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Predmluva

Publikace ,, Védecké vypocty v matematické biologii“ vznikla v souvislosti steSenim pro-
jektu ESF ¢. CZ.1.07/2.2.00/07.0318 , VICEOBOROVA INOVACE STUDIA MATEMA-
TICKE BIOLOGIE*, ktery si klade za cil inovovat npli a provézanost predméti z kmenové-
ho souboru predméta oboru ,, Matematicka biologie®, studijniho programu , Biologie® Priro-
dovedecke fakulty Masarykovy university (MU) v Brn¢ profilujicich studijni obor a zgjist’o-
vanych pracovniky Institutu biostatistiky aanalyz (IBA) MU v Brng.

Oproti koncepci doposud pouZivaného ucebniho textu ,, JiFi Hiebidek, Jan ZiZka: Védec-
ké vypocty v biologii a biomedicing” [1] zaméteného spiSe na souvisgjici problematiku, jako
jsou vypocetni systém Maple a jeho aplikace v biologii, informa¢ni a komunikacni technolo-
gie v biomedicing, metody umélé inteligence, dolovéani dat a strojového uceni, je tato publika
ce orientovana jingym smérem. Ctend se sezndmi se sougasnym pojetim vypocetni védy a
védeckych vypocta, jejich historii, pouzivanymi informacnimi technologiemi, problematikou
vypocetniho prostredi a aplikacnim software Maple, MATLAB a SPSS v¢etné jegich pouZiti
tak, aby je mohli vyuzit i studenti dalSich obora studijniho programu ,,Biologi€e*. Doporucu-
jeme vsak, aby se ngdiive sezndmili spublikacemi ,Ji#i Hiebi¢ek, Zdenék Pospisil
aJaroslav Urbanek: Uvod do matematického modelovani s vyuzitim Maple* [2] a,, | vanka
Horova, Ji#i Zelinka: Numerické metody* [3].

Studentam, ktefi maji vice znalosti v biologickych oborech a mén¢ v oblasti informatiky
(typicky studenti pribuznych biologickych ¢i zdravotnickych obort, pripadné dalSich progra-
ma MU), tento text bude pomahat jak v pochopeni terminologie potiebné pro védeckeé vy-
pocty, tak v tom, kde nalézt a pouzivat zdroje informaci o védeckych vypoctech, jgich ago-
ritmech a aplikacich. K tomu budou slouzit vSechny kapitoly této publikace. K hlubSimu
osvojeni terminologie v oblasti informatiky doporuc¢ujeme seznamit se sdruhou kapitolou
publikace , JiFi Hrebi¢ek, Mirosav Kubasek: Environmentalni informacni systemy* [4].
U studentd svySSim stupném informatickych védomosti (napriklad v oboru ,, Matematicka
biologie*, ptipadné v dalSich studijnich oborech a programech MU) tomu nebude tieba.

Publikace pomuze zkvalitnit vyuku jednoho z kmenovych piedméti oboru ,, Matematickéa
biologie“ s vyuZitim novych a aktualizovanych informaci a douféme, Ze prispéje i dalSim vy-
sokoskolskym ucitelum ke zlepSeni jegjich pedagogickych znalosti a dovednosti v oblas-
tech matematické a vypocetni biologie a ekologie. Vyuziva k tomu verejnych webovych slu-
Zeb a portdlu se zamérenim na védeckeé vypocty, grid a cloud computing a aplikace Maple,
MATLAB a SPSS, které jsou v ni piehledné uvedeny.

Tato publikace je dilem niZe uvedeného autorského kolektivu, kde Jiti Hiebicek je edito-
rem celé publikace, vytvoril Predmluvu, kapitoly 1, 2, Summary a podilel se na kapitolach 3
az 7, Miroslav Kubések se podilel na kapitolach 4.2, 6.2 a 7.3, LukaS Kohut se podilel na ka-
pitolach 6.3 a 8.2, Ludék Matyska se podilel nakapitolach 3, 4.1 a4.4, Lucie Tokarova vytvo-
iilakapitolu 4.4 a Jaroslav Urbanek se podilel na kapitolach 4.3 avytvoril kapitoly 5a8.1.
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1 Uvaod

Cilem, védeckych vypocta respektive vypocetni védy je reSeni problémi redného svéta
svyuzitim informacnich a komunika¢nich technologii (ICT), respektive vypocetni architektu-
ry (software, hardware a komunikaci). VyuZiti ICT je nezbytné, protoZe soucasné védecké
problémy jsou ¢asto pro teoretické nebo experimenta ni teSeni prilis slozZité nebo casove velmi
naroéné. Clovek sice nemiZe byt nahrazen , po¢itacem”, avdak lidsky intelekt maZe (pii ko-
rektné vedenych krocich) pocita¢ fidit tak, Ze Ize zkoumat i takové védecké problémy, které
by jinak nebylo mozné ani analyzovat, ani iesit.

Pro védecké vypocty vyvoj prostiedkt ICT, jako jsou aplikacni, komunikatni a systémo-
vy software, vykonny hardware véetné vykonnych clusterti, komunikacnich technologii pro
cloud a grid computing, Web 2.0, viz [4], pokracuje vysokym tempem. MoZnost modelovat,
pocitat a numericky simulovat studované problémy (systémy) proniké do nejriznéjSich obora
védy atechniky.

Aplikaeni software se obvykle spousti na ICT (na pocitacich) s riznymi mnozinami
vstupnich parametri tak, aby bylo nalezeno feSeni zkoumanych problému (systému). Slozité
modely vyZaduji rozsahlé mnozstvi naro¢nych vypoctia (obvykle jde o numerické vypocty
v pohyblivé fédové ¢arce). Proto jsou védecké vypocty ¢asto provadény na superpocitagich
nebo pomoci distribuovanych vypoita v potitatovych sitich (grid computing®), anebo na sa-
mostatnych , vzdalenych* vypocetnich platforméch (cloud computing?).

Soucasna véda je charakterizovana enormnim narustemn schopnosti mefit a shirat data
v tak rozsahlych objemech, které diive nebyly mysdlitelné. To ovSem vede k poZzadavkim na
VyVOoj a nasazeni novych metod a ICT schopnych tato data ukladat, pienaset a dale analyzo-
vat, piipadné vyuZivat je jako vstupni informace pro matematické model ovani [2].

Vyznamnou oblasti vyuZiti ICT, ve které je potieba zpracovat obrovské mnoZstvi dat ave
které je ngjvétsi potencid pro vyuZiti superpocitact, grid i cloud computingu, je vyzkum lid-
ského genomu v bioinformatice [1]. V tomto oboru se provadéji piedevsim operace nad vel-
kymi databdzemi. Proto se pracuje s ngjvetsimi databazovymi systémy vyuzivajicimi paralelni
architektury postavené na nejmodernéjSich procesorech.

Tato situace se zpracovanim dat pii analyze genomu v bicinformatice se opakuje
i v dalSich veédnich oborech (viz napi. data monitorovand v Zivotnim prostiedi, kde pocet sen-
zord narastd geometrickou fadou a jednotlivé senzory jsou schopny shirat stdle vétsi pocet
raznych dat [4]), pro néZ bude tieba vyvinout nové algoritmy i prostiedky ICT.

Ve védeckych vypoctech se ¢asto modeluji proménlivé podminky a situace reaného své-
ta. Jde napiiklad o modelovéani vyvoje pocasi, Sireni znecisténi v ovzdusi nebo v ocednech,
Siteni vin tsunami, deformace kloubt kostry ¢lovéka pii dlouhodobém zatiZeni, deformace
karosérie automobilu pii nérazu, deformace ruznych jinych zatizeni, pohyb hvézd ve vesmiru,
Siteni karcinoma v tkéni apod.

V odborné literature jsou védecké vypocéty a vypocetni véda déleny na dalSi discipliny
[5], které poukazuji na &ii jejich badani. Jsou to napiiklad: vypocetni biologie®, bioinformati-
ka®, chemoinformatika®, chemometrika®, vypocetni chemie’, vyposetni matematika®, vypocet-

! http://en.wikipedia.org/wiki/Grid_computing

2 http://en.wikipedia.org/wiki/Cloud_computing

® http://www.isch.org/isch-aboutus, http://en.wikipedia.org/wiki/Computational_biology
* http://en.wikipedia.org/wiki/Bioinformatics

> http://en.wikipedia.org/wiki/Cheminformatics

® http://en.wikipedia.org/wiki/Chemometrics

" http://en.wikipedia.org/wiki/Computational _chemistry



ni statistika®, vysoce narocné vypocty (high performance computing)™, vypocetni fyzika',
vypocetni ekonomie®, finanéni model ovani*® apod.

Na vysokych Skolach se védecké vypocty nej¢astéji studuji v rdmci studijnich programi
aplikované matematiky a informatiky nebo v ramci standardni vyuky matematiky, piirodnich
a technickych veéd a programovani. AvSak na mnoha univerzitdch ve svété je v souc¢asnosti
koncipovana celafadai dalSich bakalaiskych a magisterskych studijnich programi v oborech
vypocetni védy'. Nekteré skoly také nabizeji i doktorské studium v oblasti vypocetni vedy,
vypocetni techniky, vypogetni védy a techniky nebo védeckych vyposti™.

Tato publikace se snaZi reagovat jak na soucasny vyvoj védeckych vypocta respektive
vypocetni védy, tak i na metody jejich vyuky na vysokych Skolach. Proto jsou v ni uvedeny
jak odkazy na souc¢asnou dostupnou literaturu o vypocetni véde a védeckych vypoctech, tak
na informagni zdroje na internetu, nebot’ problematika vypocetni védy je velmi rozsahla Po-
psat ji az do detailu v plné Siti v tomto textu neni mozné. Text vSak poskytuje étendii moznost
seznamit s problematikou soucasnych védeckych vypoéta pro obor matematické biologie a
biomediciny jak z odborné literatury, tak i z nejriazngjich informacnich zdroji na internetu™,
kde vyuzivai internetovych encyklopedii (napt. Wikipedia'’, cs.Wikipedia'® apod.), pokud se
jednd o ovérené informace. Dale si publikace klade za cil, aby s ¢tenar mohl vyzkouSet
s pridusnym aplika¢nim software (Maple, MATLAB, SPSS), jak védecké vypocty v redlnych
podminkéach na pocitacich funguji pripadné, kde mohou byt prospésné vyuZzity.

V dalSim struéné shrime obsah této publikace. Po vysvétlujicim Gvodu je v jegi druhé
kapitole uvedena koncepce vypocetni védy a s ni souvisgjici terminologie v oblasti védeckych
vypoctua. Je objasnéno, co jsou védecké vypocty ¢i vypocetni véda v sou¢asném pojeti, a sou-
¢asné jsou zminény i nékteré jejich aplikace v oblasti biologie a biomediciny.

Treti kapitola je vénovana historii védeckych vypocti od jgich poc¢étku ve étyticatych le-
tech minulého stoleti aZ po sougasny vyvoj, véetné vyvoje v Ceské republice (CR) ana Masa-
rykove université v Brng.

Dnesni vyvoj vypocetniho prostredi (algoritmy, metody a ICT) piinasi nové moznosti pro
vypocetni védu a védecké vypocty, ale také urcitd omezeni. Této problematice je vénovana
¢tvrta kapitola. Jde zeména o grid a cloud computing, vyuzivani mobilnich platforem, analy-
zu chyb ve vypoctech a aplikaci numerickych metod.

Pata kapitola je vénovana vlivu neurcitosti v modelech, datech a pocitacovém zpracovani.
V této kapitole je rovnéZ diskutovana problematika citlivosti, zefména pak globalni citlivosti
feSeni dané aplikace na jgjich parametrech.

V Sesté kapitole je strucné popsan nejvice pouzivany aplikacni software ve védeckych
vypoctech (Maple, MATLAB, SPSS) v oboru ,, Matematicka biologie* mimo tabulkovy pro-
cesor Microsoft Excel, jehoZ vyuZziti je ve vyuce a pri vypocétech omezeno zejména jeho nu-

® http://en.wikipedia.org/wiki/Computational_mathematics

® http://en.wikipedia.org/wiki/Computational _statistics

19 http://en.wikipedia.org/wiki/High_performance_computing

™ http://en.wikipedia.org/wiki/Computational_physics

12 http://en.wikipedia.org/wiki/Computational_economics

%3 http://en.wikipedia.org/wiki/Financial_modeling

 http://www.siam.org/students/resources/cse_programs.php

' http://www.siam.org/students/resources/report.php

1 http://www.brothersoft.com/downl oads/biology.html,
http://www.bestfreewaredownl oad.com/s-cxlvwegy-biol ogy-c- 75-science-freeware.html

7 http://en.wikipedia.org/wiki/Main_Page

18 http://cs.wikipedia.org/wiki/Wikipedie



merickou nestabilitou. V sedmé kapitole jsou pak diskutovany moznosti efektivniho vyuZziti
tohoto softwaru v paralelnich vypoctech.

K vykladu nékterych ¢asti textu ve ¢tvrté, paté a sedmé kapitole jsou piipojeny reSené
piiklady pomoci aplikacniho software Maple a MATLAB. Na nich muZe ¢tenar konfrontovat
pozitiva a negativa tohoto software, ptipadné ziskat inspiraci ¢i volbu pro jeho samostatné
pouzivani.

V soucasné dobé existuje mnoho vhodnych algoritmi a svobodny (nebo open source)
software/freeware™, ktery svyuZitim dostupného licencovaného software na MU umoZiiuje
studentim i pedagogim zamgétit se na vlastni feSeni biologickych nebo biomedicinskych pro-
blému (obecné aplikaci), atim neztracet ¢as programovanim algoritma pro danou aplikaci.

Proto je v osmé kapitole popsano ve dvou piipadovych studiich vyuziti aplikacniho soft-
ware Maple, MATLAB a SPSS. Vypisy programi Maple a MATLAB jsou pak vzhledem ke
svému rozsahu uvedeny v piiloze této publikace zviast'.

19 http://en.wikipedia.org/wiki/List_of open_source bioinformatics software



2 Védecké vypocty a vypocetni véda

V této kapitole uvedeme terminologii, ktera souvisi s védeckymi vypocty a vypocetni vé-
dou s vyuzitim pojmua zavedenych v [1], [3] a[4].

Védaje systematicky zptsob poznani skute¢nosti. Predmétem védeckého poznani mohou
byt objekty a procesy Zivé i neZivé piirody nebo lidské spolesnosti®’. K vymezeni pojmu véda
v3ak existuje rada dalSich pristupt.

Obecné 1ze védu charakterizovat jako nepietrzity spolecensky podmingny proces syste-
matického raciondniho poznavani prirody, spole¢nosti a my3leni, pfi némz dochézi ke stale
pravdivejSimu odrazu objektivni reality ve védomi, ke stéle hlubSimu pronikéni od povrcho-
vych jeva k jgich vnitini podstaté. To umoziuje v soucasné dobe¢ stéle dalekosahlgjsi vyuzi-
véani a ovladani prirodnich a spolecenskych procesi a stale Ucinngjsi praktické pietvareni sveé-
ta ¢lovékem. Véda predstavuje ngivyssi formu poznavaci teoretické cinnosti, jegiz vysedky
jsou nenahraditelnou kulturni hodnotou®.

Jako celostni soustava zahrnuje véda nauky o prirodé i o spolecnosti, take filozofii jako
raciondni svétovy nézor, teorie a metody, metodiky a techniky, metodologie, zakladni
i aplikovany vyzkum. Védu Ize rozdélit na skupiny prirodovédnych, technickych, zemedél-
skych, ekonomickych, socidnich, ékarskych ajinych védeckych disciplin.

V uzs8im slova smyslu se védou nazyva jgi ur¢ité odvétvi, obor, disciplina, které charak-
terizuje specificky predmét poznani a metoda, popiipadé technika vyzkumu.

Svétoznamy veédec K. F. Popper uvédi v [6], Ze od novoveku je véda zaloZzena na pied-
stavé z&konitého, v n¢kterych piipadech matematizovatelného chovani redného svéta, které
se odhaluje hypotézou, zobecnuje v teorii a ovéiuje pozorovanim s opakovatelnym experi-
mentem. V¢da nastoluje poZzadavek obecného poznani, na zakladé néhoz Ize ve zdanlivé ne-
piehledném svété oddélit podstatné od nepodstatného a urcit obecné platné zakony, pomoci
nichZ Ize Uspédné predvidat a pripadné zjisténé skutecnosti vhodnymi prostiedky modelovat.
Kazda skutecnost je vice ¢i méné verifikovanou hypotézou. Méni se kazdym novym po-
znatkem.

Soucasna véda vyuziva ¢tyi druha zakladnich pristupt k poznani reaného svéta. Jde
o0 védecky pristup zaloZeny na pozorovani, na experimentech, na teorii a na védeckych vy-
poc¢tech (nazyvany také vypocetni védou). Nékdy se pristup zaloZeny na pozorovani spojuje
s pristupem zal oZzenym na experimentech. Drive, nez se budeme podrobnéji zabyvat objasné-
nim problematiky védeckych vypocta, respektive vypocetni védy, shriime nejprve prvni tii
pristupy, které byly zékladem metod poznani po staleti.

2.1 Védecky pristup zaloZeny na pozorovani: Pozorovaci véda

Védecky pristup zaloZeny na pozorovani je zakladem vSech véd a zékladem vSech zpiso-
bt, jak poznavat objektivni realitu. Véda zatina a ¢asto kon¢i pozorovanim. V zésadé |zeftici,
Ze, pozorovaci véda (observation science) je takova oblast védy, kterd pouziva celou fadu
zatizeni od pouhého oka aZ po speciani mechanizmy a zatizeni ke sbéru dat, napriklad
i v souvidlosti s ur¢itym zvlastnim objektem nebo jevem. Pozorovani jsou ¢asto, ae ne vzdy,
provadéna na z&klad¢ Zadanych odpovédi na konkrétné stanovenou otézku. Pro zlepSeni kva
lity pozorovani byva pozorovaci véda spojena s vystupy pristroj, jako jsou naptiklad mikro-

20 http://cs.wikipedia.org/wiki/V %C4%9Bda
2 http://www.cojeco.cz/index.php?detail=1& id_desc=102538& title=v%ECda& s _lang=2



skopy, teleskopy, druZice, senzory a jina zafizeni. Pozorovani vytvarei zéklad primarni ve-
decké metody, ktera je cilenak odivodnéni pozorovaného jevu.

U piistupu zaloZzeného na pozorovani v procesu shromazd’ovani pozorovanych dat védci
uplatiuji ngjcastéji nékolik technologii, metod a nastroji. Pomoci Uvah zaloZenych na dika-
zech navrhuji mozna vysvétleni pro konkrétni soubor shromézdénych dat. V tomto vyvoji si
kladou otézky, jako jsou napriklad:

1. Co se mazeme dozveédét, co se skutecné dozvidame z téchto pozorovani?
2. Jak jsmesi jisti, Ze se urcité jedna o spravne vysvétleni?
3. Pro¢ bychom méli brat v Gvahu dalSi aspekty?

Pozorovaci proces, jako je tomu u vétSiny ostatnich procesi ve veéde, ¢asto sméiuje
k provedeni nebo navrzZeni dalSich pozorovani, ktera maji byt realizovanai s pripadnym nasa-
zenim jinych zatizeni nebo moZnostmi dalSich uhla pohledu.

2.2 Védecky pristup zaloZzeny na experimentech: Experimentélni véda

Védecky pristup zalozeny na experimentech se ve své podstaté zabyva pozorovanim ex-
perimentu, ,dikazy" ziskanymi pii pouZiti pozorovacich technik pii realizaci experimenti
anaslednym provadénim specifickych testd, které se tykaji nékterych aspekta v ramci ziska-
nych vystupt téchto pozorovani. Experimentalni véda (experimental science) se soustied’uje
predevdim na provéadéni méreni logickym a systematickym zpusobem. Také se zabyva hodno-
cenim a vySetrovanim vztahi mezi pric¢inou a disledkem jevi. Pomoci identifikace a izolace
(tedy fizenim) specifickych proménnych, které charakterizuji urcity jev, muze védec (experi-
mentator) testovat vliv téchto (jedné nebo vice) proménnych na sledovany jev. Jednim z pro-
blémi experimentalni védy je piipad, kdy je ¢asto velmi obtizné zgjistit, aby testované pro-
meénné nemenily své prirozené chovani. V experimentani védeé veédci primarné sleduji tii typy
proménnych:

1. Nezavise proménné, které jsou zkoumany a/nebo fizeny experimentatorem.

2. Zavide promeénné, které se méti nebo pocitai.

3. Dodatecné proménné, které ngjsou fizeny a které mohou, ale nemusgji mit vliv na vy-
sledek experimentul.

Pro své prakopnické uzivani kvantitativnich experimenta, jejichZz vysledky matematicky
analyzoval, k negjznaméjSim experimentédtoram patii Galileo Galilei (1564 —1642), toskansky
astronom, filosof a fyzik, tésné spjaty s védeckou revoluci. Tyto metody nemély tehdy
v evropském mysleni pevnou tradici. Zminme pravdépodobné nejvétsiho experimentatora,
ktery Galileovi predchézel, Williama Gilberta, ktery kvantitativni postupy nepouzival. Galileo
svym dilem také prispél k odmitnuti slepé davery k autoritam (napi. cirkvi) nebo k nékterym
myslitelum (jako byl Aristoteles) ve vysledcich védy. Podilel sei na oddéleni védy od filoso-
fie andbozenstvi. To jsou hlavni davody, pro které je povaZzovan za,, otce védy*.

2.3 Védecky pristup zalozeny nateorii: Teoreticka véda
V&decky pristup zaloZeny nateorii je nejvice esotericky? z vySe zminénych &tyt pristupi

k véde. Z tohoto diivodu nelze jednoduse definovat, co je teoreticka véda. K nej¢astéji uvade-
nym odpovédim na otazku ,,Kdo je predstavitel teoretické vedy?* je jméno Alberta Einsteina.

22 Esoterismus (z feckého scmtepicoc, esoterikds, ,vnitini“, ,uzavieny*) je oznateni pro souhrn vé-
domosti urcenych vyhradné pro Gzky okruh zasvécenych, intelektuding vyspélych nebo privilegova-
nych lidi, viz http://cs.wikipedia.org/wiki/Esoterismus.



Je to klasicky priklad ¢loveka, ktery tvoril skutecnou teoretickou védu v odvétvi fyziky. Teo-
reticka véda byla vzdy vyznamnou soucasti celkového vyzkumného procesu. Ve srovnani
spristupy zaloZenymi na pozorovani a experimentech viak sozitost teoretické védy mé za
nasledek nedostatek jgji vyjimecnosti.

Teoretické veédy jsou primérné zaloZeny na matematickych zékladech. Teoreticti védci se
Casto pokouSgji matematicky vyjéadiit nékteré pozorovatelné nebo i nepozorovatelné jevy.
Pouzitim raznych matematickych metod, tedy teoretickych pohleda , dokazuji* platnost urcité
hypotézy nebo teorie. Casto je tato matematicka teorie vySetfovana (ovérovana) pomoci pozo-
rovani a/nebo experimentt pro dalSi opodstatnéni nebo odmitnuti zavéra teoretiki.

Typicky koncovy produkt teoretické védy je jeden nebo ¢astéji fada priméiené jednodu-
chych matematickych popisi néjakého jevu, objektu nebo udaosti. Ovsem dosdhnout jich
velmi ¢asto vyZaduje enormné naro¢ny aparat. Tyto popisy napiiklad mohou byt cileny
k predikci novych udalosti a jevi, které jsme doposud nepozorovali, anebo jejichz existenci
jsme zatim experimental né neprokazovali.

Piiklad 2.1: VétSina lidi je sezndmena s Einsteinovou rovnici E = mc? udavajici teoreticky
popis mnozstvi energie E obsaZzené v uréitém mnoZstvi latky. MnoZstvi energie je uréeno sou-
¢inem hmotnosti m této Iatky a druhou mocninou rychlosti svétla c. Tento vynikgjici objev,
tedy teoreticky popis mnozstvi energie latky byl pozdéji dokézan i cestou pozorovani a uzitim
experimenta ni techniky.

2.4 Védecky pristup zaloZzeny na védeckych vypoétech: Vypoéetni véda

Ze vSech jmenovanych ¢tyi pristupa k ziskani védeckého poznani jde o nginovéjsi piistup
zalozeny na védeckych vypoctech. K tomu prispélo a umoznilo to vyrazné zdokonaleni hard-
ware a software (ICT) v prabéhu poslednich tricet let.

Vypocetni véda, nekdy zndma jako modelovani a simulace nebo védecké vypocty, je po-
uzivana v prirodovédnych, technickych, socianich a ekonomickych védach, k nimz patii
napi. bioinformatika, vypocetni biologie, vypocetni matematika, vypocetni chemie, vypocetni
fyzika, vypocetni inZzenyrstvi, vypocéetni mechanika, vypocetni ekonomie g.

V oblasti vypocetni védy se védci zabyvaji specifickymi aplikacemi pro dany védni obor,
pro néz jsou definovany algoritmy, které jsou pak provadény pomoci urcité pocitacové archi-
tektury, tedy uZitim prostredka ICT. Tyto aplikace se odkazuji na danou oblast védy, a/nebo
na konkrétni reSeny problém. Pozdgji zminime podrobnéji nékteré aplikace ve vypocetni veé-
de.

Pro G¢ely vypocetni védy muzeme definovat algoritmus jako jednoznacné urcenou po-
sloupnost konecného poctu elementérnich kroki vedouci k #eSeni daného problému, pricemz
musi byt spinénajeho nasledujici kritéria (vlastnosti agoritmu)::

» Hromadnost a univerzalnost — algoritmus musi vést k ieSeni celé tridy Uloh vzgemné
se liSicich pouze konkrétnimi vstupy. Musi teSit dlohu pro libovolnou pripustnou
kombinaci vstupnich dat a musi pokryvat vSechny situace, které mohou pii vypoctu
nastat.

» Konec¢nost —agoritmus musi skoncit po kone¢ném poctu kroki.

* Rezultativnost — algoritmus pii zadani vstupnich dat vzdy vréti néjaky vysledek (mize
se jednat pouze o chybové hlaseni).

» Spravnost — vysledek vydany algoritmem musi byt spravny, ziskany korektnimi kro-
ky.



» Determinovanost (jednozna¢nost) — v kazdém kroku algoritmem popsaného postupu
musi byt jednoznacné uréeno, co je vysledkem tohoto kroku a jak méa algoritmus dale
pokracovat. Dusledkem této vlastnosti je fakt, Ze pro stejné vstupni data vydé agorit-
mus vZdy stejny vysledek.

Je nutné si vsak uvédomit, Zze obecné existuji algoritmy, které jsou nekonecné, nedeter-
ministické, nedavaji vzdy stejné vysledky. Vyskytuji se napiiklad vyznamné nedeterministic-
ké algoritmy, jako jsou Monte Carlo metody, které s vyuZitim skute¢né ndhodnych generétori
daji pti opakovani mirné odlisné vysledky. Je tieba sledovat princip metody.

Vypocetni véda prinesla novy pokrok ve védecké praci, badani a mydeni. Je syntézou in-
formatiky a matematickych metod pro aplikace pii feSeni rozsahlych a sloZitych probléma
v negjruzngjSich védnich oborech. Vypocetni véda vyuziva jak zlepSeni v oblasti pocitacového
hardware, tak pravdépodobné jesté dileZitéjSiho zlepSeni v oblasti pocitatového software
amatematickych metod. Umoznuje tak védcam zkoumat skutecnosti, které pro badani
v minulosti byly prili§ komplikované vzhledem ke dloZitosti jejich matematického vyjadieni,
rozsahlych a vysoce naro¢nych vypocta, ¢asoveé nelinosnosti nebo kombinace vseho zmingné-
ho. Rovnéz umoznuje védcam vytvéret predikéni modely piedpovidgjici, co by se mohlo stat
ve vyzkumu v laboratoii. Vypocetni véda miaze tedy predikovat budouci udélosti — napi. kon-
krétn¢ muzZe odhalit negativa ¢i pozitiva ve vyvojovych trendech biologickych ¢i medicin-
skych jevi g. Jako takova je vypocetni véda komplementérni k predchozim trem pristupam
k véde.

Zkoumany védecky problém ve vypocetni védé musi byt vyjadien matematicky pomoci
algoritmu. Védci, ¢asto ve spolupraci s matematiky, tak museji definovat matematicky model
pro vyieSeni problému ve svém oboru. V tomto okamZiku se zpravidla teoreticka a vypocetni
véda setkévaji. VétSina matematickych modelt pouziva aproximaci redlnych problémi a/nebo
zavedeni urcitych predpokladi, aby byl zjednoduSen matematicky zaklad problému a aby
mohl byt prisludny algoritmus svySe zminénymi vlastnostmi zkonstruovan. Mohou k tomu
pouZzit jiz existujici algoritmus, nebo existujici algoritmus upravit, anebo vytvorit algoritmus
zcela novy. Matematicky model musi byt testovan, jak dobre vyjadiuje modelovany problém.
Toto vyhodnocovani se déje v celém procesu modelovani jako zpétna vazba pro postupné
vylepSovani modelu.

Jakmile je vhodny algoritmus sestaven, je preveden do jednoho nebo vice pocitacovych
programu (software) a implementovan na jeden nebo vice typt pocitact (hardware), obecné
ICT. Kombinace software a hardware je oznatovana jako vypocetni architektura (krétce ar-
chitektura).

K vyvoji implementace muze byt pouzit néktery ze systéma, které obsahuji rozsahlé algo-
ritmické bloky, vyvinuté diive a optimalizované na modelovani urcitého jevu. Mezi typické
piiklady vhodného aplikacniho software [1] patti napiiklad systémy Maple, MATLAB, SPSS,
Statgraphics g., v nichzZ I1ze i komplexni novy model a jeho agoritmus vytvorit formou uréi-
tého ,, skladani* preddefinovanych blokua. V jiném piipadé miZe jeden nebo vice programéto-
ra ve spolupraci s matematiky avédci specidlnich odbornosti vyvijet Zadany software zcela od
zacétku, a to svyuzitim vhodnych programovacich jazyka, jako jsou C++, Java, Fortran [7],
Python [8], pripadné jiné.

Pokud jde o volbu hardware, mize byt software realizovan na stolnim nebo pienosném
pocitaCi s operacnim systémem Windows, Linux nebo Macintosh, pokud pro tuto realizaci je
dostatecné vykonny (napriklad kapacitné apod.). Pro rozséhlejSi a vypocetné naro¢néjsi soft-
ware jsou ¢asto pouzivany vysoce vykonné pocitace (od vykonnych servera po superpodita-
¢e). Takoveé pocitace maji obvykle vétsSi pocet procesora ¢i jader (CPU). Lze na nich spustit i
dozity software efektivng a s nizkymi provoznimi naklady. V Ceské republice existuje néko-



lik center podporujicich vykonné vypocty (v Brn¢, Praze, Ostravé a Pizni), v nichz |ze zpra-
covavat vypocéetné naro¢né ulohy pomoci zmingnych slozitych software.

Védci, studenti i vyzkumni pracovnici mohou vyuzit architekturu (ICT) napiiklad
k provadéni experimentu, jez:

1. by mohly byt jinak piiliS nebezpecné, kdyby se provadély v laboratori. AvSak pouzitim
ICT bez ohrozeni mohou naptiklad predvidat, jak se novy Ié&k muze chovat v lidském
téle. To jim umoznuje snizit, i kdyZz jisté ne zcela odstranit, i pocet pokusi na zvira-
tech, které by jinak, bez nasazeni vyvinutého software v oblasti vypocetni farmakolo-
gie musely byt skutecné provedeny;

2. se dgji prilis rychle nebo piilis pomalu. Napriklad modely zmén globalniho klimatu
umozni védciam v oblasti Zivotniho prostiedi spoustét prediktivni modely na mnoho
roka do budoucnosti a zjistit tim, jak by mohlo mit minulé, sou¢asné a budouci lidské
chovani vliv naklimatické podminky na Zemi;

3. by mohly byt jinak piilis ndkladné (naptiklad pokusy v laboratofi, v piirodé, ve vyrobé
|ékarskych materidli, nastroju apod.). Zvladté v oblasti prirodnich a technickych ved
existuje fada experimentt, které vyZzaduji nékladné vybaveni. UZitim ICT né&které
Z nich Ize dobie simulovat pomoci vhodné zkonstruovanych software. | kdyZ to nena-
hradi vlastni pristroj, uciteli ¢i studentovi muze byt poskytnut ndvod, jak jg ovlédat
aco od néj o¢ekavat. Napt. letecké simulatory jsou dalSim dobrym prikladem vyuZiti
simula¢niho software jako Usporného zpasobu vycviku piloti. Letecké pocitacové si-
mulétory jsou vyrazné levngjsi, nez je vycvik ve skutecném letounu, nemluvé o bez-
pecnosti pilota;

4. jsou ieSitelné pouze pomoci ICT. Mnoho problémi v astrofyzice, jako je napriklad
formovani galaxii, nelze snadno pozorovat a uz vilbec je nelze experimentovat. Vytva
feni unikatnich obraza vesmirnych téles pro dalSi pozorovani by bez vyuziti ICT byly
zcela nemyslitelné™. Vypocetni modely, zaloZené na srozumitelné matematice, dovo-
luji astrofyzikam testovat celou fadu parametri modela a scénéit pii formovéani gala-
xii, vesmirnych jeva apod. Stejné tak tieba nelze experimenténé ovétit, zda kontejner
jaderného reaktoru vydrZi roztaveni jadra, avSak vypocetni modely to mohou potvrdit
nebo vyvrétit.

| kdyZ vypocetni modely nemohou v absolutni mite nahradit badani v laboratorich, stava
ji se nedilnou soucésti celkového védeckého vyzkumu a mohou vlastni laboratorni vyzkum
vyznamng¢ urychlit a zlevnit.

2.5 Dva pohledy na vypocetni védu a védecké vypocty

Existuje mnoho definic vypocetni védy — vétSina z nich ji popisuje jako interdisciplinarni
piistup k reSeni slozZitych problémi, ktery pouZziva teorie a poznani z riznych odvétvi védy
(aplikace), informatiky a matematiky. Musime zdaraznit, Ze vypocetni véda neni totozna
sinformatikou®. Vypocetni véda je vice metodologie, kterd umoziuje studium réiznych ob-
jekta a jeva v raznych odvétvich védy. Stejn¢ jako ostatni tii pristupy k véde, je to jednak
zpusob, jak badat, jednak veédni disciplina sama o sobg.

2 http://www.zam.fme.vutbr.cz/~druck/

 |nformatiku chapeme jako vé&dni obor zabyvajici se shromazd’ovanim, klasifikaci, ukladanim, vybg-
rem a Sitenim zaznamenané znalosti. Je to obor zabyvajici se zakonitostmi vzniku, sbéru, prenosu,
téideéni, strukturou, vlastnostmi, zpracovanim, ukladanim a vyhledavanim dat a informaci, a to pre-
vazné se zamérenim na vyuziti informagnich technologii. [9]
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Napiiklad zvaZzme vypocetni védu v analogii s asociativnim zdkonem v matematice, kdy

je ,operovano” stremi pojmy — vypocty, véda, vyzkum:
1. vypocty, (véda, vyzkum);
2. (vypocty, veéda), vyzkum.

Z pohledu prvniho pristupu védci mohou pouzivat vypocty jako védeckou metodu badéa
ni. Vypocty se tak pouzivaji k provadéni védeckého vyzkumu. Z pohledu druhého pristupu
védci vSak také zkoumagji, jak vyuzit vypocetni védu jako nastroj pro vysetiovani a zkoumani.
Proto oba pristupy 1ze shledat ekvivalentnimi.

Totéz plati o ostatnich tiech vySe jmenovanych védeckych pristupech. Nekteri védci pou-
Zivgji stavgjici ICT, techniky a nastroje ve védeckém badani u vSech piistupi: pozorovani,
experimentovani, teorie, zatimco jini védci vyvijegi nové ICT, postupy a nastroje pro tyto ob-
lasti. Jinymi slovy, vechny ¢étyti vySe uvedené typy badani jsou jak procesy, tak produkty ve
velkém schématu védeckého badani.

Existuji v3ak i jiné zpuasoby, jak reflektovat vypocetni védu. Vypocetni véda je ¢asto de-
finovana jako véda, kterd je pranikem prislusného védniho oboru, informatiky a matematiky,
viz obrazek 2.1.

Aplikovana
Matematika

Vypodetni véda

Obr. 2.1 Vypocetni veéda jako prunik ti rizznych védnich oborii.

Z dosud feceného shrime: vypocetni véda neni totozna s informatikou (kterd se zabyva
vytvarenim ICT, tj. software a/nebo vyvojem nového hardware). Spada do ni modelovani
apocitatova ¢i numericka simulace, které se zaméiuji na vytvéeni a pouzivani vypocetnich
modelu pro uréité metody pozorovani, provadéni experimenti a vytvéreni nebo testovani no-
vych teorii. Tyto vysoce narocné vypocéty nebo vyzkumy jsou v soucasnosti provadény na
velkych, velmi vykonnych pocitagich, vypocéetnich gridech, cloudech nebo superpocitacich.
Mnoho sougasnych a budoucich vyzev® k feSeni védeckych problémi bude vyrazng zavisié
na aplikaci této nové metodologie.

Jiny zpasob chapani vypocetni védy je pohled ze tii souvisgicich hledisek: aplikace, al-
goritmus a architektura.

Aplikace popisuje konkrétni reSeny védecky problém v daném odvétvi védy. Napriklad
v biologii muZeme uvaZovat aplikaci pro kategorizace vSech geni v lidském genomu,
v meteorologii aplikaci pro predpovidani pocasi g. Aplikaci |ze popsat pomoci algoritmu vét-
Sinou zaloZzeném na matematickém modelu. K jeho redlizaci pouZijeme architektury, v tomto
piipadé ICT, tj. hardware a software, kterd umozni vytvorit program pro vypocet i velmi
komplikovanych problém.

% \/yzvou se zde rozumi obecny termin odkazujici se na problémy, jejichZ eSeni je velmi obtizné.
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Na obrazku 2.2 je zobrazen tento pohled na vypocetni védu. Vysledkem je vypocetni mo-
del, ktery zahrnuje experiment, teorii a vypocéty. S vypocetnim modelem, miazeme opét pro-
védét numerické tzv. , What if*% experimenty, testovat matematické aproximace problému
aruzne teorie a studovat objekty a jevy, které je obtizné, ne-li nemozné, studovat pomoci po-
zorovani nebo experimentane.

Vyzvou k badani pro védce ve vypocetni véde je ¢asto vyskytujici se skute¢nost, Ze bud’
cely algoritmus neni pro konkrétni pripad znam, anebo Ze je tak dloZity, Ze i moderni superpo-
¢itace ngjsou schopny takovy algoritmus pro reSeni probléma akceptovat.

Architektura
(Vypoletni prostredi)

Aplikace Algoritmus
(viédni obor) (Matematicky model]

Obr. 2.2 Viypocetni model jako prznik t7i hledisek.

Prikladem prvniho problému je piedpoveéd’ pocasi. U numerické piedpoveédi pocasi maji
vinuté sprévné algoritmy. Vypocetnim meteorologim se dati modelovani velkych U¢inka po-
¢asi v hornich vrstvach atmosféry. Avsak pro mistni povétrnostni podminky, které obc¢any
nejvice zajimaji, to zatim nedok&zi zpracovat, protoZe odpovidajici algoritmy jsou matema-
ticky prilis dozité.

Piikladem druhého problému je feSeni Schrédingerovy rovnice®, ke kterému jsou vyvi-
nuté algoritmy a piislusny software. | sou¢asné superpocitace schopné redit triliony vypocti
za sekundu vSak maji stéle problém s numerickym vypoétem reSeni Schrédingerovy rovnice
pro systémy svice atomy.

V dal§im budeme diskutovat tfi vySe uvedena hlediska vypocetni vedy (aplikace, algo-
ritmy, architektura).

25.1 Aplikace

Vypocetni véda je z pohledu aplikace podporovana koncepty a teoriemi z oblasti mate-
matiky (algoritmy) a informatiky (architektura). Pro jakykoli problém ve vypocetni véde se

% What-if analyza, tj. analyza, Co se stane, kdyZ* je pouZivana v&ts&inou pfi numerické simulaci slou-
Zici k odhaeni, jak je model citlivy na odhad vstupnich parametri, jez by mély lezet v n&jakém
vhodném intervalu. [2]

2" http://cs.wikipedia.org/wiki/Schr9C3%B6dingerova._rovnice
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védou samou 0 sob¢ stava otézka: ,Co je ve védecké uddosti nebo problému zaimavé?:,
anebo pri zkoumani dozitého systému: ,,Jaké ma hranice, jaké elementy nebo faktory jsou
jeho soucasti, které z nich 1ze, resp. nelze eliminovat, jaké predpoklady je tieba stanovit pro
popis jeho chovani, co vime o jinych systémech, které s danym problémem maji urcitou po-
dobnost, jizZ madme zgem studovat, tj. jaky je cil naseho badani, jaké mame k dispozici do-
stupné prostiedky k jeho realizaci apod.?*

Aplikace tedy popisuje problém, ktery chceme feSit. Uved’me nékteré piiklady aplikaci
v nékolika védnich oborech:

e chemie: urceni elektronoveé struktury létky, studium dynamiky chemickych procesi;

» biologie: studium genetiky a genomiky;

o fyzika problémy v astrofyzice a kosmologii, vlastnosti elementarnich ¢astic;

e matematika: modelovéani ve vypocéetni geometrii, teorie ¢isel;

e medicina: vypocetni epidemiologie, pocitacové podporované navrhovani 1éki, geneti-
ka;

« Vvéda o zZivotnim prostredi: modelovani kvality ovzduSi a numerické piedpovédi poca
Si.

2.5.2 Algoritmus

Aplikace nebo feSeny problém dovoluje vyzkumnému pracovnikovi pigjit k dalsi ¢asti
ukolu: nalézt vhodny algoritmus (tj. stanovit postupné kroky k feSeni problému podle vySe
jmenovanych pravidel). Ve vypocetni védé je algoritmus reprezentovan matematickym mode-
lem, ktery muze byt vytvoren tak, aby modeloval chovani systému s vyuZzitim jeho parametrd.
Veédci ve vypocetni védé musegji ¢asto pouzit jednu nebo vice numerickych metod [3] nebo
tzv. numerickych , recepti“® [9], aby zacali fedit vytvoreny matematicky model. Mnoho nu-
merickych metod je prilis slozZitych k tomu, aby piiblizné reSeni bylo moZzné spocitat jednim
vypoctem. Vyzaduji nejcastéji opakované vypocty (iterace), aby dospély k alespon néjakému
vhodnému feSeni. Toto pouZiti opakovanych vypocéta vedoucich k ,,zpresnéni* piiblizného
ieSeni je znamé v matematice jako konvergence. Takovy postup je ¢asto pouzivan
ve védeckych vypoctech pii feSeni nelinedrnich problémi.

Musime zvolit i vhodné ICT, abychom implementovali vytvoreny algoritmus nebo ma-
tematicky model na vhodny pocitac. Vypocetni védci potiebuji veédét, jak vybrat vhodné ICT,
tj. architekturu pro implementaci algoritmu, a vytvorit tak vypocetni model.

Ve vypocetni véde je vyzkum zameien rovnéz na vyvoj teorii, algoritmi a nastroju tyka-
jicich se zpracovani dat, ziskavani informaci a integraci informaci na podporu rozhodovani
v redném case. Algoritmy a matematické metody uZivané ve védeckych vypoctech maji riz-
ny charakter [3], [10], [11], [12].

Poznamenegjme, Ze komplexni proces. aplikace — algoritmus — architektura budeme ilu-
strovat na jednoduchych problémech v dalSich kapitolach, kde bude nezbytné uvazovat i vliv
vypocetniho prostredi.

Vzhledem k tomu, Ze reana ¢ida v pocitaci jsou uloZzena v pohyblivé iédové carce [3],
nemusi (pri provadéni aritmetickych operaci) z divodu zaokrouhlovaci chyby u mantisy za-
stat zachovéna piesnost vypoétu. Zaokrouhlovaci (round-off) chyba vznika , prirozeng"
v zavidosti na ulozZeni ¢islav pocitaci, podrobnéji viz [3].

Jednou ze soucasnych vyzev vypocetni védy je rozvijeni schopnosti ,,vidét svét jako ma-
tematicky algoritmus’, ktery lze implementovat ve vypocetnim prostiedi. Vypocéetni védci
piremy3lgji o zkoumaném védnim oboru (biologie, chemie, fyzika, mechanika atd.) v intencich

% http://www.nr.com/
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matematické terminologie. Je to zcela odlisny zpasob my3&leni, ktery vychézi pii reSeni pro-
blému z pozorovani nebo experiment.

