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Pokyny pro vypracovani

1) Seznamte se zdkladnimi pojmy a fyzikalnimi modely v oblasti krystalickych latek.
Zamérte se na vlastnosti rentgenového zareni ve spojeni s metodou praskové difrakce
pouzivané pro ziskani strukturnich parametrd zkoumané krystalické latky [1].

2) Nastudujte tzv. pfimé metody pro feseni krystalové struktury vyuZivajici globalni
optimalizaci strukturniho modelu a kompletniho difrakéniho obrazu.

3) Nastudujte vnit¥ni architekturu néstroje ParaCell [2], jehoZ autorem je vedouci prace.
4) Navrhnéte a implementujte vicevldknovy algoritmus pro extrakci redlnych mfizkovych
parametrl z namérenych hodnot obsazenych v difrakénim zdznamu pomoci metody ITO
[3]. Diskutujte vhodnost pouZiti riznych datovych struktur.

5) Algoritmus otestujte na klastru STAR pro data z volné dostupnych vzorkd
experimentdlné namérenych praSkovou difrakci a vyhodnotte Skalovatelnost
implementovaného algoritmu.

[1] M. Rulf:Algoritmy vypocetni krystalografie DP CVUT FIT,2014

[2] ParaCell home page https://sourceforge.net/projects/paracell/
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[3]J. W. Visser: "A fully automatic program for finding the unit cell from powder data",
Journal of Applied Crystallography,vol.2,n0.3,p. 89-95, 1969.
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Abstrakt

Tato prace se zabyva zpracovanim dat ziskanych pomoci metody praskové
difrakce. Konkrétné se zabyva jednou z metod indexace téchto dat, ITO.
Prace obsahuje zakladni pojmy z oblasti krystalografie a s ni spjatou metodou
praskové difrakce. Déle obsahuje popis metody ITO a také jeji implementace
do programu ParaCell a vysledky jejiho testovani.

Klicéova slova Krystalografie, Praskova 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 I'TO 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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Uvod

Lidé se odjakziva snazi porozumét svétu, ve kterém ziji. Mezi to patii i napf.
urcovani vlastnosti latek a mezi ty patii mj. i jejich struktura. Tato prace
se zabyva strukturou krystalickych latek, konkrétné parametry jejich krys-
talovych mrizek. Zkoumd tak pravidelnost a periodicitu, ktera se prirozené
vysktyuje témeér vsude v prirodé a zejména pravé v krystalickych latkéach.

K urc¢ovani parametrti krystalovych mrizek vyuziva dat ziskanych pomoci
metody zvané praskova difrakce. Ty obsahuji zaznamy o tthlech, pod kterymi
se od néjaké krystalické latky ve formé prasku odrazily nejintenzivnéjsi pa-
prsky rentgenového zareni (odtud praskova difrakce). Z téchto thlu jsou pak
pomoci ruznych metod vypocitdny parametry krystalické latky, jejiz vzorek
byl podroben pravé praskové difrakei.

Tato price se zaméruje na jednu z metod indexace téchto dat, konkrétné
metodu ITO. Metoda ITO byla navrzena J. W. Visserem v roce 1969 v jeho
¢lanku. Cilem je integrace této metody do programu ParaCell. Tento program
slouzi pravé k indexaci dat z praskové difrakce a tedy k urcovani parametriu
krystalovych miizek danych latek. K tomuto tcelu je v ParaCellu jiz imple-
mentovano nékolik metod.






KAPITOLA 1

Zakladni pojmy a cile prace

Tato kapitola obsahuje zakladni pojmy z krystalografie a dalsi pojmy uzivané
v této praci.
1.1 Cile prace

Hlavnim cilem této préce, jak uz jeji nazev napovida, je implementace metody
ITO do programu ParaCell, coz je program pro indexaci krystalickych latek
z dat ziskanych pomoci praskové difrakce.

1.2 Skupenstvi latek

Obvykle rozlisujeme 3 zakladni latkova skupenstvi:
e pevné
o kapalné
e plynné

Nékdy se jako 4. druh skupenstvi uvadi plazma.

1.2.1 Pevné latky

Informace o pevnych latkach jsou cerpany z [6]. Pevné latky rozdélujeme
na amorfni a krystalické. Rozdilem mezi témito dvéma typy je pravidelnost
usporadani castic latky.

U amorfnich latek lze pozorovat pravidelnost ptiblizne do 10 nm.

Krystalické latky dale délime na monokrystaly a polykrystaly. V monokrys-
talu se usporadani ¢astic periodicky opakuje. Polykrystal se sklddd z mnoha
krystali (téz zrn) s rozméry od 10 pm do nékolika mm. Jednotlivd zrna maji
periodickou struktura, jsou viuci sobé vsak nahodné orientovana.

3



1. ZAKLADNI POJMY A CILE PRACE

1.3 Krystalografie

Krystalografie je véda, ktera se zabyva pevnymi krystalickymi latkami a jejich
strukturou. Informace v této sekci jsou Cerpany z [7] a [I].

1.3.1 Krystal

Krystal je periodicky se opakujici struktura castic. Pfi abstrakci se pouziva
tzv. idedlni krystal, ktery je nekonecny a jeho struktura se tedy periodicky
opakuje do nekonecna. Redlné krystaly vSak nejsou idealni krystaly, mizou se
liSit napt. z téchto davodi:

e Jejich struktura je konecnd, tedy ohranic¢end, coz narusuje periodicitu.

e V nékterych ¢astech krystalu miize dochézet k nahrazeni atomy jinych
prvka.

e Béhem vzniku krystalu mohou vznikat rtizné poruchy v jeho krystalové
strukture.

1.3.2 Krystalova mrizka

Krystalova mrizka je zpusob abstrakce periodicity ¢astic v ramci idealniho
krystalu. Je charakterizovana 6 parametry a, b, ¢, o, 8,7, kde a, b, ¢ jsou délky
vektoru a, g, ca «, 3, dhly svirané mezi nimy (a oznacuje thel mezi ba catd.).
Periodicita je tak vyjadrena jako pri¢itani celociselnych nasobku vektoru a, 5, c
k poc¢atku. Body, které lze takto vyjadrit (id + jg—i- k¢ i, j, k € Z), oznac¢ime
miizové body.

Ijhly «, B, jsou traditné uvadény ve stupnich a parametry a,b,c v jed-
notkdch A (Angstrom, 1A = 0,1nm).

1.3.2.1 Zakladni bunka

Jako zdkladni bunika se oznacuje rovnobéznostén vyhraniceny 8 sousednimi
mriizovymi body. Parametry daného rovnobéznosténu odpovidaji miizovym
parametrim, tedy mé délky stran a,b,c a Uhly svirané mezi nimy «, 3, 7.
V idedlnim krystalu je diky dokonalé periodicité obsah kazdé zdkladni bunky
identicky a lisi se tedy pouze pozici v prostoru. Objem zakladni bunky znac¢ime
V a myslime jim objem daného rovnobéznosténu. Obrézek [I.1]ilustruje pfiklad
zakladni bunky.

1.3.2.2 Bravaisovy typy mrizek

Typicky délime mrizky na 14 typu, oznaCované Bravaisovy typy. Pro tucely
této prace je slou¢ime do téchto 7 zdkladnich typt mrizek:

e triklinicka: a # b # ¢



1.3. Krystalografie

Obrazek 1.1: Priklad zakladni bunky (prevzaté z [1])

7]

e monoklinicka: a # b # c,a =, 5 > 90°

F
[a)

>

N

b

O

=1

e ortorombicka: a b # c,a = =~ =90°

e tetragondlni: a =b# c,a = =v=90°

e hexagondlni: a = b # ¢, = § = 90°,v = 120°
e romboedrickd: a =b=c,a == # 90°

e kubickd: a=b=c,a=p=~=090°

1.3.3 MFfiZova rovina a osnova rovin

Mrizova rovina je rovina, kterd je jednoznacné dana 3 ruznymi body z krys-
talové mrizky a reprezentuje tak fez napri¢ krystalem. Mnoziny mfizovych
rovin, které jsou navzajem rovnobézné, a pro kazdé 2 sousedni roviny v nich
plati, Ze maji mezi sebou stejnou vzdalenost d, oznac¢ujeme jako osnovu rovin.
K oznaceni osnov rovin se pouzivaji Millerovy indexy, tj. 3 cela cisla
oznacovana jako h, k a l. Osnova rovin hkl obsahuje mrizové roviny, které jsou
rovnobézné s rovinou, ktera protina 3 body urcené vektory %, % a % . Pokud je
1 nebo 2 z hodnot h, k, [ rovno 0, pak jsou roviny rovnobézné s odpovidajicimi
vektory da, 5, ¢ resp. Ukazky téchto rovin jsou pro ilustraci na obrazku

