1 s hodnotami m, n popsané v sekci 4.1 a |Qcalc − Qobs| < ϵ. V kontextu
metody popsané v sekci 1.6 jsou řádky matice X tvořené hodnotami m ∗ m,
n ∗ n a m ∗ n a vektor y⃗ jsou hodnoty Qobs odpov́ıdaj́ıćı těmto hodnotám.
Jednotlivé řádky jsou vážené hodnotou 1

Qobs
(vynásobené touto hodnotou).

Efektivně tak minimalizujeme relativńı chybu Q namı́sto absolutńı. Po prove-
deńı metody nejmenš́ıch čtverc̊u vypočteme kvalitu zóny 1

C s nově źıskanými
parametry Q′, Q′′, R a do pole zón ulož́ıme čtveřici Q′, Q′′, R, 1

C .
Poté seřad́ıme pole se zónami podle jejich hodnot Q′ a začneme odstraňovat

duplikáty. To děláme tak, že vytvoř́ıme nové pole, kam postupně vkládáme
zóny z p̊uvodńıho pole se zónami. Pokud v poli neńı zóna, pro kterou by pla-
tilo, že |Q′

1 − Q′
2| < ϵ, |Q′′

1 − Q′′
2| < ϵ a |R1 − R2| < ϵ, pak zónu do nového

pole vlož́ıme. Pokud to však pro některou zónu neplat́ı a tato zóna v novém
poli má menš́ı hodnotu 1

C (tedy menš́ı kvalitu), než zóna, kterou se snaž́ıme
vložit, pak ji nahrad́ıme touto zónou s lepš́ı kvalitou. Parametry s indexy 1 a
2 označuj́ı parametry daných zón z p̊uvodńıho a z nového pole.

4.6 Kombinace zón

Nové pole se zónami je seřazeno podle kvality a pro nejlepš́ıch Ztop je prove-
dena kombinace podle sekce 2.3. Pro př́ıpadné vzniklé parametry A, B, C, E, F
je pak hledána hodnota D.

Výběr hodnot D je proveden téměř stejně jako v př́ıpadě R hodnot s t́ım
rozd́ılem, že výsledné D hodnoty jsou na závěr ukládány do pole spolu s počtem,
kolikrát se vyskytovaly. Poté je z pole vybráno Dbest hodnot s nejvyšš́ı frek-
venćı, namı́sto přijmut́ı všech hodnot, které se vyskytuj́ı alespoň Rfreq-krát.
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Poté jsou opakovaně na parametry mř́ıžky použity úpravy popsané v sekci
2.3, dokud docháźı ke změně. Vypoč́ıtané parametry A, B, C, D, E, F jsou
předány daľśı části ParaCellu k vyhodnoceńı. Pokud je typ mř́ıžky r̊uzný od
triklinické a požaduje tedy méně než 6 parametr̊u, jsou použity vhodné per-
mutace daných 6 parametr̊u (např. pro kubické postupně parametry A, B a
poté C).

Finálńı optimalizace parametr̊u mř́ıžky pomoćı metody nejmenš́ıch čtverc̊u
byla implementována obdobně jako při úpravách zóny v sekci 4.5 s hodnotami
hkl tak jak je popsáno v sekci 1.6. Nebyla však při měřeńıch použita, protože
ParaCell obsahuje rychleǰśı verzi této metody paralelizovanou pomoćı techno-
logie CUDA.

4.7 Paralelizace

K paralelizaci byla využita technologie OpenMP, která je použita i v ostatńıch
částech ParaCellu.

4.7.1 Paralelizace hledáńı zón

Paralelizace hlédáńı zón byla provedena paralelizaćı for cyklu, který určuje
aktuálńı hodnoty Q′ a Q′′ při výpočtu R hodnot. Pro lepš́ı paralelizaci byly
jednotlivé cykly pro Q′ a Q′′ sloučeny v jeden. Parametr schedule byl zvolen
dynamic, protože každá dvojice může mı́t r̊uzný počet validńıch R hodnot,
což vede na nevyváženost výpočetńı složitosti jednotlivých iteraćı.

4.7.2 Paralelizace úpravy zón

Paralelizace samotné úpravy zón je zahrnutá v paralelizaci for cyklu z předchoźı
sekce, protože následuje bezprostředně po nalezeńı R hodnoty. Datová závislost
při ukládáńı zón do pole byla řešena pomoćı kritické sekce.