Celosvétove podporovanym trendem je zajisténi podminek, aby budouci védci, matema-
tici a inZzenyii méli prilezitosti rozvijet toto matematické a pocitacové myseni a dovednosti
v celém komplexu. Typickym predstavitelem téchto snah je SIAM - pracovni skupina pro
vyuku védeckych vypocta (SJAM Working Group on CSE Education)®, kter& doporucuije, aby
kromé z&kladi v matematice a informatice méli absolventi vysokych Skol v oboru védeckych
vypocta dukladné vzdélani v aplikacni oblasti (napr. v nékteré technické nebo prirodoveédné
discipling). Takovym absolventim by ziskané matematické znalosti mély stacit k model ovani
technickych a védeckych problému. Znalost informatiky, a zejména numerickych algoritmi,
navrhovani software a vizualizace, jim umoznuji efektivni vyuZziti pocitaca. Absolventi veédi,
jak ngjit a vyuzit software (softwarové baliky) pro reSeni urc¢itého Ukolu. Studenti v oboru
védeckych vypocta maji zamereny bakaléiské a magisterské prace interdisciplinarné v mate-
matice, informatice a aplika¢ni oblasti. Je Z&douci, aby absolvent v oboru védeckych vypodti
byl vyskolen pro komunikaci v tymu s inZzenyry nebo fyziky a/nebo pocitatovymi védci nebo
matematiky pro reSeni sloZitych praktickych problému.

2.5.3 Architektura

Jakmile je vytvoren algoritmus, |ze pouZivat Sirokou paletu vypocetnich nastroja (ICT),
abychom generovali jeho vystup pro ngjriznéjsi identifikované podminky. Vypocetni model
umoziuje provadét pocitatové simulace, tj. provéadét ,what-if* analyzy a scénare zménou
vstupnich parametrii a po¢étecnich podminek pro studované jevy nebo objekty.

S pokra¢ujicim vyvojem ICT se musi piizpuasobit také pouziti architektury a navrhovani
jegji koncepce (nebo vzora) k vyuZziti jejich novych vylepSeni. Tyto nové ICT museji byt Sk&
lovatelné (tj. pouZitelné v feSeni rozsahlych komplexnich problémi, schopné zpracovat roz-
sahlé mnozstvi dat) a piesné (tj. z divodu moznosti dostatecné presné predvidat a odhalit jevy
a objekty, o néZ se zajimame). DalSi dulezité otdzky, které je tieba zvaZzit pro pouziti vhodné
architektury v souviglosti s prechodem pocitacovych vyrobci na vicejadrové procesory, jsou
programovani, programovaci jazyky a jejich kompilatory, planovani aptidélovéni zdroju
v realném ¢ase a vyvoj flexibilniho softwarového prostredi.

V oblasti vizualizace reSeni probléma 1ze vyuZit specificky vyzkum v odvétvich diskrétni
matematiky, vypocetni geometrie, robustnich geometrickych vypoctu, teorii grafi, geometrie
téles, interaktivni grafiky, dvou a tiirozmeérnych vizualizacnich nastroju aj. ZvI&stni duiraz pri
pouZiti architektury je nutné klast na to, aby numericky néro¢né simulace a vizualizace roz-
sahlych datovych struktur byly rychlgsi a vypocetné efektivnéjsi, také i interaktivnéjsi pro
své uzivatele.

Dnedni  softwarové systémy magji jedinecné vlastnosti. Jsou velké, komplexni
adecentralizované. Kromé toho soucasna generace software ¢asto pracuje v heterogennim
prostiedi infrastruktury servera a mobilnich platforem. Pri vypoétech na pocitatovych sitich
(grid) musgji byt kladeny na software vysoké naroky: vysokd spolehlivost, p#izpiisobivost
aflexibilita s ménicim se vypocetnim prostredim, stejné jako odolnost vaci potencianim Gto-
kam hackerq.

Vyzkum ve vypocetni védé vede na navrh, vyvoj a ovérovani robustnich a odolnych
software, a to zgména pro mobilni platformy. DalSi generace software musgji poskytnout
plnou odolnost proti chybam, museji se brénit U¢inné proti zneuziti a Utokim a musgji byt
schopny , |&eni* a, zotaveni* z chyb v zgmu udrZitelnosti vyvoje informacnich sluzeb [13].

? http://www.siam.org/students/resources/report.php
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2.6 Vypocetni smulace

Vypocetni (nebo poéitacovou ¢i numerickou) simulaci ve védeckych vypoctech ro-
zumime béh aplikacniho programu, pomoci kterého simulujeme chovani abstraktniho modelu
konkrétniho systému. Tradi¢né se formani modelovani systému provédi prostiednictvim ma-
tematického modelu, ktery se pokousi nalézt analyticke feSeni problému. To umoziuje predi-
kovat chovani systému na z&klad¢ jeho parametrii, poc¢étecnich, okrajovych podminek. Vypo-
¢etni simulace je ¢asto uzivanajako doplnéni nebo nahrazeni model ovaného systému, u néhoz
nalezeni uzaviené analytické formy reSeni neni mozné.

Existuje mnoho typu pocitacové simulace. Spolecnym rysem, ktery vSechny simulace
sdilgi je vypocetni experimentovani, v némz se vygeneruje vzorek reprezentativnich scénéia
pro zkoumany model, ktery se propocita. Vygenerovat Uplny pocet vSech moznych stavi mo-
delu, spocitat je, je casto nemozné.

Vypoc¢etni ssimulaci délime vzhledem k raznym kritériim na:

e stochastickou (uzZivajici generatorti ndhodnych ¢isel a metodu Monte Carlo) nebo de-
terministickou. Stochasticka simulace je typicky vyuzivana pro diskrétni systémy, kde
se uddlosti vyskytuji s ur¢itou pravdépodobnosti a nemohou byt popsany primo napr.
pomoci diferencialnich rovnic. Jevy v této kategorii zahrnuji napi. geneticky drift, bio-
chemické nebo genoveé sité s malym poétem molekul. Deterministické simulaéni mo-
dely se snazi explicitné reprezentovat zakladni mechanizmus atypicky sestévgji z vza
jemné propojenych systému diferencialnich a diferen¢nich rovnic. Pouzivaji se v envi-
ronmentdlnich, technickych a spolecenskych védnich oborech, jako jsou globani
zmeny klimatu, deformace materialu a ekonomickeé prognozy;

e statickou a dynamickou (v zavidosti na ¢ase). Ve statické simulaci se pouZivaji rov-
nice definujici rovnovazné vztahy mezi prvky modelovaného systému. Hledgji se
podminky, pii nichz je sledovany systém v rovnovaze. Tento zpusob je ¢asto vyuzivan
pii simulaci dynamickych fyzikdnich systémi, aby se zjednodusila sama primarni si-
mulace, nez se pristoupi k dynamice simulace;

e gpojitou a diskrétni. Spojita dynamicka simulace je reSena vétsinou pomoci aplikac-
nich programi pro numerické reSeni diferencidné algebraickych rovnic nebo diferen-
cidnich rovnic (parcidnich nebo obycenych). Specidnim typem diskrétni simulace,
kterd nezévisi na modelu s piislusnou rovnici, je ,,agent based” (zprostiedkovand) si-
mulace. V této formé simulace ngjsou zahrnuty individudlni entity modelu (napt. mo-
lekuly, buiiky, stromy nebo zékaznici) a reprezentovany piimo, nybrz zprostiedkované
(napt. jgjich hustotou nebo koncentraci). Vnitini stav modelu je fizen pomoci mnoziny
chovani nebo pravidel, ktera uréuji agentav (zprostiedkovateluv) stav, ktery je aktuali-
zovan od jednoho ¢asového kroku k nasledujicimu;

e |okdIni a distribuovanou (je feSena na pocitacovych sitich a prostrednictvim Interne-
tu).
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3 Struéna historie védeckych vypoctu

Veédecké vypocty se zabyvaji vytvarenim matematickych modelt aagoritmi s vyuzitim
ICT k analyze ateSeni specifickych védeckych problémia. V praxi je pro né/ni typické pouZiti
modelovani a pocitacové simulace a dalSich forem vypoétt pro zkoumané problémy v raz-
nych védnich oborech. V této kapitole stru¢né shrneme vyvoj védeckych vypocta (i vypocetni
védy) od jejich pocatku az do soucasnosti se zamérenim naklasické ICT.

3.1 Vyvoj v zahrani¢i

Pocétek védeckych vypocta Ize datovat od 40. let minulého stoleti v souvidosti s vyvo-
jem balistickych raket a atomovych zbrani. Pocitace ukazaly své moznosti a potencid
pro vyuziti jak obvyklych, tak nové vyvinutych matematickych metod, které vyzadovaly n&
ro¢né vypocty. Jiz v roce 1943 americti védci J. P. Eckert aJ. V. Mauchly vyvinuli prvni pro-
gramovatelny elektronkovy pocita¢ ENIAC, ktery byl vyuZivan k vypoctu balistickych drah
raket, atomoveé a jeho naslednik pak i vodikové bomby, ve vyzkumu pro navrhy draki |etadel
ve vétrném tunelu a pii ur¢ovani predpovedi pocasi. Tento vyvoj byl financovan jako soucést
valecného Usili Spojenych stata americkych (USA).

Védecké vypocty se i nadale ngjvice rozvijely v USA, kde mely podporu americké viady
(tato duvéra pramenila z prokazané uzZitecnosti pocitacia ve druhé svétové véce). Narodni
védecka nadace USA (NSF — National Science Foundation)® zatala v roce 1950 financovat
vyzkum, ktery umoznil zésadni vyvoj v této oblasti. V té dob¢ firma IBM vyvinula model
IBM 7030 prvnich paraelnich pocitact, které piekonavaly problémy s operacemi v operacni
paméti pomoci tzv. pipeliningu®. V roce 1964 vyvinul genidni konstruktér Seymour Cray
vektorovy pocitat Cray-1 se &pickovym vykonem 133 MegaFlops¥, ktery jako prvni pouZil
funkéni viceprocesovy paralelismus. Tyto pocitace byly sestaveny specidné pro narocné ve-
decké vypocty pri pouZiti tehdy nggmodernéjSich, ale velmi drahych technologii. Jejich slozZita
architektura byla narocna na chlazeni a samy pocitace byly velmi drahé. Napiiklad Cray-1 stédl
vice nez 8,8 milioni dolari. Existovaly vsak i jiné americké vektorové pocitace, napiiklad
vyvinuté firmou CDC (pocitat CDC 6600 rovnéZz vyvinul Seymour Cray piedtim, neZz se
osamostatnil a zalozil vlastni firmu), dale takzvané minisuperpocitace firem jako CONVEX,
KSR aAlliant.

V letech 1970 az 1980 se vypocetni véda zaslouZila o superpocitacovou revoluci (vznikly
nové vysoce vykonné, viceprocesorové a paralelni pocitace) a zacala jiz mit dopad do ce-
|éfady dalSich védnich obort, do kosmického a leteckého primysiu. Sehrdla napiiklad vy-
znamnou roli pii komercionalizaci ndvrhi supersonickych letadel. Byla to opét americka na-
dace NSF, ktera prostrednictvim svého Uiadu pro narocné védecké vypocty financovala
od roku 1984 vytvoreni péti superpocitacovych center (San Diego, Illinois, Pittsburgh, Cor-
nell a Princeton), ktera méla stéZejni tlohu na poli ndro¢nych vypocta, pocitacové vizualiza-
ce, grafiky a vyvoje sit¢ NSFNET. Tato sit’ urychlila tempo dalSiho technického zdokonalo-

% http://www.nsf.gov/

*! Pipelining (proudové zpracovani) - technika préace procesoru koncipovana tak, aby v dobg, kdy jed-
na ¢ast procesoru provadi urcitou fazi jedné instrukce, mohla jina ¢ast procesoru pracovat najiné f&
Zi jinéinstrukce.

%2 \/ykon po¢itai pro narocné vypoity se méti ve Flops (Floting point operations per second), tedy v
poctu operaci v pohyblivé radoveé ¢érce za sekundu. PouZivaji se nadsobné predpony soustavy Sl:
Mega=10°, Giga=10°, Tera=10", Peta=10".

16



vani pii propojovéni novéjsich rychlejSich superpocitact prostiednictvim novéjsich rychle-
Sich linek, rozsifovanych a zdokonal ovanych znovu a znovu v letech 1986, 1988, 1990,...

Koncem osmdesatych let existovalo vice neZz deset v podstaté vyhradné americkych fi-
rem, které nabizely superpocitace zalozené na mysence paralelnich vypocti a poskytujicich
jiz v té dobg tisice a vyjimecné i desitky tisict procesort. Prudky rust vykonu ,,béZznych* pro-
cesort (zeimeéna pak procesora rodiny x86) vsak zpasobil, Ze Zadna z téchto firem nepiezila
devadesata |éta a systémy s podobnym i vySSim poétem procesori se objevovaly opét az
v poslednim desetileti dvacatého stoleti, kdy se prakticky zastavil diive zcela pravidelny
dvojnasobny rust vykonu procesora realizovany kazdych osmnact mesict (Mooruv zakon).

V devadesdtych letech nastal rozkvét vypocetni védy a prudky rozvoj paralelnich vy-
pocétu, veetné rozSireni pocitact a jgich vypocetni mohutnosti, vyvoje v jgich nasazeni
adulezitosti. Vypocetni véda se tak stala intelektudni disciplinou, vykonnou
anepostradatelnou analytickou metodou. Vyroba superpocitacia japonskymi firmami NEC,
Hitachi, Fijitsu a némeckou firmou Siemens-Nixdorf vytvorila konkurenéni prostiedi, a tim
jisté zlevnéni superpocitact. Ve druhé polovingé devadesatych let dokonce vytlily z trhu
vektorové modely firmy Cray, v té dobé docasné vlastnéné firmou SGI.

Védci na univerzité v Tokiu sestavili v roce 1996 tehdy nejrychlgsi pocitac GRAPE-4
uréeny pro védecké vypocty. Pogitac dosdhl 1,08 Tflops (trilién operaci v pohyblivé radové
¢arce za sekundu). Japonsti védci Junichiro Makino a Makoto Taiji na ném provedli simulaci
komplexnich interakci mezi astronomickymi objekty, jako jsou hvézdy a galaxie. Tento typ
simulace se oznacuje jako problém ,N téles’, protoZze chovani kazdého z N objekti je ovliv-
néno vSemi ostatnimi objekty. Tento problém Ize teSit pouze numericky. Takovy vypocet byl
velmi naro¢ny na strojovy ¢as. Pocitat GRAPE-4 byl 100krét rychlejsi nez ngjrychlgsi poci-
tate v predchozich deseti letech. Dosud se pro problém N téles pouzivaly heuristické efektivni
algoritmy. GRAPE-4 pouzival 1692 procesori, z nichz kazdy dosahova rychlosti 640
Mflops. Tokij&i védci chtali sestavit pogitas s rychlosti 10™ operaci za sekundu, v némz by
bylo pouZzito 20 tisic procesoru s rychlosti 50 Gflops.

USA v té dobé zavedly celni opatieni, kterym prakticky zabranily dovozu superpocitact
z Japonska. To zpiasobilo v USA postupné zastaravani superpocitact, a vedlo tak zdanlive
paradoxné k SirSimu rozsiteni superpocitact ve svété (japonské firmy ztrétu amerického trhu
musely kompenzovat primérené agresivni prodejni politikou jak v samotném Japonsku, tak
zeiména v Evrope). Navic dostupnost vysokorychlostnich siti zjednodusila vzdaeny pristup
k superpocitacim a mnoho vypocti je od té doby provadéno v jinych zemich nez v téch, kde
Zije védec takovéto vypocty provadéjici.

USA samozigfmé na tento vyvoj reagovaly podporou vyvoje aternativnich superpocita-
¢, napiiklad heterogenni paralelné vektorovy pocita¢ SV1 (ahlavné budouci SV2) firmy SGI
(tyto systémy byly zaloZeny na technologii, kterou SGI ziskala koupi firmy Cray). V té dobé
se za velky paraelni® pocitat povazovaly systémy svice ne? 64 procesory. Oznaceni super-
pocita¢ tak ziskalo mnohem vice pocita¢i. Cena velkych superpocitacovych systémi a sou-
Casn¢ rust propustnosti lokdlnich siti vSak v devadesétych letech vedly k vyvoji jiného typu
systémi, které se postupné zacaly rovnéz oznatovat jako superpoéitace. Slo o stovky osob-
nich pogitact ¢i pracovnich stanic propojenych lokdni siti tvorici tzv. pocitatovy cluster (dii-
ve se bylo mozné setkat i spojmem ,pocitacova farma*). Mezi prvni takovy pocita¢ patfil
systém Beowul f**, vyvinuty profesorem Thomasem Sterlingem.

¥ Masivne paralelni je vice nez 64 procesorovy poditas s distribuovanou paméti, v némz ma kazdy
procesor piimy piistup jen ke své paméti a o data z paméti jiného procesoru musi pozadat, nejcastéji
formou zpréavy

3 http://www.beowul f.org/
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V roce 1997 NSF zmenila podporu financovani superpocitacovych center v USA na fi-
nancovani Partnerstvi pro rozvinutou vypocetni infrastrukturu (PACI) pro aliance vice nez
padeséti akademickych pracovid’ v USA. Cilem bylo vybudovat prototyp dalSi generace in-
formacni a vypocetni infrastruktury pro vysoce naro¢ne vypocty, a soucasné explicitné zapojit
existujici i budouci uzivatele takove infrastruktury.

Zavladni podpory byl v USA od roku 1998 do 2004 realizovan projekt pro vyvoj masiv-
n¢ paralenich superpocitaci na bazi standardnich procesora firem Intel, IBM a SGI. Jsou to
napi. superpocitace IBM ASCI White, Intel ASCI Red, IBM ASCI Blue-Pacific, SGI ASCI
Blue Mountain. Ngjvétsi z téchto systémi maji vice nez sto tisic procesord, jgjich synchronni
efektivni vyuZziti je velmi slozity problém, V ramci projektu PACI byla proto intenzivné pod-
porovana snaha vyvinout efektivni vypocetni modely pro urc¢ité konkrétni Ulohy a ziskat
zmasivné paraelniho superpocitace vice nez obvyklych 10 % teoretického instalovaného
vykonu (jen pro ilustraci sloZitosti problému — vyvoj jednoho algoritmu pro reSeni konkrét-
nich geofyzikdnich problému - tedy ne pro feSeni triviani Ulohy, ktery linearné Skéluje, tj. je
stale urychlovan pridanim procesora az do 150 tisic procesori, trval zhruba dvaceti¢lennému
tymu dvaroky). V roce 2005 IBM rozSitila Blue Gene rodinu pocitact o Blue Brain se snahou
0 vytvoreni vypocetniho modelu nervového chovani v neokortexu, coZ je nejsloZitéjsi ¢ast
mozkul.

V roce 2007 byl spu&tén v CERNu Large Hadron Collider® nejvétsi svétovy urychlovas
¢astic. Jim generované data pozaduji vySSi vypocetni vykon, nez byla zadana kdykoli predtim.

V soucasné dobé je nejvykonngjsi pocitat K, zkonstruovany japonskou firmou Fujitsu,
ktery spojuje 68 544 SPARC64 VIIIfx procesort, kazdy s osmi jadry, v celkovém pocétu
548 352 jader, coz je témér dvakrét tolik jako jakykoli jiny systém v Zebricku superpoditact
TOP500 v roce 2011. Pocitac K je takeé silngjsi, neZ je nasledujicich pét systému na kombino-
vaném seznamu pocitaca TOP500.

Zebiicek TOP500* nejvykonngjsich pocitati svéta je vydavan jiz dvacet let dvakrét rog-
ne pii prileZitosti konference ICS™ (International Conference on Supercomputing), kterd se
kona kazdoro¢né v ¢ervnu v Némecku, a konference Supercomputing, ktera se kona rovnéz
kazdym rokem v listopadu v USA. Poradi pocitact je primérné stanoveno podle jgjich vykonu
pii feSeni konkrétnich probléma linearni algebry. Zebricek vydavaji univerzity (univerzita
v Mannheimu a univerzita v Konxwille, Tennessee, ta ve spolupréci s Oak Ridge National
Laboratory) na z&kladé dat, ktera poskytnou majitelé (provozovatelé) pocitaca (v Zebricku
proto chybi nékteré pocitace vyuzivané armadami apod., nebot’ v jejich pripadé neni Zadouci,
aby tyto systémy byly vefgjiné znamy). Stéaty jako Japonsko a USA, v posledni dobé i Cina,
peclivé sleduji ,, svou” pozici a soupeti o to, kdo vlastni pocitag, ktery stoji na,, Uplné Spicce”.

Tato pozice se velmi rychle, méni. Jedté v listopadu 2010 byl na prvnim misté ¢insky su-
perpocitac vyuzivajici k enormnimu vykonu grafickych akcelerdtori. V ¢ervnu 2011 se vSak
na prvni misto dostal zminény japonsky systém. Lze ocekévat, Ze i ten bude velmi brzy na-
hrazen. Evropa se svymi superpocitaci pohybuje v prvni desitce tohoto Zebiicku.

V roce 2011 poprvé vSech deset ngjvykonnéjSich superpocitaca dosahlo vykonu nad né-
kolik petaflopi (10" operaci v pohyblivé Fadové carce za sekundu). Spojené staty maji pst
systémi s timto vykonem, Japonsko a Cina po dvou a Francie jeden.

Ve svété uz vyvoj pokracuje dal. Po dosaZeni petaflopu se vyviji nova generace superpo-
&itact radu Exascale (prekroceni exaflopu &ili vykonu v Fadu miliona teraflopi, 10™ operaci
za sekundu). Vyzkum financuje americka armadni agentura DARPA. Vysledky ocekava pii-

% http://press.web.cern.ch/public/en/L HC/L HC-en.html
% http://www.top500.0rg/
37 http://ics-conference.org/

18



bliZn& v roce 2018. Technicky feditel SGI Lim Goh k tomuto vyvoji k& , KdyZ se podivate
na vyvojai‘ské priority pro Exascale, obecné jde hlavné o vyieSeni otazek napajeni, chlazeni
a odolnosti proti vypadku komponenty. Je také potieba vyuZit chyti‘gjSich propojovacich
architektur — musime si uvédomit, Ze v Exascale jiz hovoifime aZz o miliardach paralelné
vykonavanych a spolupracujicich viaknech vypoétu.”

3.1.1 Virtualni superpo¢ita¢ World Community Grid

V listopadu roku 2004 byl spudtsn virtudlni superpogitad World Community Grid®, coz
je ngivétsi humanitarni vypocetni sit’” svéta, ktera pouziva nevyuzity vypocetni vykon sou-
kromych a firemnich pocitact pii feSeni nejobtizngjSich spolecenskych problému svéta. Po
celém svéte se pouZiva vice nez miliarda pocitact, z nichz kazdy se miazZe potencidlné pripojit
ke svétovému verginému gridu. Vypocetni sité jsou rychle se rozvijgici technologii, ktera
spojuje vykon tisici a miliona jednotlivych pocitacia do mohutného virtudniho systému
svelmi vysokou vypocetni kapacitou. Technologie gridu umoZziuje dosahovat takového vy-
pocetniho vykonu, ktery mnohem vice piesahuje moznosti nejvétsich superpocitaci svéta.

Spolecnost IBM poskytla své informacni technologie a prostiedky k provozu projektu
Help Defeat Cancer*® (Pomozte porazit rakovinu) v siti World Community Grid. Na tomto
projektu, ktery uplatni moznosti superpocitacu v boji s rakovinou, spolupracuje od roku 2006
s védci z Univerzity |ékarstvi a stomatologie New Jersey — L ékarské Skoly Roberta Wood
Johnsona a Institutu rakoviny v New Jersey. Help Defeat Cancer je tietim projektem, ktery
vyuZije vypocetni vykon virtualniho superpocitace World Community Grid. Projekt poskytne
védeckym pracovnikam piileZitost simultanné analyzovat velké pocty mikroskopickych vzor-
ki rakovinnych tkéni (TMA), a tak umozni za kratSi dobu uskutecnit vétsSi mnozstvi experi-
mentu. Pro lepsi predstavu World Community Grid umoZznuje projektu Help Defeat Cancer
analyzovat za jediny den takovy pocet vzorku, najejichz analyzu by bézny pocita¢ potieboval
zhruba sto tficet let.

Pozndmka: Nevyuzity ¢as svého pocitate muze prostirednictvim projektu World Com-
munity Grid darovat kazdy, kdo s zjeho webovych strdnek stahne bezplatny software
azaregistruje se. Vice nez tii statisic jednotlivca nyni prostiednictvim sit¢ World Community
Grid poskytuje vykon zhruba ¢tyfem stam tisicam pocitaca pro rozvoj vyzkumu rakoviny.
K siti World Community Grid se mohou pfipojit pocitace s operacnimi systémy Windows,
Linux i Mac OS.

3.1.2 Berkeley Open Infrastructurefor Network Computing

Berkeley Open Infrastructure for Network Computing™ (BOINC) je open source soft-
ware pro distribuované vypocty. UmoZiiuje provozovat projekty, jako je napi. SETI@Home*,
jenz vyuziva internetového piipojeni pocitact pro hledani mimozemské inteligence (SETI).
Tohoto projektu se mize zUcastnit kazdy uzivatel, bude-li pouzZivat open source software,
ktery stahuje a analyzuje data z radiového teleskopu. Existuje malg, ale vyznamna pravdépo-
dobnost, Ze pravé pocita¢ pripojeného uzivatele zachyti slaby Sum mimozemské civilizace.
SETI@Home je jednim negjzndmejSich projekta vyuzivajici BOINC.

% http://www.sgi.com/global /cz/press/news/110722.html
* http://www.worldcommunitygrid.org/

“0 http://pleiad.umdnj.edu/%7Ewill/IBM/index.html

“! http://boinc.berkel ey .edu/

“2 http://setiathome.berkel ey .edu/
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BOINC je vyvijen skupinou pochézejici z kalifornské univerzity v USA. BOINC je navr-
Zen jako oteviena struktura pro kazdého, kdo se chce zapojit do projektu distribuovanych vy-
pocta. Zamérem BOINCu je umoZnit badateltim riznych obort, napiiklad molekularni biolo-
gie, klimatologie nebo astrofyziky, jednoduchy pristup do vypocetni sité osobnich pocitact na
celém svété svelmi vysokym vykonem. BOINC je zaloZzen na my3ence, ktera piedpoklada,
Ze naprosta vétSina pocitactu na svéte |, bezi* nevyuzita. Moderni operacni systémy dokazi ten-
to nevyuZzity vykon spotiebovat, aniz by dodlo k vyraznému zpomaleni aplikaci, které uZivatel
pouziva. VétsSina projekti vyuzivgicich BOINC je neziskovych a zavisgji, pokud ne zcela, tak
prevézné na dobrovolnicich™. To ale neznamend, Ze BOINC nemiiZe byt pouZit pro zisk. BO-
INC sestava ze serveru a klienta, ktefi spolu komunikuji pri distribuci pracovnich jednotek.
Kazdy klient pak jednu jednotku zpracuje avrati ji server, aby si posléze vyzadal dalsi.

Z raznych statistickych davoda BOINC zahrnuje i systém ohodnoceni uZivatelt. Pro
ohodnocovéani uZivateli se pouZiva jednotka cobblestone pojmenovaném po Jeffu Cobbovi
z projektu SETI@Home. UZivatel ziska sto cobblestoni, pokud jeho pogitac s nasledujicimi
parametry pracoval jeden den: jedna miliarda operaci za sekundu s ¢idly v pohyblivé fadové
cérce (zalozeno na benchmarku Whetstone®); jedna miliarda operaci za sekundu s celymi
&isly (zaloZzeno na benchmarku Dhrystone®™). V piipads, Ze ma uZivatel rychlgd pogitas,
cobblestony mu pribyvaji rychleji a naopak.

Tyto dobrovolné aktivity jsou zaloZzeny na duvéie tém, kdo poskytuji své pocitace. Sys-
tém hodnoceni uZivatelt vsak ukézal, Ze pro jisté skupiny i jednotlivce je dulezitéjsi dostat se
do ¢ela pomyslnych Zebricki, nez skutecné poskytovat néjaké hodnotné vysledky. Programy
vyuzivgjici systém BOINC a takové, které se opiraji o dobrovolné poskytovani zdroju, proto
musgji pocitat stakovym nekorektnim (podvodnym) chovanim. Standardnim zptisobem
ochrany je provadéni stejnych vypocti na nékolika zcela nezavislych systémech. Distribuci
uloh se musi zgjistit, Ze jeden pocitac a nejlépe ani skupina néjak blizkych pocitact bude po-
Citat vZdy jen jednu variantu. Srovnanim vysedku Ize pomérné snadno odhalit problém a ne-
davéryhodné vysedky vylougit.

3.1.3 Koordinovanégridy

Krome vySe uvedenych snah vyuZzit ,, spici* kapacitu primarné osobnich pocitacia zapoje-
nych do sité se v poslednich vice nez deseti letech vyviji Usili vytvorit spolehlivejsi fizenou
distribuovanou infrastrukturu, ktera bude poskytovat garantované vysedky (kde nebude napi.
nutné provadét vypocty opakované pouze z davodu nedivéry majitelum pocitact). Soucasti
téchto aktivit je vyvoj specidniho programového vybaveni — middleware, ktery ,, skryje* do-
Zitost distribuované infrastruktury. Umozni uzZivateli sni pracovat jednotnym zptisobem bez
ohledu nato, kde se fyzicky nachazi konkrétni pocitac ¢i cluster, ktery uZivatelova Uloha na-
konec vyuZije (to v idednim piipadé urcuje infrastruktura, nikoliv uZivatel). V USA probihal
a stdle probiha vyvoj middleware Globus. Ve statech Evropskeé unie (EU) je to pak primérné
middleware gLite. Je vyvinut v rdmci série projektdt EGEE adnes déle rozvijen v rdmci pro-
jektu EMI. Tento middleware je vyuZivan v nejvétsim takto koordinovaném gridu, ktery je
spravovan v rdmci projektu EGI InSPIRE. Tento grid dnes propojuje vice nez dvé sté tisic
jader. Zptistupnuje tloznou kapacitu v radu stovek petabyti a kazdodenné se na ném spocitaji
stovky tisic dloh.

3 http://petrdrhlik.webzdarma.cz/veda a_technikal/distribuovane-vypocty/strucne-popisy-
jednotlivych-projektu-boinc.htm

“ http://freespace.virgin.net/roy.longbottom/whetstone.htm

“ http://en.wikipedia.org/wiki/DMIPS
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3.2 Vyvoj v Ceskérepublice

| kdyZ tym profesora Antonina Svobody* vyvinul v roce 1956 prvni cesky samoginny
pocitat SAPO na Ustav matematickych stroji CSAV a nasledng elektronkovy pogitac EPOS
1 a pozdgji v roce 1961 tranzistorovy pocitac EPOS 2, tak vykonna vypocetni technika se
nakupovala v sedmdesatych a osmdesatych letech minulého stoleti nekoordinované piedevSim
v zahrani¢i (USA, Velka Britanie, Némecko, Francie), nebot’ pocitace vyvijené v zemich
RVHP byly velmi mélo spolehlivé. Zpravidla pocitace ani vykonem neodpovidaly pocitacam,
které byly k dispozici mimo zemé¢ RVHP.

Situace se zmeénila po roce 1989. OvSem teprve v roce 1994 se podarilo zkoordinovat
snahy vysokych 3kol a Akademie véd (AV) CR. Pod hlavi¢kou Fondu rozvoje vysokych kol
(FRVS) vznikl projekt na vybaveni akademické a vyzkumné komunity v CR skutedné vykon-
nou vypocetni technikou. Do tohoto projektu byla pod koordinaci Masarykovy univerzity
(MU) v Brn¢ zapojena vétSina velkych vysokych Skol, zefména Univerzita Karlova (UK)
v Praze aCeské vysoké uceni technické (CVUT) v Praze, Zépadoceska univerzita (ZCU)
v Pizni, Vysoké uceni technické (VUT) v Brn¢, Univerzita Palackého (UP) v Olomouci a Vy-
soka 3kola béanska — Technicka univerzita (VSB-TU) v Ostravé.

Na v3ech téchto Skolach vnikly najejich centranich pracovistich skupiny nebo i zna¢né
samostatna oddéleni vénovana podpore, rozvoji a provozu vykonné vypocetni techniky. Takto
i na MU v Brné vzniklo jiZ v roce 1994 Superpocitacové centrum Brno (SCB) jako soucast
Ustavu vypocetni techniky (UVT).

Na v3ech jmenovanych Skolach (v menSi mite i na dalSich) tak v pribéhu let 1994 a7
1998 byly instalovany vykonné vypocetni pocitace, Nékteré z nich se dokonce na jedno ob-
dobi umistily v seznamu TOP500 (napt. pocitas naZCU v Plzni, ktery v dobé instalace byl na
priblizné padesatém misté tohoto seznamu). Dalsi vykonna technika bylainstalovanai na AV
CR, (napt. prvni a dosud jediny superpo¢itas Cray, jehoZ darovana verze Cray Y ngkolik let
jete slouzila v CR) av Ceském hydrometeorologickém Ustavu (CHMU) v Praze a dalich
akademickych institucich.

V roce 1996 vznikl pod koordinaci MU projekt MetaCentrum®’, ktery sdruZoval vyse
uvedena akademicka pracovidté a s vyuzitim vysokorychlostni akademické sité vytvoril prvni
distribuované vypocetni prostiedi — Grid — v CR (dokonce z prvnich i ve svétovém méiitku).
MetaCentrum je od roku 1999 soucasti aktivit sdruzeni CESNET®. Toto sdruZeni zaloZily
vysoké Zkoly a AV CR v roce 1996. Jeho hlavnim cilem bylo provozovat a rozvijet paterni
akademickou pogitatovou sit CR. Soucasna generace této sité se nazyva CESNET?2 a nabizi
na paternich trasach prenosové rychlosti v fadu desitek gigabita za sekundu. Od roku 2011 je
financovani sdruzeni CESNET planovano z projekti Velkd infrastruktura CESNET
aRozsiFeni narodni informacni infrastruktury pro VaV v regionech (el GeR) (posledni jme-
novany je financovan z Operacniho programu Vyzkum a vyvoj pro inovace™, Vaval), které
jsou vénovany vybudovéni komplexni e-infrastruktury. Cilem pétiletého projektu Velké infra-
struktura CESNET je rekonstrukce narodni vyzkumné sit¢ CESNET2 na tzv. velkou infra-
strukturu — Siroké spektrum zatizeni, vybaveni, zdroju, ale i sluzeb urcenych pro vyzkum.
Jeho dkolem je zgjisténi podminek pro efektivni spolupréci rozsahlych védeckych tymu, ato
jak osob, tak experimentdlnich zafizeni, jejichz jednotlivé ¢&sti mohou byt umistény
i v riznych zemich. Soucasti je tak i dalSi koordinace rozvoje distribuované vypocetni infra
struktury (gridu) a pocétek rozvoje tlozné infrastruktury v CR. Projekt el GeR je komplemen-

“6 http://www.odbornecasopisy.cz/index.php?id_document=36326
" http://www.metacentrum.cz/cs/

“8 http://www.cesnet.cz

9 http://www.msmt.cz/struktural ni-fondy/op-vavpi
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tarni k projektu Velka infrastruktura CESNET. Zgji&t'uje zefména rozsahlé investice do sité
auloznych kapacit v prvnich dvou letech realizace velké infrastruktury CESNET.

MetaCentrum provozuje a spravuje vlastni i svéiené vypocetni prostredky a datova ulo-
Ziste akademickych center AV CR, Jihogeské univerzity (JCU) v Ceskych Budgjovicich, MU
v Brng, Mendelovy university (MENDELU) v Brng, UK v Praze, VUT v Brng, ZCU v Pizni
atd. Cilem aktivity MetaCentrum (CESNET) je podpora rozvoje védy avyzkumu v CR koor-
dinaci narodni gridové infrastruktury (NGI), kterd propojuje vyzkumné tymy ainstituce
v riiznych regionech CR a umoziiuje jejich napojeni do mezinarodniho vyzkumného prostiedi.
MetaCentrum vytvaii zminény nérodni Grid, v této fazi v podstaté virtudlni pocitac, ktery
umoznuje efektivni sdileni vypocetni techniky instalované v ramci predchazejicich superpoci-
tagovych i jinych projekta raznych vysokych kol a tstavit AV CR. Sou¢asné umoziiuje redit
ulohy v oblasti védeckych vypocta, které svymi pozadavky (napamét’, vykon centrdniho
procesoru g.) piresahuji moznosti jednotlivych dil¢ich vypocetnich center (uzlt narodniho
gridu).

Hlavni uzly MetaCentrav Plzni, Praze a Brné byly propojeny na,, arovni L2“, tj. vytvori-
ly virtudni lokdni sit (VLAN). V ni je mozné vytvaret dalSi Uroven virtuanich siti, které
tvori zaklad propojeni virtualnich clustera vice piizpasobenych aktudlnim potiebam uzivatelu
ajgich skupin. Vypocetni zdroje MetaCentra jsou virtualizovany, coz postupné umozni uZi-
vatelim spoustét plnohodnotné virtualni pocitace, atak ziskat prakticky Uplnou kontrolu nad
vypocetnim prostiedim, které vyuZivaji. MetaCentrum zacina nabizet i tzv. Cloud rozhrani a
ve spolupréaci s Centrem CERIT-SC postupné rozviji akademickou (vyzkumnou) Cloud infra-
strukturu v CR.

Propojeni narodni gridové infrastruktury do mezinarodniho kontextu je realizovano for-
mou zapojeni do klicovych projekta EU. Aktudiné je MetaCentrum zapojeno do celoevrop-
ského projektu EGI InSPIRE™, ktery buduje a provozuje jiZ vySe zmindny svétové nejvetsi
koordinovany grid EGI. Kromé toho je MetaCentrum zapojeno i do vyvoje gridového mid-
dleware pro toto prostiedi (projekt EMI™). Stejn& i do skuteznd globalni spolupréce prostied-
nictvim projektu CHAIN **, ktery je vénovan celosvétové harmonizaci gridovych
asouvisgjicich infrastruktur (zejmeéna pak v rozvojovych a piibuznych oblastech, jako je jizni
Amerika, Afrika, Asie véetng Indie a Ciny). Na koncepéni Grovni bg/lo nejdulezitejsi zapojeni
do projektu EU EGI_DS (European Grid Initiative Design Sudy)>, kde MetaCentrum hréo
roli koordinétora celého projektu.

3.2.1 Superpoéitacove Centrum Brnoa CERIT-SC

Jak je zminéno vySe, Superpoditatové Centrum Brno vzniklo v roce 1994 v ramci UVT
MU v Brné a bylo povéieno koordinaci narodnich superpocitacové orientovanych aktivit
vramci projektu FRVS. Hlavnim cilen SCB bylo poskytovat uZivatelam z MU piistup
k vykonné vypocetni technice umoznujici G¢inné feSit narotné védecké vypocty z riznych
oblasti. Krom¢ b&zného provozu spravované infrastruktury se SCB podilelo najejim dalSim
rozvoji a rastu vypocetnich a datovych kapacit, a to jak v ramci CR, tak i v mezindrodnim
metitku. SCB bylo inicidtor MetaCentra a celou dobu predstavovalo jeho hlavni uzel jak vy-
konem, tak piedevsim odbornym zézemim.

% http://www.egi.eu/

>! http://www.emi.eu/

>2 http://www.chain-project.eu/
>3 http://www.egi-eu.eu/
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V roce 2011 se SCB transformovalo na Centrum CERIT-SC> (CERIT Scientific Cloud),
které je ndrodnim centrem poskytujicim flexibilni Glozné a vypocetni kapacity a zgjist'ujicim
souvisgjici vyzkum avyvoj. CERIT-SC prebird pééi o cloud infrastrukturu a studuje jgji moz-
nosti (i omezeni) pro uspokojeni zefména nestandardnich pozadavku na infrastrukturu védec-
kych vypocta.

Centrum CERIT-SC predpoklada, Ze ze soucasnych piiblizné péti set padesati jader a sto
padeséti terabyte Ulozného prostoru, které poskytovalo SCB, bude do roku 2013 instalovano
vice nez tii tisice jader a vice nez ¢tyti petabyte Ulozného prostoru. Tyto kapacity budou do-
stupné na otevieném principu (open access).

Centrum CERIT-SC je soucésti narodni e-infrastruktury slozitého systému vzajemné pro-
pojenych sitovych, vypocetnich a Uloznych kapacit a souvisgjicich sluzeb pro vyzkumnou
komunitu CR. Tato e-infrastruktura je explicitné popsana ve vladou schvédené Cestovni maps
velkych infrastruktur vyzkumu, vyvoje a inovaci a tvoii ji tfi organizace, sdruzeni CESNET,
Centrum CERIT_SC a superpocitacove centrum excelence | T4lnnovations.

3.2.2 Superpoditacove Centrum excelence | T4l nnovations

V ramci rozvoje narodni e-infrastruktury je z prostiedki Opera¢niho programu Vyzkum
avyvoj pro inovace budovano v Ostravé jako sougast VSB-TU Ostrava superpoéitacové cent-
rum I T4lnnovations™. Jeho cilem je, aby se CR objevila na mapé stétt se skutegns vykonnou
superpocitacovou technologii dostupnou akademické a vyvojove komunité. Mezi lety 2012 az
2015 centrum ma byt vybaveno superpogitaci, z nichz nejvykonngjsi by se m¢l v dobeé instala-
ce (rok 2014) umistit mezi padesatym aZ stym mistem na Zebricku TOP500 nejvykonngjSich
superpogitact svéta. | T4lnnovations je zapojeno do mezinarodni spolupréce PRACE™, jgjimz
cilemjev EU instalovat a provozovat superpocitacové systémy nejvysSi kategorie (exascale).

>* http://www.cerit-sc.cz
> http://www.itdinnovations.cz/
% http://www.prace-project.eu/Aang=en
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4 Vyvoj a omezeni védeckych vypoéti

V této kapitole se budeme zabyvat otdzkami, jak se odrézi souc¢asny vyvoj ICT ve védec-
kych vypoctech, jaké chyby ve védeckych vypoctech mohou nastat, jaky vliv bude mit vypo-
¢etni architektura a co minime vypocetni ndro¢nosti. Odpoveédi na tyto otazky maji obecnéjsi
platnost nez jen pro matematickou biologii, ale plati i pro ostatni védni obory.

4.1 Vypocetni prosticedi

S pokracujicim vyvojem ICT se meéni pouZiti vypocetni architektury ve védeckych vy-
pocétech. Vypocetni platformy (statické nebo mobilni) museji byt pouzitelné pro feSeni rozsah-
lych komplexnich problémi a schopné prijimat, zadavat a vizualizovat rozsahlé mnozstvi dat.
Soucasné musgji byt rychlé a piesné, aby dostatecné presné predvidaly aodhalily v reAlném
¢ase jevy, 0 néZ se zgjimame, aidentifikovaly je v objektech, které zkoumame. Dalsi dileZité
otézky, které je tieba zvazit u pouZiti vhodné vypocetni platformy, jsou prechod na vicejadro-
VEé procesory a souvisgjici paraléelizace, mobilni platformy (chytré telefony, tablety apod.),
kde se méni jak programovani, pouZiti operacnich systému, vhodnych programovacich jazyka
ajgjich kompiléatort, a déle rozsahlé paralelni a distribuovana prostiedi s planovanim a pride-
lovanim zdroja v redném case. Vypocetni platforma tedy neni dana jen hardware, ae kombi-
naci hardware a nékolika vrstev programového prostiedi, od operacniho systému az po apli-
ka¢ni software.

Jednoduché vypocetni prostredi je tvoreno jednim pocitacem. Zatimco v minulosti se da-
filo vyrobciim procesort pravidelng zvySovat vykon samotnych procesorii® prostym rastem
frekvence, na jgjiz hladiné pracovaly, v poslednich letech se tento trend zastavil a frekvence
se ustdlila (hlavnim divodem je problém s odvadénim tepla, kde jiZ nestaci prosté vyzarovani
a chlazeni vzduchem; vyuZiti jinych principi je sice mozné, ale ekonomicky neredlné — napr.
chlazeni kapalnym dusikem).

Misto zmeny frekvence jsme proto v poslednich letech svédky rastu poctu vypocetnich
jader v rdmci jednoho procesoru. Soucasny vyvoj jde smérem k integraci vice jader, tedy vice
procesoru do jediného ¢ipu. Tento trend miZeme pozorovat u procesora pro osobni pocitace.
Procesory se tedy déli na jednojadrové a vicejadrove. ZvySovani poctu jader je v podstate
vynuceno fyzikanimi omezenimi. Integraci vétSiho poctu jednodusSich jader je teoreticky
mozné dosahnout pii stejné vyrobni technologii na stejné plose kiemiku mnohem vySSi vypo-
¢etni vykon, nez pouZzitim jediného soZitého jadra. Zatimco jesté pied nékolika lety byly vr-
cholem dvoujaderné procesory, dnes jsou bézn¢ k dispozici procesory o dvanécti jadrech
av laboratotich je mozné se setkat s procesory vybavenymi i stovkou jader. To samozigimé
vyZaduje zménu zpuasobu vyuZiti — vykon vicejadernych procesora f&dné vyuZijeme jen tehdy,
doké&zeme-li skutecné vSechna jadra zapojit do feSeni problému. Operacni systémy i preklada-
¢e aknihovny proto musegji podporovat piimou paralelizaci programi. Aplikacni software pak
musi byt paralelizovan a musi pracovat svice jadry/procesory soucasné, jak je to ukézano
v sedmé kapitole.