1.3.4 Reciproka mrizka

Reciprokd miizka se zavadi kvili zjednoduseni nékterych vypoctt a inter-
pretaci nékterych experimenti. Reciprokou mrizku tvori body, které lezi na
normalovych vektorech osnov rovin hkl ve vzdalenosti ﬁ (inverzni hodnota
vzdalenosti d mezi sousednimi rovinami v osnové hkl). Kazdy bod tak re-
prezentuje vlastnosti jednotlivych osnov rovin, konkrétné jejich orientaci a
vzdalenost dp;.
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Obrazek 1.2: Priklad rovin hkl (prevzaté z [2])
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Reciprokd miizka je charakterizovdna obdobné jako krystalovd miizka 6
parametry oznacovanymi a*, b*, c*, o, 8%, v*, kde a*, b*, ¢* jsou délky vektoru
a*,b*, c* a o, ", v* Ghly svirané mezi nimy. Plati nasledujici vztahy:

- bxc 1 besin o . cosfcosy—cosa
as = a = = = " "

v d10o v o’ sin 3 siny
- axc ., 1 acsin . Ccosacosy—cosf
b = b = = ,cos 7 = P

4 do10 Vv sin v sin 7y
- axb 1 absiny . COsacosf — cosy
c* = ,C = = ,CO87Y = - -

4 doo1 V sin asin 8

Dale plati:
ab* = dc* = ba* = be* = ca* = cb* =0

tedy vektory bac jsou kolmé na vektor a* atd. To je celkem zFejmé vzhledem
k tomu, ze rovina prochazejici osami bac je rovnobézna s rovinami z osnovy
s hkl indexy 100. Jejich normalovy vektor je tedy kolmy na oba tyto vektory.
Jednotlivé body reciproké mifzky lze pak vyjadiit jako soucet ia*+j b +kct
kde i,j,k € Z
1

Pro jednotlivé typy mifzek lze pak vyjadrit -s— ndsledovné pomoct hkl a
hkl

jejich pfimych parametri:
e triklinicka:
h? k2 12 2kl
(? sin? o + 2 sin? B + = sin® vy + E(Cosﬂ cosy — cos )+

2 2
—l—ﬂ(cosycosa —cos ) + Lbk(cosacosﬁ — cos7)
ca a

e monoklinicka:
h? n kj n 12 B 2hl cos 8
a?sin? 8 b2 2sin?fB  acsin?pB

e ortorombické:
hZ kK22
2 teta



1.4. Préaskovéa difrakce

o tetragonalni:
h? + k? N 12
a? c2

e hexagonalni:
1 h? + k2 + hk s
@( TR+ k) + 2

o romboedricka:

(h? + k% +1%)sin® « + 2(hk + kl + [h)(cos® a — cos a)
1+ 2cos3a — 3cos? «

1
a2

( )

e kubicka: ]
2 2, 2
(h+k“+1 );

1.4 Praskova difrakce

Informace v této sekci jsou Cerpany z [7] a [I].

Praskova difrakce je metoda pouzivand pro urceni parametri krystalové
mrizky néjakého redlného krystalu. Pri této metodé je pouzivana krystalicka
latka v praskové formé, efektivné tedy ve formé mnoha velmi malych krystald,
které jsou rizné orientovany (polykrystal). Na tento prasek je vysilano zareni
s dostatecné kratkou vinovou délkou (napf. nejcastéji je to rentgenové zareni) a
je sledovano a zaznamenano, pod jakymi ihly dopada nejintenzivnéjsi zatrend.
V takovém piipadé totiz dochazi ke konstruktivni interferenci (tj. poc¢atky vin
odrazenych paprskil jsou od sebe vzdaleny néjaky nasobek jejich vinové délky
a maji stejny smér, coz vede ke zvyseni amplitudy téchto vin) 2 nebo vice
odrazenych paprskda.

Pri pouziti krystalické latky ve formé prasku je tedy vzhledem k velkému
poctu jednotlivych krystali velmi pravdépodobné, ze bude obsahovat krystaly
spravné orientované pro pozorovani tohoto jevu.

1.4.1 Rentgenové zareni

Podle [§] rentgenové zafeni je elektromagnetické zafeni s vlnovou délkou od
107"2m do 10~®m. Vznika pii dopadu rychle se pohybujicich elektront na
povrch kovové elektrody. Rentgenové zareni bylo objeveno v roce 1895 W. C.
Rontgenem, kdyz studoval vyboje v plynech.

Podle [9] pfi praskové difrakci je nejCastéji pouzivand médéna elektroda,
kterd vytvaii paprsky s vinovou délkou 1,5418 A.

1.4.2 Bragguv zakon

Braggiv zakon popisuje podminky, kdy dochazi ke konstruktivni interferenci
pti odrazech rentgenového zatreni v krystalu.
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1.4.2.1 Odvozeni braggovy rovnice

Obrézek 1.3: Odrazeni paprsku (prevzaté z [3])

Na obrazku lze vidét odrazené paprsky. Podle bodu A, B,C,C’ na
obrazku odvodime, za jakych podminek dochézi ke konstruktivni interferenci.
Ta nastane, kdyz oba paprsky urazi stejnou vzdalenost. Tedy pokud:

AB + BC — AC" = n\

kde n je néjaké kladné celé ¢islo a A je vinova délka paprsku. Tedy pokud je
rozdil vzdalenosti paprska rovny néjakému nasobku vinové délky. Lze odvodit
nasledujici:
AB=BC = ,d
sin 6
2
gl

AC

7 toho plyne:

2d
AC" = AC cos = —— cos’ 0
sin 6

Tedy nakonec:

d 2d 9
A= sinf sinﬁcoS 0= sin 0

(1 —cos?#) = 2dsin b
Tim jsme dospéli k braggové rovnici:
n\ = 2dsin 6 (1.1)

V rovnici[L.I]nA oznac¢uje n&jaky cely ndsobek vinové délky pouzitého paprsku,
d oznacuje vzdéalenost mezi rovinami odrazu hkl a 6 je thel odrazu. Z této
rovnice se dale odvozuje a oznac¢uje hodnota Q:

2sin9)2 (1.2)

1
Q:ﬁ:( \



1.4. Préaskovéa difrakce

Proménnou n lze bez jmy na obecnosti z rovnice vypustit.
(@ hodnoty jsou dilezité kvili moznosti jednoduchého vypoctu z parametrua
reciproké mrizky z nésledujici rovnice:

1
Quit = 55— =h?A+ B+ °C + kiD + hiE + hkF (1.3)
hkl

kde:

A=a"2 B=b"2C=c"? D ="b*c"cosa*, E = a*c* cos f*, F = a*b* cosv*

1.4.3 Difrakéni zaznam

Difrakéni zdznam reprezentuje vysledky provedené praskové difrakce. Zpra-
vidla obsahuje uhly 26, pro které dosahla intenzita dopadlého rentgenového
zareni néjaké pozadované minimalni hodnoty, a prislusné intenzity. Typicky
zdznam obsahuje okolo 20 hodnot 26. Tyto jednotlivé hodnoty pak obvykle
oznacujeme jako reflexe.

Na obrazku lze vidét obraz difrakce. Levy obrazek ilustruje difrakci
pomoci monokrystalu. Pravy obrazek pak ilustruje praskovou difrakci. V mo-
nokrystalu dochazi difrakei k bodovému vzoru. V polykrystalu jsou pak tyto
body rozprostieny do kruht.

Obréazek 1.4: Priklad difrakce (pfevzaté z [4])

7 téchto obrazu se pak ziskavaji hodnoty intenzit zptisobem ilustrovanym
obrazky Vybere se ¢ast difrakéniho obrazu a podle ni se vypoctou in-
tenzity v prislusnych mistech tg26, které lze pak vynést do grafu jako je
ilustrovano na obrazku 7 tohoto grafu lze pak vy¢ist hodnoty 20, kde
dochézi k nejvyssim relativnim intenzitam. Takto ziskané hodnoty se pak sta-
nou soucasti difrakéniho zdznamu.
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Obrazek 1.5: Prevod difrakéniho obrazu na intenzity (prevzaté z [5])

I
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tan20

Intensity

Obrazek 1.6: Priklad difrakce (pfevzaté z [0])
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1.4.4 Indexace

Indexaci difrakéniho zdznamu se rozumi vypocet parametri zdkladni bunky a
tedy krystalové mrize néjaké krystalické latky z dat jejiho difrakéniho zdznamu.
K tomuto ucelu bylo vyvinuto nékolik metod. Mezi tyto metody patii napf.
Treor, Dicvol, McMaille a také metoda I'TO, na kterou se zaméruje tato prace.
Metoda ITO je podrobné popsana v nasledujici kapitole.