Paralelizace odstraněńı duplikátńıch zón byla řešena následovně. Nejprve
je seřazeńı zón provedeno jednoduchým paralelńım mergesortem, který je
součást́ı implementace. Pole se zónami je pak rovnoměrně rozděleno na to-
lik část́ı, kolik je vláken. Je vytvořen for cyklus s 1 iteraćı pro každou z těchto
část́ı a ten je paralelizován pomoćı #pragma omp parallel for. Parametr
schedule byl zvolen static, protože na každé vlákno připadá jedna iterace.
Datová závislost je řešena tak, že každé vlákno vkládá zóny do svého vlastńıho
pomocného pole a poté je v kritické sekci přesune do společného pole.

Pilotńı testy ukázaly, že mazáńı duplicitńıch zón je velmi d̊uležité pro
kvalitu výsledku. Protože každé vlákno vkládá neopakuj́ıćı se zóny do svého
vlastńıho pomocného pole, je nutné zajistit, aby mezi těmito poli nebyly du-
plicitńı záznamy. Toho je doćıleno tak, že začátek každé z část́ı (a tedy i konec
té předchoźı) je posunut tak, aby jeho rozd́ıl hodnot Q′ s předchoźı zónou byl
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větš́ı než ϵ. To samozřejmě do velké mı́ry může omezit paralelismus, ale d́ıky
vyloučeńı duplicitńıch zón mezi jednotlivými částmi zachovává kvalitu řešeńı.

4.7.3 Paralelizace kombinace zón

Zóny jsou seřazeny podle jejich kvality opět pomoćı paralelńıho mergesortu.
Poté je paralelizace provedena pomoćı paralelizace for cyklu iteruj́ıćıho přes
index prvńı zóny. Parametr schedule byl zvolen dynamic, protože výpočetńı
složitost se snižuje s vyšš́ım indexem (vynecháváme duplicitńı dvojice, kde
index druhé zóny je menš́ı než index prvńı zóny). V této části implementace
docháźı k datovým závislostem při vkládáńı vygenerovaných řešeńı, což je
řešeno v př́ıslušné funkci ParaCellu pomoćı kritické sekce.
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Kapitola 5
Testováńı

5.1 Testovaćı platforma

Program byl testován na školńım clusteru star.fit.cvut.cz. Jeho specifikace
jsou:

• CPU: 2× Intel Xeon 2620 v2 — 12 jader celkem, 24 vláken (technologie
Hyper-Threading)

• 32 GB RAM

• GPU: Tesla P100, GeForce RTX 2080 Ti, Tesla K40c, GeForce GTX 780
Ti a GeForce GTX 750

5.2 Testovaćı data

Program byl testován na difrakčńıch záznamech źıskaných z [16]. Konkrétně
se jednalo o:

• 6 kubických

• 8 hexagonálńıch

• 25 monoklinických

• 17 ortorombických

• 6 tetragonálńıch

• 32 triklinických

Celkem tedy bylo 94 testovaćıch záznamů. Důvod distribuce počtu je z d̊uvodu
složitosti při určováńı daných mř́ıžek (podle počtu parametr̊u). Tedy dat pro
typ mř́ıžek s v́ıce určovanými parametry je v́ıce.
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5.3 Kritérium pro správnost řešeńı

Vypočtené řešeńı považujeme s velkou pravděpodobnost́ı za totožné s mř́ıžkou
uvedenou v záznamu z databáze, pokud jejich základńı buňky maj́ı stejný
objem V , alespoň jeden z parametr̊u délek a, b nebo c a plochu S jedné ze stěn
soused́ıćı s danou stejně dlouhou hranou. Vzhledem k nepřesnostem, je třeba
uvažovat určitý rozsah pro který prohláśıme dané hodnoty za stejné, ten je
pro jednotlivé parametry zvolen následovně:

• |a1 − a2| < 0,06 Å

• |S1 − S2| < 0,5 Å2

• |V1 − V2| < 2 Å3

Myšlenka za t́ımto kritériem je, že pokud je stejný objem V a stěny maj́ı
stejnou plochou S, označ́ıme-li tyto stěny jako podstavu rovnoběžnostěnu,
potom maj́ı oba rovnoběžnostěny stejnou výšku. Jelikož je shodná délka jedné
hrany podstavy (označme jako délku podstavy) a jej́ı obsah, je i š́ı̌rka podstavy
stejná.