Pocet procesort a jader, které je mozné umistit do jednoho pocitace, je omezeny. Dalsi
rast vykonu vyuzitelného pro feSeni problémi je proto spojen s propojovanim pocitact do
vySSich celkti pomaci rychlé propojovaci sité. Prikladem jsou clustery propojené InfiniBan-

> Procesor je v soucasnosti velmi sloZity sekvenéni integrovany obvod umistény na zékladni desce
pocitace.
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dem®, siti svelmi nizkou latenci prenosu a prenosovou kapacitou v fadu desitek gigabitt za
sekundu soucasné v obou smérech. Hierarchicky jesté vysSi kategorii pak predstavuji gridy,
jimZ je vénovana nasledujici kapitola.

4.1.1 Grid computing

Grid (ve vyznamu mrizka) predstavuje pocitace propojené pies internet. Oznaceni grid
vychézi z topologickych vlastnosti takového systému, obdobné jako v piipadé elektricke dis-
tribu¢ni sité (ozna¢ované odedavna pravé jako grid) a jde o systém, ktery znamena néco vice,
nez je jen prosty soucet jednotlivych ¢asti. Jednu z prvnich definic pojmu grid (vypocetni
grid) vytvorili |I. Foster a C. Kesselman [14] v roce 1999: , Vypodetni grid je hardwarova
a softwarova infrastruktura, ktera poskytuje spolehlivy, standardizovany, vSudypiitomny
a levny pristup ke Spi¢kovym vypocetnim sluzbam®. DalSi a rozsahlgjsi definici prinaSi napr.
Grid Café™.

Jak se pozdgji ukazalo, tato definice vSak nepostihuje skutecné klicoveé viastnosti gridu,
nebot’ opomiji zptisob vytvareni gridu. Z&kladnim principem je skutecnost, Ze uZivatel (sku-
ping, ingtituce, ...) mavlastni vypocetni prostiedky aty do gridu zapojuje.

KdyZ pak poZaduje vypocetni vykon, zadé Ulohu do gridu. Ten automaticky rozhodne,
kde se vypocet skutecné provede. To miZe byt na vlastnich vypocetnich prostredcich, které
uZivatel zapgjil, ale stejné tak to maze byt na pocitacich, které jsou na druhém konci svéta
UZivatel také tak maze (docasng, resp. obcas) cerpat vétsi vypocetni vykon, nez je kapacita
jeho vlastnich pocitact; naopak v dobg, kdy je sim nepouZziva, je miaze poskytnout k dispozici
jinym uzivatelum.

Grid, resp. jeho programova vrstva (nazyvana gridovy middleware) se stara o piijimani
uloh. Rozhoduje, kde se spusti, véetné zohlednéni toho, jaké a kolik dat bude tieba, a zda tedy
nebude vhodné dlohu spustit ,,pobliz“ (ve smyslu snadné dostupnosti pies pocitagovou sit),
anebo zda bude vyhodngjSi (efektivnéjsi) presunout data k vhodnym vypocetnim prostiedkim
(pripadne pak zase vysledky presunout na uréené misto).

Piavod grida lze nalézt v pocétcich distribuovaného clusterového pocitani. Zatimco
clusterova eSeni umoznuji paralelni zpracovani vypocetnich tloh, vyrovnavani zétéze jednot-
livych individudlnich vypocetnich zdroju a toleranci chyb v jedné lokalité, grid computing
vychazi z distribuovaného clusterového ieSeni (tedy situace, kdy disponujeme vice clustera na
raznych mistech), a sou¢asné jg povysuje nanovou kvalitativné vySSi Uroven.

Infrastruktura gridu je na rozdil od superpocitact a clustera specifickai tim, Ze ji vlastni,
spravuje a vyuziva vétsi pocet organizaci. UZ se negjednd o monolitickou strukturu z hlediska
hardwaru a softwaru, ale obecné o infrastrukturu sestavgjici z riznych typa operacnich systé-
mu i sitovych technologii. TakZe grid ve své podstaté muze zahrnovat nejraznéjsi typy sys
tému: od stolnich pocitact aZ po superpocitate a clustery, Ulozné zarizeni a databaze, senzory
| védecké pristroje.

Grid je v podstaté virtudlni pocita¢ (meta-pocitat), jehoz vSechny uzly maji vlastni spréavu
zdroju a prislusnou alokacni politiku. Jednotlivymi typy uzlt mohou byt superpocitace, osob-
ni pocitate, PDA pocitate, nizkolroviiové senzory ¢i dée hierarchicky ¢lenéné clustery.
Hlavnim rozdilem oproti cist¢ clusterovému pristupu je rozsahla distribuovanost
a decentralizace spravy.

Na celém svéte existuji desitky amoznai stovky negjraznéjsich , Grida” velmi rozmanité-
ho ur&eni i rozsahu (viz napt. reference na Grid Cafe®™). Evropa se v soucasné dobé mize

% http://www.top500.0rg/2007_overview_recent_supercomputers/infiniband
> http://www.gridcafe.org/
% http://www.gridcafe.org/grid-powered-project.html
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chlubit nejrozsahlej&im a nejvykonngjsim gridem, ktery je pod nézvem ,EGI Grid“® provo-
zovén v rdmci projektu EGI inSPIRE® 7. Ramcového programu Evropské komise. Tento grid
ma aktualné témer dveé sté padesét tisic jader a vice neZ sto petabyte Ulozné kapacity v discich
asto petabyte v magnetickych paskach. EGI Grid ma zapojené zdroje v padesati zemich. Po-
kryva nejen celou Evropu, ae zasahuje i do rozvojovych zemi jizni Ameriky, Afriky ¢i Asie.
Hlavnim uZivatelem tohoto gridu je komunita ¢asticovych fyzika (high energy physics) sou-
stredéna kolem centra CERN®,

Obecné jsou EGI Grid i vétsSina ostatnich gridi pouzivany pro podporu vyzkumu avyvoje
(tzv. e-Science®), umoziiuji tedy feSit problémy, které by nebylo mozné et bez vhodné ko-
ordinace riznych zdroju dat i vypocetni sily. Naptiklad biologove pouZivaji gridy pro simulo-
vani vlivu tisici molekulérnich [éka s cilem najit molekuly schopné blokovat konkrétni ne-
moci proteint. Védci zabyvajici se naukou o zemi pouzivagji gridy pro sledovani Urovné ozonu
pomoci druZic, ukladani a analyzu stovek gigabyta dat denné z nejrtiznéjSich senzori. Inzeny-
i pouzivgi gridy napriklad ke studiu aternativnich paliv, jako je energie z jaderné syntézy.
Umelci zase pouZivaji gridy pri vytvareni komplexni animace pro celovecerni projekce. Soci-
alni veédci vyuzivaji grida ke studiu spolecenského Zivota véel, sozeni naSi spolecnosti, ta-
jemstvi minulosti apod.

CR je zapojena do EGI Gridu prostrednictvim sdruzeni CESNET, jehoZ oddéleni Meta-
Centrum® zastava roli Narodni gridové iniciativy (NGI, National Grid Initiative) a koordinuje
nérodni gridovou infrastrukturu jak je uvedeno v piedchozi kapitole. Do ni jsou zapojeny tisi-
ce jader a stovky terabyte Uloznych kapacit priblizné deseti riznych organizaci. Z nichz nej-
vyznamngj$imi jsou MU v Brné a jeji Centrum CERIT-SC, ZCU v Plzni, UK v Praze, Fyzi-
kéni ustav AV CR a samozigimé i sdruzeni CESNET, které rovnéz poskytuje vyznamné vy-
pocetni a Ulozné kapacity do narodniho gridu. Gridova infrastruktura budovana M etaCentrem
je bezplatné (po registraci) k dispozici véem zaméstnancim a studentam vysokych Skol a AV
CR, stgjné jako pracovnikim dalSich vyzkumnych Gstavil (ve v3ech piipadech ovdem pouze
pro vyzkumné a vyvojové prostiedi, nikoliv jako komer¢ni vypocetni a Ulozna platforma).
Narodni gridova infrastruktura poskytuje vypocetni kapacity predevdim formou davkového
zpracovani, ¢ast zdroju je vSak k dispozici i interaktivne.

4.1.2 Cloud computing

Cloud computing je model zpristupnéni vypocetnich a tloznych kapacit zaloZzeny disled-
né na internetovych technologiich a virtualizaci hardware. Podobné snahy se objevovaly jiz
v minulych letech — nakonec sluzby napi. firmy Google jsou diusledné zpristupnény pies in-
ternet, s vyuZitim moznosti lokaniho prohlizece.

Cloud computing vSak sm¢iuje déle a nabizi kompletni virtualizovany hardware, na kte-
rém si uzivatelé mohou spoustét v podstaté cokoliv. Samozigimeé je mozné tyto sluzby fetézit,
takZe prvni uZivatel si od poskytovatele cloudu vyZzada virtuani pocita¢. Na ném nainstaluje
néjaky operacni systém a kuprikladu webovy server. DalSi uZivatelé jiZ pristupuji ke sluzbam,
které tento webovy server poskytuje.

Cloud computing vznikl jako komeréni, nikoliv vyzkumna aktivita. Jedna se o velké vy-
pocetni zdroje, které se vSak pouZivaji pouze narazové (napi. Amazon, aby byl schopen uspo-
kojit napriklad i predvanocéni ndrazovou poptavku, musi mit dostatecny vypocetni vykon, kte-

®! http://www.egi.eu/

%2 https://wiki.egi.eu/wiki/EGI-INSPIRE:Main_Page
% http://www.cern.ch/

® http://esciencenews.com/

® http://meta.cesnet.cz
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ry v&ak vétSinu roku neni plné vyuzivan). Mgjitelé takovych zdroja zacali tento , nadbytecny*
vykon nabizet k dispozici jinym uzivatelam. Virtualizace hardware jim umoziuje poskytovat
»prézdné* virtudni pocitace (které se viak zefména v oblasti vlastniho vypocetniho vykonu
od fyzickych pocitacu prakticky nelisi) a veSkerou spravu obsahu piesunuji na zakaznika. Ten
oplétkou dostava pocitac, za ktery plati jen tehdy, kdyZ jg skutecné pouziva (potiebuje-li jg
napiiklad tfi hodiny denn¢, nemusi se starat o jeho vypnuti a zapnuti nebo placeni elektiiny
v dobeg, kdy stroj bézi ,, naprézdno*).

Cloud computing je idedni napt. pro zacingjici firmu, ktera bude na internetu nabizet né-
jaké duzby. Na zacatku provozu nelze odhadnout, jaky bude zgjem: pokud firma predpoklada
z§em velky, nakoupi mnoho pocitacu (aby docilila uspokojeni), ale ty pii nizSim zgmu
o sluzby nemusgji byt vyuZzity, a prvotni investice byla tak zbyte¢nad Naopak, pokud firma
poptéavku podceni, pak nemusi stagit rostoucimu z§mu uzivatelu, ktefi stihnou , odgjit* jinam
diive, nez se firme podaii poridit nové kapacity.

S vyuzitim cloud computingu maZe firmav prvni fazi potidit jen menSi vypocetni kapaci-
tu (kterou navic plati jen vrozsahu, v jakém s ji objednala, nikoliv celé néklady spojené
S porizenim a provozem hardware — napi. nemusi ¥eSit problém, kam servery umistit) a podle
potieby ji navySovat prakticky v redlném case (pon¢kud idealizované se piredpokléada, Ze po-
skytovatel cloud technologii stoji o krok pied svymi uZivateli a ma vzdy k dispozici dostatec-
ny volny vykon na uspokojeni novych poZzadavka — pokud ma poskytovatel jiZz dostatecny
pocet zakazniki s ménicimi se poZadavky, pak by tento model mel platit i pii pomérné malé
rezervé na strané poskytovatele). Mluvime tak o ,elagticité” cloudu, kdy se cloud jakoby pri-
zpusobuje tomu, co uZivatel é potiebuji/zadaji.

Poskytovani pouze prazdného virtualizovaného pocitace (a souvisgjici tlozné kapacity)
vSak pomeérné brzy prestalo stadit a cloud computing se postupné vyvinul do celé rady mode-
1IN

¢ Infrastruktura jako sluzba (Infrastructure as a Service — laaS). V tomto pripadé po-

skytovatel suzeb se zavazuje poskytnout infrastrukturu. Z&kladnim typem je poskyt-
nuti onoho virtualizovaného pocitace. 1aaS vsak zahrnuje i sloZitéjSi pripady (napi. po-
skytnuti celého virtudniho clusteru). Hlavni vyhodou tohoto piistupu je fakt, Ze se
o0 veskeré problémy s hardware (umisténi, elektiing, ...) stara poskytovatel. Pro nékte-
ré uzivatele je toto ale nesnadno akceptovatelny model, protoze vytvéri na poskytova
teli cloud computingu piiliS vysokou zavislost (ngjen napt. v okamziku zhrouceni fir-
my, dei pii necekaném zvySeni ceny, ktera na rozdil od ceny elektiiny neni hlidana).
Problémem muize byt i to, Ze cloud je ,nékde v internetu” — zékony ¢i vnitropodnikova
pravidla napi. mohou zakazovat prenaSet zpracovavana data mimo zemi pavodu apod.
Model |aaS je vhodny zejména pro ty uZivatele, ktefi vlastni software (¢i jejich licen-
ce), ae nechtéji se starat 0 hardware, a soucasné nemaji vySe uvedena omezeni. Pxi-
kladem laaS cloudi jsou Amazon WS, Rackspace® nebo Windows Azure®®. Zkratka
laaS muze také znamenat integrace jako sluzba (Integration as a Service);

e Platforma jako sluzba (Platform as a Service — PaaS). Poskytovatel v modelu PaaS

poskytuje kompletni prosttedky pro podporu celého Zivotniho cyklu tvorby
a poskytovani webovych aplikaci a sluzeb piné k dispozici na internetu, bez moznosti
staZeni software. To zahrnuje razné prostiredky pro vyvoj aplikace jako IDE nebo AP,
ale napt. také pro udrZzbu. Nevyhodou tohoto pristupu je zpravidla proprietarni
uzamceni, kdy maze kazdy poskytovatel pouZivat napr. jiny programovaci jazyk. Pri-

% http://aws.amazon.com/
®7 http://www.rackspace.com/
% http://www.microsoft.com/czelazure/
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kladem poskytovateli PaaS jsou Google App Engine nebo Force.com (Salesfor-
ce.com);

e Software jako sluzba (Software as a Service — SaaS). Aplikacni software je licencovan
jako sluzba prongjimana uZivateli. UZivatelé s tedy kupuji pristup k aplikacnimu
software, ne samotny software. Model SaaS je idedni pro ty uzZivatele, kteri potiebuji
jen bézné aplikagni software a poZaduji pristup odkudkoliv a kdykoliv. Prikladem ma-
Ze b%t zndmé sada aplikaci Google Apps®, nebo v logistice zndmy systém Cargo-
pass’.

Model cloud computingu neni omezen pouze na interakce ,né&jaky* poskytovatel
auZivatel. Je prirozené mozné budovat viastni cloud aten poskytovat bud’ pouze interng, nebo
I dalSim subjektim. Z tohoto pohledu muzZeme zavést dalSi klasifikace cloud computingu:

e veigny (public cloud computing) — nékdy je oznacovan jako klasicky model cloud
computingu. Jedna se o model, kdy je poskytnuta a nabidnuta Siroké verejnosti vypo-
cetni sluzba;

e soukromy (private cloud computing) — cloud je v tomto pripadé provozovan pouze pro
organizaci, ato bud’ organizaci samotnou, nebo tieti stranou;

e hybridni (hybrid cloud computing) — hybridni cloudy kombinuji jak vefejné, tak sou-
kromé cloudy. Navenek vystupuji jako jeden cloud, ae jsou propojeny v podstaté ana-
logickym zptasobem, ktery plati pro gridovou infrastrukturu;

e komunitni (community cloud computing) — jde o model, kdy je infrastruktura cloudu
sdilena mezi n¢kolika organizacemi skupinou lidi, ktefi ji vyuZivaji. Tyto organizace
muZe spojovat bezpecnostni politika, stejny obor z§mu. Opét se jedna o fadu prvki
spolecnych s gridovou infrastrukturou.

Cloud computing piedstavuje posun paradigmatu, kdy se oddéluje fyzickd infrastruktura
(andsledné i dal&i nad ni provozované sluzby) od toho, co skute¢né uZivatel potiebuje. Ten
zpravidla nepotiebuje provozovat fyzické pocitace (a ani jejich operatni systémy — na druhou
stranu nabidka dnes jiZ obsahuje i operacni systémy provozovatelné primo v prohliZeci, napi.
eyeOS, Cloud ¢i iCloud [5]). UzZivatele zajima jen konkrétni aplikace (kanceldisky balik, da-
tabéze typu SAP, webové sluzby, ae tieba i aplikacni software pro modelovani ¢i simulaci).
UZivatelé se tak mohou soustiedit na to, co skutecné potiebuji a také jen za to platit. Ostatni
vrstvy mohou byt zcela nebo ¢astecné skryté. Na rozdil od gridové infrastruktury zékladni
model cloud computingu nepocita stim, Ze by uzivatel vlastnil a do cloud zapojova n¢jaké
své zdroje (ov3em viz hybridni cloud vySe). Role uZivatele a poskytovatele je tak jasné oddg-
lena (aumoznuje mimo jinéi jasné definovat financni toky).

Cloud computing prirozené vzbudil zaem i v kontextu védeckych vypocti, kde je rovnéz
Casto tézké — zgména ve fazi vyvoje — spravné odhadnout potiebny vypocetni vykon
a€elagticitu cloud computingu by bylo mozné velmi dobie vyuZzit. Navic virtualizace jiZz dnes
prakticky nesniZuje vypocetni vykon. Ten je nafyzické vrstvé stejné jako ve virtuanim poci-
taci, ktery natom fyzickém bezi.

Ukazuje se v3ak, Ze jednim z omezeni je pristup k datim. Jednak virtualizovana vrstva
ma stéle nemalé vykonnostni problémy (pristupy na lokani disk ¢i pies sit’ zpristupnéné dis-
kové pole mohou byt vyrazné pomalegjSi nez v piipadé primého vyuZziti fyzického hardware),
jednak poskytovatelé cloudu zpravidla financné penalizuji prilis rozsahlé operace s daty (mi-
mo jiné proto, Ze zatéZuji jejich infrastrukturu mnohem vice nez prosté vypocty ¢i jednoduché
aplikace typu webovych serveri ¢i balikt kancelatskych programi).

% http://www.googl e.com/apps/intl/cs/business/index.html
0 http://www.cargopass.cz/
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Vyzkumnd komunita ma proto stale vétsi zgem o vytvareni vlastnich akademickych
cloudu, kde spojenim na narodni ¢i dokonce nadnarodni Urovni |ze dosadhnout situace, kdy
poskytovatel takového cloudu majiz k dispozici dostatek prostiedkii na uspokojeni prakticky
jakeéhokoliv poZzadavku (jako je tomu napr. v pripadé Amazonu ¢i Google). Pritom financni
adalsi podminky vyuZiti |ze nastavit s ohledem na poZadavky vyzkumné a akademickeé ko-
munity.

Zaem roste rovnéz o mensi privatni cloud, napi. na Urovni univerzity, kde dasledné vyu-
Ziti cloud technologii miZe piinést nemalé uspory (zmensi se pocet fyzickych serveri amist,
kde jsou umistény, zvysi se jgich vyuZiti). Pritom je mozné dynamictéji reagovat na meénici
Se potieby.

Znxtny komercni Uspéch cloud computingu naznatuje, Ze je snim potieba pocitat
v budoucnosti i ve védeckych vypoctech. Lze rovnéz ocekévat, Ze postupné budou piekonany
souc¢asné vykonnostni problémy a cloud platforma se stane zcela piirozenou soucasti vypo-
¢etni infrastruktury, ktera bude pro védecké vypocty k dispozici. Cloud computing bude stéle
vice integrovan s gridovymi systémy. JiZ se stim muZete setkat v souvislosti s mobilnimi sys-
témy, o nichz pojednava nasledujici kapitola.

4.1.3 Mobilni platformy

V priabéhu poslednich let dochézi k masivnimu rozvoji v oblasti vyvoje mobilnich platfo-
rem, které tvori malé prenosné elektronické bezdratové pristroje s vliastnim napgjenim a s riaz-
nymi aplikacemi. Casto jsou vybaveny dotykovym displejem a/nebo miniaturni klévesnici.
Tato prenosna zarizeni, at’ uz tzv. chytré telefony (napt. iPhone), tablety (napt. iPad) nebo
osobni digitalni pomocnik PDA (Personal Digital Assistant), se zdokonaluji, zvy3uje sejgich
vykon, vypocetni silai rozsah funkcionality. V dasledku konkurenéniho boje mezi jgich vy-
robci se sniZuje jegjich cena, atim roste jgjich dostupnost pro vergjnost. Souc¢asné mobilni plat-
formy zahrnuji v sobé operacni systém, middleware, uZivatelské rozhrani a aplikace. Mezi
nejvice zastoupené operacni systémy natrhu patii operacéni systém iOS firmy Apple a Andro-
id, jehoz vyvoj vede spolecnost Google.

Rozvoj mobilnich platforem piindSi nové moznosti i do oblasti védeckych vypoéta. Vy-
hodou mobilnich zatizeni je jegjich prenosnost a flexibilita, a s tim souvisgjici moznosti pouZziti
pii vypoctech a zpracovani dat v terénu. Zatrizeni navic obsahuji i prvky hardware, které mo-
hou rozSitovat vypocetni potencid stolnich pocitaci. Jedna se zeiména o néstroje, jako jsou
zabudovana kamera, GPS, akcelerometr™, gyroskop nebo kompas. Takové nastroje umoziuji
shirat data, ktera jsou dale pouzitelna napriklad jako parametry piimo ve vypoctu nebo sekun-
darné jako dopliujici informace o kontextu vypocetniho problému.

Velky potencid nabizeji tyto nastroje i ve spojeni se systémy rozsifené reality. Aplikace
rozSitené reality na mobilnich zatizenich funguji tak, Ze uzZivatel snimé zabudovanou kamerou
okolni prostiedi a senzory v zafizeni zaznamenavaji polohu uZivatele a zatizeni. Na zakladé
ziskanych Udaji nebo po rozpoznéni urcitych objektt je pak snimany obraz rozsiten o vrstvy
virtudlnich informaci o prostiedi. To umoziuje zasazovat pocitatem generované modely
asimulace do kontextu reaného svéta. Tyto skutecnosti mohou byt uZitecné predevsim
v oblastech jako architektura a stavebnictvi, ale i v medicing, environmentalistice
avzdelavani.

™ Akcelerometr je piistroj, ktery maii vibrace nebo zrychleni pii pohybu. Sila zpasobujici vibrace
nebo zménu pohybu (akceleraci) pisobi na hmotu snimate, ktera pak stlacuje piezoelektricky prvek
generujici elektricky naboj umérny stlateni. Protoze je elektricky ndboj umérny sile a hmota snima-
¢e je konstantni, je tedy elektricky ndboj také Umerny zrychleni — akceleraci, viz
http://carreaum.bl og.mobil mania.cz/2009/04/co-je-akcel erometr/
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V soucasnosti se pohybuje vyuZziti mobilnich platforem pii feSeni védeckych vypocta
pievazné na experimentalni arovni. Existuje pro to nékolik davodt. Naro¢nost feSenych dloh
napiiklad ve velké mite zatéZuje procesor a negativné ovliviuje vydrz baterie. Mnohé aplika-
ce takeé vyzaduji pro své fungovani pripojeni k internetu a disponibilitu pro pienos velkého
objemu dat. Nasledkem toho v pripadé pouziti mobilnich datovych siti je evidentni zpomaleni
vypoctu a prodlouzeni doby odezvy. Mobilni zatizeni proto zatim nejsou ideani média pro
feSeni uloh citlivych na ¢as a bezprostiedni odezvu.

Komplikace zpasobuje i fragmentace vyvoje aplikaci pro jednotlivé platformy. Néstroje
urcené k feSeni védeckych vypocéta se obvykle vyznacuji velkym mnozstvim funkci
avstupnich parametri. Samotné vypocéty mohou vyZadovat komunikaci se specidnimi senzo-
ry v zatizeni. UZivatel ské rozhrani musi byt navic funkéné i ergonomicky piizpusobené doty-
kovému ovladani. Kontrola aplikaci v mnoha piipadech Zada nestandardni interakce. Do gra-
fickych klavesnic, které slouzi k zadavani vstupt, byva nutné zakomponovat speciani znaky.

Zatéchto podminek neni moZné ovlédat aplikace pies internetovy prohliZze¢ prostiednic-
tvim webového rozhrani jednotného pro ruzné typy zarizeni. Obvykle je tieba kazdou aplikaci
vyvijet jako nativni program (tj. aplikaci spousténou v operacnim systému) uréeny pro
konkrétni platformu.

Obr. 4.1 Rozhrani aplikace Maple Player pro iPad.

NejrozsirengjSim modelem ieSeni narocnych vypocetnich dloh na mobilnich zatizenich
v dnedni dobe je architektura typu klient-server. UZivatel prostiednictvim mobilniho zafizeni
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shird nebo zadéva data, ktera odesila na server. Udaje se na vzddeném pogitaci zpracuji
avysledek prichazi ve formeé odpovedi zpét k uzivateli. Mobilni zafizeni tak funguje vyhradné
jako rozhrani pro préaci Samotny vypocet probiha na vykonnych procesorech vzdaenych stro-
ju. Za skrytou hardwarovou vrstvou se pritom mizZe podle potieby nachézet server poskytova
tele, ale i rozsdhlainfrastruktura sdileného vypocetniho prostiedi.

Prikladem nastroje pro pocitani narocnych vypoctia na mobilnich platforméch je aplikace
Maple Player™ pro iPad, obrazek 4.1. Maple Player poskytuje sadu interaktivnich dokumentt
piipravenych v systému Maple, které umoziuji napiiklad pocitat integraly, derivace, limity,
koreny rovnic a mnohé jiné UZivatedl mize meénit koeficienty, zobrazovat vysedky
amanipulovat s vizualizacemi grafu, dvojrozmérnych i trojrozmérnych modelt. V dalSich
fazich vyvoje aplikace by méla byt rozSirena kolekce zé&kladnich dokumentti a piibyt
i moznost vkladat vlastni dokumenty.

DalSim prikladem je aplikace MATLAB Mobile” uré¢ena pro zatizeni s operacnim systé-
mem iOS. Mobilni aplikace poskytuje vzdaeny piistup k prostredi MATLAB béZicimu na
pocitaéi s operacnim systémem Windows, Mac OS nebo Linux. UZivatel pristupuje
k vypocetnimu prostiedi prostiednictvim instrukci zadavanych do prikazového tadku na mo-
bilnim zatizeni. Samotné vypocty pak probihgji na pocitaéi uzZivatele nebo v prostiedi
MathWorks Computing Cloud.

>> yu = rand(10000,1);

{
“
£
-1
[{]

>> ¥yn = randﬂ{lﬂﬁﬂﬂ, 1};

>» X = min{yn):.2:max{ym} ;

>>» hist{yu,25); figure;

hist(yn,x) 3
i l —_—
I. } .

>> volvecDemo P 200 i |

.'l__a’
)

\ V4 400 ¢ A\ i
>>

Command

Obr. 4.2 Rozhrani aplikace MATLAB Mobile. Obr. 4.3 Rozhrani aplikace
Wolfram Alpha pro iPhone.

Na principu klient-server funguje i webova sluzba WolframAlpha™. Jde o jednu
z uzivatelsky nejrozsirenéjSich aplikaci pracujicich se symbolickymi vypocty.

Krome téchto aplikaci existuje natrhu celatrada dalSich matematickych nastroji uréenych
k feSeni obvyklych vypocta. Patii mezi né napiiklad razné typy védeckych kalkulatort (Real-

"2 http://itunes.appl e.com/calapp/mapl e-player/i 0469981983
7 http://itunes.appl e.com/us/app/matl ab-mobil e/id370976661
™ http://www.wol framal pha.com/
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Calc Scientific Calculator ™ nebo Andie Graph™ pro Android, Scientific Calculator’’ pro
10S). Jde o nastroje uréené pro vypocty, zobrazovani graft a trojrozmérnych modela (Gra-
pher’®, 3D graph OpenGL " pro Android, Graphing Calculator® pro iOS), ae i aplikace pro
statistické zpracovani dat (aplikace STA: Statistical Toolbox®, StatCalc® pro Android).

4.2 Grafika ve védeckych vypoétech

Grafické vystupy ve védeckych vypoctech jsou v souc¢asné zalozeny na vyuziti grafic-
kych procesorovych jednotek. Standardni grafické jednotky vznikly v minulém stoleti jako
vysoce specializované ieSeni pro podporu grafickych operaci souvisgjicich s vizualizaci in-
formaci na zobrazovacich zatizenich pocitact. V prabéhu let se tyto grafické jednotky staly
vysoce programovatelnymi, cozZ vyustilo v uvedeni prvnich tzv. grafickych procesori (Gra-
phic Processor Unit - GPU)®. V letech 1999 — 2000 zaali védci ainZenyii z oblasti informa-
tiky, ade i z dasich aplikacnich oblasti (zpracovéni obrazu v |ékarském vyzkumu, aplikace
elektromagnetickych a materialovych simulaci) vyuzivat grafické procesory pro realizaci na-
ro¢nych numerickych vypocti. Hlavni motivaci bylo zjisténi, Ze grafické procesory disponuji
extremnim vypocetnim vykonem, ktery |ze efektivné vyuZivat ve védeckych vypocétech. Tato
situace byla zrodem rozséhlé iniciativy nazyvané GPGPU®* (General Purpose computing on
GPU) — univerzani resp. obecné pocitani s vyuzitim grafickych procesoru.

Hlavnim problém v této dobé byla skute¢nost, Ze GPU byl zaloZen na tzv. grafickych
programovacich jazycich (OpenGL® nebo Cg®), coz vyZadovalo od programétort nahliZet na
jelich algoritmy ve védeckych vypoctech jako na grafické aplikace a transformovat problém
do algoritmu, které spocivaly v ,,zobrazovani trojuhelniki a polygonu“. Tato skutecnost byla
hlavnim limitujicim faktorem pro efektivni vyuZiti, jinak zcela unikétniho, vypocetniho vyko-
nu GPU procesoru ve védeckych vypoctech.

Na tuto situaci reagovala americka spolesnost NVIDIA®" zasadnim inovativnim krokem,
Ze modifikovala grafické procesory tak, aby se z nich staly plné programovatelné numerické
akcelerdtory pro obecné védecké vypocty. Tato iniciativa spolecnosti NVIDIA nésledné vyus-
tila v plnou podporu standardnich programovacich jazykt C/C++ dnes oznacovanou jako ar-
chitektura CUDA® pro grafické procesory NVIDIA.

Z&ladni filosofie GPU vypocti je zaloZzena na spolecném (hybridnim) vyuZziti standard-
nich (CPU) a grafickych (GPU) procesori soucasné. Sériova resp. sekvencéni ¢ast aplikace
vyuziva dominantné standardni procesor (CPU) a vypocetné narocna ¢ast je spusténa na vy-
soce paralelnim grafickém procesoru (GPU). Z pohledu uZivatele cela aplikace bézi vyrazné
rychlgji, protoZe vyuziva extrémné vysokého vypocetniho vykonu grafického procesoru.

" https://market.android.com/detail s d=uk.co.nickfines.Real Calc

’® https://market.android.com/detail s?id=net.supware.tipro

"7 http://itunes.appl e.com/us/app/scientific-cal cul ator/id287645182

'8 https://market.android.com/detail s? d=com.opticron.grapher

" https://market.android.com/detail s?id=si.simon.sander.graph3d

8 http://itunes.apple.com/us/app/graphing-cal cul ator-3d/id331462840
8 https://market.android.com/details? d=dk.evolve.android.sta

® https://market.android.com/detail s?id=com.aeidesign.statscalc

8 http://cs.wikipedia.org/wiki/GPU

8 http://gpgpu.org/

8 http://cs.wikipedia.org/wiki/OpenGL

8 http://en.wikipedia.org/wiki/Cg_%28programming_|language%294The standard_Cg_library
8 http://www.nvidia.co.uk/page/home.htm

% http://www.nvidia.com/object/cuda_home_new.html
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Programator vSak musi modifikovat aplikaci tak, Ze prenese realizaci vypocéetné narocné-
ho jadra aplikace do grafického procesoru (GPU). Zbytek aplikace zistava i nadale na CPU.
Prenos vybrané funkce do GPU vyZaduje prepis jgiho zdrojového kédu tak, aby bylo vyuzito
vysokého paralelismu a pridanim vhodnych , direktiv resp. klicovych sov, které zgjisti pie-
nos dat mezi procesory CPU a GPU.

NVIDIA Tesla® je vyvojova generace grafickych procesort vyuZivajici architekturu
CUDA aje vysoce optimalizovana pro vypocéetné naroéné védecké vypocéty a numerickou
simulaci, coZ je dano hlavné hardwarovou implementaci vypocta v tzv. dvojité piresnosti, pii-
mym piistupem, sdilenim celé paméti vSemi vypocetnimi jadry grafickych procesora (GPU)
apritomnosti lokalnich cache®™ paméti u kazdého vypocetniho jadra a fadou dalSich opatieni
pro zvyseni vypocetniho vykonu.

421 CUDA modd

Paralelni hardwarova architektura CUDA je nyni doplnéna pln¢ paralelnim programova-
cim modelem CUDA, ktery poskytuje rozsahlou skupinu programovacich néstroji (tzv. abs-
traktt) pro efektivni a piimocaré vyuziti datového a ulohového paralelizmu. Programétori
maji nyni moznost vyuZivat vysokého stupné paralelismu primo v rdmci celé fady programo-
vacich jazyku (C/C++, Java, Fortran atd.) nebo vyuZivat aplikacni rozhrani pro dalsi vyvojova
avypocetni prostiedi (OpenCL®*, DirectX-11 Compute, Maple, MATLAB, Python, Java, atd.)

Prvnim programovacim jazykem plné podporovanym NVIDIA CUDA je jazyk C. Vyvo-
jové prostiedi a nastroje CUDA SDK % umoziiuji programovat grafické procesory pifmo
svyuzitim jazyka C s minimanim po¢tem novych prikazi arozsireni. Paralelni programovaci
model CUDA poskytuje programatoram detailni ndvod a nastroje, jak dany vypocetni ago-
ritmus rozdélit na separatni sub-problémy, které jsou nasledné soucasné implementovany
svyuzitim vysokého stupné paralelismu.

GPU architektura a paralelni programovaci model CUDA je v sou¢asnosti Siroce vyuZi-
vam v celé fad¢ aplikaci.

4.3 Chyby ve védeckych vypoétech

Chyby mohou nastat pii reSeni problémui ve védeckych vypoctech v jakékoliv fazi feSeni,
od pocatecni faze sbéru dat a vytvéreni zjednodudujicich predpokladi pro agoritmus az do
pokrocilgSich fazi reSeni souvisgicich s implementaci vypocetnino modelu na pocitaci.
A praveé chybami vznikajicimi implementaci vypocetniho modelu na poéitaci se budeme za-
byvat v této kapitole. Doporucujeme étendti, aby se ngjprve seznamil s prvni kapitolou knihy
[3], jgjiZ terminologii budeme dodrzovat.

4.3.1 Piesnost a preciznost

Ve vypocetni veéde rozliSujeme dva pojmy definované v metrologii * — presnost
apreciznost — které v prirozeném jazyce casto splyvaji. Piesnost (angl. accuracy) vyjadiuje,

® http://www.nvidia.com/object/tesla_computing_solutions.html

% http://cs.wikipedia.org/wiki/Cache

*! http://cs.wikipedia.org/wiki/OpenCL

%2 http://www.root.cz/clanky/uvod-do-technol ogie-cuda/

% Metrologie (nebo také metronomie) je obor zabyvajici se mirami pro stanoveni velikosti riiznych
technickych afyzikalnich veli¢in ajgjich méfenim [31].
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jak blizko je ur¢itd hodnota (aproximace skutecné hodnoty) ke skute¢né (spravné) hodnoté.
Preciznost (angl. precision) urcuje, kolik cifer (¢islic) je pouzito k reprezentaci urc¢ité hodnoty
[15].

Priklad 4.1: Je dano ¢islo k = 10,0605 a jeho aproximace vyjadiené ¢idy
a=10; b=10,0; c=10,06; d = 10,258.

Cislo a mé ze v&ech aproximaci ¢isla k nejniz&i preciznost (2 cifry). Jeho presnost |ze vyjédiit
pomoci absolutni nebo relativni chyby, viz [3]. Cislo b mé& vySSi preciznost nez g&islo
a (3 cifry), ovem jeho presnost je stejna, jakou ma ¢islo a. Cislo ¢ ma vySSi presnost
i preciznost, nez maji ¢islaa ab. Cislo d méa ze vSech aproximaci nejvysSi preciznost (5 cifer),
avsak jeho presnost je ngjniZsi.

4.3.2 Reprezentace ¢isel v poéitaéi a ve vypoéetnim prostiedi

Je zigimé, Ze pii zvoleném typu zobrazeni a piedepsané délce pamét'ového mista je moz-
no v pocitaci zobrazit pouze konecny pocet ¢isel. Proto ¢asto hovoiime o kone¢né aritmetice
¢i aritmetice s kon¢enou presnosti. MnoZina realnych ¢isel R je v pocitaci reprezentovana
svoji konecnou podmnozinou F, F € Q c R, kterou nazyvame soustavou ¢isel s pohyblivou
Fadovou ¢arkou (floating point number system), kde Q znaci mnozinu raciondnich ¢isel. Prv-
Ky podmnoziny F |ze zapsat ve tvaru

y=+mx fe’

kde celé ¢islo f je nazyvano zakladem, celé ¢islo t uréuje piesnost, celé ¢islo m pohybujici se
v rozsahu 0 < m< ft — 1 je nazyvano mantisou a celociselny parametr e exponentem. MnoZi-
na F je pIné urcena parametry g, t a horni, resp. dolni mezi celociselného exponentu
€min SV € < Emax-

Cidase v pocitti ukladaji zpravidla v binarni (dvojkoveé) soustavé (5 = 2) uvazujici dva
zékladni symboly 0 a 1, piipadné v dalSich soustavach, jejichZz pocet symbolt je zaloZzeny na
mocninach &isla 2, viz [3]. Jde zejména o oktalovou (osmickovou) soustavu (vychézi z 2°
zé&kladnich symbolil) a hexadecimélni (Sestnéctkovou) soustavu (vychédzi z 2* zékladnich
symbolu).

Ve vypocetnim prostiedi mame obecné rizné datové typy, které dale urcuji, v jakém tva-
ru a s jakou preciznosti bude celé nebo realné ¢islo uloZzeno v paméti pocitace.

Pro uloZeni celého ¢idla se vyhradi n bitd (typicky jde o mocninu ¢isla 2), pricemz prvni
bit je vétSinou vyhrazen pro znaménko ¢isla. MnoZina ¢isel, ktera takto miazeme ulozit (se
znaménkem), jetedy {—2"*,...,2" -1} avypoity s témito &isly jsou absolutng presné v ramci
uvedené mnoziny [3]. Pokud dojde k tzv. pieteceni®, jsou vypocty chybné.

Pro uloZeni desetinného cisla se nej¢astéji pouziva norma |EEE 754, coZ je standard pro
aritmetiku v pohyblivé radové ¢arce. Tento standard definuje pét zékladnich formata, z nichz
nejrozsirengjsi jsou tzv. jednoducha piresnost (single precision) o 32 bitech a dvojité piesnost
(double precision) o 64 bitech. V pripadé jednoduché piesnosti je vyhrazeno 24 bita pro man-
tisu a 8 bitt pro exponent. U dvojité presnosti tvori 53 bitd mantisu a 11 bita exponent. Pocet
bitd mantisy uréuje preciznost, s niz jsme schopni uloZit ¢islo do paméti. Pro jednoduchou
piesnost je to priblizné 7 cifer v desitkové soustavé, pro dvojitou presnost priblizné 16 cifer
v desitkové soustavé. UloZeni desetinného ¢isla do formétu dvojité presnosti prakticky zna-
mena jeho zaokrouhleni na 16 platnych mist v desitkové soustave.

% Preteceni je jev, ktery nastane, pokud je vysledek aritmetické operace tak vysoky (v absolutni hod-
noté), Zzeje nelze vyjadrit v daném ¢iselném formatu [32].
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Zminéné zaokrouhleni ovSem ovliviiuje také vétSinu desetinnych cisel, kterd maji
v desitkové soustavé konec¢ny desetinny rozvoj méné nez 16 platnymi misty. Jgjich reprezen-
tace v binérni soustavé je totiZz nekonecna.

Priklad 4.2: Uvazujme ¢idlo 0,2 v desitkové soustavé. Jeho binérni reprezentaci (tj. repre-
zentaci ve dvojkové soustave, zapsané ciframi 0 a 1) je: i, 0011, Ve forméatu dvojité piesnosti
bude mit mantisa s prvnim znaménkovym bitem (celkem 53 bitt) tvar:

01100110011001100110011001100110011001100110011001100
a v exponentu bude uloZeno™&islo 23. Z nekonetného (periodického) dvojkového rozvoje
tedy do paméti uloZzime pouze prvnich 55 cifer (véetné prvnich t# nul, které se , schovaji*

v exponentu), a ¢islo tak bude uloZzeno nepresné.

Negjvétsi kladné ¢islo, které miazeme ve formétu dvojité presnosti uloZit, je v desitkové
soustavé fadové rovné hodnots 10°%. Nejmensi kladné ¢islo tého? formétu je fadove rovné
hodnoté 10 3%, U formétt definovanych normou | EEE 754 miize dochézet jak k pretesent, tak
k podteseni®.

4.3.3 Pr¥iklady chyb vzniklych koneénou reprezentaci ¢isel v pocitaci

Na nékolika prikladech ilustrujme chyby, k nimz dochazi v disledku kone¢né reprezenta-
ce ¢isel v pocitaci. VyuZijeme k tomu vypocetni prostiedi aplika¢nich software Maple
aMATLAB.

Vypocetni prostredi  software Maple ma implementovanou desitkovou soustavu
s nastavitelnou preciznosti (standardné je pouzivana preciznost na deset platnych mist, kterou
|ze ménit pomoci systémové proménné Digits).

Software MATLAB poskytuje datovy typ double, ktery predstavuje vySe uvedeny format
dvojité pifesnosti, coz predstavuje vypocetni prostiedi s preciznosti na Sestnact platnych mist.

Tuto skutecnost je nutné mit na zieteli pii vypoétech v téchto softwarech a analyze chyb,
které vznikaji pii jejich pouzivani.

Priklad 4.3: Uré¢eme hodnotu rozdilu 5,1 — 4.,4.

ReSeni:
Maple MATLAB
5.1-4.4; >> 5.1-4._4;
0.7
ans =
0.7000
>> format long
>> 5.1-4._4;
a

ns =
0.699999999999999

% Norma |EEE 754 predepisuje exponent ve tvaru s, posunutou nulou* (viz napt. [33]), coZ pro jed-
noduchost neuvazujeme.

% podteteni je jev, ktery nastane, pokud je nenulovy vysledek aritmetické operace tak maly
(v absolutni hodnot¢), Ze jg nelze vyjadiit v daném ciselném forméatu [34].
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V Maple ziskame o¢ekévany vysledek 0,7. V MATLABuU také. MATLAB ovSem standardné
vypisuje ¢isla ve formétu short, ktery ¢islo zaokrouhli na prvni ¢tyti cifry za desetinnym od-

délovacem (teckou). Jestlize pied provedenim
format long, Zzjistime, Ze ve skute¢nosti
0,699999999999999.

rozdilu zménime nastaveni formétu piikazem
je vydedek v MATLABuU roven ¢idlu

P¥iklad 4.4: Prox = 1,2 - 10 ° uréeme hodnotu vyrazu

1 — cos(x)

.|"2

ReSeni: V Maple redizaci piikazu
(1-cos(1.2e-5))/((1.2e-5)"2);

ziskame reSeni rovné 1. Pokud piikaz obménime natvar

eval ((1-cos(x))/(x"2) ,x=1_2e-5);

ktery lze rovnéZz pouzit k vyhodnoceni daného vyrazu, vSak obdrZzime ieSeni rovné ¢islu

0,6944444444.
MATLAB po provedeni prikazu

(1-cos(1.-2e-5))/(1.2e-5)"2

vypise (ve formatu Iong) hodnotu 0,499999732974901.