P1i indexaci hledame pro jednotlivé typy mrizek nasledujici ptimé para-
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1.4. Préaskovéa difrakce

metry (nebo jim odpovidajici reciproké parametry):
e triklinicka: a,b, ¢, o, 5,7y
e monoklinicka: a, b, c, 5
e ortorombicka: a, b, c
e tetragondlni: a,c
¢ hexagonalni: a,c
e romboedricka: a, «

e kubicka: a

1.4.4.1 Metoda TREOR

Metoda Treor je popsana v [10]. Zjednodusené metoda postupuje nésledovné.
Systematicky pfifazuje urc¢itému poctu (odpovidajici poétu hledanych para-
metru pro dany typ miizky) reflexi v zdznamu ruzné kombinace hkl indexu
z predem stanovené mnoziny. Tim po dosazeni do rovnice ziskd soustavy
linerdanich rovnic, jejichz feseni vede k ziskani kandidati na parametry krys-
talové mrizky.

Tedy mame rovnice ve tvaru:

Qnit = h2x1 + K2xg + Pag + hkazg + hlxs + klag

Tim ziskdme matici M (vyplnénd indexy u neznamgych x; ...zg). Déle médme
vektor neznamych X = (z1...x6)T a vektor pisludejicich Q hodnot @ =
(Q1...Q6)", kde Q1 ... Qg jsou vybrané reflexe (typicky z nejmensich hodnot
26 v zéznamu). Redime tedy rovnici:

MX =@
Regenfm je tedy:
X=M1Q
Dosazovanim riznych kombinaci hkl indexti z predem urcené mnoziny a vy-
branych ) hodnot do této rovnice pak ziskame kandidaty na resSeni.
1.4.4.2 Metoda DICVOL

Metoda Dicvol podle [I1]. Jeji princip spo¢iva v préci s intervaly moZnych
hodnot pro jednotlivé parametry krystalové mrizky. Pokud interval miizky
z daného intervalu dokazi vysvétlit vSechny reflexe, rozdéli se interval na dva
(dichotomie), jinak se zahodi. Takto se postupuje rekurzivné dile s novou
mnozinou intervala.

11



1. ZAKLADNI POJMY A CILE PRACE

Tedy napt. muzeme fesit kubickou soustavu v primych parametrech mrizky.
Méme interval hodnot parametru a, ozna¢me krajni hodnoty tohoto intervalu
Omin, Gmax- Pomoci rovnice pro vypocet ziskdme krajni hodnoty @, které in-
terval pokryva.

h? + k2 + 12
Q=""5""

Qmin

R R+

2
Amax

Q2

Do rovnice dosazujeme pripustné parametry hkl a ukladdme nejmensi a nejvétsi
nalezené @ hodnoty jako Quin & Qmax resp. Pokud pro vSechny ) hodnoty
v zdznamu plati, ze:

Qmin_6<Q<Qmax+6

poté prohldsime interval za pripustny a dale ho délime. V opa¢ném piipadé
interval zahodime.
Podobné mtzeme pracovat i v prostoru reciprokych parametri mrizky.

1.4.4.3 Grid Search

Daéle je také mozné problém resit také napr. pomoci systematického pro-
hleddvéni parametri miizky (pfimych nebo i reciprokych parametri), tzv.
Grid search. To se realizuje tak, ze pro kazdy z parametra se urci néjaky in-
terval a krok mezi hodnotami v tomto intervalu. Redeni se pak hledd mezi
vsemi kombinacemi moznych hodnot parametri, které jsou voleny z danych
intervalti, v rozmezi daného kroku.

1.4.4.4 de Wolffovo kritérium My

K vyhodnoceni kvality potencialnich feseni lze pouzit riizna kritéria. Jednim
z nich je napt. de Wolffovo kritérium popsané v [12], oznacované Moy.

Q20

Moyy= ———
207 |A20| Ny

(1.4)

Q20 oznacuje  hodnotu 20. reflexe v daném difrakénim zaznamu, Nog oznacuje
pocet vypoctenych teoretickych reflexi odpovidajicich namérenym az do Qoq
a |A26| je prumérny rozdil mezi naméfenymi a vypocitanymi reflexemi.
Podle de Wolffa se hodnoty Mg pro kvalitni difrakéni zadznamy pohybuji
mezi hodnotami 20 az 60. Déle pokud je neoindexovanych reflexi nejvyse 2 a
hodnota Msq je vétsi nez 10, je rozumné povazovat feSeni za mozné spravné.
Hodnoty mensi nez 6 jsou dobrym divodem k pochybovani o spravnosti reseni.

12



1.5. Paralelni zrychleni

1.4.4.5 Fy index

Druhym kritériem pro ohodnoceni kvality feseni je Smithiiv a Snydertv Fiy
index popsany v [13]. Pocita se nasledujicim zptusobem:

N

Fy=——
N7 A26|N,

(1.5)
kde N je pocet namérenych reflexi, N. je pocet moznych vypocitanych re-
flexi az do hodnoty reflexe s indexem N a |A20| je prumérny rozdil mezi
nameérenymi a vypocéitanymi teoretickymi hodnotami reflexi.

Podle Smitha a Snydera je Fiy index vhodnéjsi k fazeni vypocitanych feseni
od nejlepsiho k nejhorsimu, nez Myg.

1.5 Paralelni zrychleni

Jako zrychleni S(n) v kontextu paralelniho vypoc¢tu chidpeme pomér doby
vypoctu s pouziti jednoho vlakna ku dobé paralelniho vypoctu. Pocitdme tedy

takto:

T,
kde 77 je doba vypoctu jednoho vlakna a T), je doba vypoctu pti pouziti n
vldken. Pokud plati, ze S(n) = O(n) pak mluvime o linedrnim zrychleni.

S(n)

1.6 Metoda nejmensich ctverci

Informace o této metodé jsou ¢erpany z [14]. Metoda nejmensich ¢tvercii je me-
toda aproximace TeSeni soustav rovnic, které maji vice rovnic nez neznadmych.
Pro 1cely této prace se zamérime na linedrni metodu nejmensich ¢tverct.
Méme tedy soustavu linearnich rovnic:

XG=17

Nasim cilem je potom minimalizovat kvadratickou chybu (odtud nazev metoda
nejmensich ¢tverci):
= 9
1X 8 — 4l
Metoda linedrnich nejmensich ¢tverci ma presné analytické reseni 6_7 (tedy za
predpokladu, ze matice XTX mé4 inverzi) a tim je:

F=(XTX)"'xTy
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KAPITOLA 2

Metoda ITO

Tato prace vychazi z metody ITO popsané v [15]. Nasledujici kapitola obsahuje
volny preklad z tohoto ¢lanku. Metoda vychazi z rovnice [1.3]

Zakladem metody je uvazovani osnovy rovin hkl, kde jedno z h, k, nebo [
je rovné 0. Rovnice [I.3] se pak redukuje na:

Qmn =m*Q +n*Q" + mnR (2.1)

kde m a n muze odpovidat libovolné dvojici z h,k,l a Q',Q", R pak od-
povidajicim proménnym A...F.
Upravou rovnice ziskdme rovnost pro R:

R=(Qmn— m2Q’ — n2Q”)/mn (2.2)

2.1 Hledani zé6n

Za @' a Q" postupné dosazujeme do rovnice vSechny mozné naméiené
Q hodnoty. Pro kazdou z téchto dvojic nalezneme potencidlni hodnoty R
nasledujicim zptsobem. Pro nékolik kladnych celych hodnot m a n dosadime
do rovnice za (@), naméfené Q hodnoty a ulozime si absolutni hodnotu
|R| (staci uvazovat pouze absolutni hodnotu, jelikoz m nebo n muze byt
i zaporné). Hodnoty |R|, které se pro danou dvojici vyskytuji opakované,
ulozime spolecné s danou dvojici Q' a Q" jako jednu z moznych zén. Uvazujeme
pouze hodnoty, které se opakuji alespon r-krat, kde r je néjaka konstanta.