Máme tedy 2 rovnoběžnostěny se stejnou výškou a také délkou a š́ı̌rkou
podstavy. Těmito 3 směry se tedy obě buňky opakuj́ı v krystalové mř́ıžce
se stejnou frekvenćı. To znamená, že obě základńı buňky mohou snadněji
popisovat stejnou periodicitu minimálně v těchto 3 směrech. Je tak o něco
pravděpodobněǰśı, že popisuj́ı stejný krystal, pouze s jinak označenou perio-
dou (tedy části, která se opakuje).

5.4 Měř́ıtko kvality výsledk̊u

K měřeńı kvality výsledku budeme použ́ıvat 2 měř́ıtka. Prvńım je pro kolik tes-
tovaćıch dat bylo nalezeno správné řešeńı. Druhým měř́ıtkem je, na kolikáté
pozici v seznamu potenciálńıch řešeńı se nacháźı to správné, což je obecně
velmi d̊uležité pro nejsnazš́ı identifikaci krystalové mř́ıžky. Dále budeme sledo-
vat pr̊uměrný čas výpočtu. Ke zjednodušeńı prezentace a interpretace výsledk̊u
budeme slučovat tyto hodnoty do jedné pro všechny typy mř́ıžek.

V tabulkách pr̊uměrnou pozici uvád́ıme zpr̊uměrovanou pouze z vyřešených
záznamů, tj. neńı žádná penalizace na tuto hodnotu za nevyřešeńı úlohy.

5.5 Počátečńı volba parametr̊u

Pomoćı pilotńıch test̊u byly zvoleny vhodné počátečńı parametry algoritmu,
které budou použité pro zjǐstěńı, zda navrhnuté změny algoritmu jsou př́ınosné.
Počátečńı nastaveńı je tedy toto:

• ϵ = 0,5
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5.6. Měřeńı kvalitativńıho př́ınosu navrhnutých změn

• mmax = nmax = 2

• mC = nC = 3

• LShkl = 7

• Rfreq = 3

• Ztop = 200

• Dbest = 4

Parametry budou v daľśıch sekćıch optimalizovány pro nejlepš́ı nalezenou
formu algoritmu. Ćılem je naj́ıt co nejlepš́ı výchoźı nastaveńı pro obecné
použit́ı.

5.6 Měřeńı kvalitativńıho př́ınosu navrhnutých
změn

Tabulka 5.1: Kvalita řešeńı při použ́ıt́ı navrhnutých změn

Algoritmus Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
Základńı verze 81 1,11 0,313 s
+Sekce 2.4.1 90 1,19 0,556 s
+Sekce 2.4.2 C1 91 1,24 0,556 s
−Sekce 2.4.2 C2 90 1,23 0,565 s
−Sekce 2.4.2 C3 90 1,29 0,560 s
+Sekce 2.4.3 93 1,17 0,565 s
−Sekce 2.4.4 92 1,33 1,190 s

V tabulce 5.1 lze vidět naměřené hodnoty. Počet vyřešených znamená,
pro kolik testovaćıch dat obsahuje výstup mř́ıžku, která splňuje kritérium pro
správnost řešeńı. Pr̊uměrná pozice označuje pozici, na které se řešeńı nacháźı
v pr̊uměru. Pr̊uměrný čas znač́ı pr̊uměrnou dobu jednoho běhu výpočtu. V ta-
bulce znaménko + pak znač́ı, že změna byla ponechána pro daľśı měřeńı,
znaménko − naopak znamená, že změna nebyla ponechána.

Z tabulky lze vyč́ıst, že přidáńım hodnot Q
4 atd. podle sekce 2.4.1 došlo

k výraznému zlepšeńı počtu vyřešených záznamů. Doba výpočtu trvala o něco
déle. Vzhledem k tomu, o kolik narostl počet vyřešených úloh, je zřejmé, že
tato změna se vyplat́ı. Ke zvýšeńı pr̊uměrné pozice pravděpodobně došlo kv̊uli
tomu, že je nyńı uvažováno mnohem v́ıce zón, což může vést k nalezeńı ne-
správných mř́ıžek, které ale odpov́ıdaj́ı dat̊um. Daľśım možným d̊uvodem je,
že pozici zvýšily nově vyřešené záznamy.