Spravné ieSeni je piitom rovné ¢islu 0,5.

Maple

MATLAB

(1-cos(1.2e-5))/(1.2e-5)"2;
1

eval ((1-cos(x))/(x*2) ,x=1.2e-5);
0.6944444444

Digits:=12:

>> (1-cos(l.2e-5))/(1.2e-5)"2

ans

0.499999732974901

eval ((1-cos(X))/(x"2) ,x=1.2e-5);
0.500000000000

Nepresnost vypoctu v Maple je zpisobena standardné nastavenou preciznosti na deset
platnych mist. Rtiznost obdrzenych vysledkii je zptsobena tim, Ze v prvnim pripadé Maple
zaokrouhli (na standardnich deset platnych mist) zvla&t citatel, zvlast jmenovatel a az poté

zaokrouhlena ¢ida vydéli. V druhém piipade se
¢idavydeli. V obou pripadech se v3ak ztréci pr
nych mist v Maple ziskame spravné reSeni 0,5.

nejprve zaokrouhli pouze ¢itatel a nasledné se
esnost. Zvy3enim preciznosti na dvanéact plat-

Priklad 4.5: V bodé x =1,0000072337 urc¢eme hodnotu polynomu
X% — 8x" + 28x° — 56x° + 70x" — 56X + 28x° — 8x +1.
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Maple
eval (X78-8*X"7+28*X"6-56*X"5+70*X"4-56*x"3+28*x2-8*x+1,Xx=1.000007237) ;
-4.6 1078
Digits:=16:

eval (X™8-8*X"7+28*X"6-56*X"5+70*X"4-56*x"3+28*x"2-8*x+1,x=1.000007237) ;
4. 107

Digits:=44:
eval (X"8-8*X"7+28*X"6-56*X"5+70*X"4-56*x"3+28*x"2-8*x+1,x=1.000007237) ;
4. 107%

restart;
eval ((x-1) " 8, x=1. 000007237) ;
7.524342934 1074

MATLAB

>> format long
>> x=1.000007237;
>> X"8-8*X"7+28*X"6-56*X"5+70*X"4-56*X"3+28*X"2-8*x+1

ans =
-1.243449787580175e-014

>> (x-1)"8

ans =
7.524342933677922e-042

V Maple (pro standardni nastaveni Digits = 10) ziskame feSeni o hodnoté -4,6 - 1078

V MATLABuU obdrzime ieSeni 0 hodnoté -1,243449787580175 - 1074,

Spréavné fedeni je vak rovno piiblizng 7,5 - 10%,

MATLAB vySSi preciznost vypoctu nez na Sestnact platnych mist neposkytuje
(apresnéjsi reSeni tedy v ném timto zpisobem neziskame).

Jestlize v Maple nastavime preciznost na Sestnéct platnych mist, dostaneme feSeni stejné-
ho r&du jako v MATLABuU. Pro ziskani alespon radové piesnosti vypocéteného reSeni je tieba
v Maple nastavit preciznost na ¢tyricet ¢tyii platnych mist.

Duvodem, pro¢ je ziskané reSeni o tolik odlisné od reSeni spravného je, Ze u stitani jed-
notlivych ¢leni polynomu dochézi ke ztrété presnosti v dasledku rozdilnych radi exponentd
stitanca u aritmetickych operaci, pii nichz je treba zaokrouhlovat. Zadany polynom je mozné
prepsat natvar (x — 1), jehoZ vypocet je mnohem piesngjs.

Priklad 4.6: Ur¢eme hodnotu derivace funkce sin(x) v bodé x = 1, tj. sin"(1) a porovneime ji
s numerickou derivaci.

ReZeni: Derivaci funkce sin(x) je funkce cos(x). Maple ji ur&i analyticky jako cos(x). Hodnota
vyrazu cos(1) v Maple je vyjadiena jako 0,5403023059 pri standardnim nastaveni poctu cifer
mantisy (Digits = 10).

V MATLABU je hodnota vyrazu cos(1) rovna 0,5403023058681397.
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Derivaci funkce Ize vSak také vyjadiit aproximaci numerické derivace, viz [3]. Derivaci
funkce sin(x) v bodé x = 1 tedy nyni budeme aproximovat vyrazem

sin{l + k) — sin(1)
i

kde h jeredlné &islo , blizké* nule. Zvolme h = 10 ™ a vypocitejme aproximaci derivace.

Maple hledanou aproximaci vypogita jako ¢islo 0, nebot’ pii standardnim nastaveni poctu
cifer mantisy (Digits=10) se pii operaci stitani 1 + h ,ztrati“ druhy sCitanec a soucet
1+ 10 ™ bude roven 1. Pro ziskéani spravného vysledku soustu v argumentu funkce sinus je
tieba nastavit preciznost v Maple alespon na Sestnact platnych mist (tj. Digits = 16). Teprve
pak ziskdme aproximaci jako ¢islo 0,5000000000000000.

MATLAB vyhodnoti hledanou aproximaci jako ¢islo 0,555111512312578. Upozornéme,
e pro h< 10 *®p¥i operaci stitani 1 + h se i v MATLABuU , ztrati“ druhy sSitanec a soudet
1+ h buderoven 1 (stgjné jako pii standardnim nastaveni v Maple).

Maple MATLAB

cos(1.); >> format long

0.5403023059 >> cos(1
eval((sin(1+h)-sin(1.))/h, h = 1le- ans =
15); 0.540302305868140

0.

>> (sin(1+le-15)-sin(1))/1le-15

Digits:=16:
eval ((sin(1+h)-sin(1.))/h, h = 1le- ans =
15); 0.555111512312578

0.50000000000000000

Z predchozich priklada vidime, Ze uloZeni ¢isel v pocitaci ma nezanedbatelny vliv na
piesnost vypocta. MuzZe se zdat, Ze se v3e vyieSi pouzitim systému, napi. Maple, pripadné
jiného systému pocitacové algebry, a moznosti nastaveni potiebné preciznosti vypoctia. Mu-
sime mit v&ak na zieteli, Zze vySSi preciznost vypocéti je ¢asové i pamétoveé narocnéjsi
au dozitgjsich probléma miaZe byt z tohoto davodu prakticky nepouZitelnd V takovych pri-
padech (a pii pouZziti systému s omezenou preciznosti vypocta, napi. MATLAB) je nutné pro-
vadét vypodty tzv. numericky stabilnimi metodami [3].

Ctenére se zgmem o to, jaké zavazné dasledky mélo v minulosti zaokrouhlovani ¢isel
v pocitaci, odkazujeme nawebovou strénku profesora K. Vuika[16].

4.3.4 Numerickéreseni

Ve védeckych vypoctech ¢asto vyuzivame algoritmy hledajici priblizné numerické reSeni
daného problému — numerické metody [3]. Algoritmy bud’ vytvarime (programujeme) sami,
anebo pouzivame metody implementované ve vypocetnim prostiedi zvoleného, jiZ existujici-
ho aplikac¢niho software (napi. Maple nebo MATLAB). PouZziti takovych metod vede zpravi-
dia k hledani feSeni (ne)linearnich, prip. diferencidnich rovnic, piip. jgich systéma, dée
k optimalizaci zadané funkce, numerické vyhodnoceni derivaci, piip. integralt funkci apod.

Urcujeme vesmes pribliZné reSeni, tedy takové, které neni piesné, a tudiz obsahuje chybu.
Z&ladni vlastnosti, jez po numerické metodé (potazmo jgim algoritmu) poZadujeme, jsou
stabilita a konvergence [3].
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Stabilita zgjisti, Ze vypocétené priblizné reSeni je presnym ieSenim téhoZz problému
s, blizkymi* vstupnimi daty.

Konvergence vyjadiuje, Ze touto metodou v jistém smyslu |ze ziskat feSeni daného pro-
blému s libovolnou piesnosti. Obvykle se tak déje zvySovanim pocétu kroka metody
(tj. snizovanim délky jednotlivych kroku), zvySovanim poctu uzlu, iteraci apod.

Pri védeckych vypoctech s vyuzitim numerické metody na pocitaci nesmime zapominat
na reprezentaci ¢isel. ZvySovanim poctu kroku (uzlt, iteraci,...) v numerické metodé sice
zvysujeme presnost aproximace, soucasné vsak zvysujeme chybu zptisobenou zaokrouhlova-
nim, coz lze ilustrovat obrazkem 4.4. Cilem je minimalizovat celkovou chybu.

Vypocetni systémy nabizeji pro feSeni daného problému zpravidla nékolik numerickych
metod se standardnim nastavenim parametra ovliviujicich presnost metody. Mezi parametry,
které je mozné meénit/volit, byvaji tzv. tolerance absolutni arelativni chyby (tj. hodnoty, které
odhad piislusné chyby vypoctu metody nesmi piresahnout), dale (minimani, maximalni) veli-
kost kroku metody a (maximalni) poc¢et vyhodnoceni zadané funkce.

Bad
| Fnirsrnain|
m"h'f

Velikost
chyby

Obr. 4.4 \/ypocetni chyby.

Priklad 4.7: Uvazujme Cauchyho pocétecni problém

y (1) = -y(), y(0)=10"°,
Urceme graficky feSeni tohoto problému na intervalu <0; 5>, tj. vykresleme graf jeho nume-
rického feSeni y(t) prot € <0; 5>.

ReZeni: V Maple Ize ukézat, 7e analytickym feSenim poc¢étecniho problému je funkce
y(t) =108 - e, kterAméa stejny prabsh jako je nagrafu na obrézku 4.5 (vpravo).

Jestlize reSime tento problém v Maple numericky, tj. uzitim prikazu dsolve, pii stan-
dardnim nastaveni jeho parametri ve tvaru

res := dsolve({diff(y(t),t)=-y(t),y(0)=1e-8},numeric):

kde je pouzita Fehlbergova modifikace metod Runge-Kutta t&da 4 a 5 viz [17], a prikazu
plot tvaru

plot[odeplot](res,0..5);,
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ziskdme graf numerického ieSeni na obrazku 4.5 (vlevo), ktery se podstatné lisi od analytic-
kého feseni.

b 1
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Obr. 4.5 Grafy numerického 7eSeni rovnice z prikladu 4.7.

Nastavenim tolerance diskretizacni absolutni chyby (abserr) numerického feSeni na
hodnotu 10 *° nebo zménou uZité numerické metody na presn¢jsi spojitou metodu Run-
ge-Kuttarada 7 a 8 (dverk78), obdrzime graf tohoto numerického feSeni v daném intervalu
na obrazku 4.5 (vpravo), ktery je shodny s grafem analytického feSeni. Zminénym nastavenim
parametri odpovidaji prikazy

res2:=dsolve({diff(y(t),t)=—y(t),y(0)=1e-8},numeric,abserr=1e-10):

res3:=dsolve({diff(y(t),t)=—y(t),y(0)=1e-8},numeric,method=dverk78):
plotJodeplot](res2,0..5); plot[odeplot](res3,0..5);

Priklad 4.8: Uvazujme pocatecni problém

y=y®-2-e", y(0) = 1.
Urceme v MATLABuU graficky numerické reSeni tohoto poc¢étecniho problému na intervalu
<0; 12>, tj. vykresleme graf numerického eSeni y(t) prot € <0; 12>.

ReZeni: Lze opét ukézat, Ze analytickym reSenim problému je funkce y(t) = €'. Jestlize teSime

problém numericky v MATLABuU pomoci modifikace metody Runge-Kutta f&da 4 a 5 a pri

standardné nastavené toleranci diskretiza¢ni chyby, tj. pomoci piikazu:
=0(t,y)y-2*exp(-t);

[T.Y]=ode45(f,[0,12],1);,
ziskdme naslednym vykreslenim graf numerického ieSeni daného problému, ktery je uveden
na obrézku 4.6 (vlevo) a ktery se liSi podstatnym zptisobem od analytického reSeni tohoto
pocatecniho problému.

PresnéjSi numerické teSeni obdrZzime bud’ zvySenim toleranci diskretizacni absolutni
arelativni chyby, anebo zménou numerické metody (viz priklad 4.7). Vypocet numerického
feSeni s nastavenim toleranci diskretizasni absolutni chyby na hodnotu 10 *a relativni chyby
na hodnotu 10 provedeme v MATLABuU piikazem:

[T,Y]=0ded5(f,[0,12],1,0deset(’AbsTol”,1e-15," Rel Tol ', 1e-8));
Vysledny graf je uveden na obrazku 4.6 (vpravo).
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(a) Graf 7/eSeni pri standardnim nastaveni (b) Graf /eSeni pri zmene presnosti
Obr. 4.6 Grafy numerického 7eSeni rovnice z prikladu 4.8.

4.35 Ulohy k zamy3deni (k moznosti procviéeni prezentované problematiky)

Priklad 4.9: Navrhnéte numericky stabilni metodu vypoctu pro vyraz v piikladu 4.4. Aplikuj-
teji v systémech Maplei MATLAB, vysedky porovnejte.

Priklad 4.10: Navrhnéte numericky stabilni metodu vypoétu pro vyraz v prikladu 4.5. Apli-
kujte ji v systémech Maplei MATLAB, vysledky porovnejte.

Priklad 4.11: Zjistéte, jaky typ diferencidnich rovnic je oznacovan nazvem stiff a jaké nume-
rické metody k jejich reSeni poskytuji systémy Maple a MATLAB. llustrujte na prikladu.

4.4 Vypocetni narocnost

Pokud pri ¥eSeni urc¢itého problému pouzivame pocitag, zpravidla nas také zajimd, jak
dlouho bude vlastni reSeni trvat. Doba vypoctu je prirozené zavisa na poctu instrukci, které
konkrétni pocita¢ musi pri feSeni dané Ulohy vykonat. Primitivnim vyjédienim vypocetni né&
ro¢nosti je tedy pocet instrukci, které je tieba k vykonani konkrétniho programu a konkrétniho
zadani provést. Pocet instrukci zavisi na konkrétnim zadani a rovnéz na tom, jak dobre je pu-
vodni problém formulovan a zakladni algoritmus implementovan, jak je program optimalizo-
vén atd. Abychom dokézali abstrahovat od téchto ptiliS mnoha zavislosti, vyuZijme pojmy
Z oblasti, ktera se zabyva vypocetni dlozZitosti.

V oblasti védeckych vypoéta vypocetni narocnost programu zpravidla urcuji algoritmy,
které byly pro feSeni problému vyvinuty. Odhad vypocetni narocnosti programu (dobie im-
plementovaného a dobie optimalizovaného) muZeme pak zalozit na odhadech vypocetni n&
ro¢nosti jednotlivych algoritma.

Z&ladnim pojmem v této oblasti je asymptoticka vypocetni sloZitost, ktera vyjadiuje, jak
roste pocet operaci, které je treba na provedeni algoritmu udélat, s rostoucim mnozstvim
vstupnich dat. Zapisuje se pomoci ,,Omikron notace” (,velké O notace") jako O(f(N)). Mno-
Zina Omikron funkce f je mnoZina viech funkci, které maji , stejny* nebo , niz&* rad® rastu
jako funkce f. Prohlasime-li, Ze doZitost algoritmu leZi v mnoziné Omikron funkce f, znamena
to, Ze naro¢nost algoritmu bude rast vzdy srovnatelné nebo méné rychle nez funkce f. Vidime,
Ze v piipadé vypocetni doZitosti uvaZzujeme o relativnim rastu poctu operaci v zavidosti na
velikosti vstupnich dat. Napriklad ¢asova slozitost O(N) je lineérni, tj. doba vypoctu algoritmu

9 Réd rastu funkce f neni tadem ve smyslu nejvy&Siho exponentu polynomidni funkce, nybrz takové
»jednoduché‘ funkce g, pro kterou plati, Ze f je asymptoticky ohrani¢ena g z obou stran (aZ na kon-
stantu).
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se zvysi priblizné tolikrét, kolikrat se zvysi velikost vstupu, obvykle tedy pocet vstupnich Uda-
ji. Na druhou stranu u sloZitosti O(N?) se doba trvani vypoctu zvyduje kvadraticky. U ¢asové
doZitosti O(1) na poétu vstupnich dat nezéleZi a doba vypoétu je stéle stejnd Rekneme-li, Ze
vypocet ma sloZitost O(N?), chceme tim fici, Ze pii ztrojnésobeni objemu vstupnich dat oce-
kavame negjvyse devétkrat vySSi pocet operaci.

Zapis O(f(N)) predstavuje ve skutecnosti linearni funkci A + B - f(N), kde A a B jsou kon-
stanty. Pri Omikron zapisu tyto konstanty zanedbdvame, protoZe nas zajima asymptotickée
chovani, tedy situace pii nekonecn¢ velkych objemech vstupnich dat. Muze se tak stéat, Ze
asymptoticka sloZitost neodrazi skutecné pozorované chovani algoritmi — pokud je napi. kon-
stanta A velmi vysoka a naopak konstanta B nizka, muZe v Sirokém rozsahu velikosti zadani
pievaZzovat hodnota konstanty A, a pozorovany ¢as vypoctu algoritmu se tak miZze jevit jako
konstantni. Notaci Omikron tedy 1ze chpat jako vyjadieni ,,nejhorsiho piipadu” pro nekonec-
n¢ velka vstupni data.

U prevazné vétSiny agoritmi je situace dale komplikovana tim, Ze pro dva vstupy stejné
velikosti muze vypocet trvat rizné dlouho. Uvazujme algoritmus uspoiadani prvki vektoru,
ktery je postaven na jednoduchém principu vymeény dvou prvka v pripade, Ze lezi v opaéném
poradi. Zadame-li takovému algoritmu na vstupu vektor, ktery je jiZ usporadan, algoritmus po
jednom , prachodu* vech prvku zjisti, Ze nemusel poradi Zadnych dvou prvka zamenit,
askonc¢i. Pokud by vSak prvky vstupniho algoritmu byly usporédany v opacném nez pozado-
vaném poradi, musi algoritmus prochazet vektor tolikrét, jako je pocet prvka v ném obsaze-
nych. V prvnim pripadé tedy utridéni vektoru trvalo O(N) (jednou musime projit vSechny
prvky). Ve druhém pifpadé O(N?) (musime projit cely vektor N-krét). Asymptoticka sloZitost
tohoto algoritmu bude O(N?), protoZe potita s nejobjemngjsim a nejhor&im piipadem. Redlng
pozorovana c¢asova dozitost algoritmu se bude pohybovat ,nékde mezi“ linearni
akvadratickou.

Obecné mluvime o operacni ndrocnosti algoritmur:

e operacni narocnost v negjlepsim pripadé (pro algoritmus nejpriznivejsi pripad);

e operacni naroc¢nost v nejhorsim piipadé (oznacovana také amortizovana slozitost);

e operatni narocnost ve stiednim piipade (pramérna hodnota).

Dusledkem toho je skutec¢nost, Ze pokud chceme pochopit chovéni konkrétniho algorit-
mu, nevystacime s asymptotickou slozitosti. Musime vSak provést analyzu aZ na Uroven ope-
rani narocnosti algoritmu a studovat skute¢nou zavislost jak na velikosti, tak i na charakteru
vstupnich dat.

Pres tyto komplikace je pojem sloZitosti velmi dileZity ai ,pouhd‘ znalost asymptotickeé
dlozitosti pouzitého algoritmu je velmi dulezitd. Udava totiz odhad nejhorsiho pripadu chova-
ni algoritmu. Algoritmy se v&ak mohou chovat vyrazné jinak, nez odpovida jejich asympto-
tické dlozitosti v piipadé malych rozsaht vstupnich dat — tam bez obav miZze platit fakt, Ze
algoritmus asymptotické dlozitosti O(N) vyZaduje pro své vykonani mensi pocet operaci (aje
tedy rychlegj&f) nez algoritmus sloZitosti O(N?).

Pokud mame zvolit ze dvou variant algoritmi pro ieSeni stejného pripadu, je dobré s
uvédomit (nebo alespon experimentadné vyzkouset), jak ,, daleko” od asymptotického chovani
se nachazeji predpokladana vstupni data. V kazdém piipadé bychom vSak méli alespon tusit,
jakou asymptotickou slozitost ma nami pouzity algoritmus a pro¢ pouzivame prave jg.

Respektive je dobré mit na zieteli, jakda rizika hrozi v piipadé, Ze prekro¢ime pivodné
planovany rozsah (napriklad: ptivodné jsme pocitali stim, Ze budeme hledat usporadani vek-
toru do rozsahu rovnému nejvySe stu slozek — tam mize byt vyhodné vyuziti i méné soZitych
algoritmi svysSi asymptotickou sloZitosti — poté stejny program pouZijeme pro vektor
smilionem prvki — usporadani pak miZe trvat mnohem déle nez naivné o¢ekévané nejvyse
desetitisici nasobné prodlouzeni).
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Na zavér této kapitoly jeste zminme rozdéleni algoritmi do tiid slozZitosti podle typu
funkce f(N). Pokud je tato funkce polynomem, hovorime o polynomialné omezenych algo-
ritmech. Takové problémy, které reSi n¢jaky polynomidni algoritmus, patii do tzv. téidy P.
Specianim pripadem této tridy jsou samoziejmé algoritmy s konstantni slozitosti O(1).

Pokud pro feSeni zadaného problému neexistuje polynomiané omezeni agoritmus (nap.
f(N) je exponencidni ¢i jesté rychlgji rostouci funkci), pak hovorime o nepolynomialnich
algoritmech, které patti do tiidy NP®. Typickym pifkladem algoritmi, které patii do této tii-
dy, jsou algoritmy exhaustivniho (Uplného) prohledavani, razné kombinatorické algoritmy
apod. Pro fadu problémi nezndme ieSeni zaloZené na algoritmech patticich do tridy P.
V téchto pripadech pak musime pouzivat specidlni pristupy (napt. heuristiky, priblizné vy-
pocéty &.), pokud musime tyto problémy fesSit (typickym ptikladem je problém obchodniho
cestujiciho, ktery musi projet piedem danou kone¢nou mnozinou meést tak, aby ujel co ngimé-
n¢ kilometri — tento problém nema reSeni v P). Otazka, zda P=NP (tj. zda pro kazdy algorit-
mus, pro n¢jz aktudlné zname jen reSeni patiici do téidy NP, existuje algoritmus polynomialni)
je jednou z velkych otevienych otazek informatiky.

% Teorie je samozigjmé mnohem sl0Zit&j 3, z4emce se s ni miZe sezndmit napt. v monogratfii [35].
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5 Neur ¢itost a citlivost ve védeckych vypoétech

V predchozi kapitole jsme se vénovali mimo jiné chybam ve védeckych vypoétech vzni-
kajicim uzitim numerickych metod v pocitacovém prostiedi. Zminili jsme piitom, Ze chyby
mohou nastat v jakékoli fazi reSeni problému. V této kapitole se budeme zabyvat chybami ve
védeckych vypoctech obecngji.

5.1 Analyza neuritosti

Chyba vznika ve chvili, kdy se vypocet odchyluje od spravné hodnoty hledané veliciny.
K tomu, abychom o hodnoté néjake veliciny mohli tvrdit, Ze je zatiZzena chybou, musime znat
jeli spravnou hodnotu. NaSe mozZnosti (znalosti) ndm to vSak vétSinou neumoznuji. Z tohoto
diuvodu zavadime a pouzivame termin neur¢itost vyjadiujici nedostatek znalosti o dané veli-
¢iné ve zkoumaném objektu, jevu ¢i souvislostech. Lze fici, Ze jakékoliv FeSeni skute¢ného
problému z praxe v sobé¢ zahrnuje neurcitosti a neni mozné je zcela odstranit. S tim se musime
smifit, avSak je tieba se pokusit neurcitosti ur¢itym zptisobem popsat a minimalizovat je.

Ve [2] jsou neurcitosti rozdéleny do tii hlavnich skupin, a to na neur¢itosti v matema-
tickém popisu, neuréitosti v datech a neuré¢itosti v aplikaci modelu. V literature je mozné
nalézt i jina déleni neurcitosti, vzdy se vSak tykai tii zminénych oblasti. Kazdy popis readlity
je nepiesny, podobné nepiresnd jsou data (zavisla jednak na presnosti meieni, ale také najgich
reprezentativnosti) a zeména v pripadé védeckych vypocti se neobejdeme bez pouziti ICT
(a pripadnych dalSich nepiresnych metod pro hledani feSeni problému).

Pro nazornost uved’me tii jednoduché piiklady, kde v prvnich dvou prikladech vystupuje
neurcitost v matematickém popisu a ve tietim prikladu se projevi neucitosti v aplikaci modelu
na pocitaci.

Priklad 5.1: Na vymezeném Uzemi Zije populace urcitych Zivych organismu. Ur¢eme, jak se
bude vyvijet velikost populace N(t) v nasledujicim ¢asovém obdobi (dnech, mésicich,...),
jestlize pocétecni velikost populace v ¢aset = 0 je N(O) = 100 a vnitini koeficient rastu popu-
lacejer =0,1.

ReZeni: V [2] je uvedeno nékolik matematickych modeld rastu populace Zivych organismii.
Predpokladejme, Ze naSe populace spliuje kvantovaci a vzorkovaci podminku (viz [3]). Jed-
nim z moZnych popisi jeiho rastu je rovnice

i
—N =y N 5.1
prs (t) =r- N(t), (5.1

kde N(t) je velikost populace v ¢ase t. ReSeni rovnice (5.1) matvar:
N(t) = N(0) - €.

Pokud nemame k dispozici Zzadnou dalsi informaci o tom, na ¢em zavisi vnitini koeficient
rastu populace r (ajak), odpoveédi na zadany problém mize byt to, Ze se velikost populace
bude v ¢aset zvétSovat podle vztahu (po dosazeni r = 0,1)

N(t) = 100 - €>**,

Pokud je ovSem na vymezeném Uzemi omezena kapacita prostiedi hodnoty K, je treba
pro predikci rastu populace pouZzit jiny model, napi. die[2]
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Velikost populace se tedy ,,po urc¢itém ¢ase” ustali na hodnoté K. K této hodnoté se bude
velikost populace priblizovat v zavidosti na vztahu hodnoty N(0) k hodnoté K. Velikost popu-
lace v ¢ase klesa, pokud N(0) > K, roste, pokud N(0) < K, ptipadn¢ zastava konstantni,
podrobngji viz [2], str. 26.

Dalsi zmeénu pristupu k modelovani rastu populace mize prinést dopliujici informace,
napiiklad o vyskytu n¢jakého predétora na vymezeném Uzemi ¢i jinych vliva ovliviujicich
pocet jedinci sledované populace. To vSe je tieba zohlednit pti vymezeni neurcitosti
v matematickém popisu modelu vyvoje velikosti populace, viz [2]

Priklad 5.2: UvaZzujme opét, Ze na vymezeném Uzemi Zije populace urcitych Zivych organis-
mu. V dany den bylazméiena jgi velikost, ktera ¢inila N(0) = 100 jedincia. Dale je znamo, Ze
prostiedi, v némz populace Zije, uZivi (dlouhodobé) maximané 500 jedinci (tj. kapacita pro-
stiedi K = 500) a Ze pro vnitini koeficient ristu populace plati: r € <-0,1; 0,1>. Uréeme vyvoj
velikosti populace v nésledujicim obdobi (dnech, mgsicich,...).

Reeni: Predpokladgime nyni, Ze rast sledované populace odpovida rovnici (5.2). V tomto
piipadé se vSak objevuje neurcitost v hodnoté vnitiniho koeficientu rastu populace r, ktera
zpusobuje, Ze odpoveéd’ na zadanou otazku pro feSeni problému je opét velmi neurcita. Veli-
kost populace se bude postupné zvySovat az k hodnoté K =500 (pro r >0), anebo naopak
klesat az do Uplného vymieni populace (pro r < 0), popi. mize zastat konstantni (pro r = 0).

Piiklad 5.3: Naleznéme pevny bod funkce f(x) = 11 - x — 2.

ReZeni: Nejprve s pripomenme, Ze pevnym bodem x funkce f : M — M je takovy prvek
X € M, pro ngjz plati: x =f(x). Je ztggmé, Ze nejjednodusSim zpasobem pro jeho nalezeni je
vyieseni rovnice

x=11-Xx-2, (5.3)

kdy okamZité ziskame vysledek x = 0,2.

Pokusme se v3ak hledat feSeni metodou prosté iterace x = f(x.1), i = 2, 3, ... (viz [3])
spocétesni iteraci rovnou spravnému ieSeni®, tj. x, = 0,2. V aplikasnim software Maple
aMATLAB vypocteme nekolik prvnich iteraci. Bez ohledu najegjich pocet bychom ocekavali,
Ze kazda z iteraci bude mit hodnotu 0,2.

V Maplelze pro vypocet avypis prvnich patnacti iteraci pouzit kod:

x[1]:=0.2:
for i from 2 to 16 do x[i] := 11sx[i-1] -2 end do;

V MATLABU pro totéz vyuzijeme kod:

% pogétesni iteraci znatime jako x4, nebot’ v Matlabu je pole indexovéno od &isla 1.
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x(1)=0.2;
for i1=2:16 x(i) = 11«x(i-1)-2; end
X

Zatimco v Maple obdrzime vSechny iterace rovné spravné hodnoté 0,2, v MATLABuU
(pti standardnim zobrazeni na ¢tyfi desetinnd mista) se jiZz dvanécta iterace 1iSi od spréavné
hodnoty. Tento rozdil se v nésedyjicich iteracich stdle zvySuje. Patnacta iterace ma
v MATLABuU hodnotu 0,2674 a v poradi dvacata iterace (pokud bychom ji vypocetli) jiz ma
hodnotu Fadové rovnu 10%. KdyZ nastavime pifkazem format long zobrazeni &isel s vy&
preciznosti, zjistime, Ze jiz treti pocitana iterace v MATLABU neni piesné rovna hodnoté 0,2,
ale 0,200000000000002 atd.

S obdobnymi piipady jsme se setkali jiz v piedchazgjici kapitole. Na viné (vysledku zati-
Zeného chybou) je jednak samo zobrazeni ¢isel v pocitaci ajednak fakt, Zze pevny bod funkce f
jetzv. odpuzujicim pevnym bodem (viz [3]).

Neurcitosti miuzeme analyzovat postupné v ramci skupin, do nichz jsme je vySe rozdélili.
Neuréitost v matematickém popisu souvisi s nedostatkem informaci (resp. s uvazovanymi
piedpoklady) ziskanych pii sestavovani matematického modelu. Analyza neurcitosti pak se-
stava z porovnavani riznych struktur matematického modelu s mérenymi daty. Jedna se
0 ngldlozitejSi cast celkové analyzy neurcitosti [2].

Datova neur ¢itost zahrnuje nepiesnost méieni parametrii vystupujicich v modelu (zpaso-
benou jak chybou meticiho pristroje, tak vstupem lidského faktoru) a nepiesnost vzniklou
omezenym mnozstvim vzorki sledovaného jevu/skutecnosti. V zavidlosti na informacich
0 hodnotéch parametra modelu reprezentujeme datovou neurcitost nejcastéji pomoci interva
lové aritmetiky, fuzzy teorie, ¢i pravdépodobnostni analyzy jak je to ukazano v [2].

Posledni typ neurcitosti je predmétem numerické analyzy. Zkouma se, jaky vliv na hod-
notu feSeni mé pouZiti ICT (uloZeni ¢isel v pocitaci/softwarovém systému) a numerické me-
tody [3] hledgjici ptibliZzné ieSeni.

5.1.1 Pravdépodobnostni analyza neur ¢itosti

Parametry matematického modelu obsahuji neurcitosti, které je sice vétSinou mozné po-
psat intervaly, typicky mé vsak kazdy parametr svou stredni hodnotu, jeZ je v jistém smyslu
»ngpravdépodobnéjsi“. Snahou je tak chapat parametr jako ndhodnou veli¢inu s prislusnym
rozdélenim pravdépodobnosti. Tzv. propagace (Siteni) neurcitosti modelem (viz [2]) je pak
zpravidla™® provadéna pomoci metody Monte Carlo. Jeji uZiti zajisti vygenerovani , dostates-
ného poctu” realizaci nahodnych veli¢in reprezentujicich parametry modelu, které poslouzi
k jeho raiznym vyhodnocenim. Ziskame tak pravdépodobnostni rozdéleni hodnot reSeni.

Pouziti metody Monte Carlo ,, prindSi“ dalSi neurcitosti, nebot’ se jedna o pribliznou me-
todu. Se vzristgjicim poc¢tem generovanych realizaci nahodnych veli¢in a vyhodnoceni mode-
lu konverguje ziskané rozdéleni hodnot ke skutecnému rozdéleni hodnot feSeni vyhodnocova-
ného modelu. Presnost ziskané aproximace pravdépodobnostniho rozdéleni testujeme porov-
nanim zékladnich statistickych charakteristik (stiedni hodnota, rozptyl) u dvou raznych sku-
pin vygenerovanych ieSeni nebo pouzitim odhadu chyby metody Monte Carlo.

Uvazujme model tvaru

Y = f(Xg,..., X,

kde Y je hledané teSeni, pro m € N jsou Xj,...,Xn parametry modelu reprezentované néhod-
nymi velicinami po fadé s pravdépodobnostnimi rozdélenimi pi(xi),...,pm(Xm), N mnozina
prirozenych cisel.

100 1 (velmi) jednoduchych modelt nebo naopak u vypocetng narocnych tomu tak byt nemusi.
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Oznaéme X = (Xy,..., Xm), X = (X,..., Xm) @ p(X) sdruzenou hustotu pravdépodobnosti n&
hodného vektoru X. Necht' dde M je pocet vygenerovanych realizaci ndhodného vektoru X,
kde X je jeho k-ta realizace. Pak pro odhad stiedni hodnoty funkce f(X) vyuzijeme vzorce
[18]:

A
E((X) =37 3 f (Xa). (5.4

Tento odhad konverguje (podle silného zakona velkych ¢isel) ke skutecné stredni hodnoté pro
M — oo, jestlize:

f 1F(@)] - pl) dx < oo

Rozptyl 1, takto uréenych odhada stiednich hodnot pro dané M uréime ze vzorce (viz [18]):

o =V (% 3 (x.-uJ) = = V(X))

kde jsme vyufZili vlastnosti rozptylu pro nezavislé nahodné veliciny Z,, Z, akonstanty a, b:
V(@a-Zi+b-Z)=a V(Z) +b? - V(Zo),
a soucasn¢ predpokladu
[u::n* . plx) dr < o

Hodnotu +/ar nazyvame chybod metody Monte Carlo (viz [18]). Aplikaci nevychyleného
odhadu pro rozptyl V(f(X)) miazeme a2 odhadnout vztahem:

= w_” E( X ) - B(F(X)). (5.5]

. F
UM = m (Zf X ) -f-(f'-{.l'f!f]}))- (5.6,

piipadné:

5.2 Zobrazovaci metody alokalni analyza citlivosti

Analyzu neurcitosti obvykle dopliiuje analyza citlivosti. To poskytuje moznost dozvédét
se, jak které parametry ovliviuji feSeni modelu. Metody analyzy citlivosti 1ze rozdélit do tri
skupin, ato nametody zobrazovaci, lokalni a globalni.

U¢elem zobrazovacich metod je identifikace nejvyznamngjSich parametri, které nejvice
ovlivnuji feSeni modelu. Zobrazovaci metody byvaji tzv. ,one-at-a-time*. To znamend, Ze
v jednom kroku zkoumaji vZdy vliv jednoho parametru na reSeni modelu, zatimco ostatni pa-
rametry nabyvaji svych strednich hodnot (ajsou pro tento krok konstantni). Pouzivaji se pre-
dev38im pri analyze citlivosti modelt s velkym pocétem parametri (aZz se stovkami). Ziskany
vysledek ma kvalitativni charakter. Zjistime, které parametry jsou citlivejsi (tj. které ovliviuji
vice reSeni modelu) nez jiné. Nedozvime se vak, jakou mérou (tj. o kolik). Vyhodou je nizsi
vypocetni narocnost (oproti ostatnim metodam analyzy citlivosti), nevyhodou pak zminéna
»hedostatecnd’ informace o citlivosti parametri. Vice o zobrazovacich metodach analyzy
citlivosti 1ze ngjit napt. v [19].
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Lokalni analyza citlivosti bylajiz struéné piedstavena v [2]. Pro detailngjSi informace ty-
kajici se metod lokalni analyzy citlivosti odkazeme ¢tenare napr. na[19].

5.3 Globalni analyza citlivosti

Analyza lokdni citlivosti zkouma lokalni efekt zmény parametri (kolem jednoho bodu
vV mrrozmérném prostoru parametri) na reSeni modelu. Pokud vSak parametry nabyvaji Sirsiho
spektra hodnot, vyuZivaji se spiSe metody globalni analyzy citlivosti.

Uvazujme nadale model popsany rovnici:

Y =f(Xg,..., X, (5.7)

kde Y je hledané reSeni a Xy,..., Xm (M € N) parametry modelu reprezentované ndhodnymi
veli¢cinami s pravdépodobnostnimi rozdélenimi pi(xq),..., pm(Xm). Metodou Monte Carlo mi-
Zeme ziskat odhad pravdépodobnostniho rozdéleni py(y) pro feSeni Y as nim i odhady stiedni
hodnoty arozptylu. V této ¢asti nas bude zgjimat, jak se na zminéném rozptylu podilgji para-
metry X = (X,...,Xm)-

5.3.1 Indexy globalni citlivosti

Podobné¢ jako se v analyze lokdni citlivosti definuji tzv. lokalni citlivosti (resp. indexy
lok&lni citlivosti) parametri modelu, zavadime v globani analyze citlivosti tzv. indexy glo-
balni citlivosti piislusné parametraim modelu. Princip spoc¢ivav rozloZeni rozptylu ieSeni V(Y)
zptisobeného neurcitostmi v parametrech Xy,...,Xm, @ to na rozptyly tohoto feSeni zpasobené
jak jednotlivymi parametry, tak jejich interakcemi.

Vlivem prvniho #a&du parametru X; na feSeni Y rozumime rozptyl feSeni Y zptasobeny pa-
rametrem X, tj. vyraz:

Vi = V(B (YIX), (58"

kde zapis X vyjadiuje vSechny parametry X, j = 1,...,m vyjma parametru X;. Je tfeba upo-
zornit, Ze nelze vliv prvniho f&du definovat vyrazem 1% (¥|.X,", nebot’ bychom jednak uréo-
vali rozptyl reSeni pii zafixovaném parametru X; na jedné hodnoté (ten vSak muze nabyvat
kterékoli hodnoty z jistého intervalu hodnot) a jednak by se mohlo stat, ze ' (¥|X," > V(Y).
Naproti tomu pro vySe definovany vliv parametru X; vyrazem (5.8) plati (viz [19]) pozadova-
nanerovnost V; < \(Y).
Relativni hodnotu vlivu prvniho #&du (v porovnani s celkovym rozptylem feSeni) pak na-
zveme indexem citlivosti prvniho #adu, oznatime S a definujeme vztahem:
. Vi 59"
8 = Y) (5.9
Vliv druhého #adu parametra X; a X; (pro i #j) na feSeni Y definujeme vztahem (viz
[20]):

Vg = Vx (Ex_, (Y1 Xi, X)) = Vi— Vi, (5.10]
kde podobné Xy vyjadiuje vSechny parametry Xy, k=1,...,m vyjma parametra X; a X;. Od

celkového rozptylu zptisobeného parametry X a X; odecitame na pravé stran¢ (5.10) vlivy
prvniho adu, abychom dostali pouze vliv zpasobeny interakci mezi X; a X;.
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Nasledné pak 1ze oznacit S; index citlivosti druhého i*adu a definovat je vztahem:

. Vi .
Sy = gk (5.11°

Timto zpasobem bychom mohli pokracovat aZz po zavedeni vlivu (indexu citlivosti)
m-tého fadu. Komplexné jsme tak popsali vlivy parametrii X,...,Xm ha rozptyl feSeni Y, pii-
¢emz pro rozloZeni rozptylu feSeni V(Y) najednotlivé vlivy plati (viz napt. [21]):

e m—1 m

V(Y) =E]1-'. +Z.Z-;1"" +ot Viem (512
i— = J=
£ ]

atedy Ize odvodit, Ze plati i:

m-=1 m

1_25 PR bk B (513

=] F=
(L%

V praxi vétSinou nepocitame vSechny indexy citlivosti (vSech #adu), nebot’ je to vypo-
¢etng ndrocné (pocet indext citlivosti je 2™ — 1) a ani to neni nutné. Zpravidla nas zajima, jak
ovliviuje vystup modelu kazdy parametr samostatné (tj. index citlivosti prvniho radu) a které
parametry jsou nevyznamné (a je piipadné mozné je povaZzovat pro model jako exogenni,
atedy v daném/ve sledovaném okamziku je nahradit konstantou).

Nizky index citlivosti prvniho fadu jesté nemusi znamenat, Ze je prislusny parametr ne-
vyznamny. Jeho vliv se totiz muze projevit predevSim v interakcich s jingymi parametry.
Z toho duvodu definujeme celkovy index citlivosti 5 vztahem (viz [20]):

L W (Bx(YIX)) | Ex (Vx(YIX_) :

Sp=1- ) VS . (5.14]

Priklad 5.4: Pro konkrétni predstavu vySe popsanych indexu citlivosti uvazujme, ze m= 3.
Model je tedy zadan vztahem:

Y = f(X1,X2,X3).

ReSeni: Indexy citlivosti prvniho fadu jsou Si, S a Ss. Indexy citlivosti druhého #&du jsou S,
Sz a S3. Index citlivosti tietiho fadu je jediny, a to S23 . Celkové indexy citlivosti jsou
Sn=S+Sp+S3+ S, S =S+ St S3+ S, T =S+ Szt S+ S

5.3.2 Vypocet indexa globalni citlivosti

VysSe definované indexy citlivosti vétSinou negjsme schopni podle definovanych vztaha
urcit. Jednou z metod jejich vypoétu je tzv. Sobol’ova metoda.

Hlavni mysenkou této metody je dekompozice (t€Z znaméa jako ANOV A dekompozice,
viz [22]) funkce f(Xy,...,Xm) z rovnice (5.7) naortogonalni*™ sgitance:

ro—] i

H-"Cu-.----:"n..]—fn+ZIL‘u]+Z 3 FAXu X} fram( Xy Xi), (5.15)

i=]1 j=isl

191 Bva prvky jsou ortogondlni, jestliZe je jejich skaldrni sougin roven 0.
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kde
Jo= E{f{X))., FfilX:)=Ex_(f(X)|Xi)= Jo

I |"'|| L [ e i
(WY

= WX X Fl"‘lu"l X
JujRabi, A8 L T I

LI T Juy FRLSE T J'r:ii'
JelikoZ jsou ¢leny pravé strany rovnice (5.15) ortogondni, dostavame po aplikaci rozptylu na
levou i pravou stranu rovnici (5.12), viz napt. [19], [23].

Hledané rozptyly V(Y),Vi,Vj;,... pak miZzeme vypocitat nasledovné:

Vvivi= | f %) - plx) da — fo?,

f f i) Pii (Tig o)y i,

kde Bpooeds B TR com)ody = i iy s lxr oo je sdruzend hustota pravdépodObI‘IOSti
nadhodnych veli¢in X,,. ... X,

Predpokladejme, Ze jsme provedli simulaci metodou Monte Carlo, a mame tak k dispozi-
ci M realizaci pro kazdou z nahodnych velicin Xa,...,Xm aY 0zZnacené Xi1,...,Xim, - - - Xmi, - - - Xmm
ays,...,ym. K uréeni vySe definovanych vliva (rozptylu) 1ze vyuZzit nasledujicich numerickych
odhada’® (viz [19]):

LT}
fo= % : ; F(Z 1k, o Tk ), (5.16°
o g ey -y
V(¥) = 3 FP(@inicr Tonk) - (jﬂ] : (517
) k=1
N M _ .3
T2 = ;I{_F_Ikl_llut.r_*ﬂl} (™, 2 ) - ( n) » (5.18!
B ) if{r e xatt) - f (zoat, za'®) - (ﬁ)i (5.19
—i M — —ik  =slik =ik sk o 8 : 3

kde X-ik = Xk, - 1 Xtk Xk Xk
Horni indexy @ a @v rovnicich (5.18) a (5.19) vyjadiuiji, Ze pro ziskani odhadi 17 a 1",

potiebujeme ve skutecnosti 2 - M redlizaci nahodnych velicin Xi,...,Xy,Y rozdélenych do
dvou skupin po M hodnotach (pro kazdou z veli¢in). Index @ znagi, Ze prisludné realizace
vybirdme z prvni skupiny, index ) predstavuje, Ze prislusné realizace vybirame ze druhé sku-
piny. Analogicky bychom mohli odvodit odhady pro zbylé rozptyly (Vij,Vijk...)-

Presnost odhadt (5.16) — (5.19) je mozné urcit podlie chyby v metodé Monte Carlo, které
jsme definovali diive (viz (5.5), resp. (5.6)). Na ¢leny v rovnicich (5.16) az (5.19) se totiz
muzeme divat jako na odhady prisludnych strednich hodnot, tj.:

192 Opet vychéazime z toho, Ze mame k dispozici M realizaci ndhodného vektoru X a nhodné veliciny
Y ze simulace metody Monte Carlo simulace.