Vzhledem k nepresnostem pri méreni Q hodnot nelze predpokladat, ze
spo¢itané |R| hodnoty si budou presné rovny, proto je potieba pfidat néjakou
toleranci. Puvodni ¢lanek navrhuje napf. vynédsobit |R| néjakou kladnou kon-
stantou, zaokrouhlit na nejblizsi celé ¢islo a poté uvazovat hodnoty za rovné,
pokud rozdil téchto hodnot je mensi nez néjaké dalsi konstanta.
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2. METobpA ITO

2.2 prrava nalezenych zén

Takto nalezené zény, tedy trojice Q’, Q" a R, jsou nasledné upraveny podle
nésledujicich pravidel:

e Pokud Q' = Q":

o 7
Q/_2Q4 R,Q//—2Q4+R,R:0
e Pokud R = Q"
Q/:QI+RQ//_Q//_Q/+RR_O
g T g
e Pokud R=Q":
Q/:Q/_Q,,+RQ// Q//+RR_0
g 'Y 8
e Pokud R > Q"

Q=Q.Q=Q+Q" -RR=2Q -R

Parametry upravenych zén jsou nadale vylepseny pomoci metody nejmensich
¢tvercl. Tedy pro hodnoty m a n, pro které je vypoctend hodnota @, v to-
leranci néjaké namérené hodnoty @, minimalizujeme chybu (Qpn — Q)%

Déle je pro vSechny zoény vypoctena pravdépodobnost, ze byly nalezeny
nahodou, kterd je pouzita pro kvalitativni ohodnoceni dané zény. Oznacime
tuto pravdépodobnost C' a pocitdme nasledujicim zpusobem:

NC! N, Ne—N,
— o 1 _ c o 2
C AT ASSTATLY (1-p) (2.3)

kde N, je pocet dvojic m a n, pro které vypoctend hodnota Q. » je v toleranci
néjaké namérené hodnoty @, a N, je celkovy pocet testovanych dvojic m a n.
Déle p = QJ\T[R 2;, kde N je pocet namérenych ) hodnot a € je tolerance kdy
namérené a vypocitané ) hodnoty povazujeme za identické. Inverzni hodnotu

této pravdépodobnosti % oznacime jako kvalitu dané zény.

2.3 Kombinace z6n
Pro vsSechny dvojice zén, které dosahuji néjaké pozadované podminky na jejich

kvalitu %, se pokusime najit jejich prunik a tedy parametry A...F. To je
provedeno tak, ze pro kazdou zoénu jsou spocitany 4 nejmensi Q hodnoty,

16



2.4. Navrh potencidlnich vylepseni algoritmu

konkrétné Q',Q",Q" + Q" — R,Q" + Q" + R. Tyto hodnoty jsou porovnany.
Pokud je nalezena spoletna @ hodnota, lze definovat prinik téchto zén jako:

A=Q,B=Q11,C=Q21, E=Qc+Q21 —Q22, F =Qc+ Q11— Q1,2

kde Q. je nalezend spoletnd hodnota, (1,1, @21 jsou nejmensi Q hodnoty 1.
a 2. zény razné od @), obdobné Q1 2, Q22 jsou 2. nejmensi hodnoty rizné od

Qe
Dale je nutné dopocitat parametr D. Ten je spoc¢itan obdobnym zptsobem
jako R, ale z upravené rovnice [1.3

D= (Q—h*A—k’B —1?°C — hlE — hkF)/(kl) (2.4)
Za hodnoty h, k,l dosazujeme:
he(—2,2),ke{-2,-1,1,2},1 € {1,2}

Jako vhodné kandidaty pro hodnotu D uvazujeme urc¢ity pocet nejvice se
opakujicich hodnot D pri dosazeni vSech moznych trojic h, k,l do rovnice |2.4
Na zavér jsou provedeny tyto tpravy:

e PokudA=BaF =0:

A+B-F A+B+F
A’:;,B’:L,C’:C,
4 4
D—-F D+ FE
D = VB = + JF'=0
2 2
e Pokud F' = A nebo F = B:
A A E FE
A== B=B-=—-0=0D=D-—=—FE==F =0
47 470 ) 27 27

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

2.4 Navrh potencialnich vylepseni algoritmu

Byly navrzeny celkem 4 relativné vyrazné zmény k moznému zlepseni kvality
vystupu.

2.4.1 Vice hodnot pro parametry )’ a )’

VylepSenim oproti origindlnimu algoritmu je, Ze za Q' a Q" se pii hledani
parametri @', Q" a R dosazuji kromé naméienych @ hodnot také hodnoty
% % a 1%. To protoze nékteré difkrakéni zdznamy neobsahuji reflexe rovin
hkl typu 001 atp. Mohou ale obsahovat napt. reflexe 002, z tohoto divodu méa

smysl uvazovat hodnoty % atd.
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2. METobpA ITO

2.4.2 Zména vypoctu kvality zén

Déle je vzhledem k povaze ohodnoceni zén mozny vyskyt zén se stejnym ohod-
nocenim, coz vede ke kolizi pti vybéru nejlepsich zén ke kombinaci. Navrhem
je tprava funkce pro vypocet ohodnoceni na jednu z téchto 3 moznosti:

111

01_1+e Alﬁ@é

1 1
7:N0+71
Ca 1+e 2@
1 1
— =N, - —
G TR

kde AQ oznacuje priumérny rozdil namérenych @ hodnot difrakéniho zdznamu
od hodnot vypoctenych pomoci parametra dané zény. Napad za hodnotou C%
je jednoduché preskalovani puavodni hodnoty tak, aby zény, které vice od-
povidaji zdznamu méli lepsi skére. Druha moznost je obdobna, zakladem je
vSak namisto pravdépodobnosti nalezeni zény s danym poctem N, vypoctenych
@ hodnot piimo jejich poc¢et N,. Obdobné ve tieti moznosti, ta vSak namisto
nepresnosti v rozdilu naméfrenych a vypoctenych ) hodnot penalizuje malé
hodnoty Q" a Q" a R, které vedou na vétsi délky os krystalové miizky resp.
1hld mezi nimi. Jinymi slovy, pii stejné kvalité zén tak preferujeme ty, co
vedou na mensi objem vysledné zakladni bunky.

2.4.3 Jiné upravy nalezenych zén

P#i tpravé zén se provadi zména pokud A = B a F neni rovné 0, tzn.
pokud jsou 2 osy krystalové miize stejné dlouhé a nejsou na sebe kolmé.
Nékteré mineraly vsak takové parametry miize maji (viz. napr. zdznamy Ko-
garkoite_0000305 a Loweite_0000200 v databazi dostupné z [16]). Obdobné
se provadi zména pri findlni tpravé parametru celé krystalové mrizky pokud
A = B a F neni rovné 0. Navrhem je tedy tyto zmény neprovadét.

Dalsim nédvrhem je opét zména pii tpravé zoén. V pripadé Q > R bude pro-
vedena zména inspirovand procesem kombinace zén. Obdobné jsou spocitany
4 nejmensi Q hodnoty @, Q",Q" + Q" — R, Q" + Q" + R. Oznacime-li tyto
hodnoty (1 az @4, potom:

Q' =01,Q"=Q2,R=1(Q1 + Q2 — Q3]

2.4.4 Navrh pro pripad méné kvalitnich dat

Algoritmus velmi zavisi na vstupnich datech a jejich kvalité. To by do uréité
miry mohlo byt kompenzovano uvazovanim hodnot QQ — € a Q + €, kde € je
néjaka konstanta, jako kandidaty pro Q' a Q" pri hledani zén. V pripadném
spojeni s ndvrhem budeme uvazovat navic nasledujici hodnoty:
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® Q_€7Q+€
Q—e Q+e
4 0 4

Pouziti vicero by pfilis negativné ovlivnilo dobu vypoctu.
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KAPITOLA 3

ParaCell a pouzité softwarové
technologie

ParaCell je nastroj pro indexaci dat praskové difrakce, dostupny z [17]. Jeho
hlavnimi autory jsou doc. Ing. Ivan Simeéek, Ph.D., vedouci této prace a
Ing. Jan Rohli¢ek, Ph.D., oponent prace. Je vyvijen tak, aby byl multiplat-
formni, vicevldknovy a kde je mozné vyuzival technolgii CUDA pro vypocet
na grafické karté. Aktudlni verze ParaCellu obsahuje algoritmy MGLS, DI-
CVOL, TREOR a Grid search. Cilem této prace je rozsirit ParaCell o metodu
ITO. Tyto metody, kromé MGLS, byly popsany v predchozich kapitolach.

3.1 Struktura ParaCellu

Implementaci ParaCellu lze rozdélit do 3 hlavnich moduli. Prvni modul se
stard o ¢teni vstupnich dat a konfigura¢niho souboru. Druhym jsou pak im-
plementace ruznych metod, které ze vstupnich dat vypocitaji kandidaty krys-
talové mrizky odpovidajici vstupnim dattm. Tteti modul pak tyto kandidaty
vyhodnoti. Vyhodnoceni muze probéhnout pomoci CPU nebo GPU.