Daľśı návrh, změna výpočtu pro kvalitu zóny (sekce 2.4.2), také vedl ke
zlepšeńı, alespoň pro C1. Důvody k mı́rnému zvýšeńı pr̊uměrné pozice mohou
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5. Testováńı

být stejné, jako u předchoźıho návrhu. Návrhy C1 a C2 vedly k mı́rnému
zhoršeńı výsledk̊u.

Návrh pro změnu úprav zón a mř́ıžek ze sekce 2.4.3 vedl opět k výraznému
zlepšeńı, tentokrát jak v počtech vyřešených, tak v pr̊uměrné pozici řešeńı.
Časová složitost se téměř nezměnila a může být v toleranci chyby, změna tedy
byla samozřejmě ponechána.

Návrh ze sekce 2.4.4 vedle ke zhoršeńı a nebude tedy použit ve výchoźım
nastaveńı. Nicméně je možné, že jeho uplatněńı by mohlo pomoci při řešeńı
některých méně kvalitńıch dat.

5.7 Finálńı optimalizace parametr̊u

Nyńı budeme testovat r̊uzné hodnoty parametr̊u pro vybranou verzi algoritmu,
tedy po uplatněńı návrh̊u ze sekćı 2.4.1, 2.4.2 a 2.4.3.

5.7.1 Parametr ϵ

Vývoj měř́ıtek kvality výsledk̊u pro r̊uzné hodnoty ϵ lze vidět v tabulce 5.2.
Jako nejlepš́ı se jev́ı p̊uvodńı hodnota 0,5 a to výrazně. Pravděpodobně nejlépe
odpov́ıdá nepřesnostem při měřeńı testovaćıch dat.

Tabulka 5.2: Kvalita řešeńı pro r̊uzné hodnoty ϵ

hodnota ϵ Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
0,1 82 1,27 0,327 s
0,3 90 1,17 0,504 s
0,5 93 1,19 0,576 s
0,7 91 1,30 0,736 s
1,0 89 1,17 1,104 s
3,0 88 2,06 5,925 s

5.7.2 Parametry mmax, nmax a Rfreq

Parametry mmax, nmax a Rfreq jsou spjaté t́ım, že pokud zvýš́ıme mmax, nmax,
źıskáme t́ım v́ıce R hodnot a tedy je vhodné měnit i Rfreq. Vývoj pro r̊uzné
trojice těchto parametr̊u lze vidět v tabulce 5.3. Nejlépe opět dopadla trojice
p̊uvodńıch parametr̊u. V ostatńıch př́ıpadech pravděpodobně došlo k zaplněńı
zónami, které sice teoreticky dat̊um odpov́ıdaj́ı, ale nevedou ke správnému
řešeńı.

5.7.3 Parametry mC a nC

V tabulce 5.4 lze vidět výsledky pro r̊uzné hodnoty mC a nC . Nejlépe dopadly
p̊uvodńı hodnoty mC = nC = 3. Hodnoty mC = nC = 2 pravděpodobně
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5.7. Finálńı optimalizace parametr̊u

Tabulka 5.3: Kvalita řešeńı pro r̊uzné hodnoty mmax, nmax a Rfreq

mmax nmax Rfreq Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
2 2 2 83 1,12 3,530 s
2 2 3 93 1,17 0,565 s
3 3 5 91 1,10 0,726 s
4 4 9 88 1,20 0,954 s

nedokážou dostatečně rozlǐsit zóny a mC = nC = 4 již pravděpodobně častěji
zvyšuj́ı ohodnoceńı náhodou nalezeným zónám, než těm, které v́ıce odpov́ıdaj́ı
skutečnosti.

Tabulka 5.4: Kvalita řešeńı pro r̊uzné hodnoty mC a nC

mC nC Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
2 2 92 1,24 0,479 s
3 3 93 1,17 0,565 s
4 4 92 1,13 0,605 s

5.7.4 Parametr LShkl

V tabulce 5.5 lze vidět výsledky pro r̊uzné hodnoty LShkl. Nejlépe dopadla
p̊uvodńı hodnota 7. Do jisté mı́ry je překvapivé, že se hodnota lǐśı od mC

a nC . Důvodem je pravděpodobně to, že zóny odpov́ıdaj́ıćı skutečnosti bu-
dou odpov́ıdat skutečným reflex́ım a tedy přizp̊usobeńı i pro větš́ı LShkl vede
k přesněǰśım parametr̊um. Zat́ımco náhodně nalezené zóny se tak přizp̊usob́ı
pro Q hodnoty s větš́ım m, n a výsledně dosáhnou ńıžš́ı kvality.