50



o = E(f(x)).
= o | —_—
V(Y) + {.ﬁ) E(fA (X)),

s (R) = B(s (x-0x0) 1 (x.50)
L) = Blex)- s (o)

Odhad chyby celkového rozptylu |ze naptiklad vyjadrit jako:

'|.l'
] =8 o

o (V(Y)) = ——e - Xu) - M- (B :{'“"‘?\\+F ((7)'). (520
'..rlk | JJI = M- (M- 1) [\.}__r.f (Xi) I\ .”j/] -"-'L\U“,f } {220,

Prestoze se zvysujicim se M jsou odhady (5.16) az (5.19) stéle bliZze skute¢nym hodno-
tam, M bude vZdy konecné a odhady nepiesné.

UvaZujme, Ze proménnd X; vibec neovliviuje feSeni Y = f(X). Jgji prislusny index citli-
vosti tak ma byt § = 0.

Podle (5.18) plati vztah:

k=1

Absolutni hodnota vySe uvedeného vyrazu vsak nikdy nebude niZsi, nez je hodnota
vyrazu:

%-Zf[wu:-“'} S (zw®) - (f.,]"!. (5.21
M

Homma a Saltelli (viz [24]) proto doporucuji korekéni ¢len (5.21) aplikovat bez absolutni
hodnoty*® na jednotlivé rozptyly v;, . (prois,....is€{1,2,...,m}, i1< ... <i¢) tak, Ze od roz-
ptylta prvniho fadu (Vi) se korekéni ¢len odecte ak rozptylam druhého fadu (V) se pricte. Od
rozptylu tretiho fadu (Vi) se odecte atd. Vlivy vSech fadia jsou timto nedostatkem presnosti
ovlivnény steing, takze pokud odesteme korekéeni ¢len od Vi i od Vj, odegitame jg od Vi jiz
dvakrat (viz definice V;), a proto v tomto pripadé jednou korekeni ¢len pricteme. Z tohoto
duvodu se znaménka stridaji (pri aplikaci korekéniho ¢lenu najiz vypoctené rozptyly 15, ).

Priklad 5.5: Uvazujme model tvaru:
Y =sin(Xy)+T -ﬁiu![.‘[-;l:l i ﬁ e ,"l.';': = sinlXy )
kde X3, Xz, X3jsou viechny ndhodné veli¢iny s rovnomérnym rozdélenim pravdépodobnosti

na intervalu (—z, 7). Proved'me globdni analyzu citlivosti svyuZzitim aplikaéniho software
Maplei MATLAB.

193 Absolutni hodnota byla pridana, aby piisluna véta méla spravny matematicky vyznam. Znaménko
¢lenu v absolutni hodnoté je vSak podstatné!
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ReZeni: Nejprve uréime sttedni hodnotu a rozptyl feSeni Y. Vypocitame je podle zndmych
vztaht [37] nebo uréime jegjich hodnoty pomoci baliku Statistics v Maple:

with(Statistics):

X[1] RandomVariable(Uniform(-Pi, Pi)):

X[2] RandomVariable(Uniform(-Pi, Pi)):

X[3] := RandomVariable(Uniform(-Pi, Pi)):

Y = sin(X[1D+7*sin(X[2])"2+(1/10)*X[3]M4*sin(X[1]):
Mean(Y);

Variance(Y);

Obdrzime tak:

A R i
B(Y)=3, V(¥)=—0 "4 nts 2

Pravdépodobnostni rozdéleni veliciny Y mizeme odhadnout z vySe vygenerovanych na-
hodnych veli¢in x[1]1, X[2], X[3], naslednym vyhodnocenim Y a jeho zobrazenim v histo-
gramu pro M = 10° piikazem

Histogram(Sample(Y, 100000), averageshifted = 3);
ktery je uveden na obrazku 5.1.

Obr. 5.1 Histogram vygenerovanych 7eSeni systémem Maple.

Podle vztahu (5.8) vypocitame pomoci programu Maple, ktery je uveden v Priloze, hod-
noty vliva V; prvniho tadu jednotlivych parametri X; naieSeni Y (proi =1, 2, 3):

R N - O 1 1 1
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Va = Vi (E(Y[Xp)) = V (=T cos®(X3)) = =,

Vs = Vi (E(Y[X3)) = V G) =0.

Kdyz vlivy V; (proi = 1, 2, 3) zaokrouhlime na ¢tyti desetinna mista, dostaneme:
V1 =4,3458 V,=6,125 V3=0.
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Nésledné vypocitame programem Maple v Priloze podle vztahu (5.9) indexy globani cit-
livosti S, S, Sspro parametry X, X, X3, které zaokrouhlime na ¢tyti desetina mista:
¥
¥(Y)

L, : e . i : Va
=0.313%; Si=——= =024 S=—x=0

fis 2T VI * T V(Y)Y

V tomto jednoduchém prikladu bylo mozné ziskat indexy globani citlivosti pomoci Ma-
ple analyticky zavedenymi vztahy (5.8) - (5.12). Z této analyzy vyplyva, Ze nejvétsi vliv na
feSeni modelu Y ma druhy parametr X,

Pro nadzornost vypociteime nyni indexy globani citlivosti pomoci Sobolovy metody
avysdedky porovndme spredchozimi vypocéty.  Programy opét vytvorime v Maple
aMATLABuU auvedemejev Priloze.

Nejprve musime vygenerovat dvé skupiny realizaci parametrii X;, Xz, Xs. Necht' kazda
skupina obsahuje M = 10° redlizaci pro kazdy z parametri. Zvolime jednu ze skupin, spoc-
teme M vyhodnoceni modelu Y (pro jednotlivé realizace parametri Xi, Xp, X3) a uréime jgich
pramér (tj. stiedni hodnotu) a rozptyl a zaokrouhlime je na ¢tyti desetina mista. Z programu
Maplei Matlab v Priloze obdrzime'™*:

E(Y)=3,4958 V(Y)=13.9476; (V(¥) = 13,8446)

Nyni pristoupime k vypoétu odhada vlivi jednotlivych parametri definovanych vztahem
(5.18). Pro vypocet vlivu V; parametru X; vypoéteme dalSich M vyhodnoceni modelu Y, ato
tak, Ze budeme brét realizace parametru X; z prvni skupiny (té diive zvolené) a realizace pa-
rametrii X,, X3 z druhé skupiny na zac¢atku vygenerovanych realizaci. Zcela analogicky vypoc-
teme jinych M vyhodnoceni modelu Y jak pro uréeni vlivu V, parametru X,, tak pro uréeni
vlivu V3 parametru Xs. Ziskadme niZe uvedené hodnoty:

V, = 4,3680; % =6,1619; V4 = —0,0561

Po vypoctu vliva Vi, Vo, V3 jednotlivych parametri Xi, Xz, X3 muzZzeme piistoupit k vy-
poc¢tu indexd globalni citlivosti prvniho fadu podle vztahu (5.9):

e

5, =0,3131; 8§ =0,4418 53 = —0,0040

Jestlize aplikujeme korekeni ¢len (5.21), jehoz hodnota je piiblizné —0,0571, pak obdrZi-
me:
Vi 4,4250; V5 26,2190, V= 0,0010;
5, 20373 & =0.4450: 5, =0,0001
Porovnanim s predchozimi vypocty vidime, Ze Sobol'ovova metoda dava vysledky, které
se lisi az na tietim desetinném misteé.
Zdrojové kody pro vypocet vySe uvedenych hodnot v prikladu 5.5 v Maplei MATLABuU
jsou uvedeny v Priloze.

104 \/ z&vorce je uvedena pro porovnani zaokrouhlena hodnota presné hodnoty V(Y).
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6 Aplikaéni softwar e pro védecké vypocty

V této kapitole se strucné seznamime s aplikacnim softwarem Maple, MATLAB a SPSS,
ktery je pouzivan na Masarykové université ve vyuce matematiky a statistiky, matematickém
a stochastickém modelovani, symbolickych, numerickych a statistickych vypoctech
apocitatové ssimulaci.

6.1 Védecke vypoéty svyuZzitim Maple

Aplikacni software Maple patii do skupiny systémi pocitacoveé algebry. Umoziuje sym-
bolické i numerické vypocty a douzi piedevSim k tvorbé specianich dokumenti, prezentaci,
interaktivnich vypocéetnich moduli v prostiedi Maple. Tento systém téZ obsahuje komponenty
podporujici vyuku matematiky.

Maple je priblizn¢ ticet let vyvijeny kanadskou spolecnosti Maplesoft Inc., jgjiz webove
stranky % poskytuji rozsdhlé informace o tomto software dal&ich s nim pifbuznych soft-
warech, jako jsou MapleSim, MapleNet, Maple T.A. a mnoha dalSich ICT néstrojich

| aprogramech, viz obrézek 6.1.
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Obr. 6.1 Web spolecnosti Maplesoft'®.
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Na téchto webovych strankéch je mozno se zaregistrovat, a ziskat tak autorizovany pii-

stup k informacim pro vyuZivani Maple v technickych védach'® (Engineering), ve wuce'”’
(Education) a v riiznych oblastech aplikovaného vyzkumu'® (Applied Research). Registrace
poskytuje i moznost zgjistit si odbsr elektronického casopisu Maple Reporter'® a pifjem
zprév o porédanych webinatich™.
Webové stranky mimo jiné obsahuji i Aplika¢ni centrum™ (Application Center), z néjz si
muZe kazdy zaregistrovany uZivatel pii dodrZeni platnych podminek stdhnout ukazkové pro-
gramy demonstrujici pouZiti systému Maple pfi feSeni mnoha stovek riznych matematickych
i technickych problémi. Stranky dédle obsahuji Maple T.A. centrum™? (Maple T.A. Content
Center), které nabizi pro celou fadu védnich oborti stovky dokumenti avypocetnich z&
pisnika (worksheets), vyukovych kurzti a on-line ovéiovacich testi.
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Obr. 6.2 Sudent Help Centrum™.

1% http://www.mapl esoft.com/sol utions/engineering/

197 http://www. mapl esoft.com/sol utions/education/

198 http://www.mapl esoft.com/sol utions/applied_research/

199 http://www.mapl esoft.com/company/reporter/index.aspx
10 http: //www. mapl esoft.com/company/webi nars/index.aspx
1 http://www.mapl esoft.com/A pplications/index.aspx

12 http://www.mapl esoft.com/tacontent/index.aspx
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Webové stranky Maplesoft poskytuji dée piistup i do Studentského centra™® (Student
Help Center), viz obrazek 6.2 a U¢itelského centra (Teachers Help Center), obrazek 6.3, kde
s zaregistrovany student nebo pedagog muZe stahnout mnoho studijnich a vyukovych materi-
au.

Contere. Cumcum & Resowoes lor Teaching with Magse Maple Player for iPad’
Faabured: Classioom conbent for Precaiouls
Frow, probeisionaly devwbioped conlisnt b hek hach &nd il
he fundamentals of precalouus
o= e = Mow Mwvailable!
| - - L' 1 o
Tips & Techmagees for Teachng
2y Trrmr ad Upw ET N LT i Dl Loy vl Pl i
[ - ¥ ariae u- Cladiragrn Tign ordd Technguen
Pohpwii e SokSon n Wik - Fa1
and MANY MAare. g et
f = | i Tpe arad T .
Carpchona Dsnvaliars i Bapis
Clickabis Math Applcaticns for Llss in the Classrsam
Claackigrn Tiga a0 Techrmquas
< wg Thakina of powerial TURRMESOE cranes Fumugh viny LU inferaciien poink ang-cici @F  Germa 1620 bam Pa Red Book of
Py Ry et 3 e gRraralion, ol wathing 3 B arung BChrEEHH I rpaETLaicE kelypip My
P Cenanaahon. ial i Cichacss Ma?
ﬂ- Cigppnm Tas and
Diraimaaged st T el S Ta0 e it il 5 [ B, Froire] 3 foep BF 3 V0 Fislg
= Prigiamy gy Bdan o pangi ] tean coniee Clavursom T ard Tehrsgua
S WON] IIEE R TS W s Y ©°  Egenake Proskem ke Q0N
« BUNg 378 TyTEI W ORI Bee Fart3
e wnn Bri B il s trn i
From Ihe Desk of Dr Lopez
Biog pasty of inlwreat o
Downioad Free Testing Content for Maple TA L E 3% Bl Oy Do
Rogan Logez Ermua
Migie T A UEvE DOA TR & S IERE O Pty R O BEE et YRiNd B (DUl BB Paghas o o W i ]
BIOE S 0 W Carni Bt DA 13RSl L S Wik ol b BCETISEE D ik i
Fagaiplied
W racionng 3 Duatralc Poynamial
W Prmcaosuy
8 g o Bt sk ELRareass vl Aicicen Mapis TR susiien 15 St iiudsnty - :':;';t""‘;"" "‘"”,"'""'
undamiarding wnd e el praadice
i G ) I bioow Ciems b P Lie Aind
Than coriind c7ont B £ rgighe Brif e b £ 0 o3k Rionie) CMSHUR ciurne 40 Brch P Wi Magee
prossden Wl JRMgnmanty. Thes mplens hya Seen uped o By iy of Gaiph lor T Lasl [ bl Ao Tig
Towe (BT Formuist s Radics
B Cebid W G s e L Fled Beds of
Trap sariand cawpin Bef G5 moiis BRGNS BEmH I 5 in nlndecion hiarork Ao cmrie and B R

Obr. 6.3 Teacher Help Centrum™*,

Dal&imi vyznamnymi zdroji informaci o Maple je diskuzni férum uZivateli Maple'™®

(Maple Primes), které umoznuje vzgemnou vymeénu informaci a nédzoru jeho uzivatela tykaji-

cich se vyuziti Maple a dalSich piibuznych softwart, jako jsou MapleSim, Maple T.A. dalsi.
Dulezitym informacnim pramenem pro ¢eské a slovenskeé uzivatele je web distributora

systému Maple pro Ceskou a Slovenskou republiku™®, kde Ize nalézt prevaZnou vét&inu do-

kumentt a ndvodi pro pouzivani Maple v &eském jazyce''’.

3 http://www.mapl esoft.com/studentcenter/index.aspx
14 http://www.mapl esoft.com/TeacherResource/

15 http://www.mapl eprimes.com/

18 http://www.mapl esoft.cz

56



6.1.1 Vypocetni prostiedi Maple

V nésledujicim textu se budeme zabyvat dosud posledni verzi software Maple 15.

Se softwarem Maple je mozné pracovat nékolika riznymi zpisoby, které volime pii spus-
téni programu ze startovaciho menu pocita¢e nebo kliknutim na ptislusnou ikonu na ploSe.

Vypocetni prostiedi a ovladani Maple jsou dostatecné prezentovany v [2], a proto jeich
popis nebudeme v této kapitole podrobné upresiovat. Budeme prepokladat, Ze ctenar je
spublikaci [2] sezndmen. Zaméiime se vSak na duleZité aspekty vyuziti Maple v oblasti vé-
deckych vypocta.

Grafické uzivatel ské rozhrani Maple zvané Standard Worksheet (déle zapisnik) se spusti
ze startovaciho menu pocitace vybérem polozky (Programy > Maple 15) nebo kliknutim na
ikonu Maple 15 na ploSe obrazovky.

Toto prostiedi poskytuje veSkeré moznosti vyuZziti systému Maple pro vytvareni elektro-
nickych dokumentti (zpisnika) zobrazujicich matematické vypocéty, matematické texty a ko-
mentéie spolu s propracovanou pocitacovou grafikou. Nékteré vypocty je mozné v zgpisniku
»Schovat", atedy nechat , odkryté" jen takové pasaze, které uZivatel povazuje za nejdulezitéjsi
pro to, aby dokument poskytoval potiebné informace napriklad o vedeni vypoctu, formalizaci
a posloupnosti my3lenek apod. Jelikoz vytvoiené dokumenty jsou interaktivni, tj. v jistém
smyslu ,Zivé', miZze si uZivatel sam operativné upravovat pieddefinované hodnoty parametrd,
vyhodnocovat piikazy, modifikovat grafické vystupy, atak aktualizovat stévajici vysedky
nebo ziskavat vysledky nove.

Menu zépisniku v Maple ma tfi vodorovné listy: hlavni menu (zcela nahoi€), nastrojo-
vou listu (pod hlavnim menu) a kontextovou ligtu (pod néstrojovou listou). Déle obsahuje
palety nastroji, které se automaticky zobrazuji v levém svislém bloku, viz obrézek 6.4. UZi-
vatelské rozhrani zépisniku nabizi blok pro palety i po pravé strané obrazovky (automaticky
zavieny), kam je mozné nekteré z nich (ale i vSechny) presunout. Vlastni pracovni pole zapis-
niku — dokument, slouzi uzivateli k zadavéani prikazt systému, textt a provadéni veskerych
vypocetnich a grafickych akci. Pracovni pole je moZné zobrazit na celou obrazovku skrytim
palet, nastrojové listy a kontextové ligty (kliknutim na piislusné polozky v zaloZce View hlav-
niho menu), viz obrézek 6.4.

Bl Ured (" - erver 1] - Mapke 15 - — e
Filg [dd View bt Pormat Toble Drewng Pict dpessciiest Tooh Window Heip

OEadsd8 Ik >¢ TrFr BEE = N I10%s o X&k% = 5

[ P— . -; tout T vismg Flel Asssiies

D J Cmou = Sesiebon riim> 81U =3 i =i
Jeiiecion estied) Ukizka prostiedi Standard worksheet systému Maple 15

Obr. 6.4 Menu zapisniku Maple.

Jednou z klicovych vyhod Maple je jeho stabilita pti provadéni symbolickych matematic-
kych vypocta. Pri praci s Maple s mazeme dovolit ponechat presné vycisleni hodnoty zpra-
covaného a upravovaného vyrazu az do ,,posledni chvile®. Maple je totiZ schopen pracovat
s nedefinovanymi, ¢i spiS sobecné definovanymi, ale zatim konkrétné ¢iselné nezadanymi
prvky nebo s obecné zadanymi proménnymi a vyrazy jako se symboly, kterym muze byt poz-
dgji prifazena konkrétni hodnota.

Maple provédi piesné numerické vypocty s raciondnimi (zeména s celymi) a nékterymi
iracionanimi ¢isly. Kazdy zadany matematicky vyraz se snazi co nejvice zjednodusit (napr.

17 hitp:/lwww.mapl esoft.cz/navody-publikace
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zlomek zkratit a prevést na z&kladni tvar, upravit algebraicky vyraz apod.), avsak nikoli za
cenu ztraty presnosti. To znamena, Ze napriklad racionani ¢isa (zZlomky) udrzuje stae
v jelich z&kladnim tvaru. S konstantami «t, € a dalSimi, s odmocninami ajinymi vyrazy pracu-
je jako se symboly. Timto je v sytému Maple zaruc¢ena absolutni presnost numerickych vy-
poctu s raciondnimi (zejména s celymi) a nékterymi iracionanimi ¢isly narozdil od provéde-
ni obdobnych vypocta v aplika¢nich softwarech MATLAB a SPSS.

Maple rozeznava presné cida (mezi néz patii i zminéné symboly n a e, zlomky atp.)
acida typu floating-point, tj. ¢isla v pohyblivé fadové ¢arce [3]. Srednymi ¢idly pracuje
v pohyblivé fadové ¢arce. Jestlize systému Maple zaddme vyraz, v némz néktery z jeho pod-
vyrazi bude typu floating-point, pak Maple na cely vyraz pohlizZi jako na vyraz tohoto typu
avysedky vypoéti zaokrouhli. To nejlépe uvidime na dalSich piikladech na obrézku 6.5.

13
=3

b [
t.--||~.r

%+ ale + 1.5 = 216666666

J2+3=2+/3, ale J20 + 3 =1.414213562 + /3

Obr. 6.5 Presné ¢ida a ¢ida typu floating-point. Zdroj [2].

V piipadé, kdy potiebujeme znét pribliznou hodnotu redného nebo raciondniho ¢isa
v pohyblivé radové ¢arce, pak pocet platnych cifer mantisy 1ze v Maple stanovit systémovou
proménnou Digits, ktera je standardné nastavena na hodnotu 10. VSechny vypocty, pri
nichz je nutné ¢isla zaokrouhlovat, provadi proto Maple s piesnosti na deset platnych mist.
Pritom proménnou Digits miZeme nastavit na velmi vysokou ¢iselnou hodnotu (piirozené
¢ido). Omezeni, jak vysoké takové c¢ido muaze byt, zjistime v Maple piikazem
kernelopts(maxdigits). Pro piedstavu uved'me, Ze ve stavgjici verzi Maple 15 je toto
¢islo rovné 268 435 448. Tedy jde 0 moznost pracovat s ¢isly s vice nez dvé st¢ Sedeséti osmi
miliony platnych cifer, se kterymi se systém dokéze vyporadat.

V soucasné dobé pocitace disponuji vétSim poctem jader v CPU. Maple proto umoziuje
paraelni rezim pro své matematickeé vypocetni jadro (math engine). V paraelnim rezimu tak
zpracovavai vice vyrazi ngjednou, viz sedma kapitola. V pocitaci s vice jadry v CPU mu to
dovolujetesit problémy rychlgi.

6.1.2 Napovédav Maple

Napovéda a pracovni manualy k obsluznosti v souc¢asnosti hraji vyznamnou ulohu kazdé-
ho systému. Maple ma rozsahlou ndpoveédu, které Ize vyuZit pii vyhledavéni jiz vytvorenych
algoritmu pro feSeni ngjraznejSich védeckych probléma.

Novinkou systému je Maple Portal. Lze jg spustit aktivaci samostatné ikony (Maple Por-
tal ma vlastni ikonu na ploSe obrazovky pocitace) nebo cestou napoveédy v hlavnim menu
Maple (Help > Manuals, Resources, and more > Maple Portal), viz obrazek 6.6.

Maple Portal slouzi jako pomocnik vSem novym (a ngjen tém) uzivatelim systému Ma-
ple. Je v ném mozné rychle ngjit detailni popis prace se systémem od ieSeni negjjednodussich
problému aZ po feSeni velmi slozitych dloh.

Z napovedy Maple 15 je mozno vyvolat i anglické manudly: User manual; Program-
ming Guide a Getting Started with Maple Toolboxes, podrobné popisujici moznosti systému
Maple 15. Vyvolame je opét cestou napovedy v hlavnim menu Maple (Help > Manuals, Re-
sources, and more > Manuals) apak kliknutim na zvoleny manual .
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Obr. 6.6 Maple Portal.

Maple je koncipovan tak, aby krom¢ pohodiné interaktivni préce umozioval i programo-
vani aplikaci. Programovaci jazyk obsahuje vSechny nezbytné piikazy pro psani programii,
jako jsou podminéné prikazy, vétvici prikazy, cykly a podobné. Pritom pies jednoduchost,
srozumitelnost a snadnou uZivatelskou zvladatelnost je jazyk Maple Uplnym programovacim
jazykem ctvrté generace, ve kterém je mozné vyvijet i velmi sozité aplikace. Jeho manua
Programming Guide je mozno vyvolat z napovédy v hlavnim menu Maple (Help > Manuals,
Resources, and more > Manuals > Programming Guide) a klinutim na néj. Obsahuje podrob-
ny popis jazyka Maple, programovani v ném, véetné paralelniho programovani, ladéni a tes-
tovani programti a méieni jeho vypocetni ndro¢nosti a vykonnosti.

Z napovedy je mozno vyvolat i jiz vytvoirené programy (feSené priklady) demonstrujici
vypocetni moznosti systému Maple. Lze je vyvolat (pomoci ndpoveédy) v hlavnim menu Ma-
ple (Help > Manuals, Resources, and more > Applications and Examples) a naslednym Klik-
nutim na zvoleny piiklad. Verze Maple 15 poskytuje celkem dvanact takovych reSenych pii-
klada

Maple poskytuje také jiz pripravené , pomocné nastroje’ pro ieSeni Uloh ve védeckych
vypoétech. Jsou to tzv. Pomocnici (Assistants), I nstruktosi (Tutors) a Ulohy (Tasks), které
vyvoldme z hlavniho menu Maple (Tools > Assistants nebo Tools > Tutors anebo Tools >
Tasks).

Ulohy (Tasks) zobrazuji na piikladech, jak eSit razné Ulohy. Zobrazi se vyvolanim
z hlavniho menu Maple (Tools > Tasks > Browse), viz obrazek 6.7.

Pomocnici (Assistants) maji napi. nastroje pro hledani funkéni zavidosti v datech, opti-
malizaci funkci, feSeni diferencidnich rovnic a dalsi. Pro dany typ tlohy maji implementové
no n¢kolik ¢asto pouzivanych algoritmi. Po vyvolani provedou uZivatele nastavenim a speci-
fikaci parametru Ulohy a zvolenou metodou Ulohu vyiesi.

59



Chit ot '|I a

A —— N e Tasks
i Caleuka - beiegral A Magle task ix a templabe that belps you perform a specific sk, mch s
- :"""“‘""':I R — -m;wm_hwmpm:
symbolically or sumenically, or desermining the Tayler approximation of a
_ ?L"",:“E‘""""'“'“““' fanction of cne varishle
[I] ey Curee + Consmaing a Maple ohject, for mample, a fnctisa
ﬁf::‘_, »Crrgting 3 mathenatical document. for enssgle. = application
It pokstoe: pri Egumogord oty + Creasirg o mecomnaically praded assipsm e
etk St S caraton Yiou cam view tasks either within the belp ivitom, o in e Magle Tak
(1] P sl Ivtmrpckartan Brawser To epea the Taak Browes, foes dhe Toolsmerm, sebecy Tasks md
H:ﬂm then Browss
1| et priatoe T st mehg 0 ik semplme, go vo te mbde of comemrs pane on the 1efl wle
= Csferental Equntonn ofthe Task Browser. M vow ave in the Help Browser, vou can find the Taks
= s Ote felder o the bonoen of the table of conneses. The tiks ie copanized by
1] Dewction Fakd satpect, i help vou Snd the apprepnate tadk quickly.
) Seatciey of o Relwed Tusk Templase Brdes will take yom e thie task i the Help Browser. I
- Ewnl Pt P— vyoa weuld prefir 1o view the trk in the Task Beooses, vou cam navigate to it
U ke Svotem of rciury Olrwras wamiecs | using e pa iodcimed o the name
130 ok wr Orcinary Deffer et Fguaton Each task is a callection of haple workshen coment, sach as 1-D
=) J-T mubanass demnindl Bd plotl B U 38 dredly i 158 Yo
110l Sobew 5 Portinl [effpmpeiial Fquaion bomricaly worksheet Yon need caly specify e parameters of voar problem, and thes
um-wn:mmm st the corrmnandi :
i ‘_m‘im et For details on using tasks, incleding insmctions oa inserting a task fnde a
i Prakatng detusiat. doe e Uning Tk Yelp pait.
& Geemamy Yoo oo ales creme custom taaks. Foo informos on, sse the Creanng Tass
ol -l help page
1. bt Mioke that varisbles ae sometimes used oe maigned, snd if they huve been
& Mhaals Tk msigned in veur Maple document already, vou will sometimes baf ot always
& Pom e wmmad (See Tk Virishles ) I ves we socing & Fareml sutpet afbe
Fy T execstng the given commands i yoar decamemd, by either executing the
& Swee pestan cormmmnd, of churging the varfsble names uied todhe 1k
w o Trereioewadnng
W e, Conataen, wed e ¥ Sps Alca

Obr. 6.7 Prehled reSenych uloh v Maple 15.

Instruktoii (Tutors) provedou uZivatele feSenou problematikou pomoci jednoduchych
nazornych piikladi. Ukazme to na prikladu numerického reSeni Cauchyova po¢atecniho pro-
blému.

Priklad 6.1: Naleznéme numerické ieSeni Cauchyova pocétecniho problému

y () =yt) -t —t+1,y0) =1 (6.1)

na intervalu <0; 3> pomoci metody Runge-Kutta ¢tvrtého fadu, viz [17], v bodé t = 3 v péti
krocich s vystupem na Sest cifer mantisy.

ReSeni: Z hlavniho menu Maple vyvoldme (Tools > Tutors > Numerical Analysis > Initial Va-
lue Problem) instruktora pro numerickou analyzu poc¢ate¢niho problému, ktera spusti Maplet,
viz obrézek 6.8. V tomto Mapletu zapiSeme v notaci piikaza Maple diferencidni rovnici (6.1)
v poli ODE: diff(y(t),t) = y(t)-t*2-t+1, v poli poc¢atecni podminku (Initial condition):
y(0) = 1 akoncovy bod (Right Endpoint): t = 3.

Dée vybereme z nabidky numerickych metod metodu Runge-Kutta ¢tvrtého fadu [17]
Method: Runge-Kutta a Submethod: Fourth-Order, pocet krokt metody (Number of steps):
5 apocet cifer mantisy (Digits): 6.

60



ey s 0 —amam—
Fie Help
Fick Vv Erter anOCE and aninal condison
D0E 1 ST} = ¥t~ 2 401

.,.-"ﬂ,_a Sewtisl Coruliion ¢ 3} = 1
. g S T
5+ II'n, 1 Choose i method and specify ofher opbors

I'.II I-'I:M:Im ™ Vumber of Sneme 1 5
¥ j\ Smmemod: FashOne - Dyt 6
’ % | el ke Probiem Sousien
0 1'- The Bunge-Koutis 4dh Ovder meethod in aed o wbve fhe
(1] 1 3 3 imvaa -vaboe problem
Exact Solution

d ;)
[;HB'HH-F-I"'I =1

Hungee-boutta Sch Onder

Fer chsi valu o\ ai f= 3
T oo poned spperomimason ps- B3 504 a1,

T pteciute amer of @3 Spprotimenan ks 20121841

Mapie Corvrand
Inincialiales Frebdssolidl Cpin w0 = gina-wri-nsle gofli * b o™ L ek = uepill o' . " reaeubed gl 1Y oottt plah ts CSelenage Tl
" diagine "l

Obr. 6.8 Instruktorsky Maplet pro numerické /eSeni pocatecniho problému (6.1) v Maple 15.

Po kliknuti na tlacitko Display obdrzime vysledek, ktery je prezentovan vySe na obrazku
6.8. Tj. hodnota numerického reSeni pocatecniho problému (6.1) v bodé t = 3 je rovna hodnoté
-0,835141 - 10 a absolutni chyba této aproximace hodnots 0,202284 - 10, tedy miiZe zatiZit
jiZ druhé misto mantisy.

Téhoz vysledku bychom dosahli v Maple pomoci prikazu:
InitialvalueProblem(diff(y(t),t)=y(t)-t"2-t+1,y(0)=1,t=3,
"method"="rungekutta®, "submethod"="rk4", "output®"="plot”,

"numsteps”=5, "digits"=6);

6.1.3 Knihovny (baliky) v Maple

Soucasna verze Maple 15 obsahuje sto devatenact nejriznéjSich knihoven (balika), které
pokryvaji nejrizngjsi oblasti vypoctia. Uvedeme zde jen nékolik vybranych knihoven, které
jsou dulezité pro védecke vypocty:

o Baik CUDA umoznuje Maple vyuzit grafiky v NVIDIA(R) Compute Unified Device
Architecture (CUDA)™® hardware, aby zrychlil urcité moduly v baliku Linear Algeb-
ra.

o Balik CurveFitting tvori sada prikaza, které podporuji prokladani kiivek. Sjgich po-
moci |ze vytvorit funkci, kterd vede v blizkosti nebo prochazi mnozinou datovych bo-
du. VétSina prikaza v CurveFitting poskytuje interpolaéni funkce.

« Badik Database vyuZiva dotazovaci jazyk SQL pro komunikaci sdatabazi. Vyuziva
k tomu aplikaci Query Builder Maplet umoznujici dotazy na databazi, aniz zna SQL.

18 http://www.nvidia.com/object/cuda_home.html
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Data jsou automaticky prevadéna z piislusné databaze do formétu Maple, ktery umoz-
nuje snimi manipulovat v kazdém prostiedi. Balik Database vyuziva Java Database
Connectivity™® (JDBC). Pro piipojeni k piislusné databéazi ma Maple zabezpesen pii-
stup pomoci ovlada¢e JDBC.

« Balik DEtools obsahuje piikazy, které podporuji feSeni diferencidlnich rovnic.

o Balik ExcelTools umoznuje spolupraci se soubory aplikace MS Excel, predevSim na-
¢iténi hodnot z tabulek ajejich zépis.

o Balik Grid tvori sada programovacich nastroju pro paralelni vypocéty. Zeiména, Grid
balik poskytuje podporu pro multiprocesorové paraelni vypocty. To se vztahuje i na
distribuované multiprocesoroveé paralelni vypocty naclusteru nebo v siti.

e Balik LinearAlgebra nabizi procedury pro konstrukci a manipulaci s maticemi
avektory, vypoctu standardnich maticovych operaci, vysledky dotazii a reSeni pro-
blému z oblasti linearni algebry.

« Balik LREtools obsahuje prikazy pro manipulaci a nalezeni urcitych typa feSeni line-
arnich rekurentnich rovnic.

« Baik Matlab obsahuje prikazy, které komunikuji se systémem MATLAB a prikazy,
které prekladaji kod MATLABU do Maple.

o Balik Optimization tvori sada piikazi pro numerické feSeni optimalizacnich dloh, kte-
ré se tykaji hledani minima nebo maxima ucelové funkce vice proménnych jak bez
omezeni, tak s omezenimi. Balik vyuZiva algoritmy poskytované spolecnosti Numeri-
ca Algorithms Group® (NAG). Red té7 linedrni, kvadratické a nelinearni Glohy
aulohy vedouci k vyuziti metody nejmenSich étverci jak pro linearni, tak nelinearni
piipad. Obecn¢ se piredpoklada, Ze ucelove funkce jsou spojité a lokani reSeni (mini-
mum nebo maximum) jsou hledany pro funkce, které ngjsou konvexni. Nicmeéng, pii-
kaz LPSolve akceptuje celociselné funkce a piikaz NLPSo Ive umoziuje globalni op-
timalizacni algoritmus pro funkce s omezenimi.

o Balik PDEtools tvori soubor prikazti a postupt pro hledani analytickych feSeni parci-
anich diferencidnich rovnic (PDE). Je zaloZzeny na knize ES Cheb-Terraba aK. von
Bulow [25] a na pokracovani této publikace stejnych autoru z roku 2004.

« Baiku Plottools tvoii piikazy pro vytvéreni zakladnich grafickych objektt a umoziuje
zmenit stavgjici struktury grafi. Grafické objekty jsou napi. geometrické tvary, Sipky,
a body, a mohou byt zobrazeny bud’ ve stavgjicich grafech nebo na oddélenych osach
grafu. Transformace zahrnuje rotaci, posunuti a Upravu vech typa grafu.

« Baik ScientificErrorAnalysis poskytuje reprezentaci a konstrukce ciselnych velicin,
které jsou zastoupeny stiedni hodnotou a pridruZzenou neurcitosti nebo zatizenim chy-
bou s ur¢itou mirou/stupném piresnosti, j€jiZz hodnota je piredem zndma.

o Balik Sockets tvori sada nastroju pro sitovou komunikaci v Maple. Prikazy v tomto
baliku umoznuji pripojit se k procesim na vzddenych pogitatich v siti (napriklad
vramci intranetu nebo internetu) a vyménovat S data s témito procesy. Zejména
umoziuje, aby dva nezavisdé Maple procesy béZici na riznych pocitagich v siti komu-
nikovaly spolu navzéjem.

o Baik Threads poskytuje na uZivatelské urovni piikazy pro psani paralelnich kodia
v Maple, tzv. Multithreading™*. Poskytuje tak vice cest pro soucasné provadéni sou-

19 http://cs.wikipedia.org/wiki/Java_Database_Connectivity

120 hitp:/lwww.nag.co.uk/about_nag.asp

121 Multithreading je obecné oznaieni pro schopnost programu sém sebe vétvit - program se vétvi na
tzv. vl&kna (threads), ktera mohou béZet soucasné. Moznost paralelniho provadéni nékolika vétvi
vypoctu v ramci jednoho procesu nad jednim adresovym prostorem (vicevléknové aplikace). V Sech-
na vlakna (jedné aplikace) sdilgji systémové zdroje, napt. pamét’ (na rozdil od multitaskingu, kde
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béznych vypocti. Maple pak zéroven provadi vetsi pocet vypocta, bézi-li na vicejé
drovém stroji (pocitaci).

« Baik Tolerance poskytuje prostiedi pro provadéni vypoéta v Maple s velicinami za-
hrnujicimi tolerance.

6.1.4 Shrnuti

Maple je vykonné, interaktivni prostredi pro védecké vypocty a jgjich vizualizaci. Maple
integruje symbolické vypocéty prakticky ve vSech oblastech matematiky (integréni
adiferencidni pocet, linedrni algebra, nelinearni, obyceiné, parcidni diferencidni aintegrani
rovnice, numerickd analyza) s numerickymi vypocty a zpracovanim grafti do uzZivatelsky pri-
jemného prostiedi, ve kterém se problémy a reSeni zapisuji stejné jako v matematice bez nut-
nosti jgjich programovani.

V Maple je moZzné vykredlit razné druhy grafa: dvourozmérné pro funkce jedné promen-
né, tiirozmérné pro funkce dvou proménnych, déle vizualizace numerického ieSeni obyce-
nych, parcidnich a algebraicko-diferencidlnich rovnic V3em grafim je mozné interaktivné
meénit vzhled, a to jak pii jgich vytvéreni, tak po jejich nakreseni. Maple umoziiuje stinovat
tiirozmérné grafy s uréenim zdroje dopadajiciho svétla, animovat dvou attirozmérné grafy
amnohem vice. Maple dovoluje vkladat do grafi ovladaci prvky (tlacitka apod.), a vytvaret
tak aktivni graficky ovladané uZivatelské rozhrani. Existuje mnoho voleb parametru, které
mohou byt pouZity v prikazech plot aplots. Patfi mezi né moznosti zvoleni rastru (miizky,
os, titulky a dal§i), moznosti generovani graft (adaptivni miizka adetekce nespojitosti)
amoznosti zobrazeni (barvy, styly osvitu avyplng, pruhlednost, atd.).

Maple je interaktivni systém pocitacové algebry, ktery umoznuje feSit mnoho matematic-
kych problémt podstatné rychleji nez pii pouziti klasickych numerickych metod. Maple ma
také export kddu do programovacich jazyka C, C++, Fortran, Java, Visual BasicaMATLAB,
konektivitu sMS Excel, MATLAB, C, CAD systémy, Java, Fortran i webovymi portdly. Z&
kladni vlastnosti Maple je jeho otevienost a snadné rozSititelnost, ktera umoZziuje doplnovat
piikazy Maple o napsané funkce i celé aplikace. K Maple je mozné navic s stéhnout
z Application Centre celou fadu specificky zamérenych aplikaci, které jsou uréeny pro reSeni
konkrétnich typa problému. Jednou z nejocenovanéjsich vlastnosti Maple pro jeho pouZziti ve
védeckych vypoctech je jeho velmi rozsahla napovéda, kterd byla v této kapitole informativné
zminéna

6.2 Védecke vypoéty svyuzitim MATLABuU

Aplikaéni software MATLAB je integrované programovaci prostiedi pro vyvoj algoritma
(programovaci jazyk) pro védecké vypocéty, zefména matematické modelovani, numerické
vypodty a pocitatovou simulaci, analyzu dat a vizualizaci. Déle paralelni vypodty, zpracovani
signalt, navrhy fidicich a komunikatnich systémi. Umoziuje jak interaktivni praci, tak vyvoj
rozsahlych aplikaci.

jsou jednotlivé procesy zcela oddélené). Cas vliaknim pridéluje operacni systém (podie jejich prio-
rit).
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MATLAB vyviji vice neZ tiicet let americka spolecnosti Mathworks Inc. Na jeji webové
strance*?? (obrézek 6.9) |ze nalézt dal&i informace o MATLABU tykajici se napt. vyvoje algo-
ritma a aplikaci*®, analyzy a zpracovani dat'®*, vizualizace dat'?®, demoverzi aplikaci

awebinara?.
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Obr. 6.9 Webova stranka spolecnosti Mathworks popisujici MATLAB'™,

Distributorem MATLABuU v CR je spoletnost HUMUSOFT sr.o, kterd poskytuje na
svych webovych strankéach velké mnoZstvi nejnovej&ich informaci o MATLABuU v &edting™?,
viz obrazek 6.10.

Je zde napi. uveden seznam vSech aplikacnich knihoven (toolboxt)
kagnich oblasti*®, kde je jedna z aplikacnich oblasti vypogetni biologie™®.

128 nebo seznam apli-

122 hitp:/lwww.mathworks.com/products/matl ab/

123 http://www.mathworks.com/products/matl ab/description2.html
124 http://www.mathworks.com/products/matl ab/description3.html
125 hitp:/lwww.mathworks.com/products/matl ab/description4.html
128 http://www.mathworks.com/products/matl ab/demos.html

127 http://www.humusoft.cz/produkty/mat| ab/mat! ab/

128 http://www.humusoft.cz/produkty/matl ab/aknihovny/

129 hitp:/lwww.humusoft.cz/produkty/matl ab/#aplikacni-obl asti
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Obr. 6.10 Webova strénka spolechosti HUMUSOFT popisujici MATLAB.

6.2.1 Vypocetni prostiedi systému MATLAB
MATLAB uklada vSechna ¢idla v tzv. dvojité presnosti (double precison) a umoZznuje

zvolit i Usporngjsi formu, jak bylo zminéné ve ¢tvrté kapitole.

Krome jednodusSich datovych typa podporuje MATLAB také typy dozitéjsi. Napiiklad
jde o vicerozmérna pole rednych nebo komplexnich ¢isel, ddle o tzv. pole bunék, tedy struk-
tury podobné maticim, ve kterych ovsem kazdy prvek muze byt jiného typu.

Podobné |1ze tvorit datové struktury pripomingji struktury znamé z programovacich jazy-
ku Pascal, Fortran, C++ apod. Skladanim téchto datovych typu je pak mozné vytvorit libovol-
n¢ slozité datové struktury.

Vypocetni jadro je v MATLABuU implementovano s vyuZitim zakladnich matematickych
knihoven s podporou vice jader podobné jako v Maple. K vyuZziti této vlastnosti systému staci
pouze zakladni verze MATLABU. Pritom implementace Zadné dodatecné aplikacni knihovny
(toolboxu), ani psani paralenich agoritmi neni tieba. Neni ani nutné nijak upravovat diive
vyvinuté programy, zrychleni vypoctu se projevi automaticky, podrobnéji je to uvedeno
v sedmé kapitole.

NejpodstatnéjSi soucésti numerického jadra MATLABU jsou algoritmy pro operace
s maticemi redlnych a komplexnich ¢isel. MATLAB umoziuje provadét viechny bézné ope-
race, jako jsou nasobeni matic, uréeni inverzni matice k dané matici, vypocet determinantu
atd. V negjjednodusSi podobé je mozno jg pouZzit jako maticovy kalkulétor, protoze vSechny
piislusné operace se do MATLABuU zapisuji témer stgjné, jako bychom je zapsali ru¢né
Vv papiroveé podobé.

Vektor reanych ¢isel mize v MATLABuU predstavovat i koeficienty polynomu a operace
s polynomy jsou v ném rovnéz obsazeny. Vektory v MATLABuU mohou také reprezentovat
¢asoveé fady nebo signdy a MATLAB obsahuje funkce pro jgjich analyzu, jako jsou vypocet

130 hitp:/lwww.humusoft.cz/produkty/matl ab/obl asti-vyuziti/biol ogie/
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stiedni hodnoty, hledani extrémi, vypocet smérodatné odchylky, korelagnich koeficientd,
rychlé Fourierovy transformace g..

Grafika v MATLABuU umoziiuje snadné zobrazeni a prezentaci vysdedkua ziskanych vy-
poctem. Je mozné vykredlit rizné druhy grafi: dvourozmérné (2D) pro funkce jedné promen-
né, ttirozmérné (3D) pro funkce dvou proménnych, histogramy, vysecové grafy a dalsi. Vsem
grafickym objektim je mozné libovolné menit vzhled, ato jak pii jgich vytvéreni, tak po je-
jich nakredeni. Je mozné stinovat tiirozmeérné grafy s uré¢enim zdroje dopadajiciho svétla,
provadét animaci 2D a 2D graft, zobrazovat kontury a transparentni objekty, pouzivat pseu-
do-barevné zobrazeni, a mnoho dalSiho. VétSiny téchto efektt je mozné docilit jednim nebo
nékolika prikazy.