3.2 Vstup a vystup programu

Vstupem kazdého béhu programu je soubor s daty difrakéniho zdznamu a
konfigura¢ni soubor. Konfigura¢ni soubor je textovy soubor obsahujici fadky
ve tvaru parametr=hodnota. Lze pomoci ného napt. zvolit algoritmus, ktery
bude pouzit, nastavit pocet vlaken nebo parametry pouzitého algoritmu. Také
je potreba v konfiguracnim souboru nastavit cilovy typ hledané krystalové
mrizky.

Vystupem programu je pak textovy soubor obsahujici vypis nalezenych
reseni, konkrétné parametry krystalové mrizky, objem zakladni bunky a hod-
noty My a Fy indext. Déle obsahuje pro urcity pocet nejlepsich feseni po-
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drobny prehled obsahujici Akl indexy, které odpovidaji jednotlivym reflexim
v zdznamu, a odchylky vypoctenych reflexi od namérenych.

3.3 OpenMP

Informace o OpenMP jsou Cerpany z [18]. OpenMP umoziuje paralelizaci
C, C++ koédu pomoci direktiv prekladace a je pouzita v ParaCellu k jeho
paralelizaci. OpenMP také umoznuje paralelizaci Fortran kédu.

V ramci implementace této metody byly vyuzity tyto direktivy prekladace
OpenMP:

#pragma omp parallel — Vytvoiitym vldken, které zpracuji nasledujici
instrukei nebo blok koédu

firstprivate(seznam) — Vaze se k pfedchozi direktivé. V ramci para-
lelniho bloku bude kazdé vldkno v tymu vlastnit svoji kopii proménnych
v seznamu, inicializované na jejich hodnotu pred vstupem do paralelniho
bloku.

#pragma omp for — Zpisobi, Ze iterace piislusného for cyklu budou
provedeny paralelné vlakny v tymu.

schedule() — Vaze se k predchozi direktivé. Urcuje zptisob planovani
iteraci for cyklu na jedno z nasledujicich:

— schedule(static) — Kazdé vlakno ma fixné pfifazené dané ite-
race cyklu.

— schedule(dynamic, N) — VIdknim je za béhu pfitazovano N ite-
raci, které jesté nebyly provedeny. Nova skupina iteraci je vldknu
prirazena, jakmile svou ptivodni dokonc¢i.

— schedule(guided, N) — Obdobné jako schedule(dynamic, N),
ale pocet prifazenych iteraci se postupné snizuje na N.

#pragma omp critical — Takto oznacena instrukce nebo blok kédu
bude v kazdém ¢ase provadéna nanejvys 1 vlaknem (kritickd sekce).

Mezi dalsi dilezité direktivy patii napi.:
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num_threads(n) — Nastavi pocet vlaken, s kterymi bude paralelni blok
#pragma omp parallel zpracovan na n.

private(seznam) — V ramci daného paralelniho bloku bude kazdé
vlakno v tymu vlastnit svoji kopii proménnych v seznamu, neiniciali-
zovanou.

shared(seznam) — V ramci paralelniho bloku budou proménné v se-
znamu sdilené mezi vladkny.
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e #pragma omp single — Zpusobi, ze néasledujici instrukce je zpracovana
pouze jednim vlaknem.

e #pragma omp master — Zpusobi, ze néasledujici instrukce je zpracovana
pouze hlavnim vldknem (s indexem 0).

e #pragma omp task — Vytvoii tilohu, ktera je zpracovana jednim z vldken
v tymu

o #pragma omp taskwait — Pocké na dokonceni vSech tloh v aktudlnim
paralelnim bloku.

Dale OpenMP obsahuje nékolik knihovnich funkci. Jednou z nich je napf.
omp_get_max_threads(), kterd byla pouzita v této préaci. Tato funkce vraci
hodnotu maximalnitho a také vychoziho poctu vldken, které OpenMP miize
vyuzit v dané instanci béhu programu. Knihovni funkce lze v C++ pouzit
diky hlavickovému souboru omp.h. Mezi dalsi priklady téchto funkci patii:

e omp_set_num_threads(n) — Nastavi pocet vlaken na n pro nasledujici
bloky, které nespecifikuji jinak pomoci num_threads(n).

e omp_get_num_threads() — Funkce vraci hodnotu aktudlniho poctu
vldken v tymu.

e omp_get_thread_num() — Funkce vraci index volajiciho vlakna v daném

tymu.

3.4 Technologie CUDA

Technologie CUDA je podle [19] vypocetni platforma a programovaci model
vytvoreny spolecnosti NVIDIA. Umoznuje implementaci paralelnich vypoctu,
které vyuzivaji NVIDIA GPU.
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KAPITOLA 4

Implementace

Implementace byla provedena v jazyce C++, ve kterém je implementovan
nastroj ParaCell.

V ramci této prace byla pro program ParaCell implementovana metoda
ITO popsana v kapitole |2l Implementace se skladd pouze ze samotné metody
ITO, o ostatni procesy, jako je zpracovani vstupu, vyhodnoceni kandidata
na parametry mrizek a vystup, se staraji ostatni, jiz implementované casti
ParaCellu. Implementaci metody rozdélime implicitné rozdélime do 3 hlavnich
CAsti:

o Nalezeni zén (mnozina trojic parametra Q’, Q" a R)
o Uprava nalezenych zén

e Kombinace nalezenych zén

4.1 Oznaceni parametri

V ramci implementace budeme pouzivat nékolik dilezitych konstant a nebo
proménnych definujicich chovani algoritmu. Mezi né patii:

e ¢ — Parametr pouzivan k porovnavani () hodnot a také reciprokych
parametri mrizky nebo zény. Hodnoty Q)1 a Q2 povazujeme za shodné,
pokud |@Q1 — Q2| < e.

* Mmax; Mmax — Pri vypoctu R hodnot z rovnice uvazujeme hodnoty
m an od 1 do Muyax, Mmax resp.

e mg,nc — Pri vypoctu kvality zony uvazujeme jeji vypocitané reflexe
z rovnice 2.1 pro hodnoty m od —m¢ do me a n od 0 do ne, s vyjimkou
dvojic kde m < 0 a n = 0 (maji stejné hodnoty jako odpovidajici m > 0
an=0).
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e LShi; — Pr1i Gpravé mrizky metodou nejmensich ¢tvercii uvazujeme jeji
reflexe pro hodnoty h,k od —LSpr; do LSpr; a1 od 0 do LSpg;. Ob-
dobné pfi tpraveé zén pomoci metody nejmensich ¢tverci uvazujeme jeji
reflexe pro hodnoty m od —LSpi; do LSy a n od 0 do LSyy;. Opét
vynechdvame opakujici se hodnoty jako u vypoctu kvality zoény. Tedy
pokud I =0ak < 0Onebok =0,1=0ah < 1. V pripadé zén pak
vynechdvame hodnoty m < 0 a n = 0 stejné jako pri vypoctu kvality
z6ny.

o Rpeq — Pri hleddni R hodnot uvazujeme hodnoty, které se opakuji ale-
spon Rireq-krat.

e Ziop — Pro kombinaci zén pouzivame Zi,, z6n s nejlepsi kvalitou.

e Dyest — Pr1i hleddni D hodnot vybereme Dyes; hodnot, které se opako-
valy nejvicekrat.

V ramci implementace pouzivame ) hodnoty definované jako @@ = 151%4 pro
konzistenci se znac¢enim v [I5]. Tomu pak odpovidd i hodnota parametru e.

4.2 Volba datovych typu

K provadeéni vétsiny vypocta s desetinnymi ¢isly byl zvolen datovy typ float
s 32 bity presnosti. Divodem je rychlejsi provedeni vypocti oproti typu double.
Vzhledem k predpoklddanym nepresnostem pii mefeni difrakéniho zanamu
neni maximalni pfesnost vypoctu az tak dilezita. Zaroven je tento typ pouzit
k vypoctum v rémci implementaci vétsiny ostatnich metod v ParaCellu.

Datovy typ double s 64 bity presnosti byl pouzit pii vypoctu ohodno-
ceni kvality zony %, kde je presnost namisté vzhledem ke komplikovanéjsimu
vypoctu s faktorialy.

Také byly pouzity specidlné datové typy pro uklddéni zén (sestavajici z 3
hodnot typu float pro parametry @', Q”, R a hodnoty pro kvalitu zény typu
double) a ukldddni D hodnot spolu s jejich frekvenci (1 float a 1 int).