Tabulka 5.5: Kvalita řešeńı pro r̊uzné hodnoty LShkl

LShkl Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
2 91 1,18 0,413 s
3 92 1,25 0,492 s
5 93 1,20 0,507 s
7 93 1,17 0,565 s

5.7.5 Parametr Ztop

V tabulce 5.6 lze vidět výsledky pro r̊uzné hodnoty Ztop. Pro hodnotu Ztop =
400 se konečně podařilo vyřešit všechny záznamy v testovaćıch datech. Proto i
přes výrazné zvýšeńı doby výpočtu bude tato hodnota zachována jako výchoźı.
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Tabulka 5.6: Kvalita řešeńı pro r̊uzné hodnoty Ztop

Ztop Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
50 84 1,13 0,297 s

100 88 1,17 0,358 s
200 93 1,17 0,565 s
300 93 1,16 0,928 s
400 94 1,20 1,332 s

Zaj́ımavý je pak vývoj času výpočt̊u pro r̊uzné parametry. Ten lze vidět
vynesený na obrázku 5.1. Doba výpočtu roste přibližně kvadraticky, což od-
pov́ıdá nar̊ustu dle počtu testovaných dvojic zón. Zároveň však, vezmeme-li
v úvahu výrazně vyšš́ı složitost v př́ıpadě, kdy dvojice má společnou Q hodnotu
(proběhně nav́ıc výpočet D hodnot – výpočet 40 hodnot a jejich zpracováńı
nav́ıc) oproti př́ıpadu kdy neńı společná Q hodnota (proběhne pouze výpočet
a porovnáńı 2 × 4 hodnot), lze tvrdit, že poměr dvojic se společnou Q hod-
notou ku dvojićım bez společné Q hodnoty z̊ustává pravděpodobně přibližně
stejný i pro méně kvalitńı zóny.
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Obrázek 5.1: Čas běhu pro r̊uzné hodnoty Ztop

5.7.6 Parametr Dbest

V tabulce 5.7 lze vidět výsledky pro r̊uzné hodnoty Dbest. Jako nejlepš́ı se jev́ı
opět p̊uvodńı hodnota, která odpov́ıdá i hodnotě doporučené v [15].

5.8 Výchoźı nastaveńı parametr̊u

Výchoźı parametry algoritmu jsou tedy nastaveny na základě testováńı v
předchoźı sekci následovně:
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5.9. Škálovatelnost implementace

Tabulka 5.7: Kvalita řešeńı pro r̊uzné hodnoty Dbest

Dbest Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
1 93 1,26 0,927 s
2 93 1,14 1,078 s
4 94 1,20 1,332 s
6 94 1,24 1,627 s
8 94 1,24 1,909 s

• ϵ = 0,5

• mmax = nmax = 2

• mC = nC = 3

• LShkl = 7

• Rfreq = 3

• Ztop = 400

• Dbest = 4

5.9 Škálovatelnost implementace

Na obrázku 5.2 lze vidět poměr doba běhu 1 vlákna
doba běhu n vláken . Lze si všimnout, že mezi 12 a

24 vlákny nebyl v době výpočtu žádný rozd́ıl. Lze tedy tvrdit, že implementace
nedokáže využ́ıt technologie Hyper-Threading. Jinak jsou dosažené hodnoty
velmi dobré, pro 12 vláken byl výpočet proveden 10krát rychleji. Obecně lze
na grafu vidět téměř lineárńı závislost. Konkrétńı dosažené časy lze vidět
v tabulce 5.8.

Vzhledem k téměř lineárńımu zrychleńı lze prohlásit, že paralelizace me-
tody proběhla úspěšně.

Tabulka 5.8: Čas výpočtu pro r̊uzné počty vláken

Počet vláken Pr̊uměrný čas
1 10,683 s
2 5,517 s
4 2,834 s
8 1,499 s

12 1,062 s
24 1,063 s
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Po
m

ěr
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Obrázek 5.2: Škálovatelnost implementace

5.10 Pamět’ová náročnost

Pamět’ová náročnost implementace se při zvoleném výchoźım nastaveńı pro
reálná data pohybuje okolo 200 MB.

5.11 Vybrané existuj́ıćı programy

K porovnáńı s výsledky této práce byly zvoleny 2 existuj́ıćı programy, které
jsou v podobné kategorii časové náročnosti.

• ITO13 je originálńı implementace metody, dostupná z [20].