Obrazky v grafickych oknech MATLABU jsou dynamické. Kazdému nakreslenému ob-
jektu je prifazen identifikétor, jehoZ prostiednictvim je mozné ménit vlastnosti objektu, atim
i jeho vzhled. Vzhled grafickych objektt je také mozno menit interaktivné pomoci listy né
strojtt umisténé pod zahlavim obrazku. Graficky systém v MATLABuU, nazvany Handle Gra-
phics, dovoluje vkladat do obrazi ovladaci prvky (tlacitka apod.), a tak vytvéaret aktivni gra-
ficky ovl&dané uZivatel ské rozhrani.

V&echny moduly MATLABU jsou popsany v rozsahlé dokumentaci ve formétu pdf nebo
v hypertextové on-line dokumentaci, ktera uZivatelim usnadiuje orientaci v spektru moznosti
pro uzivani funkci MATLABuU. Oteviena architektura MATLABU inspirovala mnoho firem
k vyvoji a distribuci vlastnich produkta, které bud’ rozSifuji vypocetni prostiedi systému
MATLAB o dalSi knihovny a nastroje, anebo zajist’uji propojeni MATLABU s jinymi specia-
lizovanymi programy. Rodina MATLABuU tak obsahuje kromé vice neZ devadeséti modulu
vyvinutych spolecnosti MathWorks jesté¢ dalSich vice nez tii sta produkta of jinych firem
avelké mnozstvi volné pristupnych akademickych aplikaci na webu.

6.2.2 Z&kladni préace se systémem MATLAB

Hlavni okno MATLABU je na obrézku 6.11. Pod hlavi¢kou hlavniho okna je umisténo
standardni menu, které sestava ze sedmi submenu (MATLAB verze 7.6.0 - R20084).

Submenu File obsahuje piikazy pro standardni préci stzv. m-soubory (m-soubory obsahu-
ji posloupnosti volani funkci MATLABU). Prikaz New/M-file slouzi k vytvoreni préazdného
nového m-souboru. Pomoci prikazu Open otevieme existujici m-soubor. Z dalSich polozek
zminme piikaz Set Path, ktery slouzi k nastaveni cesty do pracovniho adresaie, apolozku
Preferences slouZici k nastaveni uzivatel ského prostiedi MATLABuU.

Submenu Edit obsahuje standardni editacni piikazy jako kopirovani vybraného textu
z okna do schrénky (Copy), vlozZeni obsahu schrénky do okna (Paste), mazani vybraného tex-
tu v okn¢ (Delete) apod.

Dalsi submenu Debug obsahuje prikazy pro krokovani spusténych skripti a nastaveni
tzv. break-pointi (mist, kde se ma spustény program zastavit). Submenu Parallel pak obsahu-
je néstroje pro nastaveni konfiguraci pro paralelni spousténi skriptu.

Déle zminme submenu Desktop, které umoziuje piizpusobit uZivatelské rozhrani. Lze
aktivovat ty ¢ésti uzivatelského prostiedi, které je tieba mit zobrazeny a deaktivovat ¢asti,
které chceme skryt. Lze provadét i dalSi nastaveni uzivatel ského prostiedi. Submenu Windows
obsahuje seznam otevienych pracovnich oken a otevienych m-soubort. A konecné submenu
Help umoZznuje pristup k napoveédé MATLABLU.
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Obrazek 6.11 MATLAB uZivatel ské rozhrani.

Pod fadkem s menu je umisténa nastrojova lista s tlacitky, kterd odpovidaji nej¢astéji po-
uzivanym polozkam menu. Pod nastrojovou ligtou je jiz plocha hlavniho okna MATLABuU
spracovnimi okny. NedulezitéjSi okno je umisténo zcela vpravo a nese nazev Command
Window (ptikazové okno). Do piikazového okna vepisujeme volani funkci MATLABuU.
MATLAB nakazdé volani bezprostiedné reaguje. Tedy pracuje jako interpret.

Podivejme se na obsah prikazového okna na obrézku 6.11. Na prvém tadku nas symbol
>> vyzyvak zadani prikazu do MATLABU. VIoZenim textu:

A = [1.1, 4.3, 5.3; 7.2, 3.4, 2.0]

vytvoiime matici A o dvou fadcich a tiech sloupcich. Prvky matice vepisujeme do lomenych
zévorek po téadcich. Cisla v fédku oddélujeme ¢arkou (piipadné mezerou). Radky matice od
sebe oddélujeme stiednikem. Pokud po zapsani uvedeného textu stiskneme klavesu Enter,
zadana matice se v prikazovém okn¢ vypiSe ve tvaru, na ktery jsme u matic zvykli. Pred vypi-
sem chybi symbol >>, coz indikuje skute¢nost, Ze se jedna o vypis. Chceme-li zabranit tomu,
aby se zadana matice v prikazovém okn¢ vypsala, musime ukongit radek stiednikem.

Druhym piikazem, ktery je zapsany do prikazového okna MATLABU, vytvotime sloup-
covy vektor B:

B = [-7.1; 8.2].

Ve tietim prikazu chceme vypocitat matici C, kterd bude soucinem matice A a vektoru B,
ale zapomnéli jsme matici A transponovat, a proto MATLAB ohlasil chybu, viz obrézek 6.11.
Ve ¢tvrtém prikazu jsme matici A jiZ transponovali (operétor apostrof), takze vypocet probehl
spravné.

Z uvedeného prikladu je vidét, Ze MATLAB provadi maticoveé operace. Nemusime tedy
vzgjemné nésobit jednotlive prvky matic a vektori a souciny sCitat. Sta¢i korektné zapsat ma-
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ticovou operaci a 0 zbytek se postara vypocetni jadro MATLABU, které je pro maticové ope-
race optimalizovano.

Vlevo nahore od prikazového okna na obrézku 6.11 je okno se zdlozkami Workspace
(pracovni prostor), kde jsou informace o proménnych alokovanych v ramci vykonavaného
programu (v naSem pripadé matice A, B a C) a Current directory (souc¢asny adresar), ktery zob-
razuje presnou cestu do adresare a seznam soubort, které se v tomto adresaii nachazeji.

Vlevo dole od piikazového okna je okno se zdloZzkami Command History (historie piika-
z(1) obsahujici ¢asovou posloupnost prikazia, které jsme postupné zadavali do piikazového
okna. Prikazy zobrazené v okné s historii piikazt |ze z tohoto okna piimo spoustét. Lze je
také kopirovat do prikazového okna ¢i vytvareného m-souboru, atd.

6.2.3 Aplikaéni knihovny

PAFLAR

Al gt mid by
kg klv kil
ol nde b ot el

WAL e
wp s

wrdrey b puibheimon
Frfprrrapiird mygterddy

sombnranca TP 13
= Canil predein
LHrale =lorracn

AN Ll i

Tl EPCE

WHITREE S

Rl Timep Tomprina

i il e P

i v Dl e

bt

=) Aplikaéni knihovny pro MATLAB, Simulink

L B T
A, Techuicich podporn

Cpwtard BTRESeE AT AR b ek oBSlE B8 e ETEReER Sarwri @ bkl e taa o o T e s s L

gt programd & prokaieer vhiech @ | ferinh slsrps

4

HATLAES 2 splbined nl ket [Ty |

HAT AW

Farabeis wppsi iy
nbe Corguray |oobes
HATLAA Cegdrde Sl Corrpedery Carors

¥ L]
Hm wi. Foofas
us FTesg Toaiiard

re=peo= Lirkas
okl O enomon T oo
Byrriaids Bt Faslan
Bt Ci Bererr ol Fogsme Togdbes
[ g A
Hadel Baned Calb ol wrs Tonlias

Haprf a gmabyra ndash vyslimd
Careedi & rmier Tookcd

Ty Dy D el el ety T dedma

bapry Leger ool

iohesm Tonod Toldbis

Wl P-geied =g Dol Toolms
darregsca ook

dor e v e Akl g boseiksa
[ TR T P
FE™ vvie= Toohas

Camaresatord fpnes Tookss
A orened Frslem

EF Foodns

Frawid by Draess Tideils

Foew | Prori Tosdma

Fipraa o i ok b

Impga pmanerg ook
[ e 1
Image dogwanon Tookys

B

= pr—— e ¥

Carrarari

Flackebora dnl sysleesd v g §dcdegd (b

ey ipgd bpae

FrRdE b b Ay el Sk rR RO e b
e
=L -mrzs

e bore dimi Pk sl & wi-aaida:
. ol

S Hprms 1

Lo ascd nral

Fersyad - mais w

Lrslip oy

Ten e Tl PR

LT RS ST P S P
Ty Jorirnl Copyegr
T 4 g U Sl

L ]

Fprammirs signibd o ke e .-
5P SFawew Toodas

L P i il T il
Tl P

lernpuinr e Sewer T oodnos

il D B B ol T i et
e

Ervdmmpiided Codar

it MEH, Bl

e 1 Lo

Dol JeniPomimn M (perw Do0- LR

B Gl ilay® FE iged 150 JEJU & If5 &0

] 3 el i b ik m HT1

Obr. 6.12 Aplikacni knihovny pro MATLAB.

Oteviend architektura MATLABuU vedla ke vzniku aplikacnich knihoven funkci, nazyva-
nymi toolboxy, které rozsituji jeho pouziti v prislusnych védnich a technickych oborech (ob-
razek 6.12). Tyto knihovny nabizeji piedzpracované specializované funkce, které je mozno
rozsirovat, modifikovat, anebo jen ¢erpat informace z prehledné dokumentovanych algoritmu.

Oblasti jejich vyuZiti jsou:
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o aplikovand matematika — matematické vypocty, analyza, vizualizace a vyvoj algo-
ritmu;

e automatické fizeni a regulace — model-based design v navrhu fidicich systému, zahr-
nujici simulace, rapid prototyping a automatické generovani kédu pro embedded sys-
temy;

e zpracovani signdu a komunikace — model-based design v navrhu komunika¢nich sys-
témi a systémi pro zpracovani signdlu zahrnujici simulaci, automatické generovani
kodu a verifikaci;

e zpracovani obrazu — sbér obrazovych dat, zpracovani obrazu a videa, analyza, vizuali-
zace avyvoj vlastnich algoritmu;

e méfeni atestovani — propojeni s meficimi kartami a pristroji, analyza dat, vizualizace
anéstroje pro aplikace v oblastech méreni a testovani;

e matematicka biologie — analyza, vizualizace a ssmulace biologickych dat a systéma;

« finan¢ni modelovani a analyza— finan¢ni analyza, modelovani a tvorba aplikaci;

e modelovani fyzikanich soustav — intuitivni tvorba modelu fyzikanich soustav meto-
dou fyzikdniho modelovéani.

6.2.4 M-soubory

Praci v MATLABU zna¢né usnadiuje vytvareni vlastnich programu — skripti. Tato sku-
tecnost dovoluje uzivateli pii FeSeni rozsahlegjSich probléma zapisovat potiebné prikazy do
skripta, které 1ze ulozZit na disk pocitace a pozdgji kdykoliv vyvolat.

UZivatelem vytvorené skripty se ukladaji do soubort s piiponou m a z tohoto divodu jsou
i ¢asto ozna¢ovany jako m-soubory (mHfiles). Jinymi slovy skript je textovy m-soubor obsahu-
jici seznam prikazi MATLABuU, ktery po zavolani v piikazovém radku jednotlivé prikazy
postupné zpracovava. NapiSeme-li pak v piikazovém okné za symbol >> jméno tohoto
mrsouboru (bez piipony .m), MATLAB zatne brét radek po fadku jeho obsah a postupné vy-
konévat v ném uvedené instrukce.

UZivatel skripty vytvaii ve specidnim M-editoru, viz obrazek 6.13. JelikoZ se vSak jedna
0 textové soubory, je mozné je prohlizet nebo i editovat béZnym textovym editorem.
V MATLABU jsou obdobnym zptisobem, tedy pomoci skripta, vytvéieny také veskeré funkce
Ci objektove tridy.

8} Ci\TEMPYMATLAB \soucet.m _ o] x|
Bile Edit Wiew Text Debug Breakpoints WWeb  Window Help

D@ EE| $ERo | dH| 88| ERE DE|suec= x
function [s]=souceti{a,b) =
SOUCET - soucet dwvou cisel

s=soucet{a,b)

a,b ... scitance

s ... vysledek (soucet)
priklad wolani: s=soucet(l0,-2.5)
= a+b; % wypocet wysledku

=
] e

e e I e
I S O

Ready

Obrazek 6.13 Okno M-editoru.

6.2.5 Shrnuti

MATLAB je vykonné interaktivni prostiedi pro védecké a inZenyrské vypocty
avizualizaci dat. MATLAB integruje numerickou anayzu, maticové vypocty, zpracovani
signdli a grafiku do uZivatel sky piijemného prostiedi, ve kterém se problémy afeSeni zapisuji
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stginé jako v matematice bez tradi¢niho programovani. MATLAB je interaktivni systém, je-
hoz zakladnim datovym prvkem je matice, u které se nezadava typ. To umoznuje reSit mnoho
numerickych problémi podstatné rychlegji nez pii pouziti klasickych programovacich jazyki
(Fortran, Basic nebo C). Snad nejocenovangjsi vlastnosti MATLABU je jeho snadna rozsiti-
telnost, ktera umoznuje dopliiovat systém o individudné napsané funkce (m-soubory) i celé
aplikace. K MATLABuU Ize navic poridit celou fadu specificky zamérenych nadstaveb, apli-
ka¢nich knihoven (toolboxii), coZ je kolekce m-soubort, Kterd je uréena pro reSeni konkrét-
nich typt problémi.

6.3 Védecké vypodty svyuZzitim SPSS

Aplikaéni software SPSS (Statistical and Presentational System Software, diive Satisti-
cal Package for Social Scientists) byl pivodné vytvoren pro zpracovani dat z oblasti sociolo-
gického a marketingového vyzkumu. Béhem svého vyvoje se vSak rozrostl na rozsahly apli-
kacni software pouzitelny pro analyzu dat z nejruznéjSich oblasti, vcetné technickych obord,
biologie a dalSich ptirodnich véd. Vzhledem k jednoduchému a intuitivnimu ovladani systé-
mu, které nevyzaduje dlouhé studium, je v nékterych zemich (hlavné zapadni a severni Evro-
py) preferovan pro vyuku zpracovani a analyzy dat pied jinymi podobnymi software v této
oblasti, jako jsou napi. SAS™! system, Statgraphics', Statistica™>, BMDP*** apod.

V SPSS jsou implementovany vSechny bézné pouzivané jednoduché i slozitejsi statistické
analyzy. SPSS do znatné miry uspokoji i narocné uzivatele, kteri potiebuji vyuzivat klasifi-
kacni techniky, regresni modely, zpracovavat data z oblasti analyzy preziti a jiné pokrocilé
analytické nastroje. Dde obsahuje zékladni funkce pro manipulaci s daty a moznost ulozZeni
aexportu vysedku.

Prvni verze aplikac¢niho software SPSS, kterou vyvinuli N. H. Nie a C. H. Hull na Stand-
fordské univerzité, byla uvolnéna na trh jiz v roce 1968. V pocatecni fazi SPSS obsahoval
zakladni statistické nastroje a funkce umoznujici management dat (napt. vybér dle kritérii —
case selection). Manudl k software SPSS [22] vydany v roce 1970 byl oznacen jako jedna
z knih, které ngjvice ovlivnily tehdejSi sociologii.

Postupem vyvoje se SPSS rozrostl o néstroje pro analyzu a statistické testovani dvou
avice proménnych (ANOVA, t-test, korelace), jgich neparametrické varianty, linearni
anelinearni regresi (predikci), clusterovani, shlukovani, diskriminacni analyzu a dalSi funkce.
V navaznosti natento vyvoj jsou roz&ifovany moznosti nastaveni parametra analyz.

V roce 2006 byl graficky uZivatelsky interface piepsan do jazyka Java (verze 16.0)
a SPSS se stal plné kompatibilni s operacnimi systémy Windows, Mac OS X a Unix (Linux).
Aktuani verze SPSS 20.0 byla uvolnéna na trh v listopadu 2011. Dalsi verze je ocekavana
v dubnu 2012.

DiivéjSiho hlavniho distributora PASW (Predictive Analytics SoftWare) nahradila od-
koupenim SPSS Inc. v listopadu 2009 spolecnost IBM, kterd vydéava a distribuuje nové verze
IBM SPSS Statistics pravidelné kazdych dvanact a2 osmnéct mésici.

Nawebovém portalu IBM vénované software IBM SPSS Statistics', ktera je na obrézku
6.14, spolecnost IBM informuje uZivatele komplexné souc¢asné verzi tohoto software. V IBM
SPSS Statistics 20 pokracuje zpristupniovani pokrocilych statistickych metod diky vylepSe-

31 hitp:/www.sas.com/

32 http://www.statl ets.com

138 http://www.statsoft.cz

3% http://www. stati sti cal -sol uti ons-software.com/
13 http:/lwww-01.ibm.com/software/anal ytics/spss/
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nym nastrojam, vystupiam a snadno pouZzitelnym funkcim. Tato verze se zaméiuje na rozsito-

vani analytickych moznosti pomoci:

e zobrazovani v mapach — pridani geografického rozméru do analyz areporti;
e zdokonaleni existujicich procedur;
o dalsi vylepSeni vedouci k vétsi analytické produktivité.
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Obr. 6.14 Webovy portal IBM venovany |IBM SPSS Satistics.

Vyhradnim partnerem spolecnosti IBM pro distribuci softwaru IBM SPSS Statistics (dale
zkraceng SPSS) v Ceské a Slovenské republice a poskytovatelem analytickych, statistickych
adata miningovych sluzeb je spolesnost ACREA CR™, ktera byla zaloZena v roce 1995
anabizi Siroké portfolio feSeni zamérenych na sbér dat, statistické analyzy, data mining, pre-

zentaci avyuziti vysledkau.

13 http:/lwww.acrea.cz/
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6.3.1 Vypocetni prostiedi SPSS

SPSS se spusti ze startovaciho menu pocitace vybérem polozky (Programy > IBM SPSS
Statistic) nebo kliknutim naikonu IBM SPSS Statistics na ploSe obrazovky.

Po spusténi se oteviou dvé okna. Aktivni okno ma ndzev IBM SPSS Statistics 20. Pro-
stiednictvim tohoto okna Ize oteviit dive pouZivané a oteviené soubory (z historie), spustit
tutoridl, pripadné ziskat data z databaze. Pokud neni zvolena zadna z téchto moznosti, pak se
po kliknuti natlacitko OK objevi menu pro vybér dat — Open Data, viz obrézek 6.15.
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Obr. 6.15 Vstupni obrazovka SPSS.
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Celkovy koncept usporadéni voleb a ikon je navrzen podobné jako u konkurenéniho sta-
tistického software Statistica™’ nebo programi M'S Office.

Hlavni okno, ve kterém se uzivatelé nejcastéji pohybuji, je Data Editor, které se pouziva
pro vstup, manipulaci sdaty a vybér analytickych funkci. Toto okno se spousti automaticky
pii startu SPSS.

Déle se v SPSS zavedou zvlastni okna pro zobrazeni vysledkt z pouzitych statistickych
agrafickych néstroji: Output Viewer jako okno vystupt a Syntax Editor pro préci se skripty
(syntaxi). Prepinani mezi okny zabezpecuje tabulator umistény v dolni listé obrazovky.

Okno Output Viewer se aktivuje automaticky vzdy po provedeni statistického nebo gra-
fického zpracovani dat. Vystupy zobrazené v okné Output Viewer |ze kopirovat a prenaset do
jinych programu k dalSimu zpracovani, typicky do MS Excelu.

Okno Syntax Editor Ize aktivovat pouze na z&kladé uZivatelova poZzadavku prostiednic-
tvim menu File.

Jednotliva okna se otevirgji nezavide a jegjich obsah mizeme uloZit v samostatnych sou-
borech svlastni piiponou. Oknu Data Editor je uréena pripona .sav, pro Output Viewer piipo-
na.spv apro Syntax Editor ptipona.sps.

Kazdé z vySe uvedenych oken se sklada z péti ¢asti, viz obrazek 6.16:

o008

» i)
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Obr. 6.16 Horni lista, lista s menu a nastrojova lista v Syntax Editoru. Dole pak stavova lista.

1. Horni lista (Title Bar): klasicka lista operacniho systému Windows. Nézev souboru, se
kterym se prévé pracuje, je umistén vlevo. Vpravo se nachézeji tlacitka minimalizace,
maximalizace a zavieni okna

2. Lista smenu (Menu Bar): Nejdulezitejsi lista obsahujici nabidky pro zpristupnéni vétsiny
funkcionalit systému SPSS. Jednotliva okna v SPSS mgji své menu relevantni k jgjich
ucelu, aviak negjdalezitéjsi nabidky jako Analyze (diive Statistics) a Graphs jsou zacho-
vany ve vSech oknech. Tim je usnadnéno generovani novych vystupt bez nutnosti piepi-
nat mezi okny SPSS.

3. Nastrojova lista (Tool Bar): Obsahuje ikony, které umoziuji rychly a snadny pristup
k ngjpouzivangjsim funkcim. Néstrojova lidta se v jednotlivych oknech SPSS mirng lisi
(stegin¢ jako lista s menu), Nektera okna maji vice nez jednu néstrojovou listu.

4. Vlastni aktivni oblast: V okn¢ Data Editor se zobrazuji vstupni data. V okné Output
Viewer vystupy zanalyz (typicky tabulky a grafy) a v okné Syntax Editor jednotlivé
skripty. Aktivni oblast je ve vSech oknech umisténa pod néstrojovou listou.

5. Stavova lista (Status Bar): Je ve spodni ¢asti kazdého okna a udavé informace o stavu
daného okna. Napt. o prabehu vypoctu, zapnuti filtrd, pozici v syntaxi ).

Jednotlivé funkce v listach 1ze vyvolat kliknutim mysSi, nebo pomoci klavesovych zkra-
tek. Zatimco menu nastroji je pro pirehlednost koncipovano jako rolovaci (drop down) nabid-
ka, funkce v ostatnich ligtéch se spusti jednim kliknutim.

37 http://lwww.statsoft.cz/
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6.3.2 Nacteni dat do SPSSa prace snimi

Pri spousténi SPSS |ze vybrat pfimo z paméti pocitace jiz vytvoieny soubor k jeho ote-
vieni (viz predchozi kapitola) a praci s nim. Pokud tak neuc¢inime ai v okné Open Data klik-
neme natlacitko Cancel, pak se otevie okno Data Editor, které je prazdné. Toto okno vypada
podobné jako prazdny soubor v programu MS Excel.

Na pracovni oblast Data Editoru |ze nahliZzet dvéma zpisoby: Data View a Variable View.
Prepingji se ve spodni ¢asti okna (obrazek 6. 17) nebo poklepanim na nézev proménné
v zahlavi aktivni oblasti Data Editoru.
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Obr. 6.17 Piepinani mezi Data View a Variable View.
Zvolime-li Data View (obrazek 6.18), jsou ve sloupcich jednotlivé parametry (proménné

— variables) a v fadcich jednotliva méreni (pripady — cases). V bunkach jsou zobrazeny hod-
noty proménnych jednotlivych métreni. Tyto hodnoty |ze editovat, kopirovat, piidavat atd.

| D “ Oznaceni ‘ LOKALITA “ Frakce ‘ Frakes_2 H Kiemen netekave_B_PH DoT H Naftalen ‘ PCEs H HCHs ‘
AH
4 4 Com_D 1 d 4 19,108129267 02886 17512728) 319902575 56302209 463290
B 5 Cem_E 1 e 5 18652138331 00075 S7T3EA2T| 164415175 405 71956 74230
B B Cem_F 1 f B 18 BETRIE107 AR 7IB75232|  AB4GEION 1021 2533 3298754
7 8 Lom_A, 2 a 1 16,011081180 (5788 B9AZEE| BPRADEDN) 47 1026R 447390
8 3 Lom_B 2 b 2 22 646783599 00836 1908972 282749500 14 80748 127304
5 10 Lom_C 2 c 3 13753015775 00922 3346996 5309250 17 59614 332891
10 11 Lom_D 2 d 4 18,416582575 03028 40303%| s7ESFTEMD] 2151268 524737

Obr. 6.18 Hlavicka pro Data View.

Pokud chceme pracovat s proménnou, pak je nutné pouzit druhy zpisob Variable View.
Zde je mozné pridavat/odebirat proménné, piejmenovat je, definovat jejich datovy typ, popis-
Ky &. (obrézek 6.19). Jméno proménné musi zatinat pismenem a nesmi obsahovat mezery.

| Name ” Type || Width ” Decimals ” Label || Walues || Iissing ” Calumns || Align ” Measure ” Rale |
4 Frakce String 1 0 Mereni MNone Mone 1a = Center & Norninal N Irput
|3 Frakce 2 hlumetic 11 0 Mereni_rec None MNone 1a = Center &b Maminal N Input
5 KFfemen Numeric 13 12 Kremen MNone MNone 1 = Right & Scale N Input
7 netekave_B_... | Mumeric 11 4 f_netekavePAH  None Mone 1a = Right & Soale N Input
8 DOT hlumetic 11 g oOT None MNone 1a = Right & Seale N Input
9 Naftalen Numeric 11 A Map None MNone 10 = Right & Seale N Input
10 PCBs MNurneric 11 a PCBs Mone Mone i = Right & Soale N Input
11 HCHs= humetic 11 g HCHs= None MNone 1a = Right & Seale N Input

Obr. 6.19 Hlavicka pro Variable View.

Nacteni dalSich datovych soubori se provede stejné jako napt. v programech MS Office
prostrednictvim nabidky (File > Open > Data) nebo pomoci tlacitka Open Data Document
nachazejiciho se pod nabidkou File. Nagitané soubory mohou byt vytvorené v SPSS
(s priponou .sav), nebo musgji byt uloZeny v nékterém z podporovanych formatt (viz obrazek
6.15). V nabidce File jsou uvedeny také moznosti ulozeni, exportu, tisku dat a dalSi souvisgjici
funkce.
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Pro praci sdaty je velmi dileZita nabidka v li&té menu Data. Zde |ze nalézt vSechny vy-
znamne funkce pro manipulaci sdaty (ne s hodnotami!). DuleZita je moznost data validovat
(hledani duplikaci), fadit, restrukturalizovat (transpozice, preskladani, vytvoieni ortogonality)
a vytvéaret vybér z dat dle zvolenych kritérii. Velmi uZite¢na je v SPSS funkce agregace, po-
moci niz |ze seskupit na zéklad¢ zvoleného pravidla (napt. primérovanim) jednotliva meieni
— cases — dle urcité promeénné (napr. dle data— roku, viz obrazek 6.20).
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Obr. 6.20 Funkce agreggate.

Hodnoty v parametrech |ze také , rekddovat” (prevést na jina vyjadieni), prepocitavat na
nové hodnoty (napt. logaritmickou transformaci), vytvéret z dat ¢asové rady g. Tyto funkce
jsou soucésti nabidky v menu Transform.

6.3.3 Analytické moznosti SPSS

SPSS provadi komplexni statistickou analyzu s danymi daty. Analytické néstroje SPSS
|ze pouzit bez nutnosti znét syntaxi SPSS z nabidky Analyze. V SPSS jsou implementovany
jak néstroje pro zakladni popis a charakterizaci dat, tak i pomérné velmi pokrocilé prostiedky
(naprt. vyhledavani vzora v datech).

Zakladni funkce pro piehledové hodnoceni dat jsou: Reports, Descriptive Statistics. Po-
moci téchto funkci ziskame z&kladni popisnou statistiku (minimum, maximum, median
amnoho dalSich).

Tzv. kiFiZzovy dotaz, tj. hodnoceni dat agregovanych jinym parametrem (napt. pramérna
koncentrace v jednotlivych letech), se vytvaii pomoci funkce Custom Tables, kterou vyvol&
me (Tables > Custom Tables), viz obrézek 6.21.

Funkce Compare Means umoziuje parametrické i neparametricke testovani hypotéz pro
jeden, dva ¢i vice parametria (ANOVA). Dale obsahuje funkce pro regresni analyzu. Dostupna
je jak jedno, tak viceparametricka regrese (techniky obecnych a zobecnénych linearnich mo-
deld).

Nabidka Regression obsahuje mj. metody nelinearnino modelovani (probit regrese, ordi-
nalni regrese, védhované odhady parametri a dal§i).

Vzgemny vztah mezi parametry sleduji korela¢ni koeficienty. Néstroje pro parametric-
kou, neparametrickou i parcidni korelaci jsou uvedeny v nabidce Correlation.
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Obr. 6.21 Custom tables — nastaveni agregace dle parametrz ,, projekt” a,, CisloHorizont" .

Ze zbyvgjicich polozek menu jmenujme Analyze, ktera obsahuje pokrocilejSi néstroje pro
analyzu dat a vyhledavani v datech (data mining). Jsou mezi nimi jiz diive zminéné klasifi-
kaeni techniky a analyza preziti, dde modely neuronovych siti, techniky redukce dimenzi
(faktorova analyza, korespondenc¢ni analyza) a multidimenzionalniho Skalovani avykresleni
ROC kiivek™®. Dal&im velmi uZitetnym néstrojem je polozka Forecasting. UmoZiiuje zpra-
covavat ¢asové iady (spektrdni analyza, sezénni dekompozice, (parcidni) autokorelace g.).

U vétSiny z vySe uvedenych funkci 1ze upravovat metodiku vypocétu a ovlivnit velikost
vystupu pomoci zmeény nastaveni parametri piimo v zadavacim menu dané funkce.

6.3.4 Grafickévystupy v SPSS

Vystupy z analyz v SPSS jsou jak tabulky hodnot pocitanych veli¢in, tak jgich grafy,
piipadné jen pouze jgjich hodnoty. Z&kladni grafy v SPSS |ze vytvorit pomoci menu Graphs.
Navic Ize na vystupu nékterych dozit¢jSich funkci z Analyze nastavit zobrazeni graft rele-
vantnich k dané funkci.

Grafické vystupy se v SPSS tvori nej¢astéji uzitim menu Chart Builder nebo pomoci jed-
noduchych pravodct Legacy Dialogs.

V menu Chart Builder si ngjprve zvolime typ grafu, ktery chceme vykredlit. Poté pridéli-
me osam piislusné proménné a mazeme zmenit nékterd nastaveni pred vykreslenim grafu.
Graf se vykredli do okna Output Viewer, kde je mozné poklepanim na oblast grafu jeg déde
upravovat.

Bohuzel editace grafi neni v SPSS dostatecné intuitivni (zna¢né se lisi od systémit Ma-
ple, MATLAB i MS Office) a vyZaduje relativné dlouhou dobu na ,,nau¢eni se* postupi pro
rychlou Upravu grafu do podoby, ktera uZivateli nejlépe vyhovuje.

6.3.5 Vystupy z SPSS: Output viewer

V&echny vystupy z analyz nebo grafické vystupy se v SPSS zobrazuji v samostatném ok-
né Output viewer. Kazdy vysedek vypsany v okné Output viewer je charakterizovan svym
syntaxovym zapisem (log), nazvem pouZzité funkce, oznacenim aktivniho datasetu (zdrojovy
soubor dat pro pouZitou funkci a vysledkem — graf/tabulka).

Aktivni ¢ast okna vystupi (viz kapitola 6.3.1) je podéln¢ rozdélena na dvé oblasti.
V levé, uzsi, se postupné vytvari , strom* vystupi (postupné popisy vystupi), zatimco v pravé
se nachézeji samotné vystupy. Strom vystupt umoZziuje snadnou a rychlou orientaci v historii

138 http://en.wikipedia.org/wiki/ROC_curve
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vypsanych/vykreslenych vystupt. Jednotlivé polozky ve stromové struktuie |ze prejmenovat
dvojim kliknutim na jgich nazev. Také lze jednotlivé ,vétve' stromu mazat a hromadné
oznacovat (pomoci tlacitka Ctrl).

Samotné vystupy Vv pravé ¢asti okna lze pojmenovat (ozna¢eni vice objekti pomoci tla-
Citka Ctrl) a kopirovat do dalSiho software (napt. MS Office). Pokud poklepeme dvakrét na
graf, vyvola se Chart Editor, ve kterém mizeme grafy upravovat. V pripadé, Ze poklepeme
dvakrét na tabulku obsahujici vystup z funkce, zpristupni se Upravalkopirovani jejich hodnot.
Po kliknuti pravym tlatitkem je mozné spustit funkci Pivot Table Case Summaries, potaZmo
Pivot Trays pro Upravu vizualizace tabulky (zptasob vykresleni), viz obrazek 6.22.
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Obr. 6.22 Vystupni tabulka s aktivovanymi menu Pivot Table a Pivoting Trays.

6.3.6 Syntax Editor

Moznost editovat syntaxi funkci v SPSS, atak , naprogramovat vlastni nastaveni funkci,
je jednou ze silnych strdnek SPSS. Okno Syntax Editoru Ize vyvolat ad hoc pomoci nabidky
(File > New > Syntax) nebo pouzitim n¢kterého z néstroju analyzy a/nebo grafickych vystupi.
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Obr. 6.23 VVyvolani syntaxe pomoci tlacitka Paste. Ukazka dvou analytickych nastrojii a grafu
Vv syntaxi.
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Pokud pouzijeme k vypoctu jakoukoliv funkci dostupnou z menu Analyze nebo Graphs,
nenachézi se ve spodni ¢asti kazdého okna nastaveni analyzy/grafu tlacitko Paste. Pomoci ngj
se otevie okno Syntax Editoru a vloZi se do n¢j automaticky syntaxe dané funkce (véetné
piipadnych nastaveni), viz obrazek 6.22.

V pravé ¢ésti okna Syntax Editor jsou zobrazena pouzita vyhrazena slova. Kliknutim na
vyhrazené slovo jsme automaticky navigovani na piislusnou pozici v syntaxi, kde je toto so-
VO pouZité. V levé ¢asti je samotnd syntaxe, kterou |ze editovat a kopirovat. Syntaxi spousti-
me oznacenim mysi a zelenou Sipkou v nastrojoveé listé (nebo pomoci klaves Ctrl +r).

Z obrazku 6.22 je vidét, jak selze k diive probehlym syntaxim (skriptim) vracet, upravo-
vat jejich parametry, piipadné celé prepisovat s novymi proménnymi a adjustovat je na nové
datové soubory. Pomoci vhodné ,, naprogramované’ sady syntaxi rychle a jednoduSe zvléd-
neme Sirokou Skalu rutinnich, ¢asto se opakujicich podobnych uloh. Jednoduchou Upravou
syntaxe dosahneme poZadovaného vystupu rychleji nez pomoci dialogového okna s funkcemi.
Editovatelnost syntaxi otevira zcela nové moznosti analyz, které nejsou z nastaveni funkci
piistupné. Editovanim lze menit jak nastaveni vypoctu, tak poZzadovat nove vystupy. Pripra-
vou syntaxe jsme schopni vytvorit i velmi komplexni aplikace, které nejsou cestou rolovacich
nabidek a pomoci nastaveni funkci pristupné.

6.3.7 Shrnuti

Program SPSS patii mezi komeréné distribuovany statisticky software. Jedna se
o uzivatelsky privétivy a snadno ovladatelny program vyuzivany mj. pro vyuku statistického
zpracovani dat v kurzu Matematické biologie. Nabizené funkce SPSS |ze nastavit kliknutim
mySi a pro b&ézné pouZziti nevyZaduje zvléstni studium programovacich jazyka nebo syntaxe.
SPSS je piizptsoben pro zpracovani malych i velmi objemnych soubora (velikost soubori je
omezena pouze paméti pocitace) zraznych védnich obori pomoci parametrické
a neparametricke statistiky a Siroké palety modelovacich technik, véetné zakladniho postupu
pro data mining. Mezi jeho piednosti patii kombinovany nahled na data Variable View/Data
View, moznosti Siroké Upravy vstupnich dat (napi. agregace na zakladé podminek/parametri),
uloZeni historie pouzitych funkci i sjejich nastavenim v néstroji Recall Recently Used Dia-
logs.

Samostatnou kapitolou je rozsiteni o okno Syntax Editor, pomoci kterého |ze zjednodusit
rutinni Ukoly, zptistupnit funkcionality v béZném menu nedostupné a vytvaret komplexni Ulo-
hy.

Mezi slabé stranky SPSS patii prace s grafy, ktera je znacné neintuitivni a vyZaduje delSi
¢as pro osvojeni nabizenych grafickych funkci. Navic nekteré (v jinych software béZné) Gpra-
vy ngjsou dostupné. Implementace analyzy ¢asovych tad je pro béznou statistickou analyzu
sice dostacujici, ale neumoziuje jgjich detailni zpracovani. Metody z vicedimensionalni ana-
lyzy a hodnoceni vztahi chybi Gplng.
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7 Paralelni vypocty

7.1 Uvod

Ve védeckych vypoctech se setkavame sagoritmy a numerickymi metodami, které
obecn¢ vykonavaji velké mnozstvi aritmetickych operaci. Jsou vypocetné velmi néroéné, je-
jich béh, i na nggmoderngjSich pocitacich, trva velmi dlouhou dobu. Proto je snaha takové
védecke vypocty urychlit tim, Ze se namisto béhu Ulohy na jednom procesoru Uloha rozlozi do
nékolika béht na vice procesorech. Takovy pirechod vSak neni jednoduchy a obvykle vyZadu-
je upravu algoritmu pro zpracovani ulohy. Tento proces nazyvame paralelizaci.

Pro paralelizaci Uloh byla vyvinuta cela fada postupt a doprovodnych ICT nastroji, jako
je napt. multithreading. K b&zné pouzivanym nastrojam pro zgjisténi komunikace mezi dil¢i-
mi Ulohami slouZi napiiklad procedury z knihovny PVM [26] §. V této kapitole ukaZzeme
paraelizaci v aplikacnim software MapleaMATLAB.

7.2 Paralelni vypocty v Maple

Maple 15 automaticky uréuje pocet procesori, které budou pii vypoctu nasazeny.
K nastaveni tohoto poctu procesori je vyuzita systémova proménnd numcpus, kde se uklada
pocet procesori, ktery je v Maple automaticky optimalizovan. Pri zahgjeni vypoctu pujde
0 skutecny pocet procesoru, kterymi pocita¢ disponuje. Procesory s vysokym poctem Intel
technologii se povazuji zajeden procesor nafyzickém jadru pocitace.

Maple 15 nabizi automatickou paralelizaci Uloh, ktera ptindsi vyrazné zrychleni. Vyuziva
plny vykon procesoru pocitace tak, Ze automaticky detekuje moznost vyuZziti vSech dostup-
nych procesorovych jader k provedeni mnoha vypocéta souc¢asné. Neni k tomu tieba Zadného
specianiho programovani, ani zména jakéhokoli nastaveni jeho parametria nebo dokonce zna-
lost, kolika jadry pocita¢ disponuje. V Maple 15 maze byt provedeno souc¢asné mnoho zé-
kladnich operaci s vyuzitim knihovny (baliku) CodeTools, kterd obsahuje subknihovny a pti-
kazy, které poméhaji zkvalitnit U¢innost a vlastnosti kédu Maple 15. Vysledky jsou pak
k dispozici mnohem rychlgji aje mozné reSit rozsahlé ulohy.

Priklad 7.1: UkaZme, jak s vyuZitim knihovny CodeTools |ze zlepsit Gcinnost a kvalitu kodu
Maple 15, napi. pro operaci hasobeni polynomi.

Pomoci piikazii seq a randpoly vygenerujme polynomy f(x) a g(x), oba stupng 10°. Vyu-
Zijme piikazu Usage z knihovny CodeTools, abychom zméfili ¢as a vyuZiti paméti pocitace
pii provéadéni operaci s polynomy. Ngjprve vypociteime jgjich soucin p(x) = f(x) - g(x) pomoci
piikazu expand:

f,g := seq(randpoly(x,degree=10"4,dense),i=1..2):

p := CodeTools[Usage](expand(f*g)): # Vypocet soucinu polynomu
ktery davysedek:

memory used=0.96MiB, alloc change=0.94MiB, cpu time=156.00ms, real

time=149_00ms

Jestlize stegjny vypocet provedeme v Maple 14 (tedy v piedchozi verzi Maple) dostaneme
vysledek:
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memory used=1.26MiB, alloc change=1.37MiB, cpu time=2.79s, real
time=1.83s

Proved’me v Maple 15 roznasobeni vyrazu (5 - x - 3 - y) %%

p = CodeTools[Usage](expand((5*x-3*y)”~10000)):
ktery da vysledek:

memory used=33.42MiB, alloc change=33.62MiB, cpu time=515.00ms, real
time=528_00ms

opét pomoci piikazu expand:

Opgét pro srovnani konfrontujme tento vysledek s vystupy v Maple 14, kde dostaneme:

memory used=137.81MiB, alloc change=59.68MiB, cpu time=3.51ls, real
time=3.71s

Z tohoto srovnani vidime, Ze Maple 15 je mnohem efektivnejSi nez Maple 14.

Rada vypocti v Maple zahrnuje zpracovani polynomi, véetné mnoha zabudovanych eSi-
¢u aintegracnich agoritmi. Tyto algoritmy se také automaticky paralelizuji. Pozitivem téchto
zmen je piredevsSim kratSi vypocetni doba.

Dalsi moznosti pro aktivaci automatického paralelismu v Maple 15 je oblast numerické
linearni algebry (balik Linear Algebra). Soucéasti Maple 15 je ngjnovéjsi verze knihovny Intel
Math Kernel Library™® (MKL). Maple ji automaticky nastavi, aby vyuZil vdech dostupnych
vypocetnich jader procesoru pocitace, na kterém pracuje. Vysledkem toho je skutecnost, Ze
mnoho vypocta v numerické linearni algebie (tj. v prikazech baliku Linear Algebra) mize
probihat automaticky souc¢asn¢, pokud pocita¢ disponuje vice jadry.

Maple 15 tak umoZznuje spustit vice vypocetnich procesi piimo z uZivatel ské trovné bez
nutnosti jakékoliv predchoziho nastaveni a spravy. Vicenasobna , back-end” jadra sdilgji stej-
né uZivatelské rozhrani, ale kazdé jadro je zcela nezavidé a bezpecné. Tento rezim paradis-
mu nabizi ochranu sdileni dat.

V soucasnosti s bézné uzivanymi ¢tyrjadrovymi stroji a stéle vice popularnimi osmi az
dvanactijadrovymi stroji nova lokdni gridova funkénost umoziuje paralelni programovani,
atim ziskani okamzitého zrychleni vypoctu, at’ chceme nebo nechceme, v rozsahu presahuji-
cim lokalni pocitac.

Rozhrani pro programovéni aplikaci (Application programming interface - API) je
v Maple stginé, jako se pouziva pro rozsahlé gridove pocitani v clusteru nebo superpoditaci.
To umoznuje snadné prototypovani a testovani distribuovaného koédu na daném pocitai
a nasledného nasazeni stejného kodu do velké gridove sité.

V Maple 15 byla integrovana podpora lok@nich vypoctt na gridu s vyuZitim maximalni-
ho mozného vykonu pocitace s bezpecnym rozdélenim a sdilenim informaci o jednotlivych
vypocetnich vidknech.

Maple je jediny technicky pocitacovy systém, ktery umozZiuje vyuZit vicevlaknového
programovani. Jeho programovaci jazyk nabizi piimy pristup na spousténi a ovladani vlidken
amoznost pozastaveni vypoctu u nékterého vidkna na dany ¢as. Kromé toho, Maple nabizi
tzv. Task Programming Model, ktery zjednoduSuje spréavu viaken a je podrobné popsan
v ndpoveédé. Psani paralelnich algoritmi pomoci Task Programming Model sniZuje a odstra-
nuje mnohé obtiZe spojené se standardnim vliaknovym programovanim. Touto paralelizaci je
mozné vyrazné zredukovat ¢as potiebny k vypocétu uloh. VIdknovy vykon je evidentné lepsi
v Maple 15, ktery ma dulezité doplnky v APl a ktery umoZnuje psét paralelni programy efek-
tivngji s vyuzitim vSech jader v pocitaci.

139 http://software.intel .com/en-ug/articles/intel -math-kernel -library-documentation/
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Maple 15 miZe snadno nastavit viceprocesorové vypoéty na lokdnim pocitaci s vyuzitim
knihovny Grid. Aplika¢ni knihovna Grid Computing Toolbox rozsifuje tuto moznost vykona
vat paraelni vypocty v gridu nebo na clusteru. Tyto dvé knihovny jsou plné kompatibilni.
Algoritmus tak muze byt vytvoren a pln¢ testovan nalokanim pocitaci a pak nasazen v plném
clusteru, a to bez zmeny algoritmu. Pro Maple 15 aplikacni knihovna Grid Computing Tool-
box je zjednoduSena, takZe je snadné vytvaret atestovat paralelné distribuované aplikace.
Mezi nové funkce knihovny patii zjednodusené nastaveni lokaniho gridu, pruzné predavani
parametra arozsirené API.