4.3 Pouzité datové struktury

Jako jedind datové struktura byla pouzita struktura pole umoznujici ulozeni
vice hodnot v paméti v radé za sebou a umoznuje tak rychly pristup k nim
pomoci indexu, tj. vzdalenosti od pozice 1. hodnoty. Jeji pouziti se jevilo jako
postacujici pro vsechny potreby implementace algoritmu z hlediska ¢asové i
pamétové slozitosti.
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4.4 Hledani zé6n

Nejprve jsou pomoci for cykli vypocteny R hodnoty pro jednotlivé dvojice @)
hodnot a ulozené do pole. Pole je nasledné serazeno a nasledujicim zptisobem
jsou vybrany R hodnoty. Méjme indexy ¢, v poli, ozna¢me A[z] hodnotu a-
tého prvku v poli a Afz...y| pramérnou hodnotu prvki z ...y. Postupujeme
takto:

o Pokud |A[j +1]—Ai...jll<ej=j+1

o Pokud |A[j + 1] — A[i...j]| > e Pokud od posledni nalezené zény byl
zvysSen index j, tak jsme nasli novou zénu @', Q”, Afi . .. j] a postupujeme
k jeji apravé. Nasledné vzdy ¢ =i + 1.

4.5 prrava zon

Nyni méme zénu @', Q”, R, provedeme jeji tipravy podle sekce nebo
Poté provedeme tipravu pomoci metody nejmensich ¢tverca tak, ze minimali-
zujeme chybu 3 (Qeale — Qobs)?; kde Qeale jsou hodnoty vypoétené z rovnice
s hodnotami m, n popsané v sekci a |Qcale — Qobs| < €. V kontextu
metody popsané v sekci jsou radky matice X tvorené hodnotami m x m,
nxn a mx*n a vektor ¢ jsou hodnoty Qs odpovidajici témto hodnotam.
Jednotlivé radky jsou vazené hodnotou Qibs (vynasobené touto hodnotou).
Efektivné tak minimalizujeme relativni chybu @) namisto absolutni. Po prove-
deni metody nejmensich ¢tvercu vypocteme kvalitu zény % s noveé ziskanymi
parametry @', Q”, R a do pole zén ulozime ¢tvetici Q', Q" R, %

Poté seradime pole se zénami podle jejich hodnot Q' a za¢neme odstratniovat
duplikaty. To délame tak, Ze vytvorime nové pole, kam postupné vkladame
z6my z puvodniho pole se zénami. Pokud v poli neni zéna, pro kterou by pla-
tilo, Ze Q] — Q5] < €, |Qf — QY| < € a|R1 — Ra| < ¢, pak zénu do nového
pole vlozime. Pokud to vSak pro nékterou zénu neplati a tato zéna v novém
poli m& mensf hodnotu & (tedy mensi kvalitu), neZ zéna, kterou se snazime
vlozit, pak ji nahradime touto zénou s lepsi kvalitou. Parametry s indexy 1 a

2 oznacuji parametry danych zoén z ptivodniho a z nového pole.

4.6 Kombinace zo6n

Nové pole se zénami je sefazeno podle kvality a pro nejlepsich Zi,, je prove-
dena kombinace podle sekce Pro pripadné vzniklé parametry A, B,C, E, F’
je pak hledana hodnota D.

Vybér hodnot D je proveden témér stejné jako v pripadé R hodnot s tim
rozdilem, ze vysledné D hodnoty jsou na zavér ukladany do pole spolu s poc¢tem,
kolikrat se vyskytovaly. Poté je z pole vybrano Dyest hodnot s nejvyssi frek-
venci, namisto prijmuti vsech hodnot, které se vyskytuji alespont Ryeq-krat.
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Poté jsou opakované na parametry mrizky pouzity tpravy popsané v sekci
dokud dochéazi ke zméné. Vypocitané parametry A, B,C, D, E, F jsou
predény dalsi ¢asti ParaCellu k vyhodnoceni. Pokud je typ mtizky rizny od
triklinické a pozaduje tedy méné nez 6 parametri, jsou pouzity vhodné per-
mutace danych 6 parametru (napf. pro kubické postupné parametry A, B a
poté C).

Finalni optimalizace parametri miizky pomoci metody nejmensich ¢tvercii
byla implementovana obdobné jako pri upravach zény v sekci s hodnotami
hkl tak jak je popsano v sekci Nebyla vsak pii mérenich pouzita, protoze
ParaCell obsahuje rychlejsi verzi této metody paralelizovanou pomoci techno-

logie CUDA.

4.7 Paralelizace

K paralelizaci byla vyuzita technologie OpenMP, ktera je pouzita i v ostatnich
castech ParaCellu.

4.7.1 Paralelizace hledani zén

Paralelizace hlédani zén byla provedena paralelizaci for cyklu, ktery urcuje
aktualni hodnoty @’ a Q" pri vypoc¢tu R hodnot. Pro lepsi paralelizaci byly
jednotlivé cykly pro Q" a Q" slouceny v jeden. Parametr schedule byl zvolen
dynamic, protoze kazda dvojice mize mit rtizny pocet validnich R hodnot,
coz vede na nevyvazenost vypocetni slozitosti jednotlivych iteraci.

4.7.2 Paralelizace tpravy zon

Paralelizace samotné tpravy zén je zahrnuta v paralelizaci for cyklu z predchozi
sekce, protoze nasleduje bezprostiedné po nalezeni R hodnoty. Datova zavislost
pri ukladéni zén do pole byla fesena pomoci kritické sekce.

Paralelizace odstranéni duplikatnich zoén byla resena nasledovné. Nejprve
je sefazeni z6én provedeno jednoduchym paralelnim mergesortem, ktery je
soucasti implementace. Pole se zénami je pak rovnomérné rozdéleno na to-
lik ¢asti, kolik je vlaken. Je vytvofen for cyklus s 1 iteraci pro kazdou z téchto
casti a ten je paralelizovan pomoci #pragma omp parallel for. Parametr
schedule byl zvolen static, protoze na kazdé vldkno pripada jedna iterace.
Datova zavislost je resena tak, ze kazdé vldkno vklada zény do svého vlastniho
pomocného pole a poté je v kritické sekci presune do spole¢ného pole.

Pilotni testy ukézaly, Ze mazani duplicitnich zén je velmi dulezité pro
kvalitu vysledku. Protoze kazdé vlakno vklada neopakujici se zény do svého
vlastniho pomocného pole, je nutné zajistit, aby mezi témito poli nebyly du-
plicitni zdznamy. Toho je docileno tak, ze zacatek kazdé z ¢asti (a tedy i konec
té predchozi) je posunut tak, aby jeho rozdil hodnot @’ s pfedchozi zénou byl
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vetsi nez e. To samoziejmé do velké miry muze omezit paralelismus, ale diky
vylouceni duplicitnich z6n mezi jednotlivymi ¢astmi zachovava kvalitu feseni.

4.7.3 Paralelizace kombinace z6n

Zo6ny jsou serazeny podle jejich kvality opét pomoci paralelniho mergesortu.
Poté je paralelizace provedena pomoci paralelizace for cyklu iterujicitho pres
index prvni zoény. Parametr schedule byl zvolen dynamic, protoze vypocetni
slozitost se snizuje s vys$$im indexem (vynechdvame duplicitni dvojice, kde
index druhé zény je mensi nez index prvni zény). V této ¢asti implementace
dochéazi k datovym zavislostem pti vkladani vygenerovanych feSeni, coz je
feseno v prislusné funkci ParaCellu pomoci kritické sekce.

29






KAPITOLA 5

Testovani

5.1 Testovaci platforma

Program byl testovan na skolnim clusteru star.fit.cout.cz. Jeho specifikace
jsou:

o CPU: 2x Intel Xeon 2620 v2 — 12 jader celkem, 24 vldken (technologie
Hyper-Threading)

« 32 GB RAM

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

5.2 Testovaci data

Program byl testovan na difrak¢nich zdznamech ziskanych z [16]. Konkrétné
se jednalo o:

e 6 kubickych

e 8 hexagonalnich

e 25 monoklinickych
e 17 ortorombickych
e 6 tetragonalnich

e 32 triklinickych

Celkem tedy bylo 94 testovacich zaznami. Davod distribuce poc¢tu je z divodu
slozitosti pti uréovani danych miizek (podle poc¢tu parametru). Tedy dat pro
typ mrizek s vice ur€ovanymi parametry je vice.
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5.3 Kritérium pro spravnost reseni

Vypoctené feseni povazujeme s velkou pravdépodobnosti za totozné s mrizkou
uvedenou v zaznamu z databaze, pokud jejich zdkladni bunky maji stejny
objem V', alespon jeden z parametri délek a, b nebo ¢ a plochu S jedné ze stén
sousedici s danou stejné dlouhou hranou. Vzhledem k nepfesnostem, je tieba
uvazovat ur¢ity rozsah pro ktery prohliasime dané hodnoty za stejné, ten je
pro jednotlivé parametry zvolen nasledovneé:

o |a; —as| < 0,06 A
o ‘81—52’<O,5A2
o [Vi—Ta <2A°

Myslenka za timto kritériem je, ze pokud je stejny objem V a stény maji
stejnou plochou S, oznac¢ime-li tyto stény jako podstavu rovnobéznosténu,
potom maji oba rovnobéznostény stejnou vysku. Jelikoz je shodna délka jedné
hrany podstavy (ozna¢me jako délku podstavy) a jeji obsah, je i Sitka podstavy
stejna.