• ParaCell — metoda TREOR

K smysluplnému porovnáńı byly pro metodu TREOR zvoleny parametry, při
kterých je čas výpočtu v řádech několika sekund.

5.11.1 Porovnáńı s vybranými existuj́ıćımi programy

Metoda ITO13 požaduje minimálně 20 reflex́ı v difrakčńım záznamu. Všechny
kubické a hexagonálńı testovaćı data však maj́ı méně než 20, proto je počet
vyřešených mř́ıžek pro tyto typy nulový. Nicméně pro porovnáńı budeme
předpokládat, že by byly vyřešeny perfektně. Srovnáńı výsledk̊u této práce
se zmı́něnými programy lze vidět v tabulce 5.9. Tato implementace dosáhla
největš́ıho počtu vyřešených záznamů a v přijatelném čase.

Dále bylo vzhledem k přizp̊usobeńı implementace dat̊um provedeno měřeńı
na daľśıch náhodně vybraných 32 triklinických záznamech z [16]. Výsledek lze
vidět v tabulce 5.10. Výsledky dopadly podobně jako na testovaćıch datech.
Této implementaci se nepodařilo vyřešit pouze 1 záznam. Zvýšený čas a pozice
u všech programů je zp̊usobena t́ım, že se jednalo pouze o triklinické mř́ıžky,
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5.12. Indexing benchmark

Tabulka 5.9: Porovnáńı s vybranými programy — testovaćı data

Program Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
ParaCell — ITO 94 1,20 1,332 s
ParaCell — TREOR 86 1,29 10,023 s
ITO13 74 1,04 ∼0,05 s

které jsou výpočetně nejnáročněǰśı, vzhledem k tomu, že je potřeba určit všech
6 parametr̊u krystalové mř́ıžky.

Tabulka 5.10: Porovnáńı s vybranými programy — náhodně vybraná data

Program Počet vyřešených Pr̊uměrná pozice Pr̊uměrný čas
ParaCell — ITO 31 2,97 1,708 s
ParaCell — TREOR 25 3,28 26,968 s
ITO13 17 1,47 ∼0,05 s

5.12 Indexing benchmark

V benchmarku dostupném z [21] si implementace vede podobně jako ITO13
s t́ım rozd́ılem, že test E3 zvládla s výchoźım nastaveńım.
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Závěr

Ćılem této práce byla implementace metody ITO do programu ParaCell. Tato
metoda byla implementována a kvalitativně vykazovala uspokojivé výsledky.
Největš́ı slabinou metody, jak uvád́ı i sám J. W. Visser, jsou nekvalitńı data ob-
sahuj́ıćı spoustu šumu. Proto byla implementace a jej́ı parametry přizp̊usobena
za pomoćı kvalitńıch dat, na která je algoritmus ćılen. Přizp̊usobeńı bylo pro-
vedeno úspěšně a nakonec se podařilo správně oindexovat všechna testovaćı
data.

Bylo navrhnuto několik změn pro vylepšeńı algoritmu a většina z nich
byla aplikována, protože zlepšila kvalitu výsledk̊u. Implementace byla parale-
lizována a paralelizace vykazovala téměř lineárńı zrychleńı, což je velmi dobrý
výsledek. Na závěr byla provedena optimalizace r̊uzných výchoźıch parametr̊u
implementace, která vedla opět k mı́rnému zlepšeńı výsledk̊u.

Implementace byla porovnána s 2 vybranými programy na testovaćıch da-
tech. V porovnáńı si vedla uspokojivě. Dále bylo provedeno porovnáńı na
náhodně vybraných 32 triklinických záznamech, kde si implementace vedla
podobně. Nepodařilo se vyřešit pouze jediný záznam, což považujeme za dobrý
výsledek.

Také byly provedeny experimenty na 1 indexovaćım benchmarku. Tam si
implementace nevedla dobře, což ale neńı překvapivé. Data obsahuj́ı šum a
nečistoty, které jak už bylo zmı́něno, p̊usob́ı metodě ITO problémy.
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Př́ıloha A
Seznam použitých zkratek

CPU Central processing unit

GPU Graphics processing unit

RAM Random access memory
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Př́ıloha B
Obsah p̌riloženého CD

src
impl...................................zdrojové kódy implementace
thesis ...................... zdrojová forma práce ve formátu LATEX

text ....................................................... text práce
DP Cermak Michal 2022.pdf.............text práce ve formátu PDF
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