Je mozné vyuZivat vypocty piimo na grafickém jadru Maple 15 pomoci technologie CU-
DA atim vyrazné zkrétit vypocetni ¢as.

7.2.1 Grid knihovna

Nova knihovna (balik) Grid v Maple 15 obsahuje fadu programovacich modult (néstroji)
a prikaza pro paralelni vypocty. Podporuje piedevsim paraelni vypocty na vice procesorech
(déle uzlech).

To zvyhodnuje vicgédrovou a viceprocesorovou pocitacovou architekturu. Knihovna
Grid rozSituje tuto moznost také na distribuované paralelni vypoéty na uzlech clusteru nebo
na gridu, kde s vyuZzitim knihovny Grid Computing Toolbox je mozno Skalovat algoritmy pro
béh na externich strojich s vyuZitim stejného kodu.

Knihovny Grid a Grid Computing Toolbox obsahuji prikazy: Barrier, Interrupt,
Launch, Map, MyNode, NumNodes, Receive, Send, Seq, Server, Setup a Status.
PouZivaji spolecné rozhrani pro vSechny reZzimy paraelnich vypocétia. To umoziuje snadno
vytvéret prototypy algoritmi v jednom reZzimu a pouzivat je v jiném. Z vySe uvedenych piika-
zi téchto knihoven popiSeme jen ty nejduleZitéjsi.

Pikaz setup umoznuje zvolit rezim provozu pro paralelni vypocty. Musi byt proveden
pied interaktivnim dotazovanim na stav gridu nebo spustén v paralelni Uloze v gridu. Vyvol&
ni piikazu Setup zpasobi, Ze je inicializovan uréity rezim vypoctu. V dané vypocetni relaci
|ze zvolit pouze jeden rezim:

e "local" - rezim poskytujici podporu paralelnich vypocta ve vice uzlech (procesorech)

na jednom pocitaci. Jde o vychozi nastaveni knihovny Grid a je k dispozici jako sou-
¢ast instalace Maple 15;

e "hpc" - rezim poskytujici podporu paraelnich vypocta v distribuovanych uzlech v he-
terogenni siti gridu. Planovani a fizeni vypoctu je monitorovano ,,daemon® procesy
spustenymi v kazdém uzlu v gridu. Tento reZzim muze byt aktivovén pouze v pripade,
Ze byla nainstalovana knihovna Grid Computing Toolbox;

e "mpi" - rezim poskytujici podporu paralelnich vypocta v uzlech clustru pomoci stan-
dardnich protokoli MPI (Message Passing Interface)**. Planovani dloh a spoudtsni
davek je fizeno operacnim systémem. Tento rezim muze byt aktivovan pouze v piipa-
d¢, Ze byla nainstalovana knihovna Grid Computing Toolbox.

Pt volbe rezimu *hpc™ nebo "mpi*, piikaz Setup musi byt vyvolan pied pouzitim jaké-
hokoliv jiného prikazu knihovny Grid. Jinak bude inicializovan reZzim *local'. To zpasobi,
Ze se dal§i rezimy stanou nedostupnymi. Interaktivni zgpisnik Maplel5 poskytuje speciani
grafické rozhrani pro konfiguraci ""hpc'* rezimu v gridu a zah§jeni préce.

Prikaz NumNodes vraci celkovy pocet N uzli, ve kterych se provéadeji paralelni vypocty.
Pro dany paraelni vypocet bude mit kazdy uzel ¢islo identifikdtoru mezi 0 a N—1 po celou
dobu trvani tohoto vypoétu. To je nezbytné neopomenout pii programovani. Toto ¢islo vraci

190 hitp://cs.wikipedia.org/wiki/Message Passing_|nterface
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piikaz MyNode (tj. hodnotu mezi 0 a N—1). Piikaz Recieve identifikuje uzel, ze kterého pri-
chazi zprava (vysedek).

Prikazem Launch se spusti paralelné vypocet (Uloha), ktery uréuje prvni parametr piika-
Zu. MiZe to byt bud’ textovy retézec obsahujici prikaz Maple nebo ndzev samostatné procedu-
ry v Maple. Samostatnou procedurou chdpejme proceduru, kterd se neodkazuje na zadné jiné
procedury nebo data, ktera nejsou v paméti vzdaleného uzlu. Je-li parametr uveden jako pro-
cedura, dal§i argumenty v piikazu Launch budou mit vyznam jako argumenty této procedury.
Ukazeme to v nasledujicim prikladu, kde porovname dobu vypocti s paralelizaci a bez ni.

Priklad 7.2: Pro pocita¢, ktery ma ¢ty procesory (uzly) vytvoime v Maple 15 program, kte-
ry vygeneruje &tyii néhodna cela kladnacislaz intervalu <1; 10%°> advé procedury  prime-
Checker a primeCheckerParalel, které svyuzitim procedury primetest zjisti pomoci pii-
kazu isprime, zdatato ¢islajsou prvocisly, a provedou jgjich rozklad na prvocinitele pomoci
piikazu ifactor. Procedura primeChecker provede vypocet bez paraelizace, zatimco pro-
cedura primeCheckerParalel provede vypocet s paraleizaci ve trech uzlech. Souc¢asné ur-
¢imei dobu vypocétu obou procedur.

ReZeni: Ngjprve vytvorime booleovskou proceduru primetest, jeiZ odezvou je hodnota
true nebo false podle toho, zda ¢ido v jgim parametru je nebo neni prvocislem:

primetest := proc(gqql) isprime(gqql) end:

Déle vytvorime proceduru primeChecker, kterd provede postupné rozklad ¢isel v poli
userData na soucin prvocinitelt pomoci piikazu ifactor a zkontroluje ptikazem isprime,
zdajde o prvociglo. Vysledek ulozi do pole rsit s vypisem:

primeCheckerParalel := proc()

local i,rsit;

global userData,primetest;
# Rozklad na prvocinitele a test na prvocislo pro ¢islo v userData[l]
# a ulozZeni do pole rslt
rslt:=[ifactor(userData[1]),primetest(userData[1])]:
# Rozklad na prvocinitele a test na prvocislo pro ¢islo v userData[i]
# a uloZeni do pole rslt

for i from 2 to nops(userData) do;

rslt:=rslt,[ifactor(userData[i]),primetest(userData[i])];

end do;

return [rsit];
end proc:

Déale vytvorime proceduru primeCheckerParalel, kterd paraleiné ve tiech uzlech
svyuzitim knihovny Grid provede rozklad ¢isel v poli userData na soucin prvocinitela po-
moci piikazu ifactor azkontroluje ptikazem isprime, zda jde o prvocido. Vysledek ulozi
do pole rsit svypisem:

primeCheckerParalel := proc()
uses Grid;
local nn,thisNode,i,myvVal,rsit,rply,bl;
global userData,primetest;
# Urceni poctu procesorua (uzlt) v pocitaci
nn:=NumNodes();
# Urceni uzlu MyNode, kde bude probihat rizeni vypoctu
thisNode:=MyNode();# v thisNode je ulozeno c¢islo uzlu
# UloZeni c¢isla z pole userData
myVal := userData[thisNode+1];
bl:=primetest(myVval);
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rslt:=[ifactor(myval),bl];
iT thisNode <> 0 then
Send(0, rslt);
else
rply = rslt;
for i from 1 to (nn-1) do
rslt:=Receive(i);
rply = rply, rsilt;
end do;
return [rply];
end if;
end proc:

Nyni vygenerujeme étyti ndhodné cela kladna gislaz intervalu <1; 10>
userData := [seq((rand(1l .. 107M60))Q, 1 =1 .. 4]

[857346995562163856603637891896174265010416072540308351733268,
848269251169826988077865805653744139528021154168315739647689,
757558408142772053104475165091510388776825743572490858544557 ,
192174539036860295729913604334972951487056378886743204190677]

Vyvoladme proceduru primeChecker a zméiime dobu jegiho vypoctu:

times:=time[real]():
result:=primeChecker();
printfF('time=%f s.\n", time[real]()-times);

[[[(2)? (44378928019882801) (33627364201) (366259600721741) (8774273)
(44691696769), false],

[(11) (1543) (15935633527867) (237939531553) (6005924634994543141153)
(94559) (23209), false],

[(2711071256918207909203) (279431389422025557139243184714527729919),
false],

[(859845439) (273653551139712871167930281931581388419) (94597)
(8633701), false]]

time=25.986000 s

Vyvolame proceduru primeCheckerParalel arovnéz zmeiime dobu jeiho vypoctu:

times := time[real]();

result:=Grid:-
Launch(primeCheckerParalel ,numnodes=4, imports=["primetest”, "userData™]);
printf(C'time=%f s\n", time[real]()-times)

[[[(2)? (44378928019882801) (33627364201) (366259600721741) (8774273)
(44691696769), false],

[(11) (1543) (15935633527867) (237939531553) (6005924634994543141153)
(94559) (23209), false],

[(2711071256918207909203) (279431389422025557139243184714527729919),
false],
[(859845439) (273653551139712871167930281931581388419) (94597)

(8633701), false]]
time= 11.879000 s

Vidime, Ze vyuzitim knihovny Grid a paralelnim vypoétem ve trech uzlech snizime vy-
pocetni dobu aplikace o vice nez polovinu.

7.2.2 Aplikaéni knihovna: Grid Computing Toolbox

Aplikaéni knihovna Grid Computing Toolbox pro provadéni paralelnich vypocta v Maple
vyuziva stejné prikazy jako knihovna Grid. To umoziuje distribuci vypocta jak na pocitai
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svice procesory, tak v siti pracovnich stanic a superpocitact. Obsahuje i Persona Grid Ser-
ver*, ktery umoZiiuje simulovat a testovat paralelni aplikace na pocitati s vice procesory
pred jgich spusténim na skutecné gridoveé siti.

Aplikacni knihovna Grid Computing Toolbox ma nasledujici vlastnosti:

e samostatné spousténi gridu v lokanich sitich se snadno pouzitelnym interaktivnim
rozhranim pro spusténi paralelnich uloh;

. integraci se systémy planovani tloh, jako je systém davkového spousténi Gloh PBS'?
(Portable Batch System);

e vysokou Uroven paralelizace operaci, napriklad piikazy map aseq, stejné jako obecny,
»parael divide-and-conquer” algoritmus;

o automatickou detekci deadlocku a zotaveni.

Pred instalaci knihovny Grid Computing Toolbox je nutno mit zabudovan Maple 15. Po
instalaci knihovny se zobrazi na pracovni ploSe ikona GridComputing ve Windows, odkud ji
|ze spustit kliknutim.

Nejprve je viak nutné nainstalovat server a sit’. Pro "mpi* reZzim je nutna implementace
knihovny MPI pro piedavani zprav. Vice informaci o téchto knihovnach Ize nalézt na
webu’*. Aktudni MPI implementace v Grid Computing Toolbox podporuje Microsoft®
High-Performance Computing (HPC).

Grid Computing Toolbox vyuZiva dalsi prikazy z Grid knihovny pro distribuované para-
lelni vypocty v Maple, jako je napt. piikaz Server, ktery spousti/zastavuje cinnost gridového
serveru pomoci prikazi StartGrid aStopGrid.

Spusténi Grid Computing Toolbox

Voo

Je-li tieba zac¢it efektivné reSit danou Ulohu, je vhodné spustit lokalni server na pocitaci
avyvinout a otestovat paralelni aplikaci jest¢ pred jgim spusténim na skutecném gridu.
V Maple zapisniku Personal Grid Server spustime lok@ni server. Timto zpisobem je mozné
simulovat grid s libovolnym poctem uzlt (procesori) v daném lokanim pocitaci.

Aby bylo mozné nastavit grid pro provoz na clusteru v ""hpc' rezimu, musi se nastartovat
gridovy server na kazdém pocitaci, kde se chce spustit paralelni vypocet. Jakmile je server
nastartovan, miZze kdokoli pristupem k serveram, spustit libovolny pocet paralelnich tloh az
do vypnuti serveri. V reZzimech "mpi* a*local' rezimy, zadny externi Grid Server proces se
nemusi startovat.

Nyni mozno spustit paralelni dlohy, ale musi se ngjprve vybrat zpisob zpracovani pomo-
ci prikazu Grid[Setup] a to bud "mpi" nebo "hpc" rezimem pak provést prikaz
Grid[Launch](). Tim se otevie tento interaktivni zapisnik, ktery umozni snadné spousténi
uloh.

Existuje cela fada jinych zpuasoba, jak spustit paralelni Ulohy v Maple. MuZe se pouzit
piikaz Grid[Launch] ptikaz s uvedenim poc¢tu uzlt a odkazem na kéd, ktery se chce spustit,
jak je to v Prikladu 7.2 nebo se mizZe pouZit prikazovy radek pro spusténi paralelni déavkové
ulohy.

141

http://www.mapl esoft.com/support/hel p/M apl e/view.aspx ?path=Gri d%2Fwks%2FPersonal GridServ

er
12 http://en.wikipedia.org/wiki/Portable_Batch_System
%3 http:/lwww.mces.anl .gov/research/projects/mpi/
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7.3 Paralelni vypocty v MATLABuU

Vypocetni jadro MATLABU je implementovano s vyuZitim zakladnich matematickych
knihoven s podporou vice jader. K vyuZiti této vlastnosti staci zakladni software MATLAB.
Z&dné dodatecna aplikaini knihovna (toolbox) ani psani paralelnich algoritmi neni potieba.
Neni ani nutné nijak upravovat starSi programy. Zrychleni se projevi automaticky. Pro para
lelni vypocty je mozné vyuzit aplikacni knihovnu Parallel Computing Toolbox, kterd umoz-
nuje béh az dvanacti paralelnich procesi na jednom pocitaci (nikoliv v siti poc¢itact). Spolec-
né vyuZiti néstroju Parallel Computing Toolbox a MATLAB Distributed Computing Server
piinasi moznost béhu paralelnich procesi nejen na jednom pocitaci s vice procesory, ale také
v siti pogitadt. Ulohy vytvorené v ramci Parallel Computing Toolbox jsou beze zmény pre-
nosneé do prostiredi MATLAB Distributed Computing Server. Tedy samotny Parallel Compu-
ting Toolbox |ze pouZzit také pro otestovani spravného nastaveni paralelizace ulohy pied final-
nim spusténim na vypocetnim clusteru.

7.3.1 Aplikaéni knihovna: Parallel Computing Toolbox

Aplikacni knihovna Parallel Computing Toolbox je néstavbha MATLABU, ktera umoziuje
rozlozit zatéz pri zpracovani vypocetné a datové ndrocnych problémi mezi vice procesory.
Jedna se o nastavbu, ktera rozsituje jazyk MATLAB o konstrukce, jako jsou paralelni cykly,
distribuovana pole, paralelni numerické algoritmy, funkce na posilani zprav a dalsi, které
umozni uzivatelam plné vyuzit paralelismus v uzivatel ovych aplikacich.

Pro vyvoj aplikaci uréenych ke zpracovéni , velkych* dat knihovna Parallel Computing
Toolbox poskytuje distribuovana pole a paralelni funkce s nimi. Tato sada nastroja nabizi vice
nez sto padesat paralelnich funkci pro préci s distribuovanymi poli. PouZiti distribuovanych
poli a funkci uleh¢uje konverzi sériové aplikace na paralelni zegména proto, Ze tyto funkce
iesi dozitou komunikaci a koordinaci mezi riznymi segmenty dané aplikace. Takto |ze sério-
vy program konvertovat na paralelni pouze pouzitim n¢kolika anotaci.

Po instalaci Parallel Computing Toolbox staci pigjit do paralelniho rezimu piikazem
pmode start aje mozné z&it vyvijet paralelni algoritmy. Okno Parallel Command Win-
dow umoziuje snadno sledovat priabéh vypoctu vech paralelnich procesi souc¢asné. Pro vétsi
kontrolu uzivatelskych aplikaci funkci z knihovny Parallel Computing Toolbox poskytuje
MATLAB pristup k proceduram pro posilani zprav zalozenych na standartu MPI.

Knihovna Parallel Computing Toolbox rozSituje interaktivni prostiedi MATLABuU.
Umoznuje pouZivat své vlastni prostiedi pro vyvoj a prototypovani paralelnich aplikaci. Pri-
kaz matlabpool nastavuje paralelni prostredi v MATLABU (paraleni piikazovy fadek), ve
kterém |ze napt. prikazem parfor spoustét interaktivné paralelni cykly, provadét paralelni
zpracovani dat, ve kterém je mozné pouzivat distribuovana pole a funkce pro manipulace
snimi. Piikazy spudténé v paralelnim piikazovém radku jsou vykonavany soucasné ve vSech
zpracovavanych procesech. Jgjich vysledky jsou dostupné okamZité. To umoziuje |épe sledo-
vat chovani aplikace v kazdém kroku prostiednictvim viceprocesorového systému. Prikazy
mohou byt seskupeny do procedury a poté volany v reZzimu off-line. Knihovna poskytuje
I nastroje na profilovani, které umozni optimalizovat vykon paralelni aplikace.

7.3.2 MATLAB Distributed Computing Server

Knihovna Parallel Computing Toolbox poskytuje moznost spustit paralelné az ¢étyfi lo-
kalni zpracovatel ské procesy, a souc¢asné poskytuje uZivateli nastroje k prototypovani a testo-
vani paralelnich aplikaci. PIného vykonu vSak |ze dosdhnout ve spojeni s MATLAB Distribu-
ted Computing Server, ktery umoznuje uZivatelim MATLABuU spoustét aplikace v clusteru.
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Poté, kdyz je aplikace otestovana na lokalnim pogitaci, mize byt nahrana na MATLAB Dis-
tributed Computing Server a s jeho pomoci mize byt vyuzit plny vypocetni vykon clusteru.

Tento server obsahuje zékladni planovat tuloh MathWorks job manager a primo podporu-
je platformy LSF**, Microsoft Windows Compute Cluster Server'®®, PBS Pro a TORQUE
planovace'®®. Lze v&ak pouZit i jinych planovat, které mohou byt do tohoto prostiedi inte-
grovany pomoci obecného rozhrani stimto serverem dodavanym.

7.3.3 Zpusoby paralelniho programovani v MATLABuU

Davkové ulohy

Parallel Computing Toolbox vytvéii prostiedi pro spousténi a zpracovani Uloh (davek)
v MATLABU v reZzimu off-line. Spusténi dloh v tomto reZzimu se provadi pomoci funkce
batch, ktera také zajisti mechanizmus pro presnost dat mezi klientem a zpracovatel skymi
procesy. Tato funkce hraje dvé role, jednak poskytovatele mechanizmu pro béh paralelni apli-
kace, jednak soucasné spousti sériové programy na jednotlivych zpracovatelskych proceso-
rech.

Parallel Computing Toolbox také vytvari ulohy jako objekty, které maji obecny mechani-
zmus pro spousténi paralelnich aplikaci stejny, jako je pro spousténi sériovych programui
v davkovém rezimu.

Distribuované pole

Distribuovana pole jsou specidlni pole, kterd ukladaji data do segmentt, se kterymi pra-
cuji zpracovatel ské procesy podilgjici se spolecné na paraelnich vypoctech. K témto struktu-
ram jsou k dispozici operace, jako jsou transformace a dekompozice a jing, jako by to byla
obycejnapole.

Distribuovana pole ukladgji data do vice segmenti, coZ dovoluje zpracovavat mnohem
V&S mnozstvi dat neZ v jeding , client session“’. Vytvéret distribuovana pole Ize riznymi
zpusoby, a to pifimo pouZzitim konstruktora jako rand, ones, zeros spojovanim variant-
nich poli (pole se stefnym jménem, obsahujici razné data na kazdém segmentu); distribuci
replikovanych poli (pole se stejnym jménem a daty na kazdém segmentu). Navic jsou k dis-
pozici funkce, pomoci kterych miaZeme kontrolovat, jak budou data distribuovéna.

Paralelni mod (p-mode)

p-mode umoziuje interaktivni praci s paralelnimi Glohami (job) béZicimi paralelné na vi-
ce pocitagich. Prikazy psané do paralelniho piikazového fadku jsou vykonévany paraelné na
v&ech strojich. K synchronizaci dochazi vzdy po vykonani prikazu.

7.3.4 Ukéazky paralelnich uloh

Paralelizovat aplikaci |1ze rozdélenim problému na nezavisé Ulohy aty pak zpracovavat
souc¢asné. K tomu slouzi paralelni cykly pafor, které davaji uzivateli moznost rozdélit a dis-
tribuovat tyto Ulohy do vice soubézné je zpracovavajicich procesi. To |ze ovSsem realizovat za
piedpokladu, Ze dané dlohy jsou na sobé nezavidé. Paraelni cykly zgjist'uji presun dat mezi
fidici ,session” a zpracovavajicimi procesy, a zaroven automaticky detekuji pritomnost vol-

1% http:/lwww.platform.com/workl oad-management/high-performance-computing

5 http://www.mi crosoft.com/cze/windowsserver2003/ccs/

148 http://www.open-mpi.org/fag/ 2category=tm

T "MATLABoOvska session”, odkud je spusténa aplikace. Vyuziva DCT k tvorbé tkolu (job)
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nych procesi pro zpracovéani. V pripadé nedostatku procesi se prostredi vraci do norméniho
seriového zpracovani. Paralelni Ulohy lze explicitné pouzit jako MATLAB funkce nebo
MATLAB skripty. Ty pak |ze spoustét interaktivné nebo jako davky.

Interaktivni spusténi paralelniho cyklu

Paralelni cyklus pafor umoznuje distribuovat nezavislé ukoly do vice procesi. Syntaxe
je velmi podobna klasickému prikazu for pro cyklus. Jedinymi poZadavky na pouZziti prikazu
parfor jsou podminky, Ze Z&dnd iterace neni zavisa najiné a Ze pii zpracovani cyklu nepro-
bihd komunikace mezi procesy.

Tato konstrukce je dostupna po pouziti piikazu matlabpool. Hlavni vlastnosti prikazu
matlabpool je umoznéni interakce paraelniho prikazového okna se zpracovatelskymi pro-
cesy. To ma za nadsledek moznost spojeni sériového a paralelniho kédu, aniz by se musela
spoustét davka na clusteru. Prikaz parfor zjisti pritomnost zpracovatel skych procesi pomoci
piikazu matlabpool aprovede prenos dat a vypocty.

Priklad 7.3: Ngjprve navrhnéme kod, ktery pomoci klasického cyklu spogita hodnoty funkce
sin(x) avykredli sinusoidu. Totéz pak proved’'me pomoci paralelniho cyklu.

ReZeni: V MATLABU se klasicky cyklus pro vypocet hodnot funkce sin(x) a jeji vykreseni
provedou takto:
for i=1:1024
A1) = sin(i*2*pi/1024);
end
plot(A)

Interaktivni spusténi paralelniho fadku se vyvolé piikazem matlabpool, ktery aktivuje
worker, ktery |ze chdpat jako ,MATLABovskou session” vykonavajici jednotlivé dlohy
(task™®). Na nich pak systém miiZe spoustst paralelni cyklus. Pritom piikaz matlabpool Ize
spustit jak nalok@nim pocitaci, tak i pripadné na vzdaeném vypocetnim clusteru, ato takto:

>> matlabpool open

Pak 1ze modifikovat pavodni kod tak, aby byl pouzit paralelni cyklus parfor:
parfor 1=1:1024
A(1) = sin(i*2*pi/1024);
end
plot(A)
Jedinym rozdilem je to, Ze se namisto kli¢ového slova for pouZije jeho paralelni ekviva
lent parfor.

ProtoZe je vypocet dil¢ich iteraci provadén na jednotlivych workerech, musi byt kazda
iterace zcela nezavida na ostatnich iteracich. Napiiklad worker, ktery pocita hodnotu pro
proménnou A(100), muze byt jiny, nez ten ktery pocita hodnotu pro proménnou A(500). Navic
¢iselné hodnoty v zavorce ani negarantuji poradi, ve kterém se budou jednotlive vypocty pro-
védét. Napt. promeénna A(900) tak miZe byt vypoctena diive nez proménna A(400). Jediné
misto, kde jsou vSechny sloZzky pole A pristupné je klient, kterému jsou z jednotlivych wor-
kert po ukonc¢eni vypoctu cyklu tyto hodnoty predany.

Nakonec je potieba uzavtit matlabpool auvolnit alokované workery piikazem:

148 Uloha, ktera je rozdglena najednotlivé tkoly.
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>> matlabpool close

Cyklus parfor distribuuje vypocet do vice procesi rozdélenim iteraci mezi rizné proce-
sory. Distribuce vypoctu se provadi dynamicky. Namisto toho, aby byl alokovan fixni rozsah
procesor, je na zacatku kazdé iterace prifazen volny procesor pro jeji zpracovani. To zajistu-
je rovnomérné rozlozeni zétéze na vsechny procesory. Navic lze pouzit i rozSitujici syntaxi
piikazi matlabpool aparfor, cozZ zgjisti lepsi kontrolu nad zpracovanim paralelniho cyklu.

Spusténi davkové ulohy
Pro predani zpracovani ulohy z aktivni session (worker) na jiny worker slouZi prikaz
batch.

Priklad 7.4: V tomto prikladu ukaZme, jak Ize na vzdaleném pocitaci nechat provést lohu
(task) ajak ziskat zpét jeji vysedek.

Nejprve pomoci nasledujiciho prikazu spustime editor a v ném vytvorime novy soubor
mywave.m:

>>edit mywave

V tomto editoru zapiSeme program, ktery chceme nechat provést. UloZime jg a editor za-
vieme:

for 1=1:1024
A(1) = sin(i*2*pi/1024);
end

Déle pouzijeme ptikaz batch na piikazovém fadku, ¢imz spustime tento MATLABoOv-
sky skript na oddéleném workeru:

>>job = batch("mywave®)

Spusteny skript nyni neblokuje aktudlné spustény worker. Je vak tieba vyckat, dokud se
skript neprovede. Teprve potom |ze ziskat vysledek vypocétu a data vykredlit:

>>wait(job)
>>load(job, "A")
>>plot(A)

AZ je poZzadovany MATLABovsky skript proveden, uvolnime alokovanou pamét’ prika-
Zem destroy:.
>>destroy(job)

Spusténi davkové ulohy s paralelnim cyklem parfor
Nyni ukaZzeme, jak zkombinovat davkoveé spusteni Ulohy ajeji paralelni zpracovani.

Podobn¢ jako v Prikladu 7.4 nejprve otevieme editor s novym souborem mywave.m
avlozime do néj programovy kod, ktery obsahuje paralelni cyklus parfor:

>>edit mywave

parfor 1=1:1024

A(1) = sin(i*2*pi/1024);

end

Nyni opét pouZijeme piikaz batch na prikazovém radku. Pomoci dal&i dvojice parametra
pieddme informaci o tom, Ze systém ma pouZzit piikaz matlabpool pro zpracovani paraelniho
parfor ajaky je pocet workert, které se maji pro tento vypocet pouzit:.
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>> job = batch("mywave®, "matlabpool*,3)

Podobneé jako v prikladu 7.4 ziskdme vysledek vypoctu. Data vykreslime a pamét’ s daty
uvolnime:

>>wait(job)

>>load(job, "A")

>>plot(A)

>>destroy(job)

Pouziti distribuovanych poli, spmd a kompozice

Vzhledem k tomu, Ze jednotlivé workery v matlabpool dok&zi mezi sebou komuniko-
vat, miZzeme pracovni pole mezi tyto workery rozdélit. Kazdy worker bude obsahovat jednu
¢ast tohoto pole a vechny workery budou mit k dispozici informaci o tom, ktera ¢ést pole
patii kterému workeru. Negjprve otevieme matlabpool:

>>matlabpool open % Use default parallel configuration

Pak pouZzijeme funkci distributed pro rozdéleni pole jednotlivym workeram:

>>M = magic(4) % a 4-by-4 magic square in the client workspace

>>MM = distributed(M)

Nyni je proménné MM piifazeno rozdélené pole, které je ekvivalentni s polem M a se kte-
rym muazeme manipulovat, resp. piistupovat k jednotlivym jeho prvkam stging, jako by Slo
o standardni pole (k distribuovanému poli MM pristupujeme z pozice klient, ae jednotlivé
jeho ¢asti jsou fyzicky ulozeny v paméti na jednotlivych workerech), napriklad pomoci prika-
zh:

>>M2 = 2*MM; % M2 is also distributed, calculation performed on workers
>>x = M2(1,1) % x on the client is set to first element of M2

Jestlize jiz s distribuovanym polem MM nepotiebujeme pracovat, pak matlabpool
uzavieme:

>>matlabpool close

Single Program Multiple Data (spmd)

Konstruktor spmd umoziuje definovat blok kédu v MATLABU, ktery bude spudtén para-
leln¢ na dostupnych (vSech nebo i jen nekterych) workerech v matlabpool. Nasledujici pri-
kazy MATLABU vytvoii matici R typu (4,4) s ndhodnymi generovanymi ¢isly v kazdém wor-
keru. K jednotlivym vygenerovanym maticim Ize pak ptistupovat pomoci indexu R{1}, R{2}
atd.

>>matlabpool % Use default parallel configuration
>>spmd % By default uses all labs in the pool
R=rand(4);
end
Kompozice

Po provedeni spmd bloku jsou hodnoty tohoto bloku pristupné z klientské pozice, aviak
fyzicky jsou uloZeny najednotlivych workerech. Z pohledu klient tyto proménné nazyvame
kompoztnimi objekty. Kazdy prvek tohoto kompozitniho objektu odkazuje na jednotlivé
hodnoty (data), které jsou uloZzeny v matlabpool u jednotlivych workerd. Vhledem k tomu,
Ze jednotlivé elementy nemuseji byt definovany na vSech workerech, kompozitni objekt tak
muze mit i nékteré nedefinované elementy. Jestlize dale navdZzeme Gvahami na zadani pied-
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choziho piikladu, pak na vystupu klient bude mit kompozitni proménna R jeden element
pro kazdy worker:

>>X = R{3}; % Set X to the value of R from lab 3.

Predchozi kod ziska data z workeru oznaceného ¢islem 3 a ulozi je do proménné X. Na&-
sledujici kod pricte k promeénné X ¢islo 2 a odeSle jgji hodnotu (data) do workeru oznaceného
cisdem 3:

>>X = X + 2;
>>R{3} = X; % Send the value of X from the client to lab 3.

V piipadé, Ze matlabpool zistava otevieny (neukonéime-li jg prikazem matlabpool
close), pak v jednotlivych spmd blocich zastavaji workeram pritazenataZz data.
spmd
R = R + labindex % Use values of R from previous spmd.
end

O typické pouziti spmd bloku jde tehdy, kdy chceme spoustét tyZz kod na jednotlivych
workerech a kazdy z nich pristupuje k raiznym ¢astem dat. Jako piiklad uved’'me nasledujici
kod:

spmd

INP

RES
end

load([ "somedatafile” num2str(labindex) ".mat"]);
somefun(INP)

V tomto pripadé proménnd RES z jednotlivych workert je dostupna z pozice klient jako
RES{1} pro worker 1, RES{2} pro worker 2 atd. Jsou dvé moznosti jak indexovat kompozitni
promeénnou:

o AA{N}...... vrati hodnotu AA z workeru oznaceného cislem n;

e AA(N) ...... vrati bunky pole obsahu proménna AA z workeru ozna¢eného ¢islem n.

Nakonec (pokud iz nebudeme potiebovat data a skoncili jsme praci se vdemi spmd bloky)
uzavieme matlabpool prikazem:

>>matlabpool close

Ackoliv data ztistavaji v jednotlivych workerech, je potieba si uvédomit, Ze i prechodem
Z jednoho spmd bloku najiny po ukon¢eni matlabpool tato data ztratime.

Priklad 7.5:
Metodu Monte Carlo vypoctéme odhad hodnoty Ludolfova ¢isla n. Vypocet provedeme
dvéma zptisoby:

1. Pouzitim sekvenéniho cyklu for.
2. Pouzitim paralelniho cyklu parfor.

ReZeni: Z&kladem metody Monte Carlo pro odhad hodnoty = je vypocet obsahu A ¢étverce
o stran¢ délky 2r a obsahu C jemu vepsaného kruhu o poloméru r. Ludolfovo ¢islo ©t pak 1ze
vypocitat z prislusného podilu obsaht téchto rovinnych Gtvart vynasobeného étyimi takto:
= 4‘52.
A
Metodu pro vypocet n zaloZzenou na tomto vztahu |ze interpretovat tak, Zze zvolime na
hodné dostatecné velké mnozstvi bodi o souradnicich [Xx; y] ve ¢tverci. Pak ¢tyindsobek po-
meru poctu bodi, které nalezi soucasné ctvrtkruhu i ¢tverci, k poctu vsech zvolenych bodu ve
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¢tverci se bliZi k ¢idlu zt. (Ziskani ndhodné zvolenych boda ¢tverce si |ze predstavit napiiklad
jako body ziskané hodem Sipek do tohoto ¢tverce.)

Za uc¢elem zjednoduSeni vypoctu zvolme r = 1 a omezime se na ¢tvrtkruh, kde obé sou-
fadnice X, y bodi jsou nezgporné, viz obrazek 7.1. Predpokladeime dale, Ze obé souradnice X,
y bodu ¢tverce jsou rovnomeérne distribuovany v intervalu <0; 1>.

Using 50 carts, we eslimate pl as 3360
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Obr. 7.1 Grafické znézorneni vypoctu  pomoci metody Monte Carlo
pri padesati ndhodnych bodech.

Ad 1) Vypocet & pomoci sekvencniho cyklu for:

Negjprve vytvorime agoritmus (funkci) sequentialMonteCarloPl(darts,R), ktera ma
dva parametry: pocet hodt Sipek darts a polomér kruhu R. Vystupem funkce je pocet hodu
Sipek do ¢tverce, které zasahly soucasné étvrtkruh:

function myPl = sequentialMonteCarloPl(darts,R)
count = 0; % Number of darts that fell inside of the circle.
for 1 = l:darts
% Compute the X and Y coordinates of where the dart hit the
% square using uniform distribution.
X R*rand(1);
y = R*rand(l);
if x"2 + y"2 <= R™2
% Increment the count of darts that fell inside of the circle.
count = count + 1;
end
end
% Compute Pl using the ratio of darts that fell inside of
% the circle to the total number of darts thrown.
myPl = 4*count/darts;
end
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Zvolime pocet hodi &ipek darts 10°, polomar kruznice R poloZime roven 1 avyvo-
l&me funkci sequentialMonteCarloPl. Vypocteme dobu trvani vypoctu. Zobrazime vysle-
dek vypoctu adobu jeho trvani:

>> darts = 1e8;

>> R = 1;

>> tic

>> myPl = sequentialMonteCarloPl(darts, R);

>> seqElapsedTime = toc;

>> fprintf("The computed value of pi is %8.7F.\n",myPIl);

The conputed value of pi is 3.1419218.

>> fprintf("The sequential-loop Monte Carlo method executed in
%8.2F", ...

segElapsedTime);

>> fprintf(® seconds\n and computed %4.2e darts per second.\n",...
darts/segElapsedTime);

The sequential -1 oop Monte Carlo nmethod executed in 12. 36 seconds
and computed 8.09e+06 darts per second.

Ad 2) Vypocet & pomoci for paraelniho cyklu pafor

Ve vySe uvedeném algoritmu sequentialMonteCarloPl jednotlivé prachody cyklem
for jsou na sobé nezavidé a Ze také nezdlezi na poradi, ve kterém budeme jednotlivé pricho-
dy pocitat (operace stitani je asociativni). Muzeme tak lokané na jednotlivych workerech
spocitat vyskyty boda v ¢tvrtkruhu. Podminka pro nezavislost jednotlivych prachoda cyklem
je klicova pro to, aby se dal algoritmus zparalelizovat. ProtozZe jednotlivé vypocty jsou nezé&
visé, vytvorime paralelni algoritmus (funkci) paral lelMonteCarloP1 velmi podobnych zpi-
sobem jako sequentialMonteCarloPI tak, Ze namisto cyklu for pouZijeme cyklus pafor.
Jednotlivé vyskyty boda v ¢tvrtkruhu na konci cyklu parfor poté secteme a dle vySe uvede-
ného navodu vypoctéme odhad Ludolfova ¢ida.:

function myPl = parallelMonteCarloPl(darts,R)
count = 0; % Number of darts that fell inside of the circle.
parfor 1 = 1:darts
% Compute the X and Y coordinates of where the dart hit the
% square using uniform distribution.
X = R*rand(1);
y = R*rand(l);
i X2 + y"2 <= R™2
% Increment the count of darts that fell inside of the circle.
count = count + 1;
end
end
% Compute PI
myPl = 4*count/darts;
end

Pred vypoctem sfunkci parallelMonteCarloPl otestujeme, zdai je spustén matlab-
pool. Do proménné poolSize uloZzime pocet workeri a vytiskneme jejich pocet. V opag-
ném piipadé vytiskneme chybovou zpravu:

>> poolSize = matlabpool("size");

>> 1T poolSize ==

>> error(“distcomp:demo:poolClosed”, "This demo needs an open MATLAB

pool to run.%);
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>> end
>> fprintf("This demo is running on %d MATLABPOOL wor-
kers.\n" ,matlabpool ("size"));

This denmo is running on 8 MATLABPOOL wor kers.

Poté vynasobime pocet Sipek darts poctem workeri poolSize avyvolame funkci pa-
rallelMonteCarloPl, vypocteme dobu trvani vypocétu. Vytiskneme vysledek vypoctu
adobu jeho trvéni:

>> parforDarts = darts * poolSize;

>> R = 1;

>> tic

>> myPl = parallelMonteCarloPl(parforDarts,R);

>> parElapsedTime = toc;
>> fprintf("The computed value of Pi is %8.7F.\n",myPl);

The conputed value of Pi is 3.1415835.

>> fprintf("The parallel-loop Monte Carlo method executed in %8.2F", ...
parElapsedTime);

>> fprintf(® seconds\n and computed %4.2e darts per second.\n",...
parforDarts/parElapsedTime);

The parallel-loop Monte Carlo nethod executed in 14.72 seconds
and conputed 5.44e+07 darts per second.

Porovname-li dobu trvani vypoétu sekvencéni a paralelni verze metody Monte Carlo vidi-
me, Ze i kdyZ jsou ¢asy jednotlivych implementaci srovnatelné, tak v cyklu parfor se prove-
de poolsize krét vice iteraci. Spocita se tak piesnéjsi aproximace hodnoty Ludolfova ¢isla.
Zmena kédu tohoto vyznamného navySeni vykonu spociva pouze ve zméng klicového slova
parfor v cyklu programu.
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8 Piipadové studie

8.1 Modeovani Sireni zne€isténi ve vodé

Znetisténi vod je celosvétovy problém, ktery je jednou z hlavnich pii¢in amrti
aonemocnéni Zivych organismi. Voda muze byt znecisténa jak nebezpecnymi toxickymi
|&tkami, tak |atkami, které jsou v piirozeném mnozstvi prospedné (trofizace). Cilem této studie
bude vytvoiit model uréujici koncentraci polutantu (znecisténi) v jezere v zavidosti na ¢ase,
resp. na ¢ase a poloze svyuZzitim aplikaénich softwara Maple a MATLAB. Pro vytvoieni
(nejen) takového modelu jsou zasadni predpoklady, pii jejichZ platnosti model budeme sesta-
vovat. Uvedeme dva mozné pristupy: modelovani s vyuZitim obyceiné diferencidlni rovnice
amodelovani s vyuzitim parciani diferenciani rovnice.

8.1.1 Koncentrace znecisténi jako funkce ¢asu

V pripadé modelovani s vyuzitim obyéeiné diferencialni rovnice piedpokladame, Ze
koncentrace znecidténi C(t) v jezefe je zavisla pouze na ¢ase t. Pritom pro zjednoduSeni zave-
deme jesté neékolik dalSich omezujicich predpokladu:

e jezero je homogenni téleso, v némz je znecisténi dokonale promichané (a jeho koncen-

trace C(t) tedy v kazdém misté stejna),

e zneidteéni podléhd pouze jedinému transportnimu procesu (pohybu), advekci (tj. una

Seni proudem vody), ataje v kazdém bod¢ jezera stejna,

e jezero majediny pritok Qi ajediny odtok Q,

e znecisteéni se do jezera dostava pouze pritokem,

e objem jezera V(1), jeho pritok Qin(t) i odtok Q(t), (tj. pratok v miste¢, kde voda pritéka

do jezera (tj. na pritoku) a prutok v misté, kde voda odtéka z jezera (tj. na odtoku))
jsou zévisé na caset.

Aplikaci z&kona zachovani hmoty ziskame rovnici:

[ . == .
o\ t) - ViE)) = Ghnlt)- Cinlt) — 6(E) - {2}, (8.1,
kde jsou:
V(b)....... objem jezerav caset [m],
C@t) .oonen. koncentrace znegi&sni v jezefe (resp. najeho odtoku) v ¢aset [gm ™3,

Cin(t) ....... koncentrace znegi&sni na piftoku do jezerav aset [gm 3,
Qin(t) ....... piitok (tj. objem vody na pritoku do jezera, ktery protece danym mistem za jednot-
kucasut) [ms,
QM) ......... odtok (tj. objem vody na odtoku z jezera, ktery prote¢e danym mistem za jednotku
gasut) [m’s Y.
K rovnici (8.1) zbyvaje&té doplnit po¢atecni podminku. Necht’ tedy:

C(0) = Co.
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8.1.2 Koncentrace znedisténi jako funkce ¢asu i polohy

V pripadé modelovani s vyuzitim parcialni diferencialni rovnice chapeme koncentraci
zneci&téni jako funkci ¢asu t i polohy x. K tomuto modelu piijmeme jesté nékolik predpokla-
du:

 jezero je homogenni téleso tvaru kvadru s jedinym pritokem Qi, ajedinym odtokem Q,

e zneXisténi se do jezera dostédva pouze pritokem,

e znecisténi v jezefe podléha pouze jedinému transportnimu procesu, advekci,

¢ rychlost advekce je v kazdém bodé jezera stejna a piitom rovnarychlosti odtoku vody
Q zjezera,
objem jezera V(t), pritok Qin(t) i odtok Q(t) jsou zavisé na ¢aset, (délku nédrze uva-
Zujme konstantni).

Necht’ ma jezero délku I, vysku (resp. hloubku) h a Sitku w. Délka | vodniho télesa je kon-
stantni, zbylé rozméry (h aw) se viak v ¢ase mohou menit, z toho vyplyva, Ze plocha kolmého prui-
fezu vodnim télesem v caset je A(t) = h(t) - w(t).

Podobneé jako v piedchozim modelu (8.1) vyjadiime pomoci zékona zachovani hmotnosti
¢asovou zmeénu mnozstvi znecisténi v jezerfe v oblasti ohranié¢ené kolmymi plochami v bodech
X ax +Ax (viz obrézek 8.1).

_---
b
e
e
i % * + Av
Obr. 8.1 Nakrestvaru jezera.
Obdrzime tak rovnici:
-;eTjr (Clx. 8) - Alt) - Ax) = Q) - Cl= ) — Q1) - Clx + Ax. 1), (8.2
kde jsou:
A).......... plocha kolmého priifezu vodnim télesem v ¢aset [m?,
C(x,b)....... koncentrace zneti&éni v jezere (resp. najeho odtoku) v misté x v ¢aset [gm ],
QM) ... odtok z jezerav ¢aset [m’s .

Zavedenim obvyklého limitniho prechodu pro Ax — 0 ziskame rovnici model u:
e t) - Aft)) {£) S e )
;j}l: [z, t) - Alt]] & g (z.1). (8.3,

K rovnici (8.3) ddle prifadime pocatecni a okrajovou podminku.
Pocatecni podminka Cy(X) definuje koncentraci znecisténi C(x,t) v kazdém misté x v ¢ase
t=0:
C(x,0) = Co(X).
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Okrgjova podminka Cin(t) urcuje koncentraci znecisténi C(x,t) na ,,okrgji jezera (chdpej-
me tim misto piitoku vody do jezera) v libovolném caset:

C(0,0)= Cin().

8.1.3 Redlnadataz Brnénské prehrady

Brnénska piehrada se jiz fadu let potyka s problémem prebytku Zivin, které vyrazné
ovliviwyji kvaitu vody. V réamci projektu Cistd Svratka'® je sledovéna jakost vody
a stanovovana mj. koncentrace fosforu a dusiku na pritoku i odtoku vody do/z piehrady. Po-
vodi Moravy™® poskytlo data z roku 2006.

Tabulka 8.1: M¢trené hodnoty koncentrace
dusiku a fosforu na piitoku a odtoku [mg/I].