Mame tedy 2 rovnobéznostény se stejnou vyskou a také délkou a sirkou
podstavy. Témito 3 sméry se tedy obé bunky opakuji v krystalové mrfizce
se stejnou frekvenci. To znamend, ze obé zakladni bunky mohou snadnéji
popisovat stejnou periodicitu miniméalné v téchto 3 smérech. Je tak o néco
pravdépodobnéjsi, ze popisuji stejny krystal, pouze s jinak oznacenou perio-
dou (tedy ¢asti, kterd se opakuje).

5.4 Meéritko kvality vysledki

K meéreni kvality vysledku budeme pouzivat 2 méritka. Prvnim je pro kolik tes-
tovacich dat bylo nalezeno spravné feseni. Druhym méritkem je, na kolikaté
pozici v seznamu potencidlnich Teseni se nachézi to spravné, coz je obecné
velmi dulezité pro nejsnazsi identifikaci krystalové mrizky. Dale budeme sledo-
vat prumeérny ¢as vypoctu. Ke zjednoduseni prezentace a interpretace vysledku
budeme slucovat tyto hodnoty do jedné pro vSechny typy miizek.

V tabulkach primérnou pozici uvddime zprimérovanou pouze z vyfesenych
zadznamu, tj. neni zadna penalizace na tuto hodnotu za nevyreseni tlohy.

5.5 Pocatecni volba parametru

Pomoci pilotnich testit byly zvoleny vhodné pocatecni parametry algoritmu,
které budou pouzité pro zjisténi, zda navrhnuté zmény algoritmu jsou prinosné.
Pocatecni nastaveni je tedy toto:

e ¢=10,5
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* Mmax = Nmax = 2

e mg=nc =3

o LSpu =7
o Ripeq =3
o Ziop = 200
¢ Dpest =4

Parametry budou v dalsich sekcich optimalizovany pro nejlepsi nalezenou
formu algoritmu. Cilem je najit co nejlepsi vychozi nastaveni pro obecné
pouziti.

5.6 Meéreni kvalitativniho prinosu navrhnutych
zmeén

Tabulka 5.1: Kvalita feseni pti pouziti navrhnutych zmén

Algoritmus Pocet vyresenych | Primérna pozice | Primérny cas
Zékladni verze 81 1,11 0,313s
+Sekee |2.4.1 90 1,19 0,556 s
+Sekce [2.4.2| Cy 91 1,24 0,556 s
—Sekce [2.4.2| Co 90 1,23 0,565
—Sekce [2.4.2| Cs 90 1,29 0,560
+Sekce [2.4.3 93 1,17 0,565
—Sekee [2.4.4 92 1,33 1,190 s

V tabulce lze vidét namérené hodnoty. Pocet vyfresenych znamend,
pro kolik testovacich dat obsahuje vystup mftizku, ktera spliuje kritérium pro
spravnost feseni. Primérna pozice oznacuje pozici, na které se reseni nachazi
v pruméru. Pramérny ¢as znac¢i prumérnou dobu jednoho béhu vypoctu. V ta-
bulce znaménko + pak znaci, Ze zména byla ponechiana pro dalsi méreni,
znaménko — naopak znamend, ze zména nebyla ponechéna.

Z tabulky lze vydist, 7e priddnim hodnot € atd. podle sekce doslo
k vyraznému zlepseni poc¢tu vytesenych zaznami. Doba vypoctu trvala o néco
déle. Vzhledem k tomu, o kolik narostl pocet vyresenych iloh, je zfejmé, ze
tato zména se vyplati. Ke zvySeni prumérné pozice pravdépodobné doslo kviili
tomu, Ze je nyni uvazovano mnohem vice zén, coz muze vést k nalezeni ne-
spravnych mrizek, které ale odpovidaji dattim. Dalsim moznym divodem je,
ze pozici zvysily nové vyresené zaznamy.

Dalsi navrh, zména vypoctu pro kvalitu zény (sekce , také vedl ke
zlepseni, alespon pro C7. Duvody k mirnému zvysSeni pramérné pozice mohou
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byt stejné, jako u predchoziho navrhu. Navrhy C; a Cy vedly k mirnému
zhorseni vysledki.

Navrh pro zménu tprav zén a miizek ze sekce vedl opét k vyraznému
zlepseni, tentokrat jak v poctech vyTesenych, tak v prumérné pozici reSeni.
Casové slozitost se téméF nezménila a miize byt v toleranci chyby, zména tedy
byla samoziejmé ponechana.

Néavrh ze sekce vedle ke zhorseni a nebude tedy pouzit ve vychozim
nastaveni. Nicméné je mozné, Ze jeho uplatnéni by mohlo pomoci pii feSeni
nékterych méné kvalitnich dat.

5.7 Finalni optimalizace parametra

Nyni budeme testovat rizné hodnoty parametri pro vybranou verzi algoritmu,
tedy po uplatnéni navrhu ze sekci[2.4.7], 2.4.2] a [2.4.3]

5.7.1 Parametr ¢

Vyvoj méritek kvality vysledki pro rizné hodnoty e lze vidét v tabulce
Jako nejlepsi se jevi puvodni hodnota 0,5 a to vyrazné. Pravdépodobné nejlépe
odpovida nepresnostem prii méreni testovacich dat.

Tabulka 5.2: Kvalita feseni pro ruzné hodnoty e

hodnota € | PoCet vyfeSenych | Primérnd pozice | Prumérny cas
0,1 82 1,27 0,327s
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

5.7.2 Parametry mpmax, max @ Rireq

Parametry mmax, Nmax & Rireq jsou spjaté tim, ze pokud zvysime mmax, Nmax,
ziskdme tim vice R hodnot a tedy je vhodné ménit i Rgeq. Vyvoj pro rizné
trojice téchto parametri lze vidét v tabulce Nejlépe opét dopadla trojice
puvodnich parametri. V ostatnich pripadech pravdépodobné doslo k zaplnéni
zénami, které sice teoreticky dattim odpovidaji, ale nevedou ke spravnému
feseni.

5.7.3 Parametry m¢ a n¢

V tabulce 1ze vidét vysledky pro rtizné hodnoty m¢ a ne. Nejlépe dopadly
pivodni hodnoty mc = ne = 3. Hodnoty mg = ng = 2 pravdépodobné
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Tabulka 5.3: Kvalita feSeni pro rtizné hodnoty mmax, "max @ Rireq

Mmax  Nmax Freq | Pocet vyTesenych | Primérnd pozice | Primérny Cas
2 2 2 83 1,12 3,530
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

nedokazou dostatecné rozlisit zony a mg = ng = 4 jiz pravdépodobné castéji
zvysuji ohodnoceni ndhodou nalezenym z6nam, nez tém, které vice odpovidaji
skutecnosti.

Tabulka 5.4: Kvalita Teseni pro rtizné hodnoty m¢ a n¢

mec  no | Pocet vyfesenych | Pramérnd pozice | Prameérny cas
2 2 92 1,24 0,479 s
3 3 93 1,17 0,565
4 4 92 1,13 0,605 s

5.7.4 Parametr LS},

V tabulce lze vidét vysledky pro rtizné hodnoty LS. Nejlépe dopadla
puvodni hodnota 7. Do jisté miry je prekvapivé, ze se hodnota lisi od mc¢
a nc. Divodem je pravdépodobné to, ze zény odpovidajici skuteénosti bu-
dou odpovidat skutecnym reflexim a tedy prizpusobeni i pro vétsi LSy vede
k presnéjsim parametrim. Zatimco ndhodné nalezené zény se tak prizpuisobi
pro @ hodnoty s vétsim m,n a vysledné dosdhnou nizsi kvality.