Dusik Fosfor

Pritok QOdtok Pritok Qdtok
4. 1. 2006 4,64 3,85 0,148 0,103

1. 2. 2006 5,70 5,01 0,116 0,105
1. 3. 2006 6,78 5,73 0,120 0,081
19. 4. 2006 7,69 8,15 0,092 0,101
3. 5. 2006 8,71 7,20 0,161 0,079
31. 5. 2006 6,74 6,25 0,153 0,041
22. 6. 2006 5,23 5,46 0,198 0,044
2. 8. 2006 4,24 3,85 0,280 0,033
30. 8. 2006 4,76 3,71 0,163 0,075
4. 10. 2006 3,78 3,35 0,130 0,070
31. 10. 2006 3,64 3,27 0,149 0,061
30. 11. 2006 4,71 4,47 0,142 0,089

Zatimco koncentrace dusiku a fosforu jsou méieny priblizné jedenkrét za mésic, hodnoty ob-
jemu nadrze a pratoku vody na piitoku a odtoku jsou zaznamenavany kazdou hodinu. Vyvoj
téchto hodnot z obdobi od 4. ledna do 30. listopadu 2006 zachycuji ¢asové fady, které jsou
vizualizovany pomoci Maple na obrazku 8.2.

Datum

T | ol | e T | v |

(a) Objem nadrze V(t) (b) Pritok vody Qin(t) (c) Odtok vody Q(t)
Obr. 8.2 Casové rady objemu nadrze a priitoku vody na pritoku a odtoku.

8.1.4 Modeaovani koncentrace dusiku a fosforu

Nyni vyuZijeme obou modelt (8.1) a (8.3) k simulaci vyvoje koncentrace dusiku (prip.
fosforu) na odtoku vody z piehrady v obdobi od 4. ledna do 30. listopadu 2006. Predikované
hodnoty znegi&téni ndsledné srovname s metrenymi hodnotami (viz tabulka 8.1).

9 http://www.cistasvratka.cz/
30 http:/www.pmo.cz
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Modely maji nasledujici parametry: Cin(t), V() (resp. A(t)), Qin(t) a Q(t), které jsou
vSechny zavislé nacaset.

Hodnoty koncentrace zneci&téni na pritoku Cin(t) zname pouze priblizné v mesicnich in-
tervalech a nevime, jakych hodnot koncentrace znecisténi dosahuje mezi dvéma méienimi
(ani je nedok&zeme ohranicit). Presto z hodnot v tabulce 8.1 |1ze piedpokladat, Ze se koncent-
race zneci&éni v prabéhu roku ,, vyrazné" neménila. Budeme proto uvazovat, Ze funkce Cin(t)
je spojithamezi po sobé jdoucimi mérenimi je monoténni (napt. linearni).

Hodnoty zbylych parametria V(t) (resp. A(t)), Qin(t) a Q(t) zname v hodinovych interva-
lech. Zatimco hodnota objemu nadrze V(t) se v prubéhu jedné hodiny zmeéni ,, minimalne*
(zpravidlaméné nez o 1 %), v piipadé pritoku Qin(t) a odtoku Q(t) tomu tak byt nemusi (navic
se miaze meénit znaménko rozdilu téchto hodnot, coz je pro model (8.1) zasadni). V obou mo-
delech pritom piedpokladame, Ze plati:

9V (t) = Qult) - Q1)

Z tohoto duvodu zvolime jeden z pratokd, napi. odtok Q(t), ktery , dopocitdme* ze zna-
losti objemu vody V(t) v jezefe a pritoku Qin(t). Funkci V(t) pro reprezentaci objemu nadrze
v ¢ase t a funkci Qin(t) pro reprezentaci pritoku (tedy jako modely zavidosti objemu nadrze
apritoku na ¢ase t) ziskame prolozenim naméienych dat vhodnymi spojitymi (a hladkymi)
funkcemi. Vzhledem k charakteru dat se mize sté, Ze ,,dopocitand’ funkce Q(t) bude pro
nekterat zgpornd. V takovych pripadech je tieba funkce Qin(t) a Q(t) upravit tak, aby ob¢ byly
nezaporne.

K proloZeni nametenych dat funkcemi V(t) a Qin(t) zvolme kubické splajny™?, které zgjis-
ti spojitost derivace v uzlovych bodech. Uzlové body vybereme tak, aby funkce V(t) a Qin(t)
zachovaly ,vyznamné" lokani extrémy a priblizné odpovidaly naméienym datim. Z dvaceti
sedmi uzlovych boda pro V(t) a Sedeséti uzlovych bodu pro Qin(t) ziskame funkce vykreslené
pomoci Maple na obrazku 8.3.

120 L%
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1 g LU PY
(a) Objem nadrze V(t) (b) Pritok vody Qin(t) (c) Odtok vody Q(t)

Obr. 8.3 Casové rady objemu nadrZe a priitoku vody na pritoku a odtoku.

Jak jiZz bylo zminéno, funkce Ci,(t) budeme uvaZovat po ¢astech linedrni a s uzly shod-
nymi s dny méteni. Bude se tedy jednat o linearni splajny. Pro stanovené koncentrace dusiku
afosforu na pritoku dostévédme funkce vizualizované pomoci Maple na obrazku 8.4.

Blgplajny jsou aproximujici, po ¢astech polynomidlni, funkce. Priviastek , kubicky" znadi, Ze piislus-

ny polynom je nejvySe tietiho stupné, viz [3].
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(a) Fosfor (b) Dusik
Obr. 8.4 Aproximace c¢asovych 7ad koncentrace dusiku a fosforu na pritoku do nadrZe.

ReSeni modelu (8.1) v Maple pro vyse popsané parametry je zobrazeno spolu s namgtenymi
hodnotami na odtoku (jednotlivé body v grafu) na obrézku 8.5.

(a) Fosfor (b) Dusik
Obr. 8.5 Model ované a namerené koncentrace dusiku a fosforu na odtoku z nadr ze.

Pro model (8.3) je tieba navic specifikovat funkce A(t) a Co(X).
Predpokladame, Ze plocha prafezu nadrzi A(t) je v kazdém misté nadrze stejnd, a tedy
piimo umérna objemu nadrze V(t). Konstantou piimé ameérnosti je prevracena hodnota délky |
nédrze, pricemz | =9 300 m, viz [27].
Ddéle plati, Ze Cy(0) je rovno koncentraci znecisténi na piitoku a Co(9300) je koncentrace
znediteéni na odtoku vody z prehrady. Pro jednoduchost piredpokladejme, Ze koncentrace zne-
¢isteéni v ¢aset = 0 zavisi na poloze (tim minime na vzddenosti od mista pritoku) linedrné.
ReSeni modelu (8.3) v Maple pro vy3e uvedené parametry je zobrazeno spolu
s namérenymi hodnotami na odtoku (jednotlivé body v grafu) na obrazku 8.6.

§ —J:u'l

(a) Fosfor (b) Dusik
Obr. 8.6 Modelované a nameiené koncentrace dusiku a fosforu na odtoku z nadr ze.
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Z obréazki 8.5 a 8.6 je vidét, Ze modely (8.1) a (8.3) nezachycuiji dostate¢né presné name-
fené koncentrace dusiku a fosforu na odtoku z nadrze.

Zatimco pii modelovani koncentrace dusiku na obou obrazcich 8.5 8.6 modelové (teore-
tické) hodnoty priblizné kopiruji trend méirenych dat, u fosforu tomu tak neni. Na obou obraz-
cich 8.5 a 8.6 se trend modelu koncentrace fosforu vyrazné lisi od trendu mérenych hodnot.
V obou piipadech pro modelovani koncentraci danych zneist'ujicich latek predpokladame, ze
zneci&téni podléha jedinému transportnimu procesu — advekci, coz je zeiménav piipade fosfo-
ru nespravny predpoklad (vice v ¢asti 8.1.6), a proto modelovanim dochazi ke znacnému
Zkredleni.

8.1.5 Vypocet ireSeniv Mapleav MATLABuU

M¢éiena data z Brnénské prehrady jsou uloZzend v souboru D:/data prehrada.xlsx v listu
pojmenovaném data. Hodnoty piislusné danému parametru se nachézeji v samostatném
sloupci.

Postup vypoctu numerického reSeni modelt (8.1) a (8.3) uzitim systému Maple nebo sys-
tému MATLAB spociva v nacteni dat ze souboru data_prehrada.xlsx do zvoleného systému,
vytvoieni funkci Ciq(t), V(t), A(t), Qin(t) pomoci splagjni, ,,dopog¢itanim* Q(t) a prifazenim li-
nearni funkce Cy(X). Nakonec pak numericky vyieSime piislusnou (obyc¢ejnou/parciani) dife-
renciani rovnici.

P vypocétech zahrnujicich derivaci objemu (tj. pri pocitani odtoku Q(t) a reSeni C(t),
resp. C(x,t)) ziskané hodnoty vydélime ¢islem 3 600, aby byla zména objemu vztaZena na
sekundu (nikoli na hodinu). Pri aproximaci pritoku Qin(t) splajny jsou piidany interpolacni
uzly v ¢asecht=1800 hat =1 900 h tak, aby Q(t) i Qin(t) byly nezgporné funkce.

Systém MATLAB poskytuje pro ieSeni parcidnich diferencianich rovnic prvniho radu
pouze piikaz pdepe, ktery vSak ,umi feSit jen diferencidni rovnice parabolického
aeliptického typu. Modelova rovnice (8.3) je piitom hyperbolického typu. Z webové stranky
profesora Shampineho [28] 1ze pro hyperbolické parciani diferencialni rovnice stdhnout im-
plementované numerické metody s nazvem hpde, které vyuzijeme.

V Priloze této publikace jsou uvedeny zdrojoveé kddy pro vypocéet obou modeli v Maple
i v MATLABU pro koncentraci dusiku.

8.1.6 Analyza neur¢itosti

Neur &itosti v modelu

Nejprve se budeme zabyvat neur¢itostmi v matematickém modelu. Pri sestavovani mate-
matického popisu zadaného problému jsme vyuZili dvou riznych postupi modelovani. Jednak
pomoci obycejné diferenciadni rovnice (8.1) a jednak pomoci parcidlni diferencidlni rovnice
(8.3), kde jsme aproximovali parametry modela V(t) (resp. A(t)), Qin(t) a Q(t) pomoci kubic-
kych splajni z nametrenych dat.

Na prvni pohled (viz obréazky 8.5 a 8.6) davaji oba modely podobné vysledky. AvSak
bliz&im vizudnim vyhodnocenim |ze konstatovat, Ze pro data, ktera mame k dispozici, se jako
vhodnéjsi jevi model (8.1).

Ddle z graft na obrézcich 8.5 a 8.6 vidime, Ze za adekvaétni |ze povazovat oba modely
v pripadé modelovani Siteni koncentrace dusiku, ale pro fosfor jsou oba modely nevyhovujici.

Brnénska prehrada se ngjen v roce 2006 potykala s piemnoZenim sinic. Nadrz byla
eutrofni az hypertrofni (viz klasifikace vod podle UzZivnosti [29]). Vodni mikroorganismy
arostliny pritom fosfor piijimaji a zabudovévgi jef do své biomasy. Uréita ¢ast fosforu
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v n&drZi navic tvori nerozpustné slouceniny s kovy (jako je vépnik, Zelezo, hlinik ¢i hoicik),
které se stavaji soucésti sedimentu na dné nadrze™-.

V zhledem k vySe zminénému je pro model ovani Siteni fosforu v Brnénskeé prehradé nutné
oba modely (8.1), (8.3) doplnit o popsané procesy, aby daly adekvatnejsi vysedky.

Datova neur &itost

Datovou neurcitosti jsou ovlivnény interpolacni polynomy (resp. splajny), jimiz modelu-
jeme funkee V(t), Q(t), Qin(t), Cin(t), Co(X), piip. A(t).

Objem nédrZe V(t), resp. plocha praiezu nadrzi A(t), se beéhem hodiny vyrazné nemeni.
MuZzeme proto neurcitost v hodnotéch téchto dvou parametri zanedbat a zamétit se na neurci-
tosti zbylych parametra.

Vliv parametri na feSeni modelu vyjadiime globani analyzou citlivosti pro koncentraci
dusiku na odtoku.

Zvolime ¢asovy interval mezi prvnimi dvéma métenimi koncentrace znecisténi Cin(t) (jde
0 dobu mezi daty 4. ledna aZ 1. inora 2006), na némz aproximujme objem nadrze V(t) lineérni
funkci. Objem nadrze v tomto obdobi klesa, takze odtok Q(t) musi byt (v praméru) vétsi, nez
je pritok. Pritok Qin(t) budeme reprezentovat nahodnou veli¢inou s trojuhelnikovym rozdéle-
nim pravdépodobnosti na intervalu <min(Qin(t)); max(Qin(t))> pro t z uvedeného obdobi™®
aodtok Q(t) dopocitame.

Podobné koncentraci znecisténi na piitoku Cin(t) pritadime rovnomérné rozdéleni prav-
dépodobnosti naintervalu <Cin(4.1.); Cin(1.2.)>.

Vzhledem k uvedenym omezenim a jednoduchosti modelu zkouméame vliv pouze téchto
dvou nezévidlych parametri Qin(t) a Cin(t) na feSeni modelu. Analyzou globdni citlivosti pro
model (8.1) provedenou Sobol'ovou metodou (i s aplikaci korekéniho ¢lenu) ziskavame:

Sa.. =032, Sc, = 0,61

JestliZe totéz provedeme pro model (8.3), kde zkoumame vliv parametrii Q(t) a Cin(t) na
feSeni modelu, obdrzime:

S0=0,03, So. =084
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Obr. 8.7 Histogramy model ovych hodnot koncentrace dusiku na odtoku 1. 2. 2006.

152 Vice o znegigeni povrchovych vod Zivinami v [36].
133 Trojthel nikové rozdgleni vyplyva z histogramu hodnot pritoku na daném intervalu.
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Histogramy predikovanych hodnot koncentraci dusiku dne 1. inora 2006 na odtoku po-
skytuje obrazek 8.7.

Celkove Ize weinit zavér, Ze z pohledu datové neurcitosti ovliviuje vyslednou koncentraci
dusiku na odtoku nejvice hodnota koncentrace dusiku na pritoku. Hodnota koncentrace dusiku
na pritoku (resp. odtoku) pak vyjadiuje, ,,jak rychle” se hodnota koncentrace dusiku na odtoku
bude priblizovat hodnoté koncentrace dusiku na pritokul.

Neur¢itosti v aplikaci modelu

Neurcitost v aplikaci modelu vychazi jednak z uloZeni ¢isel v pocitati a jednak z pouZiti
numerickych metod pri feSeni diferencidnich rovnic. Jelikoz samy parametry ve svych hod-
notéch zahrnuji neurcitosti mnohonasobné prevysujici neurcitost (v tomto pripadé chybu)
zpusobenou zaokrouhlenim ¢isla pii ulozZeni v pocitaci, je bezpredmétné it vliv téchto chyb
na eSeni model u.

Pri vypoctu feSeni modelu (8.1) byla v Maple standardné pouZzita (vloZzena) numericka
metoda Runge-K utta-Fehlberg fada 4 a 5, viz [17]. V MATLABuU byla zvolena obdobna me-
toda Dormand-Prince stejnych adu, viz [30]. Pri vypoctu Fehlbergovy metody v Maple je
volen krok vypoctu tak, aby pro odhad chyby kazdého z nich platilo:

odhad_chyby < abs err +rel_err - [C(t1)],

V MATLABuU podobng¢ pro odhad chyby kazdého kroku metody Dormanda-Prince plati:

odhad_chyby < max(abs_err, rel_err - |C()]),

piicemz abs err arel_err znati tolerance pro absolutni a relativni chybu, jejichz standardni
hodnoty jsou 10" a10 °v Maple, 10 ° a10 *v MATLABU.

V Maple neprovede Fehlbergova metoda vice kroku, nez je pocet vyhodnoceni zadané
derivace funkce. Maximalni mozny pocet vyhodnoceni derivace funkce piitom uréuje para
metr maxfun, jehoz standardni hodnota je 30 000. Jelikoz pro vSechna t z roku 2006 plati
|C(t)] < 9, muzeme jednoduSe shora odhadnout chybu numerického feSeni v Maple hodno-
tou™ 30000-10° = 0,3.

V MATLABuU ziskdme nastavenim parametru Stats informaci o poc¢tu kroku, ktery pro
celé ¢asove obdobi 4. 1. — 30. 11.2006 je roven 28. Chybu je pak mozné shora odhadnout
hodnotou 28 - 1072 = 0,28.

K vypoctu ieSeni modelu (8.3) poskytuje Maple také vypocet odhadu chyby numerického
ieSeni. Ten pak miZeme pouzit napiiklad k vykresleni tzv. chybovych mezi (resp. hranic),
mezi nimiZ se presné reSeni nachézi. Pro standardni nastaveni v naSem piikladu tak situaci
vizualizuje obrazek 8.8, v némz jsou chybové meze vyznac¢eny bodovymi grafy.

Funkce hpde v MATLABuU ohrani¢eni pro chybu vypocétu neposkytuje.

154 |_ze ukézat, Ze pocet vyhodnoceni derivace funkce, ktery Maple pii vypoétu provede, je roven
1605. To nabizi moZnost odhad chyby numerického feSeni dédle snizit.
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Obr. 8.8 ReZeni modelu (8.3) s chybovymi mezemi.

Pro lepSi pochopeni problematiky (nebo pro procviceni diive zavedenych pojmu
avztaht) doporucujeme ¢tendii provést dalsi analyzy, jako jsou napi.: sledovani vyvoje hod-
noty C(t) modelu (8.1), jestlize hodnota Cin(t) bude konstantni nebo bude nulové; dale pak
zjisténi doby, za jak dlouho podle modelu (8.1) klesne koncentrace znegisténi v jezere kupii-
kladu pod 5 % aktualni hodnoty v pripadé, Ze na pritoku jiZ do jezera nebude vstupovat Zzadné
znesi&eni a napifklad Qin(t) = Q(t) =5 m® - s a V(t) = 10" m®; anebo urgeni lokalni citlivosti
parametri u obou modelt, (8.1) a (8.3), jestliZze jsou parametry konstantni, tj. Cin(t) = Cin,
V(1) =V, Qin(t) = Qin, Q() = Q, A(t) = A.

8.2 Modédovani zne€isténi v ovzdusi

Na Sesti lokalitach v okoli Brna byl monitorovan prach automatickym vzorkovagem, ve
kterém byl poté analyzovan obsah chemickych l&tek. Na kazdé z lokalit (cementarna, kame-
nolom, leti&té, ulice v centru Brna, mala obec a velka obec) byla automatickym vzorkovacem
namérena data, kterd se pro podchyceni variability métila pétkrét v pravidelném intervalu.
K jgich analyze sevyuZil systém SPSS, jehoz ukolem bylo zjistit zakladni statistiku vSech
métenych [&tek v ovzduSi a poté u vybrané laky zjistit, jestli se od sebe vyznamné 1isi jgji
koncentrace v monitorovanych lokalitach. Vyuzijme k tomu metodu ANOVA.

8.2.1 Pripravadat pro SPSS

Vstupni data pro uZiti SPSS je vhodné upravit do standardni podoby, kdy sloupce tvori
jednotlivé parametry (napi. nazev lokality, latka, popis g.), prvni f&dek obsahuje ndzvy para-
metra a do dalSich fadku zapisujeme naméiené hodnoty ¢i konkrétni zaznamy ze vzorkovace
(nejcasteji text, datum nebo ¢idlo; viz obrazek 8.9). Tento postup je vhodné dodrzet ngjen
v tomto piipadé, ae u kazdé analyzy dat programem SPSS. USettime nasledné mozné pro-
blémy pii zpracovani dat.

A | B | C D E | F | G | H | [ |
; D Oznaceni | LOKALITA | Frakce | Frakce 2 & Kfemen 8—"?:"_"3'“ DDT Naftalen
2 1 Cem_A 1 a 1 2113 001394 788.03186 190,944
3 2 Cem_B 1 b 2 2263 0.01469  908.01625 768.724
4 3 cem_C 1 ¢ 3 20,69 0.01536 97172527 3216.141
5 4 cem_D 1 d 4 1911 [__0.02886] 17512728 3199.026
5 5 cem_E 1 e 5 19.66 009075 573.64237 1644162
7 6 Cem_F 1 f 6 16.86 026875 726.76232 364 661
8 8 Lom_A 2 a 1 16.01 005788 69.32828  6725.109

Obr. 8.9 Sandardni Uprava dat pro vstup do SPSS.
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8.2.2 Naéteni dat do SPSS

Po spusténi SPSS nacteme data pomoci vstupniho dialogu (viz. kap. 6.2.3, obrazek 6.13).
V dialogu musime nastavit u pole Files of type hodnotu Excel, v opatném pripadé nebude
soubor v dialogovém okné viditelny. Po stisknuti tlacitka Open se objevi dal&i dialogové okno
(obrazek 8.10), ve kterém zatrhneme hodnotu Read variable names from first row
of data, jelikozZ pro tento formé nadteni mame pripravena data. V poloZce Worksheet se
automaticky nastavi maximani rozsah dat z vybraného listu Excelu.

] |

Lookin 3 wepkoe weiecin ety = | A B0 K =

o prss |
E\RECETOX201 1 \Mapitola_vedecke_wypocty'data_priklad xl=
[ ERead variable names from the first row of data
Worksheet: |Sheet1 [&1:L37] - |
Range: | |

2 i | | | Open I Mazimum wwidth for string columns:

Files oftype:  [Excel (*.xis, *dsx, *xdsm) =

[I Minimize string widths based on obzerved values
[Eetrieve File From Repositary... ]

Obr. 8.10 Import dat.

PFi importu se automaticky opravi nepripustné ndzvy proménnych, mezery jsou nahraze-
ny podtrzitkem a pied ¢isla na za¢atku ndzvu je vlioZzen znak @ (zavina®). Nazvy 1ze v modu
Variable View dodatecné editovat ru¢né. Také je vhodné doplnit do tabulky sloupec Label,
popisky proménnych a zkontrolovat datovy typ jednotlivych proménnych.

8.2.3 Analyzadat

Pt analyze dat nejdiive spocitame zakladni statistiku (minimum, 5% a 95 % percentil,
median, pramér a maximum) pro vSechny l&ky v prachu. K tomuto je ngvhodngjsi pouzit
menu (Analyze > Tables > Custom Tables), kde do sloupca vlioZzime hodnocené proménné
advojitym kliknutim na poloZzku Mean pod jejich jménem nastavime poZadované statistické
ukazatele ajgjich poradi.
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Obr. 8.11 Nastaveni analyzy a vystup.

Z obrézki 8.11 je zigfmé, Ze vSechny moznosti v menu |ze ovlédat pomoci mysi, a tudiz
neni nutné pro bézné funkce pouzivat syntaxi. Vystupy se ukladaji do samostatného souboru
(zde pojmenovan Output 1), pricem?Z je ziejmé hierarchické struktura vystupi. Pokud chceme

tlohu zmeénit, Ize pouzit tlagitko pro vyvolani naposledy pouzitych funkcionalit (bod 5 na
obrézku 8.11).

Dal§i ¢ast ulohy provedeme obdobné. Jedna z metod pro porovnani vice vybéra — lokalit
—senazyvAANOVA. Nachézi se v menu (Analyze > Compare Means > One-Way ANOVA).
Necht” hodnocenou latkou je naptiklad DDT. Budeme ji hodnotit podle lokality (obrazek

8.12 vlevo). Jako podpurné vystupy si nastavime v nabidce Post Hoc Tukey test a v Options
graf prameéra (obrazek 8.13).
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Obr. 8.13 Graf v SPSSa jeho editacni okno.

8.24 Syntaxe

Sada vSech zabudovanych funkci v SPSS nabizi pouze omezenou (i kdyZ dostatecné Siro-
kou) skalu preddefinovanych nastaveni pro analyzy. Pokud je v&ak tieba spocitat uréitou spe-
cidni hodnotu n¢jakeé veliciny, nebo pouzit nestandardni nastaveni, je tieba vyuZit Syntax
Editor.
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Jako priklad toho dobie poslouZi vypocet percentilu jiného typu, nez je pfimo dostupny
prostiednictvim menu Custom Tables. Necht’ Ukolem pro vSechny merené latky je vypocitat
2,5 % a 97,5 % percentil namisto preddefinovanych hladin percentilt. Z&klad pro Upravu zis-
kame kliknutim natlatitko Paste v menu Custom Tables (poznamenegme, Ze na obrazku 8.11
neni toto tlacitko viditelné, protoZe je prekryto tabulkou Summary statistics). Nevytvoii se
vystup, nybrz syntaxe v Syntax Editoru, kterou mizeme snadno upravit (modifikovat) pre-
psanim jejich parametra.

b
Frl.]:l;ﬁ“ FLRAM, mq_&mnw:q;ﬂ:g.

B R et Rnantd 8 1maly O T T

ErreEare EE&%M ® 0% R
1 o= L L = |

T st Tabdi

[S]IMINIMUM, PTILE 2 5, MEAN, MEDTEN, B,
FTILE 87 &, hAOWUM] + Nafafen [S]NMIM, PTILE 2.5 MEAN, MEDTAN, F‘TILEWE mﬂﬂ]-l-PCEs i
[S]IMINIMUM, PTILE 2.5, MEAN, MEDLAN, PTILE 97 &, MAXIMUNM] + HCHs [S)IMINIMUM, FTILE 2.5, MEAN, MEDLAN,

Obr. 8.14 Syntax a priklad jeho Upravy.
Podobné 1ze upravovat jakykoliv parametr syntaxe. Z tohoto divodu je vyhodné vytvéet

aukladat béhem prace nej¢astéji pouzivané syntaxe a poté je pouze upravovat dle aktualnich
potieb analyzovaného souboru (napt. meénit nazvy promeénnych).
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Ptiloha

Zdrojové kédy Maple a MATLABuU pro vypocéet hodnot vlivu jednotlivych parametri
X1, Xo, X3 aindexu globalni citlivosti Sobolovou metodou v piikladu 5.5.

Vypodet indexi globalni citlivosti pomoci systému Maple

# Vypocet hodnot vlivu V1, V2, V3 a citlivosti S1, S2, S3 parametru
X[1]1, X[2]1, X[3] analyticky

restart:

with(Statistics):

X[1] := RandomVariable(Uniform(-Pi, Pi)):
X[2] := RandomVariable(Uniform(-Pi, PI)):
X[3] := RandomVariable(Uniform(-Pi, PI)):

Y @ = sin(X[1D+7*sin(X[2])"2+(1/10)*X[3]M*sin(X[1]):
E := Mean(Y): V := Variance(Y):

Mean(sin(x1)+7*sin(X[2])"2+(1/10)*X[3]M*sin(x1));
V1 := Variance((1/50)*sin(X[1])*Pi™N4+7/2+sin(X[1]));

Mean(sin(X[1])+7*sin(x2)"2+(1/10)*X[3]M*sin(X[1]D));
V2 := Variance(-7*cos(X[2])"2+7);

Mean(sin(X[1])+7*sin(X[2])"2+(1/10)*x3M*sin(X[1]));
V3 := Variance(7/2);

S1 := evalf(V1/Vv, 4);

S2 = evalf(v2/v, 4);

S3 = evalf(V3/Vv, 4);

# Vypocet indexu citlivosti Soborovou metodou
restart:

M := 1075:

with(Statistics):

X[1] := RandomVariable(Uniform(-Pi, Pi)):

X[2] := RandomVariable(Uniform(-Pi, Pi)):

X[3] := RandomVariable(Uniform(-Pi, PI)):

X1ls := Sample(X[1], M): # M realizaci veliciny X[1]
X2s := Sample(X[2], M): # M realizaci veliciny X[2]
X3s := Sample(X[3], M): # M realizaci veliciny X[3]

Ys = sin~-(X1s) + 7*(sin~(X2s))"~2 + ((1/10)*X3s"~4)*~(sin~(X1s)):

f[0] := Mean(Ys): # odhad stredni hodnoty

V[O0] := Variance(Ys): # odhad rozptylu

X1s2 := Sample(X[1], M): # "druha skupina™ M realizaci veliciny X[1]
X2s2 := Sample(X[2], M): # "druha skupina"™ M realizaci veliciny X[2]
X3s2 := Sample(X[3], M): # "druha skupina™ M realizaci veliciny X[3]

Ys2 := Vector(M):

# citlivost parametru X[1]

Ys2 := sin~(X1s) + 7*(sin~(X2s2))"~2 + ((1/10)*X3s2"~4)*~(sin~(X1s)):
V[1] := Mean(Ys*~Ys2)-f[0]"2;

S[1] = V[1]1/V[O];
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# citlivost parametru X[2]

Ys3

V[2]
s[2] = V[21/V[O1;

1= sin~(X1s2) + 7*(sin~(X2s))"~2 + ((1/10)*X3s2"~4)*~(sin~(X1ls2)):

:= Mean(Ys*~Ys3)-F[0]"2;

# citlivost parametru X[3]

Ys4

V[3]
S[3] = V[31/V[O];

= sin~(X1s2) + 7*(sin~(X2s2))"~2 + ((1/10)*X3s™~4)*~(sin~(X1ls2)):

= Mean(Ys*~Ys4)-T[0]"2;

# korekcni clen
1= sin~(X1s2) + 7*(sin~-(X2s2))"~2 +

Ysk

VIk]

((1/710)*X3s2”"~4)*~(sin~(X1s2)):
= Mean(Ys*~Ysk)-f[0]"2;

Vypocet indexi globalni citlivosti pomoci systému MATLAB

M=100000;

% M realizaci jednotlivych velicin
X1ls = unifrnd(-pi, pi,[M 1]);

X2s = unifrnd(-pi, pi,[M 1]);

X3s = unifrnd(-pi, pi,[M 1]D;

Ys = sin(X1ls) + 7*sin(X2s).”2 + (1/10)*X3s.™M_*sin(X1s);

mean_Ys = mean(Ys); % odhad stredni hodnoty
var_Ys = var(Ys); % odhad rozptylu

% *"druha skupina™ M realizaci jednotlivych velicin

X1s
X2s
X3s

2
2
2

unifrnd(-pi, pi,[M 11);
unifrnd(-pi, pi,[M 11);
unifrnd(-pi, pi,[M 11);

% *"druha reseni' pro jednotlive vlivy

Ys2
Ys3
Ys4
Ysk

sin(X1s) + 7*sin(X2s2) .72 + (1/10)*X3s2.M_.*sin(X1s);
sin(X1s2) + 7*sin(X2s) .72 + (1/10)*X3s2.7M _*sin(X1s2);
sin(X1s2) + 7*sin(X2s2).72 + (1/10)*X3s.”M.*sin(X1s2);
sin(X1s2) + 7*sin(X2s2).72 + (1/10)*X3s2.”M_*sin(X1s2);

% citlivost parametru X[1]

V1
S1

mean(Ys.*Ys2) - mean_Ys”2;
V1/var_Ys

% citlivost parametru X[2]

V2
S2

mean(Ys.*Ys3) - mean_Ys”2;
V2/var_Ys

% citlivost parametru X[3]

V3
S3

mean(Ys.*Ys4) - mean_Ys/2;
V3/var_Ys

% korekcni clen

Vk
S3

mean(Ys.*Ysk) - mean_Ys"2;
Vk/var_Ys

110



NiZe jsou uvedeny zdrojové kddy Maple i MATLABU pro vypocet reSeni modelt
v pripadoveé studii v kapitole 8.1. Kod reSeni rovnice 8.3 piimo navazuje na kod reSeni rovni-
ce 8.1, ktery je nutné spustit prednostné.

ReZeni modelové rovnice (8.1) pomoci systému Maple

# nacteni potrebnych baliku
with(ExcelTools):
with(Statistics):
with(plots):
with(CurveFitting):
with(LinearAlgebra):

# nacteni dat ze souboru

Data := Import(’D:/data_prehrada.xlsx”, data”, D74:L7993):
Data_matice := Matrix(Data):

Objem := Column(Data_matice, 3):

Pritok := Column(Data_matice, 1):

Odtok := Column(Data_matice, 2):

Fosfor_pritok := Column(Data_matice, 6)[1 .. 12]:
Fosfor_odtok := Column(Data matice, 7)[1 .. 12]:

Dusik_pritok := Column(Data_matice, 8)[1 .. 12]:

Dusik_odtok := Column(Data_matice, 9)[1 .. 12]:

# casy mereni koncentrace polutantu (v hodinach ode dne 4.1.)

casy :-= <0, 673, 1345, 2521, 2857, 3529, 4057, 5041, 5713, 6553, 7201,
7920>:

# aproximace koncentrace na pritoku pomoci linearnich splajnu
Cin(t):=Spline([seq([casy[i],Dusik_pritok[i]],i= 1..12)],t,degree=1):

# interpolacni uzly, aproximace objemu

objem_indexy := [1, 690, 1200, 1500, 1650, 1800, 2100, 2200, 2260,
2400, 2650, 2850, 3100, 3450, 3800, 4300, 4800, 5250, 5500,
5800, 6500, 6800, 7050, 7300, 7400, 7600, 7920]:

objem_body := seq(Jobjem _indexy[i], Objem[objem_indexy[i]]],
i =1 .. nops(objem_indexy)):

V(t):=Spline([objem_body],t,degree=3):

# interpolacni uzly, aproximace pritoku

pritok_indexy :-= [1, 105, 215, 300, 450, 510, 600, 1000, 1120, 1160,
1500, 1600, seq(2000+10*j , j = 0 .. 10), 2300, 2400,
seq(2500+50*j, j=0 .. 10), 3400, 3500, 4000, 4300, 4600, 4800,
5000 , 5100 , 5170, 5210, 5275, 5350, 5500, 5800, 6000, 6400,
6800, 7000, 7200, 7500, 7800, 7920]:

pritok_body := seq([pritok_indexy[i], Pritok[pritok_indexy[i]l],
i =1 .. nops(pritok _indexy)), [1800, 10], [1900, 16]:

Qin(t):=Spline([pritok_body], t,degree=3):

# dopocitani odtoku
Q) :=Qin(t)-(diff(V(t),t))/3600:

# vypocet reseni modelu

rovnice := diff ((1/3600)*C()*V(t), O)=Qin(t)*Cin()-Q()*C():
poc_podm := C(0) = Dusik odtok[1]:

res := dsolve({rovnice, poc_podm}, C(t), numeric);

# vykresleni reseni modelu spolu s namerenymi hodnotami
display({odeplot(res, [t, C(t)], t = 0 .. 7920, color = black, labels
= [t [datum]”,
”C [mg/1]77], tickmarks = [[1 = 74.1.”, 1345 = ”1.3.”, 2857
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= 7”3.5.”, 4057 = 722.6.”, 5713 = 730.8.”, 7920 = 7’30.11.”"], de-
fault]),
pointplot([seq([casy[i], Dusik odtok[i]], i =1 .. 12DV);

ReZeni modelové rovnice (8.1) v MATLABU

hlavni skriptovy soubor

% Nacteni dat ze souboru

Data = xlIsread("D:/data_prehrada.xlsx", "data®, "D74:L7993%);
% Prirazeni hodnot ve sloupcich k jednotlivym parametrum
Pritok = Data(:,1);

Odtok = Data(:,2);

Objem = Data(:,3);

Fosfor_pritok Data(1:12,6);

Fosfor_odtok Data(1:12,7);

Dusik_pritok Data(1:12,8);

Dusik_odtok Data(1:12,9);

% numericka derivace objemu
der_Objem = diff(Objem);

% casy mereni koncentrace polutantu (v hodinach ode dne 4.1.)
casy = [0, 673, 1345, 2521, 2857, 3529, 4057, 5041, 5713, 6553, 7201, 7920];

% vypocet reseni modelu pro koncentraci dusiku
[T, C] = oded5(@(t,C_odtok) ode_model (t,C_odtok,Objem,der_Objem, .
Pritok,Dusik_pritok,casy),[0 7920],Dusik_odtok(1));

% vykresleni reseni modelu spolu s namerenymi hodnotami

plot(casy,Dusik_odtok,"o",T, C);

title("Koncentrace dusiku na odtoku v roce 2006 - model i merene hodnoty")

xlabel ("t [datum]*®)

ylabel ("C [mg/1]")

set(gca, "XTick",casy([1:4,6,8:10,12]))

set(gca, "XTickLabel " ,{"4.1.7;"1.2";"1.3.";"19.4_";"31.5_."; ...
"2.8.7;"30.8";"4.10.7;730.11."})

soubor ode_model .m

function dC = ode_model (t,C,V,dV,Qin,Cin,casy)

% interpolacni uzly pro aproximaci objemu

objem_indexy = [1, 690, 1200, 1500, 1650, 1800, 2100, 2200, 2260, ...
2400, 2650, 2850, 3100, 3450, 3800, 4300, 4800, 5250, ...
5500, 5800, 6500, 6800, 7050, 7300, 7400, 7600, 7919];

% aproximace objemu pomoci kubickych splajnu
V = interpl(objem_indexy,V(objem indexy),t,"spline®);

% aproximace derivace objemu pomoci kubickych splajnu
dvV = interpl(objem_indexy,dV(objem indexy),t, "spline®);

% interpolacni uzly pro aproximaci pritoku

pritok_indexy = [1, 105, 215, 300, 450, 510, 600, 1000, 1120, 1160,
1500, 1600, 2000:10:2100, 2300, 2400, 2500:50:3000, .
3400, 3500, 4000, 4300, 4600, 4800, 5000, 5100, 5170,
5210, 5275, 5350, 5500, 5800, 6000, 6400, 6800, 7000,
7200, 7500, 7800, 7920];

% aproximace pritoku pomoci kubickych splajnu
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Qin = interpl(horzcat(pritok_indexy,[1800,1900]), -..
horzcat(Qin(pritok_indexy).",[10,16]),t, "spline™);

% ""dopocitani’ odtoku, aby odpovidal zmenam objemu
Q = Qin - dVv/3600;

% aproximace koncentrace na pritoku pomoci linearnich splajnu
Cin = interpl(casy,Cin,t);

% rovnice modelu (vyjadreno pro derivaci koncentrace)
dC = (3600./V).*(Qin.*Cin - Q.*C) - C.*(dV./V);

ReZeni modelové rovnice (8.3) pomoci systému Maple

# aproximace obsahu pratrezu nadrzi
ACE) :=(V(t))/(9300):

# vykresleni reseni modelu spolu s namerenymi hodnotami

PDE := diff((1/3600)*C(x,t)*A(t), t)+Q(t) * (diff(C(x, t), X)) = O:
IBC := {C(0, t) = Cin(Y),

C(x, 0) = ((DPusik_odtok[1]-Dusik_pritok[1])/9300)*x + Du-
sik_pritok[1]}:

pds := pdsolve(PDE, IBC, numeric, time = t, range = 0 .. 9300);

# vykresleni reseni modelu spolu s namerenymi hodnotami
display ({pointplot([seq([casy[i], Dusik odtok[i]l], i =1 .. 12)]),
pds[plot] (t=0..7920, x=9300, numpoints=3000, color=black, labels=
[t [datum]”, ”C [mg/1]” ], tickmarks=[[1="4.1.",
1345="1.3.",
2857=73.5.”, 4057="22.6.", 5713=730.8.", 7920="30.11.7"],
default])});

Redeni modelové rovnice (8.3) v MATLABuU

function studielpde
global Pritok Odtok Objem Dusik pritok Dusik odtok At dA casy

% Nacteni dat ze souboru
Data = xlsread("D:/data_prehrada.xlsx", "data®, "D74:L7993");

% Prirazeni hodnot ve sloupcich k jednotlivym parametrum
Pritok = Data(:,1);

Odtok Data(:,2);

Objem Data(:,3);

dA = Data(:,4);

Dusik _pritok = Data(1:12,8);

Dusik _odtok = Data(l1:12,9);

% plocha kolmeho prurezu nadrzi
At = Objem/9300;

% casy mereni koncentrace polutantu (v hodinach ode dne 4.1.)
casy = [0, 673, 1345, 2521, 2857, 3529, 4057, 5041, 5713, 6553, 7201, 7920];

% vyber metody vypoctu z "vyskakujiciho™ menu
meth = menu("Zvolte metodu vypoctu®, "LxF","LxW","SLxW");
switch meth

case 1

method = "LxF";
case 2

method = "LxW*;
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case 3
method = "SLxW";

end
t = 0; Nx = 94;
x = linspace(0,9300,Nx); % body prostoru, v nichz bude pocitano reseni

% pocatecni podminka
u = Dusik pritok(1)+x*(Dusik_odtok(1)-Dusik pritok(1))/9300;

% nastaveni parametru pro prikaz "hpde™
sol = setup(l,@flux,t,x,u,method,[],@bcs);

dt = 1; % casovy krok vypoctu metody
tout = [0:100:7900,7920]; % casove body, v nichz si uchovame reseni
Nt = length(tout);

% matice reseni
reseni = vertcat(u,zeros(Nt-1,Nx));

% cyklus vyhodnoceni modelu pro casove body spec. v prom. "tout™
for m = 2:Nt

howfar = tout(m) - tout(m-1);

sol = hpde(sol ,howfar,dt);

reseni(m,:) = sol.u(l,:);
end

% vykresleni reseni modelu spolu s namerenymi hodnotami

figure

plot(casy,Dusik_odtok, "o",tout,reseni(:,Nx))

title("Koncentrace dusiku na odtoku v roce 2006 - model i1 merene hodnoty")

xlabel ("t [datum]*)

ylabel ("C [mg/1]")

set(gca, "XTick",casy([1:4,6,8:10,12]))

set(gca, "XTickLabel " ,{"4.1_";"1.2";"1.3.";"19.4.";"31.5."; ...
"2.8.7;"30.8";"4.10.7;730.11."})

%

% Subfunkce

function F = flux(t,x,u,u_x)
global Odtok At dA
tt = Int8(t)+1; % prevod "t na celociselne (prirozene) "tt"
% modelova rovnice vyjadrena pro du/dt
F = —(dACtt)/At(tt))*u - (3600*0dtok(tt)/At(tt))*u_x;

% okrajova podminka
function [uL,uR] = bes(t,ulL,uR)
global Dusik_pritok casy

% aproximace koncentrace na pritoku pomoci linearnich splajnu
uL = interpl(casy,Dusik_pritok,t);
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Summary

The publication of “Scientific computing in mathematical biology” was founded in solv-
ing the ESF project No. CZ.1.07/2.2.00/07.0318 “MULTIDISCIPLINARY INNOVATION
OF STUDY OF MATHEMATICAL BIOLOGY”, which aims to upgrade the content and
consistency of objects from the root set of objects of study “Mathematical Biology” study
program of “Biology”, Faculty of Science, Masaryk University (MU), profiling study field
undertaken by the staff of the Institute of Biostatistics and Analyses MU.

It is oriented to current concepts of computer science and scientific computing, their his-
tory, used information technology, problems of computing environment and application soft-
ware Maple, MATLAB and SPSS including their use so that it can be used by teachers and
students of other fields of study program "Biology".

The aim of computational science or scientific computing is solving real-world problems
using information and communication technologies (ICTs), or computing architecture (soft-
ware, hardware and communications). Use of ICT is necessary because current scientific
problems are often of theoretical or experimental solution too complex or time consuming.
Because the current development of computational science and scientific computing is ad-
vancing very rapidly forward, created publication help improve teaching one of ordinary ob-
jects field "Mathematical Biology" with new and updated information. It will help readersin
understanding the terminology needed for scientific computing, and about where to find and
use sources of information on scientific computing, algorithms and their applications. This
will serve all the chapters of this publication.

After an explanatory introduction, this publication gives in its second chapter the concept
of computer science and related terminology in the field of scientific computing. It clarifies
what is scientific computing or computational science, as currently conceived, and also men-
tioned some of their applicationsin biology and biomedicine.

The third chapter is devoted to the history of scientific computing since its beginning in
the forties of last century to the present developments, including those in the Czech Republic
and at MU. Today's computing development environment (algorithms, methods and ICT)
offers new possibilities for computational science and scientific computing, but also some
limitations. Thisissue is devoted to the fourth chapter with grid and cloud computing, the use
of mobile platforms, and analysis of errors in calculations and application of numerical meth-
ods.

The fifth chapter is devoted to the impact of uncertainty in models, data and computer
processing. There is also discussed the issue of sensitivity, particularly the global sensitivity
of dealing with the applications on their parameters in this chapter. The sixth chapter briefly
describes the most used application software in scientific computing (Maple, MATLAB,
SPSS) in "Mathematical Biology" and in the seventh chapter is discussed the possibilities of
its effective use in parallel computing.

Currently, there are many possible algorithms, and free (or open source) software / free-
ware that with the use of available licensed software alow MU students and teachers to focus
on their own solutions of biological or biomedical problems without wasting time with pro-
gramming agorithms for these problems. Therefore, in the eighth chapter are described two
case studiesin the use of application software Maple, MATLAB and SPSS.

This publication will help readers in understanding the terminology needed for scientific
computing, and about where to find and use sources of information on scientific computing,
algorithms and their applications. Thiswill serve al the chapters of this publication.
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