Tabulka 5.5: Kvalita feseni pro ruzné hodnoty LSy

LShy | Pocet vyTesenych | Primérna pozice | Primérny cas
2 91 1,18 0,413s
3 92 1,25 0,492 s
5 93 1,20 0,507s
7 93 1,17 0,565

5.7.5 Parametr Zi,,

V tabulce 1ze vidét vysledky pro rizné hodnoty Ziop. Pro hodnotu Ziop, =
400 se konecné podarilo vyresit vSechny zaznamy v testovacich datech. Proto i
pres vyrazné zvyseni doby vypoctu bude tato hodnota zachovana jako vychozi.
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5. TESTOVAN{

Tabulka 5.6: Kvalita feSeni pro rtizné hodnoty Ziy

Ziop | Pocet vyTesenych | Primérna pozice | Primérny cas

50 84 1,13 0,297 s
100 88 1,17 0,358s
200 93 1,17 0,565 s
300 93 1,16 0,928 s
400 94 1,20 1,332s

Zajimavy je pak vyvoj ¢asu vypocCtd pro rizné parametry. Ten lze vidét
vyneseny na obrazku Doba vypoctu roste priblizné kvadraticky, coz od-
povida nartistu dle poctu testovanych dvojic zén. Zaroven vsak, vezmeme-li
v uvahu vyrazné vyssi slozitost v pripadé, kdy dvojice ma spolecnou ) hodnotu
(probéhné navic vypocet D hodnot — vypocet 40 hodnot a jejich zpracovéani
navic) oproti ptipadu kdy neni spole¢na @ hodnota (probéhne pouze vypocet
a porovnani 2 x 4 hodnot), lze tvrdit, Ze pomér dvojic se spolecnou @ hod-
notou ku dvojicim bez spoletné ) hodnoty zustava pravdépodobné priblizné
stejny i pro méné kvalitni zény.

Cas béhu [s]

v

|
0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
Ztop

Obrézek 5.1: Cas béhu pro rizné hodnoty Zip

5.7.6 Parametr Dycgt
V tabulce [5.7]1ze vidét vysledky pro ruzné hodnoty Dyest. Jako nejlepsi se jevi

opét puvodni hodnota, kterd odpovidé i hodnoté doporucené v [15].
5.8 Vychozi nastaveni parametra

Vychozi parametry algoritmu jsou tedy nastaveny na zakladé testovani v
predchozi sekci nasledovné:
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5.9. Skélovatelnost implementace

Tabulka 5.7: Kvalita feseni pro rtizné hodnoty Dpest

Dyest | Pocet vyfesenych | Primérna pozice | Priumérny cas
1 93 1,26 0,927 s
2 93 1,14 1,078s
4 94 1,20 1,332
6 94 1,24 1,627s
8 94 1,24 1,909
e=0,5
Mmax = Nmax = 2

mec=ngc =3

LSp =7
Rpreq =3
Ziop = 400
Drpest = 4

Na obréazku Ize vidét pomér
24 vlakny nebyl v dobé vypoctu zadny rozdil. Lze tedy tvrdit, ze implementace
nedokaze vyuzit technologie Hyper-Threading. Jinak jsou dosazené hodnoty
velmi dobré, pro 12 vlaken byl vypocet proveden 10krat rychleji. Obecné lze
na grafu vidét témér linedarni zavislost. Konkrétni dosazené casy lze vidét
v tabulce B.8

Vzhledem k témér linedrnimu zrychleni 1ze prohlésit, ze paralelizace me-
tody probéhla tspésné.

doba béhu 1 vldkna

5.9 Skalovatelnost implementace

doba béhu n vldken

Tabulka 5.8: Cas vypoctu pro ruzné pocty vlaken

Pocet vldken | Primérny cas
1 10,683 s

2 5,517s

4 2,834s

8 1,499 s

12 1,062

24 1,063 s

. Lze si vSimnout, Ze mezi 12 a
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5. TESTOVAN{

—_
@)

Pomér k casu 1 vldkna

| | | | | | |
2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

Pocet vldken

Obrazek 5.2: Skélovatelnost implementace

5.10 Pamétova naroc¢nost

Paméfova naroénost implementace se pii zvoleném vychozim nastaveni pro
realnd data pohybuje okolo 200 MB.

5.11 Vybrané existujici programy

K porovnani s vysledky této prace byly zvoleny 2 existujici programy, které
jsou v podobné kategorii ¢asové narocnosti.

o ITO13 je originalni implementace metody, dostupna z [20].
e ParaCell — metoda TREOR

K smysluplnému porovnéani byly pro metodu TREOR zvoleny parametry, pri
kterych je ¢as vypoctu v fadech nékolika sekund.

5.11.1 Porovnani s vybranymi existujicimi programy

Metoda ITO13 pozaduje minimalné 20 reflex{ v difrakénim zaznamu. VSechny
kubické a hexagonalni testovaci data vSak maji méné nez 20, proto je pocet
vyresenych miizek pro tyto typy nulovy. Nicméné pro porovnani budeme
predpokladat, ze by byly vyreSeny perfektné. Srovnani vysledkt této prace
se zminénymi programy lze vidét v tabulce Tato implementace dosahla
nejvétsiho poctu vyresenych zdznamu a v prijatelném case.

Déle bylo vzhledem k prizptsobeni implementace dattim provedeno méreni
na dal$ich ndhodné vybranych 32 triklinickych zdznamech z [16]. Vysledek lze
vidét v tabulce Vysledky dopadly podobné jako na testovacich datech.
Této implementaci se nepodafrilo vyresit pouze 1 zaznam. Zvyseny Cas a pozice
u vSech programi je zpusobena tim, Ze se jednalo pouze o triklinické mrizky,
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5.12. Indexing benchmark

Tabulka 5.9: Porovnani s vybranymi programy — testovaci data

Program Pocet vyreSsenych | Primérna pozice | Primérny cas
ParaCell — ITO 94 1,20 1,332
ParaCell — TREOR 86 1,29 10,023 s
ITO13 74 1,04 ~0,05s

Vv

6 parametrt krystalové miizky.

Tabulka 5.10: Porovnéani s vybranymi programy — nadhodné vybrand data

Program Pocet vyresenych | Primérna pozice | Praumérny cas
ParaCell — ITO 31 2,97 1,708 s
ParaCell — TREOR 25 3,28 26,968 s
ITO13 17 1,47 ~0,05s

5.12 Indexing benchmark

V benchmarku dostupném z [21] si implementace vede podobné jako ITO13
s tim rozdilem, zZe test E3 zvladla s vychozim nastavenim.
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Zaver

Cilem této prace byla implementace metody ITO do programu ParaCell. Tato
metoda byla implementovana a kvalitativné vykazovala uspokojivé vysledky.
Nejvétsi slabinou metody, jak uvadiisam J. W. Visser, jsou nekvalitni data ob-
sahujici spoustu sSumu. Proto byla implementace a jeji parametry prizpusobena
za pomoci kvalitnich dat, na ktera je algoritmus cilen. Prizptsobeni bylo pro-
vedeno 1spésné a nakonec se podarilo spravné oindexovat vSechna testovaci
data.

Bylo navrhnuto nékolik zmén pro vylepseni algoritmu a vétsina z nich
byla aplikovana, protoze zlepsila kvalitu vysledkid. Implementace byla parale-
lizovana a paralelizace vykazovala témér linearni zrychleni, coz je velmi dobry
vysledek. Na zavér byla provedena optimalizace riznych vychozich parametra
implementace, kterd vedla opét k mirnému zlepseni vysledki.

Implementace byla porovnana s 2 vybranymi programy na testovacich da-
tech. V porovnani si vedla uspokojivé. Déle bylo provedeno porovnéni na
ndhodné vybranych 32 triklinickych zaznamech, kde si implementace vedla
podobné. Nepodarilo se vyresit pouze jediny zdznam, coz povazujeme za dobry
vysledek.

Také byly provedeny experimenty na 1 indexovacim benchmarku. Tam si
implementace nevedla dobte, coz ale neni prekvapivé. Data obsahuji sSum a
necistoty, které jak uz bylo zminéno, ptisobi metodé ITO problémy.
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PRILOHA A

Seznam pouzitych zkratek

CPU Central processing unit
GPU Graphics processing unit

RAM Random access memory
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PRILOHA B

Obsah prilozeného CD

SIrcC

timpl ................................... zdrojové kody implementace
theSiS cvviiiinnnnn . zdrojova forma prace ve formatu ITEX
L= v A PP text prace
LDP,Cermak,MichaLQOQQ.pdf ............. text prace ve formatu PDF
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